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注意 

・急遽作成しました。用語などいろいろ間違いがありそうです。ご指摘ください。 

 

1. はじめに 

 本実習には結晶構造描画ソフトウェアとしてフリーウェアの VESTAを使います。これは、

物材研の泉先生と東北大門馬様(開発当初、博士前期課程学生)の手になるものです。同様な

ものとしては描画に限れば CrystalMakerなどのソフトウェアもありますが製品になり、相

当な価格となります。 

 本実習はコンピュータだけで行いますが、特にまず下記の要件が必要です。 

  ・インターネットが使えること。公開結晶構造データベースにアクセスします。 

  ・VESTA の取得とインストール。 

 さて、インストールはいたって簡単です。VESTA パッケージを 

http://www.geocities.jp/kmo_mma/ 

からダウンロードしてください。2008年 4月時点では Ver1.4です。Windows, Mac, Linux

などで使えるようです。Windowsでは ZIP圧縮フォルダで供給されています。マニュアル

などもありますが英語です。 

 ダウンロードしたら ZIPを解凍してその中の VESTA.exeを実行するだけです。今後も利

用を続けるのならば、ZIPファイルを適当な場所に移動してください。VESTAによる結果

を論文・学会その他で発表する場合は 

K. Momma and F. Izumi, Commission on Crystallogr. Comput., IUCr Newslett., No. 7 (2006) 

106-119. 

を引用する必要があります。 

 

本実習の目標 

結晶構造描画ソフトウェアを使って結晶構造模型を作る 

結晶構造を決める結晶構造・格子定数等を理解する 

模型を操作して結晶構造を理解できるようにする 



2. 結晶構造パラメータの取得 

結晶構造模型を作るためには、結晶構造パラメータが必要です。 

(1)対称性: 晶系(Cubic, Tetragonal他)、空間群(Fm3, Pm3など) 

(2)格子定数: a, b, c, α, β, γ 

(3)原子座標と価数: それぞれの原子の位置(x, y, z)、できれば価数も 

 晶系については教科書を見ると書いてありますが、立方晶(Cubic)、正方晶(Tetragonal)、

斜方晶(Orthorhombic)、六方晶(Hexagonal)、菱面体晶(Rhombohedra 三方晶, Trigonal)、

単斜晶(Monoclinic)、三斜晶(Triclinic)の 7種類があります。図 2.1は Bravais格子ですが、

さらに分類して 14 種類になっています。実際にはさらに細かく分類(200 種以上)した空間

群が使われています。詳しくは、International Tables for Crystallography A 巻か

http://www.cryst.ehu.es/を見てください。 

 

図 2.1 Bravais格子 

 

さて、格子定数、その他のパラメータを調べるためにはデータベースにアクセスする必

要があります。インターネットで公開されているものとしては 



・AMCSD (American Mineralogist Crystal Structure Database) 

・COD (Crystallography Open Database) 

・IUCr 

がありますが、今回は AMCSD(http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php)を使うこと

にします。 

 

図 2.2 AMCSDホームページ 

 

 では、実際に検索してみてください。図 2.2の Gereral searchの枠に検索ワードを入力

して searchします。検索ワードの関連ない結晶もたくさん出てきますが探してください。 

・プラチナ Pt (platinum) 

  空間群: Fm3m 格子定数: a=3.9158 

  原子位置: Pt ( 0,  0,  0) 

下記のようなものが見つかるはずです。 

 

 

図 2.3 AMCSD検索結果 



では、下記について検索してください。 

・シリコン Si (silicon) 

  空間群:   格子定数: a= 

  原子位置: Si (  ,   ,   ) 

・ダイヤモンド diamond 

  空間群:   格子定数: a= 

  原子位置: C (  ,   ,   ) 

・チタン酸ストロンチウム SrTiO3 

  空間群:   格子定数: a= 

  原子位置: 

Sr (  ,   ,   ) 

Ti (  ,   ,   ) 

O1 (  ,   ,   ) 

O2 (  ,   ,   ) 

・チタン酸バリウム BaTiO3  AMCSDにはないかも。 

  空間群:   格子定数: a= 

  原子位置: 

Ba (  ,   ,   ) 

Ti (  ,   ,   ) 

O1 (  ,   ,   ) 

O2 (  ,   ,   ) 

・チタン酸鉛 PbTiO3 

  空間群:   格子定数: a= 

  原子位置: 

Pb (  ,   ,   ) 

Ti (  ,   ,   ) 

O1 (  ,   ,   ) 

O2 (  ,   ,   ) 

・サファイア Al2O3, corundum 

  空間群:   格子定数: a=  c= 

  原子位置:  

Al (  ,   ,   ) 

O (  ,   ,   ) 

実際には、このように調べるよりも、構造情報がまとめられた CIF ファイルを取得するほ

うが便利でしょう。 



3. 結晶構造の描画 

3.1 結晶構造の描画 

 では、VESTAを起動します。(図 3.1) 

 

図 3.1 VESTA起動画面 

 

File-newstructureで結晶構造パラメータを入力します。空間群、格子定数の後、原子位置

を順次入力していきます。図 3.2, 3.3はサファイアの例です。最初は、もっと簡単な系、つ

まり SrTiO3(立方晶)などでやる方がよいでしょう。 

 
図 3.2 結晶構造の入力(格子定数) 



 
(a) 

 
(b) 

図 3.3 結晶構造の入力(原子位置) 

 



 
(a) 

 
(b) 

図 3.4 結晶構造の描画 

 最後に OKを押すと、結晶構造が描画されます。(図 3.4) マウスでつまんで動かすと方向

が自由に動かせます。ここで、水色がアルミニウム、赤色が酸素になっています。アルミ

ニウムの方が大きいのは原子番号が大きいからです。しかし、イオン結晶を考える場合で

はイオン半径を考えるとアニオン(負イオン)である酸素の方が大きいはずです。 

 

 

 

 

 

 



 
(a) 

 
(b) 

図 3.5 Properties-Atomsでイオン表示に 

 

そこで、画面左側の「Properties」を選ぶと、図 3.5のようなウインドウが表示されるので、

さらに Atomsタブ、Atom style で Radii typeを atomから Ionicに変えることでイオン表

示にできます。(図 3.5(b)) 

 

 

 



  
(a)                                  (b) 

     
(c)                               (d) 

図 3.6 表示範囲を広げる 

 

では、いよいよ結晶構造の操作をしましょう。これまで表示されていたのは 1unit cell

だけですが、結晶の周期構造を理解するにはもっと広い範囲を見たいことが多くなります。

それには、図 3.6(a)のウインドウ右の boundary を押して rangeを広げます。(図(b)) これ

だけだと cellの枠線が一部しか表示されないので、次にウインドウ右の Propertiesを押し

て、Generalタブ内のUnit cellを single cellからAll cellsに切り替えます。(図(c)) これで、

すべての cellに枠線が表示されました。 

 

 

 

 

 



   

(a)                                 (b) 

 

(c) 

図 3.7格子面を指数で指示して表示 

 

 結晶構造が描画できました。構造と軸方位(a, b, c軸)、unit cellは表示を見ればわかりま

すので、格子面はおよそわかりますが、実際に表示させてみます。ウインドウ上部の

Edit-Lattice planesを選ぶと表示されるウインドウ(図 3.7(a))で面指数を入力します。表示

面の原点からの距離も入力できここでは 0.5としてありますので原点と unit cellの中間に

表示されます。さらに、格子面と等価な面も指定して(図(b))、格子面で囲まれた 6角柱を作

りました。(図(c)) 面の消去、表示色の変更も可能です。 

 



 

 
(a) 

 
(b) 

図 3.8 原子間距離を求める 

 

 図 3.8(a) (1unit cell表示、格子面を表示されていません)を見ると、Oイオンが Alイオン

を囲んでいることがわかります。電子セラミックスのような酸化物材料では、このような

酸素が構造の骨格となっており、そのすきまに金属イオンがはいっています。この囲んで

いる酸素の配置はアニオンパッキングとか酸素八面体などと呼ばれています。次は、この

八面体をわかりやすく表示します。 

八面体表示をするには、各原子間の距離を知る必要があります。図(b)のようにウインド

ウ左側のManipulation を rotation から distanceに切り替え、Al, Oをクリックすると、

1.85Åと下部ウインドウに表示されました。 

 



 

(a) 

  

(b)                              (c) 

図 3.9 Bondと Polyhedralの表示 

 

 次に酸素八面体を表示します。まず八面体を構成するイオン間の結合(Bond)を表示しま

す。ウインドウ上部の Editから Bondsを選び表示されるウインドウ(図 3.9(a))にて、Al, O

を選び Al-O間の結合間距離を指定します。前項では 1.85Åであったのですこし大きめにし

て 2Åと入力します。Addでその指示をリストに加え、OKもしくは Applyを押すと、指定

した Al-O で 0-2Åの距離のものが全部検索されて、結合が表示されます。(図(b)) さらに、

ウインドウ左側の Ball-and-stickを Polyhedralに切り替えると八面体が表示されます。(図

(c)) 

 

 

 

 



  
(a)                                   (b) 

  

(c)                                 (d) 

図 3.10 結晶構造の部分的な表示 

 

 図 3.10(a)は 2x2 unit cellsを表示していますが、原子数が多く構造がかえって理解がし

づらいです。そこで、上半分を消去することにします。ウインドウ左側の Boundary を押

し表示されたウインドウ(図(b))の Cutoff planes で格子面と原点からの距離を指定すると、

格子面から上が消去されました。結晶構造を回転させると、O イオンが層構造をなしてい

ることがわかります。距離を測ると、2層で 4.34Åですので、1層でおよそ 2.2Å(0.22nm)

です。ですので、サファイア原子平坦基板の 1ステップ高さは 0.22nmとなります。 

 

 

 

 

 



 

図 3.11 結晶(001)面の原子配置表示 

 

さらに、下半分も消して 2層分(1多面体層)のみ表示し、上から見たものが図 3.11です。

表面層の Oイオン配列は 120°対称であることがわかり、その下も 120°対称ですが 60°

角度がずれていることがわかります 

 

 
図 3.12 PbTiO3の結晶構造表示 

 

 さて、では他の結晶でもやってみてください。図 3.12は PbTiO3の結晶構造です。Pbの

作る六面体(見た目立方体ですが、実際は直方体)の天井面から酸素八面体の Oが飛び出して

いて、六面体、八面体それぞれの中心がずれている、つまり自発分極があることがわかり

ます。 

以上 


