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• "材料データベースを活用した分析技術”
– 現在X線回折では、定性分析ためのデータベースが広く
活用されているが、材料の多様化に伴い、その情報だけ

では十分ではなくなっている。本発表ではX線分析技術
を使った知識獲得における巨大材料データベースの活用

を考える。

• "Analytical techniques utilizing materials database”
– Although specific databases for X-ray diffraction have 

been widely used, recent diversity of materials requires 
abundant data including unexpected structures and 
functionalities. I prospect XRD analysis using materials 
database for knowledge acquisition.

概要概要概要概要
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データベースのデータベースのデータベースのデータベースの活用例活用例活用例活用例

• 定性分析
– Hanawalt法とデータベース

• JCPDS（ICDD PDF-2）
– （面間隔、強度のテーブル）
– 2018年現在30万種類の結晶

• データの３強線の面間隔から
物質を特定する手法

– 現在ではコンピュータソフトウ
ェアとして自動化されている

J. D. Hanawalt. Manual 
Search/Match Methods for Powder 
Diffraction in 1986. Powder 
Diffraction, Vol.1, No 1, March 1986
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Manual Search/Match Methods for Powder Diffraction in 1986
By J. D. Hanawalt, Prof. Emeritus, The University of Michian.

(Powder Diffraction, Vol 1, No 1, March 1986 
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定性分析定性分析定性分析定性分析（（（（同定同定同定同定））））
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複数複数複数複数のののの結晶結晶結晶結晶のののの混合混合混合混合
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自動定性機能自動定性機能自動定性機能自動定性機能

https://youtu.be/K39QLm7ugxs
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定性分析定性分析定性分析定性分析のののの変遷変遷変遷変遷

• 定性分析用のデータベース（ICDD）
– 角度（0.01°）と強度（強度比10%）
– 結晶構造データ(ICSD)からのシミュレーションが加わる

• 角度精度、強度比の精度が向上

• データプロセッシング
– ピーク位置と強度比による判定
– ピーク形状も含めた判定
– 複数の判定基準によるより高度な判定
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セメントのセメントのセメントのセメントの分析分析分析分析

（（（（5つのつのつのつのデータのデータのデータのデータの重重重重ねねねね合合合合わせわせわせわせ））））

５つの成分の和になっている

それぞれの計算値を重ねが記したもの
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参考資料参考資料参考資料参考資料【【【【セメントができるまでセメントができるまでセメントができるまでセメントができるまで】】】】

社会法人社会法人社会法人社会法人 日本セメント協会日本セメント協会日本セメント協会日本セメント協会 JCA
http://www.jcassoc.or.jp/index.html 

原料の粉砕・調合原料の粉砕・調合原料の粉砕・調合原料の粉砕・調合

高温焼成・急冷高温焼成・急冷高温焼成・急冷高温焼成・急冷

石膏の添加・粉砕石膏の添加・粉砕石膏の添加・粉砕石膏の添加・粉砕
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可能性可能性可能性可能性のあるのあるのあるのある結晶結晶結晶結晶データデータデータデータ数数数数

Alite：8種類

Belite：19種類

Aluminate：6種類

Ferrite：5種類

セメントの性能に大きくかかわる4つの主成分であるが、焼成の条件によりそれぞれが数

種類（Beliteは19種）の状態が考えられる。
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データデータデータデータ総数総数総数総数90件件件件

その他微量成分を含めるとその他微量成分を含めるとその他微量成分を含めるとその他微量成分を含めると90種類以上の候補が考えられている。また、特殊種類以上の候補が考えられている。また、特殊種類以上の候補が考えられている。また、特殊種類以上の候補が考えられている。また、特殊

な用途のセメントや、エコセメント（廃棄物利用）など、含有される微量成分は増な用途のセメントや、エコセメント（廃棄物利用）など、含有される微量成分は増な用途のセメントや、エコセメント（廃棄物利用）など、含有される微量成分は増な用途のセメントや、エコセメント（廃棄物利用）など、含有される微量成分は増

えている。えている。えている。えている。



データベースと測定結果の統合：

過去データ群を駆使した客観・高速・成分サジェスト
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従来法 数種 ＞時間 高

DB直結 ＞百種 ＜秒 低

SSR: 5.1×10-6

SSR: 2.0×10-5

NIST SRM 2686a

例：微小元素

Bassanite 3.70%
Periclase 2.44%
Muscovite 1.86%
Portlandite 1.10%
Ettringite 1.02%

従来法との比較



S1 ×

S2 ×

S3 ×

S4 ×

S5 ×

……….

Σ

結晶毎の全パターンをベースとした定性分析
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Low stretch film High stretch film Fiber

同じ分子構造を持つ材料でも合成中の条件により配向状態

が変化し、２次元検出器による測定では様々な測定パターン

が観測される。

配向状態も含めたデータベースの構築が必要になる。

今後のデータベースへの期待今後のデータベースへの期待今後のデータベースへの期待今後のデータベースへの期待


