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PDF-2データベース検索
(Powder Diffraction Datafile)

• PDF-2plus for Windows
（データブックの置き換わり）

• X-Search
（未知物判別）

作成：（株）ディジタルデータマネジメント
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ICDD Headquarter

(PA, USA)

Non-Profit 
Organization

International Centre for Diffraction Data (ICDD)

formerly: Joint Committee for Powder Diffraction Standards (JCPDS)
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PDFデータベース
（ASTM Card、JCPDSカードとも呼ばれる）

• ICDD(JCPDS)
　　　実測パターンデータ約99,000件(Set 1-56)
　　（無機物、有機物）

• ICSD(International Crystal Structure Database – Fiz)
　　　結晶データからの計算パターン約59,500件(Set 70-89)
　　　（無機物）

• NIST(National Institute of Science and Technology)
約2,000件(Set 65)

• CSD(Cambridge Crystallographic Data Center)
結晶データからの計算パターン約191,000件
　　　（有機物、有機金属）

• Linus Pauling File
ポーリングの物性データベースに納められた結晶データベースからの
計算パターン（無機物）
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PDF Database - Level
(Powder Diffraction File)

• Level -1(PDF-1) 
– d、I、ID情報まで
（旧い装置などに内臓）

• Level - II(PDF-2)
– カード内容(CD-

ROM/DVD)および書籍
• Level - III(PDF-3)

– カード内容プラス
– 回折波形

• Level -IV(PDF-4)
– RDB
– 2005からLinus Pauling 

Fileの結晶座標データ
から計算されたパターン
も追加
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Level-II(PDF-2)とLevel-IV(PDF-4)

• 総容量640MB(PDF-2)／4GB(PDF-4)
• タイムロック

– 1/3/5年間単位(PDF-4)
–ロックなし(PDF-2)

• データ量の違い
– PDF-2/Experiment+NIST+ICSD
– PDF-4/Experiment+NIST+ICSD+Pauling
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Level-IV(PDF-4) Products

• Full File 2006
Experiment(I+O)、NIST、ICSD、Pauling

• Organics 2006
Experiment(O)、Cambridge

• Minerals 2006
• Metals & Alloys(Discontinued)
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PDF CardPDF Card
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Hanawalt
Index
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+

5 major lines
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データの品質

Quality Mark

計算によるパターンC
精度が低い／不純物が混在o

リートベルト法で得られたパターンR
iでもoでもない（ブランク）

そこそこ信頼性があるi
信頼性が高い＊
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データソース（出典）

• 公開文献(Journal)
• データ提供
• 座標データ（Fiz、Cambridge、LPF）

データパターンが得られる方法

•目視(Visual)
<デンシトメータ(Densitometer)
<回折計(Diffractmeter)
<リートベルト(Rietvelt)
Hematite:13-0534→33-0664（強度計測の方法の記述の有無のためReplaced）
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検索ソフトウエアの種類 1

• カードイメージを再現するタイプ
(Card Retrieval)
検索条件を与え、条件に見合ったPDFカードを
従来から慣れ親しんだデータカードのイメージ

としてスクリーン上および印刷出力

– PDF2plus for Windows
– DDView
– MacPDF



2007/11/15 15

検索ソフトウエアの種類 2

• 未知パターンから成分を判別
(Search/Match)

• 回折装置に内臓
– 理学電機(Johnson-Vand)
– 島津製作所(Johnson-Vand)
– フィリップス(SANDMAN)

• 3rd Party製のシステム
– Micro-PDSM(no longer avairable)
– Micro-ID JADE（Material Data Inc.）
– PDF2plus for Windows(X-Search Add-in)
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PDF2plus for Windows
• プログラムの仕組み

検索プログラムと検索用インデックスファイルが一体になったシステム。

最終的なデータカードを表示するときにCD-ROMを参照し、カード内容を
再現。CD-ROMのデータベース(PDF2.DAT)をハードディスクにコピーす
るとデータベースへのアクセスが速くなる。

• おもな検索条件
• カード番号
• 物質名（有機物、無機物、鉱物名）
• 元素記号
• 3強線(Hanawalt Index)、8強線(Fink Index)
• サブファイル
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PDF2plusのおもなユーザー

民間企業
– 日本電気（筑波／川崎／相模原）
– 豊田中央研究所
– 三洋電機（枚方）
– 三菱化学（横浜）
– 日立製作所（日立）
– 大日本印刷（コンバート技術）
– 東京エレクトロン（韮崎）
– 京セラ（国分）
– ソニー（保土ヶ谷／多賀城）
– 住友化学工業（筑波研究所）
– 秩父小野田セメント（中研）
– 日本放送協会（放送技研）

　　　　　他

大学／官公庁
– 名古屋大学（中央図書館）
– 東北大学（金属材料研究所）
– 東京大学（柏の葉）
– 東京工業大学（応用セラミックス）
– 群馬大学（桐生）
– 豊橋技術科学大学（図書館）
– 日本原子力研究所（東海／関西）
– 物質材料研究機構（千現／並木）
– 高エネルギー加速器機構（筑波）
– 岡山大学（三朝温泉）
– 早稲田大学（考古学）
– 高輝度光科学研究センター
（Spring-8）

– カイロ博物館（早稲田大学）
　　　　　　　他
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ユーティリティ
1. ピーク関数の当てはめ
（ガウス／ローレンツ）

2. Braggの式
（2d sinθ=λ）
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PDF2plus for Windowsを
どのような場合に使用するか？

• 特定のd値（または角度）に存在するラインの帰属を調べたい
（3強線または8強線からの検索）

• パターンのレコーダー出力と蛍光X線での元素情報が判明している
（元素記号からの検索と3強線または8強線からの検索の掛け合わせ）

• 自動検索でカード番号と物質名しか与えられない（旧い装置）
（カード番号からの検索）

• 特定の物質名からカードのパターンを見たい
（物質名からの検索）
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