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導入編
 

この章では

xHREM™の特徴、
インストール方法について説明します。

また、xHREM™の使い方について
添付の例題データを用いて練習します。

 
 

! はじめに
�

近年、新素材の開発・研究がさかんとなり、高分解能電子顕微鏡は原子レベルの

材料評価に必要不可欠な研究手段となってきました。これにともない、高分解能電

子顕微鏡像のシミュレーションも以前にまして重要となってきています。�

�����™(WinHREM™/MacHREM™)は &.2*3:6��')��# 用の高分解能電子顕微鏡

像のシミュレーションのためのプログラムで、以下のような特徴を備えています。�

�

xHREM™の主な特徴

1. 使いやすいユーザインターフェイス

xHREM™では &.2*3:6��')��# の操作性の利点を活かしたグラフィカルユーザイ

ンターフェイス（�%�）をもちいて入力データを対話形式で作成します。

xHREM™は任意の結晶および欠陥構造、界面等をも取り扱える汎用プログラムで
あります。このような汎用プログラムは一般に入力データが複雑になる傾向があり

ますが、このグラフィカルユーザインターフェイス（�%�）をもちいれば、専門的

な知識を必要とせず初心者にも複雑なモデルのデータ入力を容易に行うことがで

きます。

2. 信頼のおけるアルゴリズム

電子顕微鏡像は電子の試料内での相互作用や電子レンズの収差等に大きく左右

されるため、動力学理論に基づいた散乱の取り扱いおよび波動光学に基づいた収差

の取り扱いが必要とされています。

xHREM™は米国アリゾナ州立大学において開発されたマルチスライス法による
高分解能電子顕微鏡像のシミュレーションプログラムを基本としています。この基

本となるプログラムは、現在、最も信頼のおける電子顕微鏡像シミュレーションプ

ログラムの１つであります（文献を参照下さい）。
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3. 高品位な出力画像

投影ポテンシャル、試料下面の電子波動関数、シミュレーション像、電子線回折

パターン等の数値データは専用のユーティリティにより高品位な濃淡像（ビットマ

ップ）としてレーザープリンター等に出力することができます。また、濃淡像を数

値データ出力し、他のソフトにより解析することが可能です。�

�

xHREM™の主な機能

" 高速フーリエ変換（��$）による高速演算

" 任意の結晶系、対称要素、入射方向に適応

" 欠陥、界面、人工超格子等の取り扱いが可能

" 相互透過係数による部分干渉性の取り扱い�

" 干渉性収束電子線回折像の計算（�47.32）�

" 高分解能 #$��像の計算（�47.32）�

�

xHREM™による電顕像の計算

xHREM™には散乱強度の計算、電顕像の数値計算、散乱強度の出力のための３つの
グラフィカルユーザインターフェイス（�%�）ユーティリティがあります。また、

濃淡画像の出力のためのユーティリティがあります。これらのグラフィカルユーザ

インターフェイス（�%�）を使って計算プログラムで必要とする所定の形式を満足

するデータを容易に作成し、計算を実行することができます。また、濃淡画像の出

力ユーティリティを用いて高品質の電顕像の濃淡画像を得ることができます。�

各 �%�ではそれぞれ１つのウインドウ（&�"�#���$と呼ぶ）を利用して必要なデー

タを入力します。入力されたデータは保存（#'9+ または #'9+��6���）により計算

プログラムに必要なデータに変換されたものが生成されます。これらのデータをも

ちいてメニュー（�;+)87+）から容易に計算を実行することとができます。�

例えば、電顕像の濃淡出力は次のようにして得られます：�

1. MultiGUI というグラフィカルユーザインターフェイス（GUI）をもちいて散乱
強度の計算のためのデータを作成し、File の Execute Multislice により計算

を実行します。

2. ImageGUI というグラフィカルユーザインターフェイス（GUI）をもちいて電顕
像の数値計算のためのデータを作成し、File の Execute により計算を実行し

ます。

3. ImageBMP というユーティリティをもちいて電顕像の濃淡図を計算します。試
料厚さとデフォーカスの一覧表（Image Tableau）に並べることもできます。

文献

K. Ishizuka and N. Uyeda: A New Theoretical and Practical Approach to the Multislice Method: 
Acta Cryst. A33 (1977) 740-749. 
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K. Ishizuka: Contrast Transfer of Crystal Images in TEM: Ultramicroscopy 5 (1980) 55-65. 

K. Ishizuka: Multislice Formula for Inclined Illumination: Acta Cryst. A38 (1982) 773-779. 

石塚和夫��高分解能電子顕微鏡における結像理論の研究：電子顕微鏡 

��	������
�����

K. Ishizuka: A practical approach for STEM image simulation based on the FFT multislice 
method, Ultramicroscopy 90 (2001) 71-83.�

�

�

! xHREM™を使う前に
 

マウスのクリック、ダブルクリック、ドラッグ、メニューの選択方法、ファイル選

択ダイアログでのフォルダ（ディレクトリ）の移動等の通常の &.2*3:6��')��# の

操作について習熟されていない場合は、コンピュータ付属の操作手引書で、まず

&.2*3:��%�の操作法に慣れてください。�
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! インストール
 
WinHREM のインストール

&.2�"��™は ���"��またはオンラインで供給されます。ソフトウェアを通常の手順

に従ってハードディスクにインストールして下さい。�

��を挿入して現れる &.2�"������フォルダ、あるいはダウンロードした &.2�"������

フォルダ内の「#+784�+;+」を実行し、メッセージに従ってインストールを続けて

下さい。通常、プログラムは¥Program Files¥HREM Researchの中に作成される ;�"��

フォルダの中に、サンプルデータはマイドキュメント内に作成される ;�"����'7'

フォルダの中にコピーされます。ハードディスクの ;�"���プログラムフォルダは下

のようになっているでしょう。�

セットアッププログラムにより &.2�"��のアプリケーションが「スタート」メニュ

ーの「;�"��」に登録されています。�

 
MacHREM のインストール

�')�"��™は ���"��またはオンラインで供給されます。ソフトウェアを通常の手順

に従ってハードディスクにインストールして下さい。�

��を挿入して現れるウィンドウ、またはダウンロードしたディスクイメージファイ

ルを開いて現れるウィンドウから、 プログラムフォルダ（;�"������日本語�また

は ;�"�����（英語））を �440.)'7.326フォルダにコピーして下さい。また、デー

タフォルダ（;�"����'7'）を �3)81+276�'44にドラッグして書類フォルダにコピー

して下さい。さらに、描画のユーティリティ !8+6'.,5'1+:35/を �5'1+:35/6フォル

ダにドラッグコピーして下さい。�

�

xHREM のプログラムフォルダ構造

Utilities ：GUI、画像表示等 
Programs ：数値計算プログラム 
Resources ：プログラムが使用するリソース 
Documents ：取扱い説明書等 
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（Windows）ユーザキードライバのインストール

ユーザキードライバのインストール

NOTE USB キーをはずした状態で行なって下さい。

HASPUserSetup.exe を実行して、指示に従ってユーザキードライバーをインスト
ールして下さい。

ユーザキーの設置

添付のユーザキーを %#�ポートに設置して下さい。�

ユーザキーが認識できない場合には、評価版として動作します。�

 
 
（Mac OS）ユーザキードライバのインストール

ユーザキードライバのインストール

NOTE USB キーをはずした状態で行なって下さい。

ディスクイメージファイルHDD_Installer_MacOSX.dmgを開いて、Install HASP 
USB Driver を実行して、指示に従ってユーザキードライバーをインストールして
下さい。

ユーザキーの設置

添付のユーザキーを %#�ポートに設置して下さい。�

ユーザキーが認識できない場合には、評価版として動作します。�
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! さあ例題をやってみましょう
 
入力プログラムの使い方

３つのグラフィックユーザインターフェイス（�%�）では、データはワークシート

（&�"�#���$）と呼ばれるウィンドウに入力します。各プログラムは「�.0+」「�*.7」

「�+04」のメニューを持っています（各メニューの詳細については各ユーティリテ

ィのメニュー項目を参照ください）。�
 

例題

２つの例題が �'7'フォルダの中に入っています。酸化錫（#2�
）とタングステンと

ニオブの複合酸化物（&��(	����）でそれぞれの試料名は #2�
、&�(�となっています。

ここでは #2�
を用いて説明しますが、&�(�の場合も同様に実行できますので各自

で試してみて下さい。�

まず散乱強度を計算し、その後で電顕像を計算します。そして、電顕像の濃淡表示

を行います。�
 
 
 

散乱強度の計算

まず、散乱強度を計算するためのデータを以下のように作成しましょう：�

1. MultiGUI を起動します。

プログラムの起動方法はコンピュータのマニュアルを参照して下さい。 

2. データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内の SnO2.WS1 を
選択します。

ファイルの選択方法はコンピュータのマニュアルを参照して下さい。 

データを入力するワークシートが現れます。 

TIPS ワークシートの下の方への入力はスライドバーで移動するか、表示範囲

を広げることにより可能となります。 
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ワークシートには既に適切なデータが入力されています。ここではデータのタ

イトルを変更したデータを作成しましょう： 

3. Title フィールドに新しいタイトル「SnO2 test calculation」を入力します

4. File メニューの「Save As...」を選択します

5. 現れたダイアログでファイル名を「SnO2test」として保存します

ファイルの保存方法はコンピュータのマニュアルを参照して下さい。 

TIPS ファイル名には「.WS1」を指定する必要はありません。指定する場合
には「半角英数」で入力して下さい。 

 

次に、このデータを使用して散乱強度を計算します：�

6. File メニューから「Execute Multislice」を選択します
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散乱強度を計算するプログラム（MULTI.EXE）が起動され、計算結果を表示
するウィンドウが現れ、計算が実行されます。そして、計算が正常に終了する

と「Execution completed. Congratulations!」と表示されます。 
 

NOTE 計算結果のウィンドウには File、Edit などのメニューがあり、基本的
なウィンドウの機能が備わっています。例えば、「File」メニューから計算結
果を保存することが可能です。 

TIPS プログラムは、「File」メニューの終了（Exit）またはウィンドウのク
ローズボタンにより計算途中で終了することが出来ます。 

計算結果のウィンドウはクローズボタン、または「File」の「Exit」によりクロ
ーズすることが出来ます。 

7. MultiGUI を終了するには File メニューから「Exit (Quit)」を選択します
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電顕像の計算

電顕像の数値計算の仕方も散乱強度の計算の仕方とよく似ています。�

1. ImageGUI を起動します。

2. データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内の SnO2.WS2 を
選択します。

NOTE MultiGUIで作成した SnO2testに対するWS2ファイルは存在しません
ので、今から既存のデータ（SnO2.WS2）を使って作成します。Default.WS2を
開いて、データを最初から作成することも可能です。 

データを入力するワークシートが現れます。 

TIPS ワークシートの下の方への入力はスライドバーで移動するか、表示範囲

を広げることにより可能となります。 

 

ワークシートには既に適切なデータが入力されています。ここではデータのタ

イトルを変更したデータを作成しましょう： 

3. Title フィールドに新しいタイトル「SnO2 test calculation」を入力します

4. File メニューの「Save As...」を選択します
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5. 現れたダイアログでファイル名を「SnO2test」として保存します

TIPS ファイル名には「.WS2」を指定する必要はありません。指定する場合
には「半角英数」で入力して下さい。 

 

次に、このデータを使用して電顕像を数値計算します：�

6. File メニューから「Execute」を選択します

電顕像を数値計算するプログラム（IMAGE.EXE）が起動され、計算結果を表
示するウィンドウが現れ、計算が実行されます。そして、計算が正常に終了す

ると「Execution completed. Congratulations!」と表示されます。 

NOTE 計算結果のウィンドウには File、Edit などのメニューがあり、基本的
なウィンドウの機能が備わっています。例えば、「File」メニューから計算結
果を保存することが可能です。 

TIPS プログラムは、「File」メニューの終了（Exit）またはウィンドウのク
ローズボタンにより計算途中で終了することが出来ます。 

計算結果のウィンドウはクローズボタン、または「File」の「Exit」によりクロ
ーズすることが出来ます。 

7. ImageGUI を終了するには File メニューから「Exit (Quit)」を選択します
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電顕像の濃淡表示

では、数値計算された #2�
の電顕像を濃淡表示してみましょう。�

まず、ユーティリティを起動して、電顕像の計算データを選びます：�

1. ImageBMP を起動します。

2. 表示用データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内の
SnO2test.AUX を選択します（表示用データ名には「.AUX」が付いています）。

次のようなウィンドウが現れます。 

では、電顕像を幾つか計算してみましょう。�

3. ウィンドウの右下の「Generate」をマウスでクリックして下さい。

数秒すれば下図のような濃淡図が現れます。これは現在のウィンドウ内で設定

条件されているスライス、デフォーカスでの電顕像です。すなわち、スライス

厚さ（Slice）：10、デフォーカス（Defocus）：500 A (under)、表示領域（Diaply 
Range）：(0<->1) x (0<->1)。 
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次に、表示領域を広げた濃淡図を描いてみましょう。�

4. 「Display Range」の a と b の終点（左の入力ボックス）の値をともに２にし
ます。

5. 「Generate」をマウスでクリックします。

下図のような 2 x 2 の領域の濃淡図が現れます。 
 

 
 

6. 必要であれば画像を各ビットマップウィンドウの「File」メニューの「Save」
または「Save As…」により保存します。

画像のフォーマットは現れるダイアログで選択することが出来ます。 

表示されている画像の定量的なデータ（数値データ）を保存したい場合には、

「File」メニューの「Export Data…」から行います。(詳細に付きましては、ト
ピックス：ImageBMPによる数値データ出力を参照して下さい) 

印刷も各ビットマップウィンドウの「File」メニューの「Print」から行います。 

7. 各ビットマップウィンドウを「File」メニューの「Close」によりクローズし
ます。

画像が保存されていない場合には保存を問い合わせるダイアログが現れます。 

TIPS このダイアログを表示せずに画像を閉じるには「Shift」キーを押しな
がらクローズします。 

8. ImageBMP プログラムを終了するには、File メニューから「Exit (Quit)」を選
択します。

 

NOTE: デフォルトで付与されるファイル名は「サンプル名_スライス番号_デ
ィフォーカス値.bmp」となります。 
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他のスライス、デフォーカスでの計算には「#0.)+」および「�+,3)86」のプルダウ

ンメニューから計算されているスライス数、デフォーカス値を選択します（右の三

角をマウスで押して、どれかの値を選択します）。�

 

スライス数あるいはデフォーカス値で「#+0+)7」を選択しますと、次のようなスラ

イス数あるいはデフォーカス値を選択するダイアログが現れます。そして、表示し

たい項目をチェックして下さい。�

�

TIPS スライス数あるいはデフォーカス値で「�00」または「#+0+)7」を選択しま

すと、全ての、あるいは選択されたスライスあるいはデフォーカスに対する電顕像

が順次計算されます。�

TIPS スライス数およびデフォーカス値の両方で「�00」または「#+0+)7」を選択

しますと、全ての、あるいは選択されたスライスおよびデフォーカスの組み合わせ

に対する電顕像が順次計算されます。�

TIPS �1'-+�$'(0+'8 のチェックを選択すると指定された画像が #0.)+���+,3)86

のテーブル形式で表示されます。以下の例では全ての計算されている画像が表示さ

れています。#0.)+���+,3)86 の配列の方法、各画像の間隔は「�47.326」で指定可

能です（応用編をご参照下さい）。�
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TIPS �731��9+50'< のチェックを選択すると以下のように原子位置に元素毎に色

の異なる丸印が描かれます。丸印の大きさ、色は「#+784」で指定可能です。�

 
�

NOTE ここで表示された画像は��.0+ メニューの「 5.27」により印刷することが

できます。表示される濃淡レベルは階調表示のできるプリンタの性能に依存します。�
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回折像の濃淡表示

では、数値計算された #2�
の電子線回折像を濃淡表示してみましょう。�

まず、ユーティリティを起動して、散乱振幅の計算データを選びます：�

1. SpotBMP を起動します。

2. 表示用データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内の
SnO2test.DF を選択します（散乱振幅のデータ名には「.DF」が付いています）。

計算条件を設定するワークシートが現れます 

 

では、回折像を幾つか計算してみましょう。�

3. 条件を上のように設定して、ウィンドウの右下の「Generate」をマウスでクリ
ックして下さい。

数秒すれば下図のような濃淡図が現れるでしょう。 



 

xHREM Userʼs Guide 19 

 
4. 次に、「Show Index」のチェックをはずし、「Spot Shape」で Peak を選択し

て、「Generate」をマウスでクリックして下さい。

数秒すれば下図のような濃淡図が現れるでしょう。 

 
5. SpotBMP プログラムを終了するには、File メニューから「Exit (Quit)」を選

択します。
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! トピックス
 

ここでは知っておくと便利な機能やアドバンスドなトピックスなどを解説して

います。最初から全てのトピックスに目を通す必要はありません。必要なときに該

当する項目を参照されると良いでしょう。�

 
モデルポテンシャル、波動関数の表示

�6.5,� � で計算されたモデルのポテンシャル分布あるいは結晶内の波動関数は

�/$*(���で濃淡像として表示することが可能です。�

これらを表示したい場合には：�

１． �6.5,� �の「�65265��10531.」で表示したい項目の「�82135��$5$�)13��3$9��&$.(�

�$2」のチェックボックスにチェックをして、計算を実行する。�

表示データは「.AUX」の拡張子のファイルに保存されます。 

NOTE ImageGUIでも電顕像の出力に同じ拡張子のファイルを使用します。こ
のため、濃淡像データを後日使用するために保存しておきたい場合には、

「.AUX」のファイルの名前を別のものに変更しておく必要があります。 

２． �/$*(���を起動し、対応するサンプル名の � #ファイルを開く。�

次のような電顕像の表示のときにみたウィンドウが開きます。しかし、ポテン

シャル分布あるいは結晶内の波動関数を保存したデータの場合には、「Image 
Selection」のところが異なっています。 

 



 

xHREM Userʼs Guide 21 

�

３． 表示条件、表示するものを設定する 

Potential：ユニットセルを複数のスライスに分割した場合には、表示したいス
ライス番号（０から９まで）を選択します。 

Wave Function：表示したい試料の厚さをスライス数で指定します。 

Show：ポテンシャル分布あるいは波動関数は複素数で保存されていますので、
複素数データを表示する形式を選択します。以下のような表示が可能です： 

�

４． 「Generate」をマウスでクリックすれば、濃淡像が描画されます。 

�
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回折強度のチェック

計算された動力学的回折強度は �215���による回折像の濃淡表示で定性的に比較で

きます。しかし、定量的に調べるには以下のように「���65� �」を利用します。�

�

まず、回折強度（振幅）を表示するためのデータを以下のように作成します：�

1. DFOutGUI を起動します。

2. データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内の SnO2.WS3 を
選択します。

NOTE MultiGUIで作成した SnO2testに対するWS3ファイルは存在しません
ので、今から既存のデータを使って作成します。Default.WS3 を開いて、デー
タを最初から作成することも可能です。 

データを入力するワークシートが現れます。 

ワークシートには既に適切なデータが入力されています。各ページに指定され

た指数の反射の強度が示されます。ここでは、このままのデータを使用します。 

3. File メニューの「Save As...」を選択します

4. 現れたダイアログでファイル名を「SnO2test」として保存します

TIPS ファイル名には「.WS3」を指定する必要はありません。指定する場合
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には「半角英数」で入力して下さい。 
 

次に、このデータを使用して回折強度を表示させます：�

5. File メニューから「Execute」を選択します。

回折強度を表示するプログラム（DFOUT.EXE）が起動され、計算結果を表示
するウィンドウが現れ、指定された指数の反射の振幅の数値、グラフが表示さ

れます。そして、表示が終了すると「Execution completed. Congratulations!」と
表示されます。 

振幅の数値データは入射波を１として規格化された値（Normalized）、あるい
は運動学的な散乱振幅に一致させた値（Kinematical scale）で表示されます。 
 

 
 

TIPS: ポテンシャル計算に使用された運動学的構造因子（Kinematical Structure 
Factor）の値は「Output Range」で開始スライスをゼロにすれば表示されます。 

 

グラフ表示では表示の範囲を広げるために振幅の大きさは対数で表示されま
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す。また、位相は[-!, +!]の範囲で表示されます。この位相は運動学的構造因子
の位相と一致させるために!/2だけずらされています。 

 
NOTE 計算結果のウィンドウには File、Edit などのメニューがあり、基本的
なウィンドウの機能が備わっています。例えば、「File」メニューから計算結
果を保存することが可能です。 

TIPS プログラムは、「File」メニューの終了（Exit）またはウィンドウのク
ローズボタンにより計算途中で終了することが出来ます。 

計算結果のウィンドウはクローズボタン、または「File」の「Exit」によりクロ
ーズすることが出来ます。 

 

6. DFOutGUI を終了するには File メニューから「Exit (Quit)」を選択します
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画像強度のチェック

�/$*(���で表示された電顕像や波動関数の強度、また指定された方向のプロファイ

ルを以下のように表示して画像強度を定量的に調べることが出来ます。�

濃淡像の各点の強度：�/$*(��� で表示された濃淡像の上にマウスを持っていくと、

その下の強度が画像ウィンドウの下部にその時の座標位置とともに表示されます。�

�

NOTE 電顕像で「Image Tableau」を選択して表示された濃淡像では各点の強
度は表示されません。 

プロファイルの表示：プロファイルを表示したい先頭位置にマウスを持っていき、

�+,)5 キーを押しながら、マウスをドラッグするとラインが描かれ、そのライン下

の強度がプロファイルとして別ウィンドウに表示されます。�
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マウスをライン上に持ってゆくと、そこの座標と共に強度が表示されます。

NOTE 電顕像で「Image Tableau」を選択して表示された濃淡像ではプロファ
イルを表示すことはできません。 
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モデルの３次元表示

�6.5,� �で使用するモデルを３次元表示で確認することが可能です。ここでは、サ

ンプルデータの �0�
の表示を例に説明します。�

モデルを表示するには：�

1. MultiGUI を起動します。

2. データを選択するダイアログが現れますので、Data フォルダ内のデータを選
択します。ここでは、例題として SnO2.WS1 を選択します。

SnO2のークシートが現れます。 

3. ワークシートの最下部にある「Options」の「ModelView」をクリックします

 

 
TIPS ワークシートの下の方への入力はスライドバーで移動するか、表示範囲

を広げることにより可能となります。 

次のようなモデルの３次元表示が現れるでしょう。 

 
既定の設定ではｃ軸投影で表示されます。投影方向はツールバーの「a, b, c」
を選択することにより容易に変更可能です。 

TIPS ツールの説明：左から回転、前後移動、面内移動。投影方向の選択、遠

近法コントロール。 
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また、遠近法で表示したい場合には「Projection Control」のスライダーで調整
します。次にそのような例を示します。 
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TDS 吸収の取り扱い

熱散漫散乱（���）による弾性散乱波の吸収を取り入れた計算を行うことが可能で

す。しかし、このためにはモデル原子の温度因子（�(%9(�"$..(3�)$&513）を設定

する必要があります。温度因子が既知でない場合には、推定値を指定する必要があ

ります。�

���による弾性散乱波の吸収を取り入れた計算を行うには：�

１． �6.5,� �を起動し、�

２． �',5メニューから �3()(3(0&(4を選びます。�

３． �3()(3(0&(4 ウ ィ ン ド ウ の 中 の 「 �51/,&� �&$55(3,0*� )$&513 」 か ら

「 "(,-(0/(,(3��1+.� �&$55(3,0*� �$&513 」 を 選 択 し 、 「 �0&.6'(� ����

$%41325,10」にチェックを付けます。�

�

４． 他のパラメータを設定し、計算を実行します。�

�
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CIF ファイルによるデータ共有

8����™ では ������3945$..1*3$2+,&��0)13/$5,10��,.(��フォーマットのデータの

読み書き（�/2135��82135）が可能ですので、結晶データ（結晶格子、空間群（対

称操作）、原子位置データ等）を他のソフトウェアと共有することが出来ます�

�

NOTE xHREM™ では CIF データとして、格子定数、空間群（対称要素）、
各原子の原子種、座標、温度因子、占有率を取り扱っています。 

8����では原子位置データ等のモデルデータは ",0'174と �$&���ともに同じデータ

ベース形式で保存していますので、相互に利用することが可能です。�

NOTE MultiGUIの「Atom Parameters」の「Edit」ウィンドウで「Export」を
選択して、テキストデータとして保存し、他のソフトウェアと原子位置データ

等を共有することも可能です。 
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結晶軸の交換

8����™ では入射面の効果が計算に取り入れられています（参考文献：����4+,:6-$��

�6.5,4.,&(��13/6.$�)13��0&.,0('��..6/,0$5,10���&5$��3945����
��	�

���������）。

このため、入射表面に平行となる<hk0>の入射方向は許されません。�

しかし、入射面の効果を無視する場合（多くのプログラムでは入射面の効果は計算

には取り入れられていません）には、結晶軸の交換機能を利用すれば、設定したモ

デルデータで<hk0>の入射方向の計算を容易に行うことが出来ます。�

結晶軸を計算機内で交換するには �6.5,� �で �',5メニューから �3()(3(0&(4を選

択します。すると、�3()(3(0&(4 ウィンドウの右上部に以下のような「�3495$.�

�(55(,0*」が現れます：�

�

例えば、<110>入射では第３軸（ｃ軸）の指数がゼロですので、���$�%�&��系では

計算が実行できません。しかし、$ 軸、ｂ軸の指数はどちらでもゼロではありませ

んので、$軸、ｂ軸のどちらでも第３軸に選ぶことが可能です。すわわち、���������

! または !� のどれでも使用することが出来ます。一方、<100>入射では、% 軸、ｃ

軸がゼロですので、これらは第３軸には選べません。この場合は $軸が第３軸であ

る ��または !を使用することが出来ます。�

NOTE MultiGUIのワークシートでは結晶軸の交換は行われません。また、対
称操作も変化しません。しかし、計算では選択された結晶軸が利用されます。

対称操作も必要に応じて変換されます。実際に計算に利用された結晶格子、原

子座標、対称操作等は計算時に出力されますリストに反映されています。 

�

�
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静的散漫散乱の計算

8����™ では 	�万個の原子を取り扱うことが出来ますので、静的な原子位置のずれ

を含んだ大きなモデルを作成し、原子位置の乱れによる散漫散乱を計算することが

可能です。�

散漫散乱を計算するには：�

１． MultiGUI を起動します。

２． 通常のようにデータを入力します。

静的な原子位置のずれを含んだ大きなモデルを MultiGUIの「Atom Parameters」
の「Edit」ウィンドウで入力するのは困難でしょう。このため、テキスト形式
で別途作成したデータを「Import」機能により読み込むのが便利です。 

３． ワークシートの最下部にある「Options」の「DIFFUSE」をクリックします

 
TIPS ワークシートの下の方への入力はスライドバーで移動するか、表示範囲

を広げることにより可能となります。 

以下のような散漫散乱パターンの出力を制御するパラメータを入力するウィ

ンドウが現れます。データ入力後「OK」を押します。 

�
 

４． File メニューからデータを保存します。

５． File メニューから「Execute DIFFUSE」を選択します。
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散漫散乱を計算するプログラム（DIFFUSE.EXE）が起動され、計算結果を表
示するウィンドウが現れ、計算が実行されます。そして、計算が正常に終了す

ると「Execution completed. Congratulations!」と表示されます。 

NOTE 計算結果のウィンドウには File、Edit などのメニューがあり、基本的
なウィンドウの機能が備わっています。例えば、「File」メニューから計算結
果を保存することが可能です。 

TIPS プログラムは、「File」メニューの終了（Exit）またはウィンドウのク
ローズボタンにより計算途中で終了することが出来ます。 

計算結果のウィンドウはクローズボタン、または「File」の「Exit」によりクロ
ーズすることが出来ます。 

６． MultiGUI を終了するには File メニューから「Exit (Quit)」を選択します
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散漫散乱図形の表示

散漫散乱のパターンを表示するには「�/$*(���」を使用します。散漫散乱のパター

ンのデータは「���」の拡張子を持ったものです。�

散漫散乱図形を表示するには：�

１． ImageBMP を起動します。

２． 指定したサンプル名の「.ED」ファイルを選択します。 

３． 表示の設定を行います

通常の「ImageBMP」の使用法に従い表示領域、解像度等を設定し、表示した
い試料厚さをスライス数で選択します。 

散漫散乱データは複素数で保存されていますので、表示するデータ形式を

「Show」より選択します。 

４． 「Generate」をクリックして濃淡像を表示します
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ImageBMP による数値データ出力

�/$*(���は種々のデータの濃淡像を �,5/$2として表示します。他のアプリケーシ

ョン��$5$0社の �,*,5$.�,&31*3$2+など�でさらに解析する為に、この濃淡像の各

表示のピクセルの数値データを出力することが可能です。また、描画に使用した元

データの数値出力も可能です。�

�/$*(���および表示画像のファイルメニューは以下のような �82135��$5$…コマン
ドを持っています。�

�

描画に使用した元データの数値出力は �/$*(��� のファイルメニューの �82135�

�$5$…コマンドにより行います。�

濃淡像の各ピクセルの数値出力は各表示画像のファイルメニューの �82135��$5$…
コマンドにより行います。�

数値データの出力形式：�

出力しようとしているデータが実数か複素数かにより以下の出力フォーマット

が保存ダイアログのファイルの種類に表れます。�

実数データ�

TIFF 出力：TIFF 形式 (.tif)

Binary 出力：Potable Floatmap File (.pfm)

テキスト出力：Comma Separated Values File (.csv)�

複素数データ� Binary 出力：Potable Complexmap File (.pcm)

TIFF 出力：TIFF 形式 (.tif)

NOTE Potable Floatmap File (.pfm), Potable Complexmap File (.pcm)フォーマッ
トはテキストヘッダーをもつ Binaryデータのフォーマットです。xREMではヘ
ッダーは 192バイトです。このヘッダーには画素数の情報を含んでいます。 
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応用編
 

この章では

新規データの作成方法

環境設定

テンプレートによるカスタマイズ

について説明します。

その後、

個々のユーティリティの詳しい説明が続きます。

 
 

! さあ自分の問題にとりかかろう
 

まず、例題を利用して 6����の利用法に習熟して下さい。十分利用法が判ったら自

分の問題に取りかかりましょう。ここでは、新規データの作成について説明した後、

計算結果の印刷等についてさらに詳しく説明します。�
 

新規データの作成手順

自分の試料にあったデータを新しく作成するには次の２通りの方法があります：�

" 既存のデータを修正する

" 新規にデータを作成する

�

既存のデータを修正して新しくデータを作成するには：�

1. 対応するグラフィカルユーザインターフェイス（GUI）を起動します。

2. 現れたデータ選択ダイアログで既存データを選択します。
データを入力するワークシートが現れます。 

3. File メニューの「Save As...」により新しいデータ名を付けて一旦保存しま
す。

NOTE これは既存のデータを上書きして紛失するのを防ぐために行います。必ず実行される

ことをお勧めします。�

4. 次に、データを必要に応じて変更します。

5. 必要なデータが入力できたら File メニューの「Save」により再度保存します。

新規にデータを作成するには：�

1. 対応するグラフィカルユーザインターフェイス（GUI）を起動します。
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2. 現れたデータ選択ダイアログで Default を選択します。
「Untitled」と書かれたワークシートが現れます。 

3. ワークシートにデータを入力します。

4. 必要なデータが入力できたら File メニューの「Save As...」により保存しま
す

�

�

環境設定（Preferences）

計算プログラムには特定の単位でデータを供給する必要がありますが、ユーザがグ

ラフィカルユーザインターフェイス（���）で使用するデータ入力の単位は

�1%&%1%-#%2 で選択できます。また、試料に依存しない計算コントロールは個々の

データに入力する煩雑さを避けるために �1%&%1%-#%2で設定するようになっていま

す。�

�-)32���%&.#42�2)'-等は �1%&%1%-#%2で最初に示されている単位が計算プログラ

ムの中で使用されています。他の形式で入力されたものはグラフィカルユーザイン

ターフェイス（���）がデータ変換を行います。�

環境設定を行うためには：�

1. MultiGUI あるいは ImageGUI の Edit メニューから「Preferences」を選択しま
す。

次のような環境設定のウィンドウが開きます。�

2. それぞれの好みに合うように設定を変更します。
「Apply」をクリックすると変更がワークシートに反映されます。 

3. 「Close」または「Cancel」をクリックして Preferences ウィンドウを閉じま
す。

「Close」をクリックすると Preferences 上の現在の設定がワークシートに反映
されます。 

「Cancel」をクリックすると「Apply」後の Preferences 上の変更は破棄され、
ワークシートにも反映されません。 

NOTE��「Apply」によりワークシートに反映された変更は「Cancel」では元に戻り

ません。ワークシート上の変更をもとに戻すためには、Preferences 上の設定

を元に直して「Apply」をクリックして下さい。

TIPS�「Close」をクリックする前に、「Apply」をクリックしてワークシート上の

変更を確認されることをお勧めします。
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�-)32���%&.#42�2)'-は最初にあるものが計算プログラムの中で使用されています。

他の形式で入力されたものはグラフィカルユーザインターフェイス（���）がデー

タ変換を行います。�

�

1. 単位
ÞL:�-'231.,8-,�

z;�g �<� �=:28$��

èºx;�¼Ø�:�28$�8,1!$�

tzh;jnYñ«<e�r;zh;jn=:Ë8ò�

1 2 

3 

4 5 

6 
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2. 結晶セッティング

�

�� �©Z¹d»a�EP^YTCb9

3. ハーフトーンレベル設定

õµ�µX_bw;zu;�Y�{�Íà�

4. 動力学散乱計算
範囲（Range）：æĂ�á°þ£±X»a­\z;�g �Yí�<ë¢=

スライス厚さ（Slice thickness）：ä��´YUIYn�fnY¦L

5. 数値出力ファーマット
出力幅（Field width）：�ÈÜt;qYõµÈ

行間（Blank lines）：¨ÖaYÈ�

6. 散乱能の選択
�%)*%-,%)%1-�.hl の散乱能を用いて、TDS 吸収を取り入れるには各原子の温度因子

（Debye-Waller Factor）を原子パラメータとして指定が必要になります。

Doyle-Turner の散乱能では S=2.0 (d*=4.0)以上の計算は出来ません。
 
 
 

テンプレート（デフォルトデータ）の作成

グラフィカルユーザインターフェイス（���）ではデータの入力にワークシートを

利用します。�6����には標準の既定値を持つワークシート（�%&!4+3����など）が

添付されています。このような既定値を設定したワークシートをデフォルトデータ

（テンプレート）と呼ぶことにします。新規にデータを作成する場合、これらをテ

ンプレートとして使用するとデータ入力を一部省略できます。�

しかし、個々の実験条件に対応したワークシートがあればデータ入力をさらに省略

することができます。例えば、散乱計算では加速電圧、散乱振幅の出力範囲等、ま

た電顕像計算では球面収差係数、デフォーカス幅、ビームの開き角、絞りの大きさ

等があります。また、他の設定にも自分の好みを反映したデフォルトデータを作成

することができます。�

デフォルトデータの作成はデータの新規作成と殆ど同じです。ただ、全てのデータ

を記入するのではなく、既定値として設定したいデータのみを指定します。�

1. 既定値を設定したいグラフィカルユーザインターフェイス（GUI）を起動しま
す

2. Default ファイルを選択します

入射結晶表面 a 

b 

c 
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3. 既定値として設定したいデータを指定してます

4. 既定値のデータであることがよく判る名前をつけて保存します
次回からここで保存したデータをテンプレートとして使用することによりデ

ータ入力を一部省略することができます。 
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! MultiGUI の使用法

ワークシート

�

1. タイトル（Title）

³āø8ÒÊWV¸ûXèĂMSJQLD9�

2. 格子定数（Cell Parameters）
格子定数はセルの長さと角度を入力します。長さは選択している単位

1 
2 

3 

4 

5 

6 

7 

8 

9 

10 

11 

12 

13 

14 

15 
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（Angstromあるいは nm）で入力して下さい。角度は度数または cosine値で入
力します。度数と cosine値の混合は許されません（度数で入力することを推奨
します）。 

3. 対称操作（Symmetry Operation）
対称操作は「Select」により空間群を選択するか、あるいは対称要素を「Edit」
により編集します。 

「Select」|q�:�

「Select」ボタンをクリックすると次の空間群（Space Group）を選択するため
のウィンドウが現れます。表の中から対応する空間群を選択します。選択され

た空間群は下のボックスに表示されます。 

「View」をクリックしますと、次の「Edit」で現れるウィンドウに選択した空
間群の対称操作が現れます。念のため、必ず対称操作を確認して下さい。 

「Elements」:ÙÂýÑYÈHï·Lc[N9

「Edit」|q�:

「Edit」ボタンをクリックすると任意の対称操作を入力するためのウィンドウ
が現れます。 
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対称操作の指定方法は International Tables for Crystallographyの表記に準じます。 

" �ÙÂÓ¯Y@ABÊôY�ÌaZl�~<�=9

" �ÙÂÓ¯Y�ÌaZo�l��<
=9

" èĂY½ĀZy�iv<�=9

4. 原子パラメータ（Atom Parameters）
原子パラメータは「Import」により原子パラメータをファイルから入力するか、
あるいは個々のデータを「Edit」により編集します。 

「Import」|q�:�

「Import」ボタンをクリックすると既存の原子パラメータファイルを選択する
ためのウィンドウが現れます。 

" 「Data Base」：MultiGUIで保存された原子パラメータデータを再利用する場
合に指定します。

" 「Text Data」：テキスト形式で作成されている原子パラメータデータを利用
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する場合に指定します。

t;q�Ìa<�%/!1!3.1=:空白（space）またはコンマが利用可能です。
nk;�Yö�<�.-5%13��(72)#!+��#!+%�3.��1!#3).-=��原子位置が物理単

位（nm あるいは A）で表されている場合に、結晶格子単位への変換が可能で
す。モデル作成ソフトで出力されたモデルデータを読み込むのに便利でしょう。�

t;qªúY¾¿<�!1!,%3%1��%04%-#%=:対応するデータ項目がない場合に

は「None」を指定してデータを省略することができます。 
実際のファイルは「Select」ボタンをクリックして現れるファイル選択ダイア
ログで指定します。 

データ入力が正常に行われると、次の「Edit」で現れるウィンドウに原子パラ
メータが表示されます。 

「No of Atoms」：¥²ÈHï·Lc[N9

「Edit」|q�:�

「Edit」ボタンをクリックすると原子パラメータを入力するためのウィンドウ
が現れます 

" 番号（No）：¸æáXÇaðK`c[N9

" 名前（Name）：¥²XøÏdðK[N9øÏXZîO¤Ñød�]S�LD9

ă:�'8����8��	

" 座標（x, y, z）：�²çY�ÝdÀÈTèĂM[N9

" 占有率（Occupancy）：原子の占有確率をèĂM[N9ßÆZ>T8Áÿ�é

TN9

" 温度因子（Thermal）：å÷É�ã�²dèĂM[N9p�dèĂMPÅ¬<C
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bDZÁÿMPÅ¬=XZ¶YÐ�ã�²<�5%1!++��(%1,!+��!#3.1=Hâü

Lc[N9

全温度因子（Overall Thermal Factor）：

結晶全体の等方性温度因子を入力します。各原子の温度因子にゼロが入力され

ている場合にはこの温度因子が適用されます。 

計算の制御

5. 位相格子（Phase Grating Setup）
# 位相格子計算の有無�

分割スライス数（Deviding a cell into）：ユニットセルを最大 1000分割するこ
とができます。10 分割スライスまではプルダウンから選択可能です。それ以
上の分割スライス数は、プルダウンの上の入力欄に整数（1000 まで）を直接
入力して下さい。 

6. マルチスライス計算（multislice Calculation）
# マルチスライス計算の有無�

最終スライス数：計算の最後のスライス数を指定します（最高 9,999） 

New/Append （新規、継続）ボタン：最初の計算では新規を選びます。最終ス
ライス数を増加させて、以前の計算を継続することも可能です。 

PG Sequence（位相格子の順序）：通常、すべての位相格子が昇順に繰返して
使用されます。この順序を編集することにより、欠陥層などの計算が可能にな

ります。このボタンをクリックすると次のような位相格子順序編集ダイアログ

が開きます： 

 

使用する位相格子の番号をスペースで区切って入力します。 

7. 加速電圧（Acc Voltage）

8. 電子線の入射方向（Incident Beam Direction）
入射方向を実格子座標で指定する。例：[001]入射 

9. ユニタリーテスト（Unitary Test）：°þ�ãYÕĄX�Nbsnu

許容限界（Limit）：１に近い程制限が厳しくなる 

テスト頻度（Cycle）：チェックを行うスライス間隔 
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出力の制御

10. 動力学的散乱振幅（Dynamical Structure Factor）
出力範囲（Range）：散乱振幅をファイル出力する範囲（半径） 

出力頻度（Cycle）：ファイル出力を行うスライス間隔 

11. ポテンシャル分布（Potential Distribution）
# 数値マップ出力の有無
# ハーフトーンマップ出力の有無
# 濃淡図用データのファイル出力の有無

12. 波動関数（Wave Function）
# 数値マップ出力の有無
# 濃淡図用データのファイル出力の有無
出力頻度（Cycle）：ファイル出力を行うスライス間隔 

13. 数値マップ（Numerical Map）
数値マップ出力の垂直、水平方向の範囲、ステップ 

14. ハーフトーンマップ（Half-tone Map）
ハーフトーンマップの垂直、水平方向の範囲、縮尺 

TIPS: 「11.ポテンシャル分布」の制御でハーフトーンの出力はなくすことが出来

ます。
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! ImageGUI の使用法

ワークシート

 

1 
2 

3 

4 

8 

9 

5 

6 

7 



 

xHREM Userʼs Guide 48 

1. タイトル（Title）
試料名、組成など自由に入力してください。 

2. 光学パラメータ（Optical Parameters）

" �ù¼®¡È �
<�/(%1)#!+�!"%11!3).-�#.%&&)#)%-3�=�

" ?¶�ù¼®¡È ��<�)&3(�.1$%1�2/(%1)#!+�!"%11!3).-=�

" tzh;jnYó<�%&.#42�2/1%!$=�

" x;�Y�I�<�%!,�#.-5%1'%-#%=�

" §a<�/%1341%=YÚIL<1!$)42=��)--%1��.43%1�

� � � � � � � � � � � �Ý</.2)3).-=�

"  %1-)*% �Ôì< %1-)*%��(!2%��+!3%=�

位相板が絞りの内角までの領域に作用されます。位相変化量（Phase shift）が
ゼロの場合は、inner aperture内のビームはブロックされます。 

3. 部分干渉性の取扱の指定（Simulation Mode）
1次近似（First order/Envelope）か 2次近似（Second order/TCC）かを選択しま
す。 

4. スライス厚さ（Slice thicknesses）
電顕像を計算する試料の厚さをスライス数で指定します。一度に最大 10 個指
定できます。 

5. デフォーカス値（Defocus values）
電顕像を計算するデフォーカス値を指定します。一度に最大 20 個指定できま
す。単位とデフォーカスの符号は Preferenceに従って入力して下さい。 

出力の制御

6. 顕微鏡像（Microscope Images）
# 数値マップ出力の有無
# 濃淡図用データのファイル出力の有無
# ハーフトーンマップ出力の有無

# コントラストの反転の有無
# 正規化の有無

7. 構造因子（Structure Factor）リスト出力の有無
指定すれば各スライスの計算に先立ち出力されます 

8. 数値マップ（Numerical Map）
数値マップ出力の垂直、水平方向の範囲、ステップ 

9. ハーフトーンマップ（Half-tine Map）
ハーフトーンマップの垂直、水平方向の範囲、縮尺 
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! DFOutGUI の使用法

ワークシート

�

 
 
 
 

1. 数値出力（Numerical Output）の有無
指定された反射の振幅、位相が出力されます。 

振幅のの正規化（Normalized）あるいは運動学的スケール（Kinematical scale）
を選択します。 

2. グラフ出力（Graphical Output）の有無
文字位置でグラフ化したリスト出力の制御。 

振幅は対数スケールで表示されます。 

3. データのファイル出力（Export Data for Graphical Application）
グラフアプリケーション用データ（スペース区切りデータ）のファイル出力の

制御。 

4. 出力範囲（Output Range）

1 

2 
3 

4 

5 



 

xHREM Userʼs Guide 50 

数値およびグラフ出力の場合の範囲、間隔をスライス数で指定します。 

5. 出力反射の指数（Indices of Reflections）
強度変化を出力したい反射の指数を指定します。各ページには最大９個の反射

を指定できます。また、一度に 10ページ分の出力の指定が可能です。 

指数は回折図形上の 2次元指数で指定します。 
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! ImageBMP の使用法

ワークシート

�

電顕像データの場合 

 
 

データのタイトルと 2次元セルの大きさ（および計算点）が上部に表示されます。 
 

動力学散乱計算データの場合の Image Selection： 

 
 

電顕像データの場合

１． 表示範囲（Display Range）
表示する範囲をセルを基本に指定します。 

1 

2 

3 

4 

 

5 

6 

7 
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２． 表示スケール（pixel/Angstrom）
1 Angstrom当たりのピクセル数を指定します。表示される図形の大きさ（高さ
と幅）がスケールに合わせて表示されます。 

３． 画像の選択（Image Selection）

" スライス数（Slice）

濃淡像を表示する試料の厚さ（スライス数）を選択します。「All」を選択す
ると表示されている全てのスライスについて順次計算されます。「Select」を
選択するとスライスの選択ダイアログが現れます。 

" デフォーカス（Defocus）

濃淡像を表示するデフォーカス値を選択します。「All」を選択すると表示さ
れている全てのデフォーカス値について順次計算されます。「Select」を選択
するとデフォーカス値の選択ダイアログが現れます。 

NOTE 「Preferences」でのユーザの選択に拘わらず£±TZ �-$%1�&.#42 HËX

WRSD[N9�

" Image Tableau

選択された画像の表示形式を指定します。チェックを付けると表（テーブル）

の形式で並べて表示されます。「Options」をクリックすると画像を並べる方向、
各画像間の間隔を指定する次のダイアログが現れます。 

 

４． 強度範囲の検査（Survey）
「Survey」をクリックすると強度の範囲（最大値、最小値）が調べられ、次の
ダイアログに表示されます。 



 

xHREM Userʼs Guide 53 

ボックスに数値を書き入れることにより、強度範囲を変更することができます。 

５． 濃淡の反転（Reverse Contrast）
チェックされると濃淡が反転して表示されます。 

６． 原子位置の表示（Atom Overlay）
チェックされると原子位置に指定された色の丸印が描かれます。「Setup」を
クリックすると各元素の表示色、丸印の大きさを指定する次のダイアログが現

れます。 

 

表示色は変更したい元素のカラーボックスをクリックすると、カラーパレット

が現れますので、任意の色を選択してください。 

７． 濃淡像の生成（Generate）
「Generate」をクリックすると濃淡像が計算されます。 
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動力学散乱計算データの場合

ÄY�×YÎÛ<�,!'%��%+%#3).-=XFDS8ï·ÙÃd}s�m��CbDZ

êæ�ÈG`ÎÛM[N9�

" ポテンシャルの表示（Potential）

濃淡像を表示する位相格子（スライス）を選択します。「All」を選択すると
全ての位相格子について順次計算されます。「Projection」を選択すると全ての
ポテンシャルを総和したものが表示されます。 

" 波動関数の表示（Wave Function）

濃淡像を表示する試料の厚さ（スライス数）を選択します。「All」を選択す
ると表示されている全てのスライスについて順次計算されます。 

" 複素数データを表示する形式の選択（Show）
ポテンシャルあるいは波動関数は複素数データとして保存されていますので、

複素数データを表示する形式を選択します。 

 

ImageBMP メニュー
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! SpotBMP の使用法

ワークシート
 

  
 

データのタイトルと 2次元セルの大きさ（および計算点）が上部に表示されます。 
 

 

１． 表示範囲（Display Range）

" 表示半径（Radius）

表示する回折領域の半径を指定します。計算で出力されている範囲が下に示さ

れています。 

" 表示スケール（Resolution）�

1/Angstrom当たりのピクセル数を指定します。表示される図形の大きさがスケ
ールに合わせて表示されます。 

２． 表示形式の設定（Display setup）

" 表示データ形式（Type）

表示するデータの形式を以下の中から選択します： 

1 

2 

3 

4 
5 

6 
６

６

６

６ 
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" 指数の表示／非表示（Show Index）

チェックボックスにより制御します。 

" スポットの形（Spot shape）

ディスク（円盤状）で表示するか、ピーク形状を示すかを選択します。 

" スポット径（Spot radius）

各スポットの大きさをピクセル単位で指定します。 

３． 強度範囲の検査（Survey）
「Survey」をクリックすると強度の範囲（最大値、最小値）が調べられ、次の
ダイアログに表示されます。 

ボックスに数値を書き入れることにより、強度範囲を変更することができます。 

４． 表示データの選択（Slice）
回折像を表示する試料の厚さ（スライス数）を選択します。「All」を選択す
ると表示されている全てのスライスについて順次計算されます。 

５． 濃淡の反転（Reverse Contrast）
チェックされると濃淡が反転して表示されます。 

６． 回折像の生成（Generate）
「Generate」をクリックすると回折像が計算されます。 

 

 

 

�

�
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SpotBMP メニュー

�
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! ブランクワークシート 付録

MultiGUI
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ImageGUI
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DFOutGUI
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FAQ  
Frequently Asked Questions

 
k�Ũ{� 

�iǛe��ōǵ�xaz 
Q and A ďŊ{žǲmza�oK 

 
 
 
動力学的散乱計算に対して（MultiGUI）

Q001: 原子パラメータエディタの使用方法について 
Q002: Occupancy（占有率）はどのように使うのですか 
Q003: 格子定数の角度のところがゼロになっている例がありますが... 
Q004: 位相格子は何種類使えますか？ 
Q005: 単位胞（またはスーパーセル）は最大何スライスまで分割できますか？ 
Q006: 位相格子（透過関数）はどのように計算されていますか？ 
Q007: マルチスライス法で計算に取り込まれる散乱波の範囲について 
Q008: [011] や [111] 入射の場合のスライスの厚さについて教えて下さい 
Q009: 電子線の入射方向の指定の仕方について 
Q010: 入射方向の指定でｃ＝０は許されないのは何故ですか？ 
Q011: ｃ軸に垂直な入射は取り扱えますか？ 
Q012: 原子散乱能はどのように計算されているのでしょうか？ 
Q013: イオンの原子散乱因子を使うことはできますか？ 
Q014: 温度因子（熱振動の効果）はどのように指定しますか？ 
Q015: 温度因子はどのように原子散乱能に作用しますか？ 
Q016: Unitary Testではどのようなことが判りますか？ 
Q017: どのような伝播関数が計算に使用されていますか？ 
Q018: ３次元効果とは何のことですか？ 
Q019: マルチスライス法では３次元効果はどのように取り入れられますか？ 
Q020: 対称性（対称操作）の指定の仕方は？ 
Q021: 原子パラメータがファイル（テキストデータ）から読み込み出来ません 
Q022: 原子パラメータファイル（テキストデータ）の作成法は？ 
Q023: 原子パラメータファイル（テキストデータ）の形式は？ 
Q024: 原子ポテンシャルは投影ポテンシャルにどのように寄与していますか？ 
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電顕像の計算に関して（ImageGUI）

Q101: 格子像で何のコントラストも出てきません 
Q102: Simulation Modeについて違いを教えて下さい 
Q103: Simulation Modeが「First Order (Envelope)」では正常な像がでるが、「Second 
order (TCC)」にすると正常に計算されない 
 
散乱強度出力に関して（DFOutGUI）

Q201: 反射を指定するのに指数を２個しか使用しませんが、通常の反射指数と
どのように対応するのでしょうか？ 
Q202: 位相はどのように表示されているのでしょうか？ 
 
CBED 機能拡張に関して

Q301: 高角領域が出力されません 
Q302: 投影近似でも HOLZラインは現れますか？ 
Q303: Large-angle CBED (LACBED, Tanaka pattern)は計算できますか？ 
Q304: HOLZラインを精度良く計算するには？ 
 
STEM 機能拡張に関して

Q401: STEMimageの出力がモデル構造を反映しているようには思われません 
Q402: スーパーセルサイズはどのように選べばいいでしょうか 
Q403: モデルサイズが大きくなると、計算が極端に遅くなります 
Q404: 散乱計算にはどこまで含めればいいですか。この範囲はモデルサイズに
依存しますか 
Q405: 計算の所要時間を短くするにはどうすればいいでしょうか 
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動力学的散乱計算に対して（MultiGUI）

 

Q001 原子パラメータエディタの使用方法について
  

A 
� �C><�$1A1<5C5AB �S�49CT��Ç­�m�o�

o�|Ü��b~ęŁ¶ÆÁOªǡŖ��Ë±�fĜ��oKQkk{�JX

Ğ�ęŁĲǐ¯Oª�ø�ƾȌmt���ňmza�oKR�

�

�� æī�JęŁǱJĲǐQG�H�IRJƀǷȄJÛƱØŁ�ƾȌm�oK�

! S"1<5Tȁ��ĘƅûĮ�ö�uęŁǱ�ƾ��oKŋǟ�t��ǌĮ

�ƨÞo�k|�{g�oK�

! S,TS-TS.Tȁ��ęŁ�¨Èƽ�Ĳǐ�ƾȌm�oK�

! S#33D?1=3HTȁ��ęŁ�ƐĹèȅ�ƾȌm�oKƩū�W{oK�

! S(85A=<1;Tȁ��æęŁ�ÛƱØŁ�ƾȌm�oKSVT�Ūį��

S#E5A1;;�(85A<1;��13C>ATfƬǻl��oK�
 
�� ƾȌfĵ��S#�T��Ç­�mz¯Oª�ǤƐmzJ��Ë±��Ǟn�

oK¯OªƾȌ�ax{�S�1=35;T���ƢƝo�k|fßǂ{oK�
 
NOTE S�G?>ACT�ƃƗo�|ęŁ¶ÆÁOª�®�¦°¸��È|mzǤƐ{

g�oK®�¦°¸��È|mzǤƐl�t¯Oª�®�¦°�¯�ª{�ǹÒ

�ŔŸo�k|f{g�oK�tJ®�¦°¸��È�ęŁ¶ÆÁOª�

!D;C9�)� �S�C><�$1A1<5C5ABT��<?>AC �ǻazŐ�İ�k|fßǂ{oK%	��

�ļŦÜlaK�
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Q002 Occupancy（占有率）はどのように使うのですか
  

A #33D?1=3H �r�ęŁ�ƀ��r�£�°�ǜĉƫ~ƀǷȄ�łƪm�oKĞN

�ęŁ�£�°�ǖǚƫ�ƀǷo�k|�Śǽ�q��{J#33D?1=3H �ƩūW

|~�{m�bKmemJȀ�tĨƌ~}{�ƻƪ�ęŁÎƟfǜĉ|mzǘų

�Ęƅ���ƀǷl�JĞN�Ęƅ�ƀǷèȄ�WÍÜ�~��oK�

ƔŧƇĺ���Řǘ�ŉƷƫ�ºÉ ÆÀ{Īȇl��oKk�t�J#33D?1=3H

�WPƒŘƱ�o�ǏǼ�`��q�K�

 

Q003 格子定数の角度のところがゼロになっている例がありますが...
  

A éƱ�¢£�Ë{�ƾȌ�ßǂ{oKk�t�J©É�ZVƱ�Ǒmza�oK

memJƱų|¢£�Ë�Ƹņ�ǻaz�aj�q�Kȍc�J� x�é� 	��	��


�	 ƴ|łƪo�k|�óÕa{oK�

TIPS Đľúƽǖ{�éƱ�¢£�ËfĿ��za�oK 

 

Q004 位相格子は何種類使えますか？ 
  

A ĴƖ 
			 �Ó~�ÎƈçŁ�Ŀǻ{g�oKÎƈçŁ�Ŀǻl��ŝş�S$��

'5@D5=35��49C>AT{ǹÒ�łƪo�k|f{g�oK�

 

Q005 
単位胞（またはスーパーセル）は最大何スライスまで分割できますか？

  

A ÎƈçŁ�ĴƖǬų� 
			 {o�{J
			 ¦Æ�¦�{ǚí{g�oK�

 

Q006 位相格子（透過関数）はどのように計算されていますか？
  

A ÎƈçŁ�¦Æ�¦�ƲÙ½®Ë¤ÃÈ�ǘƅłųôų�ƕƾo�k|���Ā

�za�oKkk{J½®Ë¤ÃÈ�ƲÙǧĤ�J¦Æ�¦�űƧ{�~iJƾ

ŏƯŁƁ�ǧĤ�Ő��za�oK�

 

Q007 マルチスライス法で計算に取り込まれる散乱波の範囲について
  

A ǫºÉ ÆÀ{�Đľ�Ő�İ���ĽȀǄ�ǋÐ� $A565A5=35B �S�H=1<931;�

�1;3D;1C9>=T�S&1=75T{łƪm�oK�
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Q008 [011] や [111] 入射の場合のスライスの厚さについて教えて下さい

  

A ƩūJ¦Æ�¦�ģl|�¦Æ�¦�űƧ�Ǝ��oQk��¦Æ�¦ǫǽ�ģ�

�ƈƳm�oRKmemJƯŁƁĽȀ�òƭe�ŘǼ~��J¦Æ�¦�ƾŏǧĤ

�ƎwtƦl{oK�

Ƹn�/	

0��ƾŏ{�J�		
��Ǵ�Ɣmz�/	

0��ƾŏo�Ūį|J�	

��Ǵ�

Ɣmz�/	

0�ƾŏo�Ūį|{�Ěǯ��ĽȀŬĔfÓ~��oKǫºÉ ÆÀ

{�k�Õa�Ő�Ìbk|fßǂ{oK�

ǫºÉ ÆÀ{�¦Æ�¦�ax�ǑǴ�ǜī�|��oKmemJ½®Ë¤Ã

È�ƾŏǧĤ�ƲÙm�oK�

ĆǮf`��J�����B89ID:1���
���������������
������������ �ļĪ�mzÜ

la�

 

Q009 電子線の入射方向の指定の仕方について
  

A ƯŁƁ�ƾŏǧĤ t �ÍÜ��b�ŎçŁ»�°È{łƪm�oM�

! 

t = d1a + d2b + d3c �
ȍc�J3�Ō�ǜī�ƾŏo�Ūį��/	��	��
0�|~��oKƯŁƁ�ƾŏǧĤ

fŎçŁ»�°È�ƙŜ~ȑ{ǑĜl�~aŪį�ƯĖƋ�òĻo���Ƭm�

q�K�

NOTE��ƯŁƁãż�Ŏė{�JƯŁƁ�ƾŏǧĤ�  1D5 ƭQ�F1;4 ā�Ƣů�ò

ƎãżǴũ�ƲÙmtƭR�ÎƟ|mzǑĜl��Ūįf`��oK�

TIPS�ƯŁƁ�ƾŏǧĤ�ŎçŁd��þçŁ{�ǑĜ��

t = d1a + d2b + d3c
= r1a

* + r2b
* + r3c

*�

|mtŪįJæĎų�ÍÜ��b�ǹÒ�Ā��k|fŚǽ�oM�

! 

d1 = ta* = r1a
*2 + r2b

*a* + r3c
*a*

r1 = ta = d1a
2 + d2ba + d3ca

�

 

Q010 入射方向の指定でｃ＝０は許されないのは何故ですか？
  

A ºÉ ÆÀƽ{�ƾŏǴ�Q		
RǴ�ƾȌ�łƪl�tƙÎǩ� 3 Ǵ�|mza�

oKk�t�JƾŏǧĤ�łƪ{\UV|ab��JƯŁƁfƾŏǴ�ǜī{`

�k|�ÑǮm�oKk��b~ŭĄ�Ŏĸ��ük�c�q�K�

TIPS��k�ºÉ ÆÀ{�ƯŁƁ�ńȉ��ƾŏǴfłƪ{g�oKk����

Ƒ�ºÉ ÆÀ{�ƩūǰŃl�za�ǑǴĢà�Ő�ƾ��k|fßǂ|~w

za�oK�
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Q011 ｃ軸に垂直な入射は取り扱えますか？
  

A ƾȌl�tƙÎǩ{�ƾŏǧĤ�łƪ{\UV�Ăl��q�Kk�t�JĘ�

ēţ�\ŌfƾŏǴ�ǽ��b� �49C Á³ÄO�S$A565A5=35BT«��É {Ĳ

ǐ�Ǡð�łňm�oK�

!D;C9�)�����ęŁĲǐJƔŧƇĺJƯŁƁƾŏǧĤƴfǠðl�Đľǻ¯Oª

fĺŶl��oK�

 

Q012 原子散乱能はどのように計算されているのでしょうか？
  

A ęŁĽȀǂ�S$A565A5=35BTe�J�>H;5�(DA=5A | +59:5=<595A��>8; �Xx�

ďŊfƃ��oK�

������	������Ūį�J]Ɓ�ęŁĽȀǂ��|�ÍÜ�!>CC�ġŊ�ǻazĐ

ľmza�oK�

fe s( ) = 0.023934 Z ! fx s( ){ } s2 ; s = sin" #�

]Ɓ�ęŁĽȀǂ�� ��������������	���������������������������������*>;���*

�ûķ���¦ôų�ǻatĊŅŊ�Ȃǻmza�oK�>H;5�(DA=5A ęŁĽȀǂ

�ǷĢǋÐ� B���	 �{{oK�


��������������� �Ūį�JB���	 Íũ�ĭé�ĽȀ�{ĊŅo�t��ĦǓf

~l�za�oKk�t��JǁĽǭĽȀQ(�'R���ÿŒ½®Ë¤ÃÈ�Đľ

�ībk|fßǂ{oK�

 

Q013 イオンの原子散乱因子を使うことはできますか？
  

A ęȃƫ��S��¦T{oKmemJ!D;C9�)� fĺŶmt¯OªQ���
R�ǡŖ

o�~}ĭƱ~ȂǻǨ|~��o�{ƧŻdǵaį�qÜlaK�

 

Q014 温度因子（熱振動の効果）はどのように指定しますか？
  

A ÛƱǠÝ���ǁŰƷ�Ģà�ÛƱØŁ|mzĐľ�Ő�ƾ�za�oK�

! æęŁ�Ó~�ÛƱØŁ�ĺǻlq�Ūį��ęŁ¶ÆÁOª�S(85A<1;T

�|k��r�s��ÛƱØŁ�łƪm�oK�

! æęŁ�ÛƱØŁf©É�Ūį��S#E5A1;;�(85A<1;��13C>AT�ƞfĿǻ

l��oK�

TIPS��ñƙ�t��JńȉƄƓ�ƸnÛƱØŁ�ĺǻlqtaŪį��S#E5A1;;�

(85A<1;��13C>AT�ȁ�ÛƱØŁ�ƾȌmJæęŁ�ÛƱØŁ�ČǇ�t�©É�

mzdg�oK�
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Q015 温度因子はどのように原子散乱能に作用しますか？
  

A ęŁĽȀǂ�ĽȀé��wzÍÜ��b�ěŲm�oK�

exp !B sin"
#

$ 
% 

& 
' 

2( 
) 
* 

+ 
, 
- 
��

kk{J[�ÛƱØŁJ

! 

"� �A177 �ĽȀé{oKk�Ŋ{ǈ��o�b�JĽ

ȀéfƖga�}ÛƱØŁQǁŰƷR�Ùć�Ɩgi~��oK�

 

Q016 Unitary Test ではどのようなことが判りますか？
  

A ÿŒfǰaeh�ƯŁų�ěŢ�ük��q�Kk�t�JƯáǯƱ�ƉȑJ`

�a�ĽȀǄ�Ɖȑ�ax�×ƪ{oKmemJĽȀĐľ�ŗǚ~ĽȀȋÖ�ǻ

a~aŪį��Jk�ĽȀȋÖå�ƯŁfÔīm�b|m�oKk�t�JĽȀ

Ǆ�Ɖȑfńȉ�ģ�||��ěŲm�oKk�t��JþČó¾È¬¦Æ�¦

Ǩ�ĐľŬĔ�®¦°|mz�O¦°ÆÇ�×ǅ��� )=9C1AH�(5BC fƹƾl�

�mtK�

memJǫºÉ ÆÀ��b�ĭƏ¸OÇ�ǠðQ��(R��vat¾È¬¦Æ�

¦Ǩ�Ūį��ax�ƯŁǯƱ�Ɖȑ|ĽȀǄ�Ɖȑ�Ěǯ�W�ƴmi~��

oKk�t�JƩū� )=9C1AH�(5BC �ǰÑǮ|~��oK�

ǫºÉ ÆÀ� )=9C1AH�(5BC {�ĽȀǄ�Ɖȑ�Ő�|g�JĴåǖ�ƘmtĽ

ȀǄ�ŐŠaza�oKk�t�JĽȀĐľ�ŗǚ~ĽȀǄ�ǻa~aŪį�

�JĽȀǄ�Ɖȑfńȉ�ģ�||��ěŲm�oKmemJk�Ģà�r��

}Ɩgi`��q��{J)=9C1AH�(5BC��ǷĢ�o�t���J)=9C1AH�(5BC �

ĝäQ 9<9CR� 
 �Ċaƞ�ĿǻmzÜlaK�

+59:5=<595A��>8; ęŁĽȀǂ�ǻazJǁĽǭĽȀQ(�'R���ÿŒ�Ő�ƾ�

tŪį��JÿŒ���ƯŁų�ěŢfük��oKk�t��J)=9C1AH�(5BC

�ĝäQ 9<9CR�šlim~a| )=9C1AH�(5BC ���ĐľfưƢ{ŕȈmzm�

bk|f`��o�{JƣÑmzÜlaK�

 

Q017 どのような伝播関数が計算に使用されていますか？
  

A ǫºÉ ÆÀ{�ǦǙǴĊŅ{�~iJāǴǄ��|yiƮǃôųfĿǻl�za

�oKĆǮf`��J�����B89ID:1���
���������������
������������ �ļĪ�

mzÜla�

 

Q018 
３次元効果とは何のことですか？

  

A ƯŁƁ�ƾŏǧĤ�ômzęŁÎƟ�ũÜôĎfĽȀăƱ�Ùćo�k|� � Ň

ĘĢà|ğ�{a�oK�
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Q019 マルチスライス法では３次元効果はどのように取り入れられますか？
  

A ¾È¬¦Æ�¦Ǩ{�ƙÎçŁQÂ¯ÈĨƌR�÷xe�¦Æ�¦�ǚímJƯŁ

Ɓ�ƾŏǧĤ�ôo�ęŁÎƟ�ũÜôĎ�ǑĜo�k|���JYŇĘĢà�

Őİ�k|f{g�oK�

NOTE��YŇĘĢàf¾È¬¦Æ�¦Ǩ{}��}Ÿè�Őƾ����e�xaz

��uýȐl�za�|k�{oK�

 

Q020 対称性（対称操作）の指定の仕方は？
A ƔŧƇĺ�łƪǧǨ� ��������������	������������������������� �Ǒû�śn

�oK�

! æƔŧƇĺ�]^_Ŷǚ�ċź��¢Ë¾Q�RK�

! æƔŧƇĺ�ċź��¨¿¢ÉËQ�RK�

! ƾȌ�ŕȈ�·Ç�±Q�RK�

ȍM�

x, y, z; y, x, z+1/2.�

 

Q021 原子パラメータがファイル（テキストデータ）から読み込み出来ません。
  

A łƪmtęŁ¶ÆÁOª�Ğų|ŝǌf¯Oª|×Ơmza�eèǀmzÜl

aK�

 

Q022 原子パラメータファイル（テキストデータ）の作成法は？ 
  

A �¯�ªJÊOºÉ~}{æęŁ�ęŁǱJĲǐQG�H�IRJƀǷȄJÛƱØŁ�

×ī�ƾȌm�oKæī�ſƶ�ǌĮ�ƨÞo�k|�ßǂ{oKæ¶ÆÁOª

�¦¼O¦QČǇR`�a�¢Ë¾Q�R{ċź��za��JÎƟ�ŷȎo�Ǐ

Ǽ�`��q�K�

例�
����������
�����������������
�����

����
���	�������

����������������������������������������������������

�������������������������������������������������
�

NOTE��ęŁǱ��ǏpĘƅûĮ�ö�zÜlaKƸő�ĘƅęŁ�ċǟo�t�

�ęŁǱ�ǌĮ�ǒÞo�k|�Śǽ�oK�

ĺŶl�t¯Oª�£ËºÈǱ�1C< |mzǤƐm�oK�
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Q023 
原子パラメータファイル（テキストデータ）の形式は？

  

A ®�¦°¯Oª{Jæī�JęŁǱJĲǐQG�H�IRJƀǷȄJÛƱØŁ�ƾȌm

�oKæī�ſƶ�ǌĮ�ƨÞo�k|�ßǂ{oKæ¶ÆÁOª�¦¼O¦QČ

ǇR{ċź��za��JÎƟ�ŷȎo�ǏǼ�`��q�K�

¶ÆÁOª�ŝş�¯OªƾȌ�ņ�łƪ{g�o�{JƿÑ�ǝ�j�k|f

{g�oK�

�

ęŁĲǐfǙȃƙÎQ=<���R{Ǒl�za�Ūį��JS�>=E5AC�$8HB931;�'31;5�

C>��A13C9>=T�ĿwzJçŁƙÎ�Ǡðo�k|fßǂ{oKk�úǂ�ęŁÂ

¯ÈĺŶºÉ ÆÀ���ĺŶmtÂ¯È�Ƽ�İ�|g�ǣȂ{oK�

 

Q024 原子ポテンシャルは投影ポテンシャルにどのように寄与していますか？ 
  

A ƙÎǩƄƓ�Wx�¦Æ�¦|mzŐ�ÌbQƲÙĊŅRŪį��JęŁ�Ƅ½®

Ë¤ÃÈfƲÙl��oK�

ƙÎǩƄƓ�ǘų�¦Æ�¦|mzŐ�ÌbŪį��Jęȃƫ��ęŁ�½®Ë¤

ÃÈ�¦Æ�¦�ö��za�ǖǚuj�ƲÙo�k|�~��oKmemJG�&�!

{�JęŁ�ƢůQęŁĲǐR�ö�¦Æ�¦�ęŁ�Ƅ½®Ë¤ÃÈ�ƲÙmz

a�oKk����J̧ OÇ�Ǡð�ƲÙ�ƪȃf½®Ë¤ÃÈ�ƲÙ�Ȃǻ{g

�oK�
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電顕像の計算に関して（ImageGUI）

 

Q101 格子像で何のコントラストも出てきません。
  

A ƯĖƋĐľ�|g�ĩ��ƖglQ�?5ACDA5�A149DBR�ƥ�zÜlaKēƋ�ô

Ǹo�ĴšǴóë�ƾȌ�ƙÎ�łƪ� B | 4�����Ó~��oK�ƤM�B���4�R�

� � ĴšǴóëUWP�BUWP4��

ƻ�JŤǳo�ǉŏ�Ƿ�Ūį��Jĩ��Ƣ�ǏǼ~ǉŏfƾwza�eƥ�

zÜlaK�

 

Q102 Simulation Mode について違いを教えて下さい。
  

A '9<D;1C9>=�!>45 {�ǖǚïťŵ�ŐÌa�łƪm�oK�

ǫºÉ ÆÀ{�Ʃū�iĿ���ǥǿôųQ�=E5;>?5R�ǻa�ǧǨ|ƈĠƵâ

ĎųQ(���(A1=B<9BB9>=��A>BB�3>5669395=CR�ǻa�ǧǨ|�ƃƗo�k|f{

g�oK�

(�� ��va�ǧǨ�Jƻ�šl~Â¯È{~aeh�JǥǿôųQ�=E5;>?5R�

ǻa�ǧǨ�ê�zĐľņó�ǏǼ|m�oK�

 

Q103 Simulation Mode が「First Order (Envelope)」では正常な像がでるが、「Secondorder(TCC)」にすると正常に計算されない。
  

A '53>=4�>A45A�(���{�Đľ�łƪmtĩ��Xǆ�ǋÐ�ČóœǄųfĐľ�Ŀ

���oKk��Jĩ��Ʃâo�ĽȀǄƸŀ�ïťĬ�Đľ�Ő�ƾ����

t�{oK�

k�t�J�9ABC�#A45A��=E5;>?5��Đľ�ībŪį��ĐľȋÖ�ĩ��Ɩgl

|Ƹn{Ĩa�q�fJ'53>=4�>A45A�(����Đľ�ībŪį��ĩ��Xǆ�Đ

ľȋÖ�ǻÑo�ǏǼfǷ��oKk�ĐľȋÖ�ĽȀǄ�ĐľȋÖ���Ŵĝ

l�za�oK�

Đ ľ ȋ Ö f ą a Ū į � � J !D;C9�)� � $A565A5=35B � S �H=1<931;�

31;3D;1C9>=�&1=75T{łƪ�ǠħmJĽȀĐľe�ĳĐľo�ǏǼf`��oK

�<175�)� � $A565A5=35B {S&1=75T�Ǡħmz�ƯĖƋĐľ�ȋÖ�ǠÝm�q

�K�

"#(���ĽȀĐľ�ȋÖ�Ĉƛ�šlim~aĝ�Jk��b~¡O¦�Źn�q

�K 
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散乱強度出力に関して（DFOutGUI）

 

Q201 反射を指定するのに指数を２個しか使用しませんが、通常の反射指数とどのように対応するのでしょうか？
  

A ¾È¬¦Æ�¦Ǩ{�XŇĘ�¦Æ�¦QÎƈçŁR�ǻazĽȀŰǗ�Ā��

oKk�t�JĐľl��ǄƷôų�XŇĘ{`�Jr�¸OÇ�Ǡð�XŇĘ

|~��oKXĞ�łų�XŇĘþČó�dj�ǉŏ�ǑĜmza�oK�

k�XŇĘłų|Ʃū�YŇĘłų|�ƔÚ�JYŇĘþçŁƽ�dj�XŇĘ

þçŁ�ôĎ�ĕauok|���Ā����oKĭŇƆƁQ�# .��9785A�#A45A�

 1D5�.>=5R�ƸǺ�ƔÚ�xj�k|f{g�oK�

 

Q202 位相はどのように表示されているのでしょうか？
  

A o�z�Îƈ�

! 

"# 2uj¤¸°l�za�oKk�t�JĽȀǄ�Îƈ�ńȉģ

l�šla|g��ēţìƫĨƌØŁ�Îƈ�×Ơm�oQƾŏǄ�Îƈ�

! 

"# 2
�~��oRK�

ēţì�dj�ĨƌØŁ�Îƈ�JƔŧů�Ƿ�Ūį���	�`�a�

! 

"|~��

oQo~�vJĽȀǄ�Ŏų{Ÿ�t�Ǖ|~��oRKǫºÉ ÆÀ{�ńȉģ

l�šla|g�ĽȀǄ�ÎƈfēţìƫĨƌØŁ�Îƈ�×Ơo��b�Žƪ

mza�oK�
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CBED 機能拡張に関して

 

Q301 高角領域が出力されません。
  

A ���� �ŚȌǋÐ�S#DC?DC��>=CA>;T�S�H=1<931;�'CAD3CDA5��13CDA5T��S&1=75T

{łƪm�oKłƪ�ƙÎQB e 4�R�ƥ�Jłƪl�za�ƞfŗǚ~Ɩgl{

`�eƥ�zÜlaK�

 

Q302 投影近似でも HOLZ ラインは現れますか？
  

A ƲÙĊŅ{�Ǫ}ŸmaÎƟ� �# . Æ�Ë�Ĝ��oKmemJ�# . Æ�Ë�ă

Ʊ�ŮǾ{g�q�K�

 

Q303 Large-angle CBED (LACBED, Tanaka pattern)は計算できますか？
  

A  ����� {�Jńȉ�ƯŁƁ�Œƍƭe�å�tÎƟ�Ɵe��oKrmzJƵâ

Ǆujfĩ����ƃƗl�zûȏl��oK�

G�&�! {�JŒƍºÉO¹�ńȉƾŏǴ�ĺŶmJ���� ¶ªOË�Đľmza�o

�{J ����� �Đľ{g�q�K�

 

Q304 HOLZ ラインを精度良く計算するには？
  

A ƂĶ~ �# . Æ�Ë�Đľo��� ���� Žƪ«��É �S�1;3D;1C9>=��>=CA>;T

�S&5B>;DC9>=T�ĭim�oKæ &5B>;DC9>= �Đľóë�xaz� ���� �¾³

Ä�È�ļŦmzÜlaK�

�# . Æ�Ë�ÎƟ|ăƱ���ŸmiĐľo���YŇĘĢàQ%	
� �ļŦR�

ŸmiŐ�ƾ��ǏǼf`��oKk�t���ƙÎǩ�ǘų�¦Æ�¦�ǚím

�oK�
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STEM 機能拡張に関して

 

Q401 STEMimage の出力がモデル構造を反映しているようには思われません。
  

A �pJ!>45;�*95F5A�!D;C9�)� � !>45;�*95F�{ƲÙÂ¯ÈĨƌ�èǀmzÜlaK

ƲÙÂ¯ÈĨƌfŸmiǑňl���JƊıQ¦�ÃËR�¦®­º�èǀmzÜ

laK¦®­º£�§f 	���� Íũ{�¦ÀO§~ęŁĨƌ��~��q�K�

NOTE:もし、入力座標、指定された空間群が正しく、投影モデル構造が正しくない

場合には、指定された空間群の対称操作に誤りのあることが考えられます。表示さ

れる対称操作を確認の上、誤りがあればサポートまでご連絡下さい。

 

Q402 スーパーセルサイズはどのように選べばいいでしょうか。
  

A ¦O¶O¨È£�§�¸OÇ�Čó�Đľóë�Ēƪm�oQ¦O¶O¨È£�§

�þųfĽȀǚǔ�Đľóë�~��oRKk�t�JȊĥ~Đľēà�ƺ�t�

��J¦O¶O¨È£�§� ��=< Íũ�ĽȀǚǔ�Đľóë� 	����=< ÍÜ��m

�oK�

WLēţÂ¯È�

��=< ÍÜ�ƙÎǩ�ēţ�Ūį�J¦O¶O¨È£�§e�S'C1=41A4T�ƃƗ

m�oKºÉ ÆÀfƙÎǩ�čǢmzJ��=< �Ċa¦O¶O¨È�ĺŶm�oK

ƙÎǩf ��=< Íũ�Ūį��JƙÎǩfö���£�§�¦O¶O¨È�łƪm

�oK�

XLäǴJđõ�ö�Â¯È�

Â¯È�ƦaǧĤf¦O¶O¨È�ö����b�£�§�łƪm�oKƚaǧĤ

�¦O¶O¨È�Ċi~��b�Â¯ÈfčǢl��oK�

YL²´ȆŁ~}Jœùf�wti~aÂ¯È�

Â¯ÈƄƓf¦O¶O¨È�ö����b�£�§�łƪm�oK�

 

Q403 モデルサイズが大きくなると、計算が極端に遅くなります。
  

A '(�! �Đľ{�æƊıƭ{Ƅz�ÎƈçŁfĿǻl��oKk�t�JÂ¯Èf

Ɩgi~�ƄÎƈçŁfÁ�ËÁÂÇQ&�!R�Œ��~i~�|JæƊıƭ{Ƅ

ÎƈçŁ�åǖÁÂÇe�Ƽ�İ�~j��~�~i~��oKĴĊ�Đľú�Đ

ľƏƱ�ŗǚ�Əa�{Jk�¯Oª��¨¦�t��ĐľƄƓfĈƛ�ơi~�

�oK�

k��ǎj�t���J&�! £�§�Ɩgio�ǏǼf`��oKÎƈçŁƄƓf

Ƕ ��� Íũ�~�|J�
�29C�#' �£½O°o� �
�29C ǊQ'(�!��GC5=B9>=�$A>R

�Ŀǻm~j��~�~a{m�bK�
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Q405 計算の所要時間を短くするにはどうすればいいでしょうか。
  

A '(�! {�æƊıƭ{ĽȀĐľfǏǼ|~��o�{JƄƓ�ĐľņófƦi~�

�oK'(�!��GC5=B9>= �ĜµO¥ÅË{� !D;C9��$)���>A5�f£½O°l�za

�oKk�t�J!D;C9��$) � $� �ǻa�� �$)�3>A5�ų�ǍȍmzĐľņó�ƚ

řo�k|fßǂ{oK�

l��ŞǼņó�ƚio���JĐľú�ǘųƸņ�Ŀǻo��Æ¦ªOǊQ'(�!�

�GC5=B9>=��;DBC5AR�Ŀǻo�k|�dî�m�oK�

 
 

Q404 散乱計算にはどこまで含めればいいですか。この範囲はモデルサイズに依存しますか。
  

A ƩūJƜŵĽȀ���ƾŏºÉO¹�Ʈǃ�Đľo���J'��������4����	���

�{�ö���ŗǚ{oKk�ǋÐ�Â¯È£�§�ÏƐm�q�K�


