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粒子統計理論の応用
BaSO4 の構造解析

粒子統計理論を応用することにより粉末回折
データから正確な結晶構造を推定できる新し
い解析方法 (Ida-Izumi 法) が開発されました 
[1]。
　BaSO4 の粉末回折データについて Rietveld 
法と新しい構造解析法，単結晶構造解析法の
結果を比較します。Fig. 1 に，最適化された
原子の分率座標が単結晶構造解析の結果 
(Miyake et al., 1978) からどれだけずれている
かを示し，Fig. 2 に３つの方法で求められた
原子変位パラメータの値の比較を示します。
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Fig. 1	
 Deviations of the fractional coordinates 
optimized by the Rietveld and new methods, 
which are respectively marked by triangles and 
circles, from those optained by the single-crystal 
X-ray analysis by Miyake et al. (1978) for 
BaSO4.

新解析法で最適化された原子座標（Fig. 1 
の青いマーカ）は Rietveld 法の結果（赤い
マーカ）に比べてむしろ単結晶構造解析
の結果に近いことがわかります。



3

2

1

0

Ba S O1 O2 O3

B 
(Å

2 )

 Rietveld
 New method
 Miyake et al.

Fig. 2	
 Isotropic atomic displacement parameters optimized 
by the Rietveld and new methods (triangles and 
circles, respectively) and equivalent isotropic atomic 
displacement parameters calculated from the single-
crystal data (Miyake et al., 1978).
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