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図 0 装置全体図

図 1 CrystalClear1.3.5回折データ収集中の画面

図 1 は CrystalClear1.3.5 で，ニワトリ卵白リゾチーム結晶の回折データを収集中の画面。図 1 左

「② フローチャート」を上から順に実行してゆくのが基本的な操作です。第 1章 [p.1] ではアカウント

の作成について，第 2章 [p.3] では回折データの収集について，第 3章 [p.15] ではデータ処理を行うこ

とで結晶の格子定数と空間群を求める手法について記述します。

付録 A [p.23] では逆格子を定義することの合理性を，付録 B [p.27] では，消滅則を検討して結晶の

空間群を決定する手法について記述します。付録 B [p.27] および付録 C [p.40] の消滅則の数学的証明

は時間があるときに読んでみてください。
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第 1章

CrystalClear1.3.5のアカウントの作成

この章の設定は，アカウントを作成済みの場合

は必要ありません。読み飛ばしてください。

図 1.1 ログイン画面

図 1.2 この画面が出ますが，キャンセルボタ

ンをクリックしてください

図 1.3 Toolsメニューからを選択

図 1.4 Administration，Generalタブ

1.1 アカウントの作成

図 1.1「① CrytalClearアイコン」をダブルクリ

ックして，Crystal Clear 1.3.5 の画面を立ち上げ

ます。アカウントを最初につくるには，「Rigaku」

のログイン名，パスワードなしで，「OKボタン」

をクリックしてログインします。図 1.2 のような

画面が出ますが，「Cancelボタン」をクリックし

てください。図 1.3 の画面上，メニューバーにあ

る「Tools」メニューから，「Administration」を

選択すると，図 1.4が立ち上がります。「General

タブ」を開いていますが，デフォルトのままをお

薦めします。

次に，図 1.5 [p.2] 上の「Users タブ」を開き，
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図 1.5 Administration，Usersタブ

図 1.6 Administration，Groupsタブ

図 1.7 Administration，Serversタブ

Users で「Administrator」を選択したあと右上

の「Add ボタン」をクリックして，図 1.5 下の

Name の欄に，ユーザー名を入力します。原則

として，研究室名を必ずアルファベットで指定

してください。原則として，パスワードなしに

してください。図 1.5 「① ブラウズボタン」で，

C:\dataのフォルダーの中に，サブフォルダーを

作ります。C:以外のパーティションでは，正しく

動作しないことがあります。Member of Groups

では，「Users」のみにチェックを入れてください。

図 1.6 で Groups タブを開いて「Users」を選択

します Tools タブでは，特に変える項目はあり

ません。図 1.7 では Servers タブを開き，Raxis

RAPIDを選択して「OKボタン」をクリックし

てくださいこれで，一旦 CrystalClear を終了し

てください。
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第 2章

CrystalClear1.3.5による測定

図 2.1 ログイン画面

図 2.2 Projectと Sampleの設定画面

デスクトップの CrystalClear1.3.5 のアイコン

をダブルクリックして，前節の手順で作った Lo-

gin Name（原則として研究室単位で統一）を入

力し，ログインします（図 2.1 参照）。

表紙，図 1「② フローチャート」を上から順に

実行していくのが基本的な操作です。

Part0 マニュアルに記述したようにＸ線出力

40kV, 30mAで 1.5hのエージングが終了してお

り，表紙，図 0「⑫ 冷チッ素発生装置」のパネル

に水色に表示される温度が設定値に達しているこ

とを前提に，以下の記述をします。

2.1 測定モードと Project，Sampleの名
前とデータフォルダーの設定

図 2.2 の画面が立ち上がったら，Project と

Sample を設定します。同一の Project で，新し

い Sampleを設定する時には，New Sampleのチ

ェックボックスにチェックを入れます。Project

を新しく作るときには，New Projectのチェック

ボックスにチェックを入れます。New Sampleに

も自動的にチェックが入ります。新しい Project

や Sample には，名前をつける必要があります。

Image Directory には，Project と Sample の名

前に応じて，イメージデータを保存するフォル

ダー名が自動的に設定されます。エクスプロー

ラーでフォルダーを作りそれを指定することはし

ないでください。

Task は通常，「Screen Collect and Process」

を選択します。これは，結晶の品質を確かめて

（Screen）から，回折データを収集し（Collect），

積分強度と格子定数を計算し空間群を推定する

（Process）モードです。「Collect and Process」

は，「Collect」と「Process」を連続して行います。

これは，結晶の品質が保証されている時のモード

です。「Collect」は，結晶の回折スポットを収集

するだけのモードです。「Process」は，既に回折

スポットのイメージデータがあり，これを処理す

るだけのモードです。
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図 2.3 ゴニオメーター近傍

図 2.4 初期化メッセージ

図 2.5 ϕ軸クランプ拡大写真

図 2.6 装置初期化中の画面

2.2 装置の初期化

図 2.4 の初期化メッセージが出たら，表紙の図

0「⑧ Doorボタン」を押して，警告音を鳴らし，

図 0「⑨ 左シールドドア」，「⑩ 中央シールドド

ア」を開けて，図 2.3 「⑩ ϕ 軸クランプ」が図

2.5(a) のように「Free」ではなく，図 2.5(b) の

ように「Lock」になっていて，図 2.3「⑪ ゴニオ

メーターヘッド」が回転しないことを確認してく

ださい。

確認を終えたらシールドドアを閉めるのです

が，この際，表紙図 0「⑩ 中央シールドドア」左

下の赤いマークを合わせてから，「⑨ 左シールド

ドア」を閉めて，警告音を止めてください。最後
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図 2.7 装置初期化のエラーメッセージ

図 2.8 IP読み取り装置スイッチ

に「⑩ 中央シールドドア」を閉めようとして赤い

マークをオーバーランした場合，安全装置が働い

てＸ線パワーが落ちることになります。

図 2.3「⑩ ϕ軸クランプ」がロックされている

のを確認したら，図 2.4 の「はい (Y)」のボタン

をクリックします。

この時点で，図 2.2 [p.3] 左のフローチャートで

「Setup ボタン」が黄色く表示されているのです

が，その上の「Initialize Instrumentボタン」を

クリックすると，イメージングプレート読み取り

装置のドラムが回転する音がして装置の初期化が

始まります。初期化中は，図 2.6の画面が表示さ

れ，図の左下赤枠のように「Moving ∗ ∗ ∗」の棒

図 2.9 (a)旧型および (b)新型結晶マグネット

マウントと (c)軸

グラフが右の方へと伸びていきます。

もし，図 2.7のようにエラーメッセージが表示

されて初期化がうまくいかないときは，Crystal-

Clear1.3.5 を一旦終了してください。そのあと，

イメージングプレート読み取り装置の後方にある

図 2.8 「① イメージングプレート読み取り装置

スイッチ」を一旦 OFFにして，もういちど ON

にしたあと，CrystalClear1.3.5 を再度立ち上げ

てください。

§2.1 [p.3] の手続きからやり直しますが，この

際，新しい Projectを設定し直すことをお勧めし

ます。

2.3 結晶のマウント

顕微鏡下で結晶マグネットマウントの先端に

結晶を取り付けます。結晶マグネットマウント

は，図 2.9 (a)[旧型]および (b)[新型]のようなも

ので，直径 10mm程度のマグネットマウントベー

スの先端に，小さな万年筆の形をしたカプトン製

の結晶ホルダーが付いた軸が差してあるもので

す。洗って何度でも使えますが，破損したら，軸

だけを交換します。これらは，MiTeGen 社製の

もので，図 2.9 (c)は，軸をラジオペンチではさん

だところです。図 2.9 (a)の場合は軸の下をわず

かに曲げ，銅製のパイプに差し込んで弾力でとめ

ます。図 2.9 (b)の場合は軸を曲げずに差し込み

固定することができます。(b)の方が，(a)よりも

霜が付きにくいとの報告があります。 この軸の

新品は，各サイズのものが一番右上のロッカーの
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図 2.10 カメラ距離の設定

図 2.11 ゴニオメーターヘッド (ゴニオヘッド)付近

中に置いてあります。破損したら古いものは廃棄

し，同じサイズの新しいものをラジオペンチでは

さんで曲げて，入るところまで差して図 2.9 (a)

[p.5] のようにしてください。図 2.9 (b) [p.5] の

場合は，軸を曲げる必要はありません。

2.4 カメラ距離の設定

装置の初期化が終了したら，カメラ距離 (結晶

とイメージングプレートの距離) を設定します。

表紙図 0 「⑬ イメージングプレート読み取り装

置」後方に，図 2.10 のようなシステムがあり，

「③ カメラ距離エンコーダー」にカメラ距離が表

示されています。

カメラ距離を変えるには，まず表紙図 0 「⑧

Door ボタン」を押して警告音を鳴らしてから，

図 2.12 結晶望遠鏡ディスプレイ

「⑨左シールドドア」と「⑪右シールドドア」を開

けます。次に図 2.10 「① カメラ距離固定クラン

プ」をゆるめてください。「② カメラ距離調整ハ

ンドル」を回し「③ カメラ距離エンコーダー」に

表示される値を目的の値にセットしたあと，「①

カメラ距離固定クランプ」を締めてください。

2.5 結晶の取り付けと位置合わせ

図 2.9 [p.5] のマグネットマウントを図 2.11

のように，ゴニオメーターヘッドに取り付けま

す。磁石で固定するようになっています。横方向

(XY方向)の位置は図 2.11 「⑦ ゴニオヘッド専

用レンチ」のボックスレンチの側を差し込んで調

整します。XY調整機構の下に 2軸のシーベルが

ありますが，これの調整ネジと間違えないように

してください。結晶の高さ (Z) は，図 2.11 下の

方にある「⑤ 結晶高さ固定クランプネジ (2)」を

図 2.3 [p.4] 「⑧ 高さクランプ六角レンチ」でゆ

るめてから図 2.11「③ 結晶高さ調整ノブ (2)」を

回転させて調整してください。この高さ調整機構

のストロークは数 cmあります。ゴニオメーター

ヘッドの上にある「② 結晶高さ調整ノブ (1)」を

回転させることでも行えますが，ストロークは

数 mm 程度です。 図 2.11 上にある「⑧ 結晶高

さ固定クランプネジ (1)」は「⑦ ゴニオヘッド専

用レンチ」後ろの小さな六角レンチで回すことが

できます。90◦ 回転したところにペイントロック
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図 2.13 セットアップウィンドウ (Main)

図 2.14 セットアップウィンドウ (Crystal1)

された穴がありますが，これと間違えないでくだ

さい。

図 2.3 [p.4] 「⑦ 結晶照明電源」を ONにして

結晶を照らし，図 2.3 [p.4] 「⑬ 結晶観察用望遠

鏡」の結晶の像が，シールド内にある図 2.12 結

晶望遠鏡ディスプレイの十字線の位置に来るよう

にします。図 2.3 [p.4] 「⑩ ϕ軸クランプ」を図

2.5(a) [p.4] のように「Free」にして，図 2.11「④

ϕ軸回転ノブ」を回転させても結晶が十字線の位

置からずれないように調整します。高さ (Z)の調

整が済んだら図 2.11 「⑧ 結晶高さ固定クランプ

ネジ (1)」と「⑤ 結晶高さ固定クランプネジ (2)」

が締まっていることを確認してください。

図 2.15 セットアップウィンドウ (Crystal2)

調整が終わったら，表紙図 0 「⑪ 右シールド

ドア」と「⑨ 左シールドドア」を閉めて警告音を

止めてください。

2.6 結晶情報の入力

図 2.13-図 2.17 [p.8] は，結晶構造解析のセッ

トアップ画面のタブをひとつずつ開いたところ

です。

図 2.13 では左上の Main タブが開かれていま

す。Project と Sample には図 2.2 [p.3] で入力

した Project名と Sample名がセットされていま

す。左下の Crystal to detector distancce には，

図 2.10 で読み取った値を入力します。Tempera-

tureには，表紙図 0「⑫ 冷チッ素発生装置」のパ

ネルに水色に表示された実測温度を入力します。

(ただし水色の温度が −180◦Cのとき，より正確

な温度は −167◦Cです)。

図 2.14 では左上の Crystal1 タブが開かれて

います。左の Size には顕微鏡下で計測した結晶

のおおよそのサイズを入力します。右の Color,

Morphologyには，実際の結晶の状態に即したも

のをプルダウンメニューから選択します。Mount

は，カプトン製マイクロマウントを使う場合は，

Loopが推奨されます。

図 2.15では上のCrystal2タブが，図 2.16 [p.8]

では上の Detector タブが開かれていますが，図

の通りデフォルトのままにします。
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図 2.16 セットアップウィンドウ (Detector)

図 2.17 セットアップウィンドウ (X-Ray Source)

図 2.18 確認メッセージ

図 2.17 では上の X-ray Source タブが開かれ

ています。左上の Optics Type は Confocal を，

Focus は 0.07 を，それぞれプルダウンメニュー

から選択します。右の Voltage と Current は，

40kV, 30mA に設定します。その他はデフォル

トののままにします。右上の Noteタブの設定は

任意なので，図 2.17 左下の「OK ボタン」をク

リックします。

図 2.18(a)の確認メッセージが出たら「OKボ

タン」をクリックします。引き続き図 2.18(b)の

確認メッセージが出たら図 2.3 [p.4] 「⑩ ϕ軸ク

ランプ」が図 2.5(b) [p.4] のようにロックされて

いることを確認して「OKボタン」をクリックし

ます。

2.7 予備測定

結晶と光源および光学系セットアップの終了

後，図 2.19左上フローチャートの「Initial Images

ボタン」をクリックすると，図 2.19のようなスク

リーニング設定ウィンドウが立ち上がります。左

上の Pixel size, IP, Read Head, Gain のプルダ

ウンメニューはこの図のように設定します。下の

「Runボタン」をクリックして続行してください。

図 2.20 の確認メッセージウィンドウで Det

Dist(カメラ距離)に図 2.10 [p.6] のように設定し

たカメラ距離が表示されていることを確認してか

ら，図 2.20 右上の「Start Image Collectionボタ

ン」をクリックします。

このあとスクリーニングが始まるまで，図 2.6

[p.4] がしばらく表示され，「Moving ∗ ∗ ∗」の棒
グラフが右の方へと伸びていきます。

スクリーニングスキャンが行われているときに

は図 2.21 が表示されます。図 2.21 右の「Arcs

ボタン」をクリックするとリゾリューションアー

ク (等分解能曲線)を表示させることができます。

2.8 結晶格子の評価

スクリーニングが終了したら，図 2.22で「As-

sign Unit Cell ボタン」をクリックして開きま

す。これの下にある，Find Spots, Index Spots,

Refine Cell, Predict Spots を上から順に行って
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図 2.19 スクリーニングの設定

図 2.20 スクリーニングの確認メッセージ

図 2.21 スクリーニング中に表示される画面

ゆきます。

2.8.1 Find Spots

図 2.23左上「Find Spotsボタン」をクリックす

ると図 2.23 および図 2.24 [p.10] のように Find

Spots(d*TREK)ウィンドウが表示されます。図

図 2.22 スクリーニング終了時のフローチャート

図 2.23 Find Spots (Main)ウィンドウ

2.23 では「Main タブ」が，図 2.24 [p.10] では

「Advanced タブ」が開かれています。図 2.25，

[p.10] 図 2.26 [p.10] 上の「① IP画面」(イメージ

ングプレート画面)の上に見つかった回折斑点に

青い丸印がつきます。このまま図 2.24 [p.10] 下
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図 2.24 Find Spots (Advanced)ウィンドウ

図 2.25 Index Spots (Main)ウィンドウ

の「Run ボタン」をクリックして続行してくだ

さい。

Find Spots が終了すると図 2.25 のように In-

dex Spots(d*TREK) ウィンドウがが表示され

ます。

2.8.2 Index Spots

図 2.25では「Mainタブ」が，図 2.26では「Ad-

vancedタブ」が開かれています。

図 2.26下「Runボタン」をクリックすると図

2.27 のように回折斑点の指数付けにより得られ

た空間群と格子定数および結晶方位が表示されま

す。この段階では，必ずしも正しい空間群と格子

定数が得られている必要はありません。実際，正

しい空間群はこのリストの中にはありません。

空間群の候補は，上から対称性の高い順に表示

されているのですが，ここで高い対称性を選択す

るとリダンダンシー (等価な反射の重複測定回数

の多さ) を低く設定し迅速な測定を行います。逆

図 2.26 Index Spots (Advanced)ウィンドウ

図 2.27 Index Spotsの結果

図 2.28 格子定数の最小 2乗フィット
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図 2.29 仮に決定された空間群と格子定数

図 2.30 Predict Spots (Main)ウィンドウ

図 2.31 Predict Spots (Advanced)ウィンドウ

図 2.32 Predict Spotsの結果

に低い対称性を選択するとリダンダンシーを高く

設定し精度の高い測定を行うことになります。

図 2.27下の「OKボタン」をクリックすると図

2.28の Refine Cellウィンドウが表示されます。

2.8.3 Refine Cell

図 2.28 のウィンドウで右下の「Run ボタン」

をクリックすると格子定数を最小 2乗法により最

適化します。数回繰り返して左の ∆/σ がすべて

ゼロになることが望ましいのですが，必須ではあ

りません。

図 2.28下「Runボタン」の右にある「Closeボ

タン」をクリックすると図 2.29 が表示されます。

これは仮に決定された空間群と格子定数です。

2.8.4 Predict Spots

図 2.26 左フローチャート「Index Spots ボタ

ン」のふたつ下にある「Predict Spots ボタン」

をクリックすると図 2.30 のウィンドウが開きま

す。図 2.30 では「Main タブ」が，図 2.31 では

「Advancedタブ」が開かれています。設定を特に

変える必要はありません。図 2.31 左下の「Run

ボタン」をクリックすると図 2.32 が表示されま

す。青い丸の中に回折スポットがほぼ納まってい

れば問題ありません。右上の緑の矢印ボタンをク

リックするとスクリーニングした 2枚の画像を切

り替えることができます。

2.9 ストラテジー

図 2.26 左フローチャート「Index Spots ボタ

ン」の 3つ下にある「Strategyボタン」をクリッ

クすると図 2.33 [p.12] が表示されます。図 2.33
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図 2.33 Strategy (Main)ウィンドウ 図 2.34 Strategy (Advanced)ウィンドウ

図 2.35 本測定スケジュール

では「Mainタブ」が，図 2.34 では「Advanced

タブ」が開かれています。

図 2.34「Speed/Accuracyラジオボタン」で測

定スピードと測定精度のどちらを優先するかを指

定して左下の「Runボタン」をクリックすると図

2.35 が表示されます。

2.10 本測定

図 2.35 は本測定のスケジュールです。左上赤

枠内のプルダウンメニューは，この図のように設

定します。左下の赤枠内には，測定に要する時間

と終了予定時刻が表示されます。下の「Run ボ

タン」をクリックすると図 2.36 が表示されます。

これでよければ右上の「Start Image Collection

ボタン」をクリックして本測定を開始します。

このあと本測定が始まるまで，図 2.6 [p.4] が

図 2.36 本測定確認メッセージ

しばらく表示され，「Moving ∗ ∗ ∗」の棒グラフが
右の方へと伸びていきます。

本測定実行中は，図 2.37 が表示されます。画

像の濃度が濃すぎたり薄すぎたりして見づらい場

合は右上の「①√ ボタン」をクリックすると見

やすい濃度に調整されます。
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図 2.37 本測定実行中の画面

図 2.38 マスクファイルの作成

2.11 マスクファイルの作成

本測定が終了するとそのあと積分反射強度の計

算を行うのですが，これには，ダイレクトビーム

ストップの影を覆うためのマスクファイルが必要

になります。

本測定実行中の画面，図 2.38で「① 測定画面

リフレッシュモード切り替えボタン」をクリック

するとイメージングプレート画面のリフレッシュ

を行わないように設定できます。

図 2.38で「② 矩形範囲指定ボタン」ないしは

「③ 円形範囲選択ボタン」をクリックしたあとマ

図 2.39 Strategy (Advanced)ウィンドウ

図 2.40 マスクファイル適用画像の確認

ウスをクリック&ドラッグすることにより，ダイ

レクトビームストップの影の円形部分と矩形部

分を指定することができます。指定をやり直すに

は「④ やり直しボタン」をクリックすることによ

り範囲設定をやり直しすることができます。マス

ク領域を設定したあと「⑤ マスクファイル保存

ボタン」をクリックすると図 2.39 が表示されま

す。右下の「保存 (S)ボタン」をクリックすると

図 2.40が表示されます。「はい (Y)ボタン」をク

リックするとマスクファイルが保存され，これが

すべての画像に適用されることになります。

本測定が終了したら次の第 3 章 [p.15] のよう

に積分強度の計算を行うのですが，マスクファイ

ルはそのとき必要になります。

マスクファイルは本測定が終了してから作成し

ても構いません。
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To be continued.
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第 3章

CrystalClear1.3.5によるデータ処理

図 3.1 積分強度計算スタート画面 (Main)

この章では，前の第 2 章までに測定したＸ線

回折強度データを処理する手続きを記述します。

データ処理により求められるのは，結晶の格子定

数と空間群です。

図 2.2 [p.3] の Taskで Processのみを選択する

とこの章の処理だけを行うことになります。

図 3.1 左フローチャートの下 3 つのプロセス

「Integrate Reflections」(積分強度の計算)，「An-

alyze Data」(データ解析)，「Scale and Average」

(スケーリングと平均) を順に行ってゆきます。

3.1 積分強度の計算

図 3.1 左フローチャートの「Integrate Reflec-

tion ボタン」をクリックすると図 3.1 右の Inte-

grate Reflections (d*TREK) ウィンドウが表示

されます。図 3.1 では左上「Main タブ」が開か

れています。右下の「Setボタン」をクリックし

て図 3.2(a)を表示させます。左の「Simple mask

ラジオボタン」にチェックを入れて右の「Browse

図 3.2 マスクファイルのロード

図 3.3 マスクファイルをセットしたところ

ボタン」をクリックすると図 3.2(b) が開くので，

前章 §2.11 [p.13] で作成したマスクファイルを

ロードし，図 3.3 のようにします。図 3.3 左の

Paddingには，5程度の値を入力します。

図 3.4 [p.16] では，上の「Advancedタブ」が開

かれています。このまま下の「Runボタン」をク
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図 3.4 積分強度計算スタート画面 (Advanced)

図 3.5 積分強度計算実行中の画面

図 3.6 ラウエチェックの開始

リックすると積分強度の計算が始まります。積分

強度の計算中には図 3.5 の画面が表示されます。

図 3.7 ラウエチェックの結果

図 3.8 中心対称性チェックの開始

3.2 データ解析

3.2.1 ラウエ群のチェック

積分処理を終えた回折強度データに対しては，

図 3.6 のように，まず結晶のラウエ群をチェック

する作業を行います。 下の「Run ボタン」をク

リックすると図 3.7 のようにラウエ群チェックの

結果が表示されます。ラウエ群とは，逆格子の対

称性によって結晶を分類した群で，結晶系を決定

するにあたって大きな手がかりになります。ラウ

エ群と結晶系の対応については，表 B.1 [p.28] い

ちばん左のコラムを参照してください。

図 3.7 いちばん左のコラムに表示されているの

がラウエ群です。−1 は三斜晶 (Triclinic)，2/m

は単斜晶 (Monoclinic)，mmmは斜方晶 (=直方

晶; Orthorhombic)，4/m および 4/mmm は正

方晶 (Tetragonal) のラウエ群です。

後述 §3.2.3 で空間群のチェックを行います。
ラウエ群は空間群を決定するにあたって重要な手

がかりを与えるものです。図 3.7 いちばん右のコ

ラムは，すべて [PASS]になっており，これらの

すべてのラウエ群に可能性があることを示してい

ます。 ここから得られる情報は，この結晶の結
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図 3.9 中心対称性チェックの結果

図 3.10 空間群チェックの開始

晶系は正方晶 (Tetragonal) である可能性がある

ものの，格子定数が精密化できなかったため，正

方晶に近い斜方晶 (=直方晶)，単斜晶，三斜晶の

可能性もある，ということです。

ここではもっとも対称性の高い 4/mmm を選

択して図 3.7 「OKボタン」をクリックして続行

します。

3.2.2 中心対称性のチェック

図 3.8 は中心対称性のチェック開始画面です。

「Runボタン」をクリックして実行します。

図 3.9 は対称中心がない，と判定されたことを

示しています。これは，タンパク質結晶の場合，

当然のことです。タンパク質を構成する 20 種類

のアミノ酸のうちグリシンを除く 19種類につい

ては，すべて L 体です。L 体の反対は d 体です

が，L 体と d 体は互いに鏡像の関係にある分子

で，並進と回転によって重ね合わせることはでき

ません。グリシンについては側鎖が水素原子 1つ

であるため，鏡像と同一であり，L体と d体の区

別がありません。

対称中心が存在する結晶の場合，これによる対

称操作は直交する 3枚の鏡面による反射と等価で

す。このため L 体の分子に対してその鏡像であ

る d体の分子が存在しなければならず，実際のタ

ンパク質分子が L 体のアミノ酸のみから構成さ

れるという実情と矛盾することになるのです。

また同様な事情により，タンパク質結晶には，

鏡面や映進面などの対称要素は決してありませ

ん。このため，結晶が取り得る 230種類の空間群

のうち，タンパク質結晶にあり得る空間群は 65

種類だけとなります。

3.2.3 空間群のチェックおよびスケーリングと

平均

3.2.3.1 例 1

この節で記述するのは，ニワトリの卵白リゾ

チーム の空間群決定についてです。正解は，ヘ

ルマン-モーガン表記で P43212(#96) [正方晶

(Tetragonal)] です。

00l : l = 4n (3.1)

h00 : h = 2n (3.2)

上の式の反射条件 (消滅しない条件) から

P43212(#96) の空間群が求められます。Inter-

national Tables for Crystallography (2006) の

フォルダーがパソコンのデスクトップに置いてあ

りますので，P43212(#96) のファイルを参照し

てください。結晶系が正方晶 (Tetragonal) の場

合は，a軸と b軸 (および a∗ 軸と b∗ 軸)が等価な

ので式 (3.2)の条件には

0k0 : k = 2n (3.3)

が暗黙のうちに含まれています。

式 (3.1)の反射条件は，c軸方向の 41 らせん軸

によるものです。また，式 (3.2), (3.3)は，a軸お

よび b 軸方向の 21 らせん軸によるものです。こ

れらのらせん軸による反射条件 (消滅則) の数学

的証明については付録 Bの §B.5.3 [p.37] の記述

を参照してください。

図 3.10 は空間群チェックの開始画面です。

「Run ボタン」をクリックするとチェックを開

始します。

図 3.11 [p.18] は空間群チェックの結果です。

右上の「All absences」と「<I/Sig> only」のチ

ェックボックスにチェックが入っています。図
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図 3.11 空間群チェックの結果 (例 1.1)

図 3.12 空間群チェックの結果 (例 1.2)

図 3.13 空間群チェックの結果 (例 1.3)
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図 3.14 消滅則チェック (例 1.1) 図 3.15 消滅則チェック (例 1.2) 図 3.16 消滅則チェック (例 1.3)

図 3.17 スケーリングと平均 (Main)

3.11 [p.18]左上には P4122(#91)，P4322(#95)，

P41212(#92)，P43212(#96) の 4種類の空間群

のほか，スクロールバーをクリック&ドラッグす

るとさらにいくつかの空間群の候補が表示されて

います。図 3.11 の「①」の部分には，hkl反射で

「h!=2n」(hが奇数)，「h=2n」(hが偶数)の場合

の <I/Sig>の値が，また「②」の部分には，0k0

反射で「k!=2n」(kが奇数)，「k=2n」(kが偶数)

の場合の <I/Sig> の値が示されます。I は回折

斑点の積分反射強度，Sigはバックグラウンドの

標準偏差で，< > は平均を取ったことを意味し

ます。

図 3.12は図 3.11の右にあるスクロールバーを

下にクリック&ドラッグしたところです。この表

の「③」の部分には，00l反射で「l!=4n」(lが 4

の倍数でない)場合と，「l=4n」(lが 4の倍数)の

場合の <I/Sig>の値が示されています。

図 3.13は図 3.12の右上の「<I/Sig> only」の

チェックボックスからチェックを外し「All」の

チェックボックスにチェックし直したところで

す。「Total」は観測されうる反射スポットの総数

で「Obs」は，実際に観測された反射スポットの

総数です。

図 3.14，3.15，3.16は，図 3.11，3.12，3.13の，

それぞれ「①」「②」「③」の部分を左クリック

して表示されるウィンドウです。図 3.14 には

hkl 反射のうち h が奇数の回折斑点の I(積分

反射強度)，Sig(バックグラウンドの標準偏差)，

I/Sig が一覧にされています。図 3.15，3.16 で

は，それぞれ，0k0 反射のうち k が奇数の，00l

反射のうち l が 4 の倍数でない回折斑点につい

て，I，Sig，I/Sig が同様に一覧にされています。

図 3.15，3.16 では何も表示されていませんが，

[(h = 0 and l = 0) or (k = 0 and l = 0)] ないし

は (h = 0 and k = 0)の強い縛りをかけて逆格子

点をサーチしたところ，1つも見つからなかった

ことを意味しています。

図 3.11ないしは図 3.12下の「OKボタン」をク

リックすると図 3.17が表示されます。図 3.17 で

は「Mainタブ」が図 3.18 [p.20]では「Adavanced

タブ」が開かれています。図 3.18 [p.20] 左下に

は，Output nameとして「f2plus.dat」のファイ

ルが生成されることが記されています。

図 3.18 [p.20] 下の「Runボタン」をクリック

すると積分反射強度のスケーリングと等価な反

射強度の平均が実行され，図 3.19 [p.20] に示す

ようなメッセージが出ます。これは，ファイル

「dtsacaleaverage.log」に書かれています。

図 3.19 [p.20]「①」には，空間群 P43212(#96)

と格子定数が書かれていますが，空間群に関して

は，図 3.11 と図 3.12 の左上で P43212(#96) が
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図 3.18 スケーリングと平均 (Advanced)

図 3.19 データ解析の結果 (最終画面, 例 1)

図 3.20 空間群チェックの結果 (例 2.1)

図 3.21 空間群チェックの結果 (例 2.2)
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図 3.22 消滅則チェック (例 2.1) 図 3.23 消滅則チェック (例 2.2) 図 3.24 消滅則チェック (例 2.3)

図 3.25 データ解析の結果 (最終画面, 例 2)

図 3.26 データ解析の結果 (最終画面, 例 2)

選択され緑色に表示された状態で「OK ボタン」

をクリックしたからのことであり，正式な手続き

を経て決定されたものではありません。格子定数

は，正しい値が求められています。

図 3.11 [p.18] 下の「OKボタン」をクリックし

て続行します。

3.2.3.2 例 2

この節では，リゾチームの結晶を用いて得られ

た別の解析例について記述します。

図 3.20は，§3.2.2 [p.17] (中心対称性のチェッ

ク) までのプロセスが終わり，図 3.10 [p.17] の

「Runボタン」をクリックして表示された画面で

す。図 3.21は，図 3.20右のスクロールバーを下

にクリック&ドラッグして表示されたものです。

図 3.20，図 3.21の「①」「②」「③」の部分を左

クリックして表示されるのが，それぞれ，図 3.22，

3.23，3.24 です。

図 3.22 では，h00 : h ̸= 2nおよび 0k0 : k ̸=
2n の反射スポットについて I/Sig の値が一覧に

されています。(正方晶なので hと kは等価です)

これらの値は，図 3.20の「①」k=2nの欄に示さ

れている値 803.68 と比較して著しく小さい値に

なっています。このことは式 (3.2)，(3.3) [p.17]

の反射条件の存在を示唆しています。

一方，図 3.23では，00l : l ̸= 2nの反射スポッ

トについて I/Sigの値が一覧にされています。こ

れらの値は，図 3.20 の「②」l=2n の欄に示さ

れている値 412.29 と比較して著しく小さい値に

なっています。また図 3.24には 00l : l ̸= 4nの

反射スポットについて I/Sigの値が一覧にされて

います。l が偶数であっても 00l : l ̸= 4n の条

件を満たすことがあるので図 3.23 より一覧にさ

れている反射指数は多く，I/Sigの値は，図 3.21

の「③」l=4nの欄に示されている値 675.17と比

較して著しく小さい値になっています。このこと

は式 (3.1) [p.17] の反射条件の存在を示唆してい

ます。

これらのことから，式 (3.1)，(3.2)，(3.3) [p.17]

の反射条件から，空間群が P43212(#96)である

可能性が高くなります。しかしこの反射条件は
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P41212(#92) でも同じであり，これらのどちら

であるかの判定は，この時点ではできません。

図 3.20 [p.20]ないしは図 3.21 [p.20]下の「OK

ボタン」をクリックすると図 3.25 [p.21] が表示

されます。図 3.25 [p.21] 下の「Runボタン」を

クリックすると図 3.26 [p.21] が表示されます。

図 3.26 [p.21]「①」の部分には，P4322(#95)

が表示されていますが，この空間群の反射条件

は，式 (3.1) [p.17] だけであるため上記のこと

とは矛盾します。図 3.20 [p.20] ないしは図 3.21

[p.20] の左上の空間群のリストの中に該当する空

間群がなかったからであり，これは正しい結果で

はありません。何らかの事情でソフトウェアが正

しい空間群を判定し損なったのです。この例は，

コンピューターが判定した誤った空間群を反射条

件 (消滅則) と照らし合わせながら，訂正した事

例となりました。

CrystalClear1.3.5 でできるのは，ここまでで

あり，位相問題を解いて正しい分子構造にたどり

着く手順については，Part 2マニュアルに記述し

ます。
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付録 A

なぜ逆格子を定義するのか

結晶学を勉強する人にとって，「なぜ逆格子を

定義するのか」ということが多くの場合，最初の

躓きになります。式 (A.1) あるいは式 (A.2) と

いうわかりやすいブラッグの条件式というものが

あるのに，訳のわからない「逆格子」や「逆空間」

なるものを敢えて定義しなくても，結晶学を修め

るのに問題ないだろう，ということを多くの人が

思います。この章は，ブラッグの反射条件，ラウ

エの反射条件，エバルトの反射条件（逆格子がエ

バルト球の表面にのること） が等価であること

を示すことにより，逆格子というものがいかに合

理的に定義されているかを読者に理解してもらう

ことを目的として記述します。

結晶にはその対称性に応じた消滅則 (Part2 マ

ニュアル付録 B および付録 C 参照) があるので

すが，議論を単純にするため，消滅がないものと

して記述します。

A.1 ブラッグの反射条件

図 A.1 は，ブラッグの反射条件を示す図です。

この図は，高校の物理の教科書にも掲載されてお

り，Ｘ線回折という現象を直観的に理解するのに

適しています。ブラッグの条件は，以下の式で記

述されます。

2d sin θB = nλ. (A.1)

Ｘ線を反射する原子の並びがあったとき（図 A.1

黒い線の光路に対して，グレーの線の光路は，

|
−→
ab|+ |

−→
bc|= 2d sin θB だけ長く，これが波長の整

数倍であれば，互いに強め合う干渉によりブラッ

グ反射が起きる，というものです。d′ = d/n の

ように，格子面間隔を定義し直して，次のように

図 A.1 ブラッグの反射条件

記述するのも一般的です。

2d′ sin θB = λ. (A.2)

ここで，読者に対して 1つ疑問を投げかけてみま

しょう。入射角と反射角は，どうして等しいので

しょうか。格子面が鏡のようにはたらくから，あ

たりまえ？。それではなぜ，鏡による反射は入射

角と反射角が同じなのでしょうか。結晶学のベテ

ランでも，案外この問いに答えられなかったりし

ます。

A.2 ラウエの反射条件

ラウエの反射条件は，1912 年，ラウエ

(Max Theodor Felix von Laue; 1879/10/9-

1960/4/24) がＸ線回折という現象を発見した

ときに，これを説明するために用いた条件式で，

図 A.2 [p.24] を参照して次の式で記述されます。

R0B−AR1

=
−−−→
R0R1 · s1 −

−−−→
R0R1 · s0 = n0λ. (A.3)

s0 と s1 は，入射Ｘ線と反射Ｘ線の伝播方向の単

位ベクトルです。 R0 と R1 が，等価な原子（格
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図 A.2 ラウエの反射条件

子点）であった場合，黒の光路とグレーの光路の

差は，式 (A.3) [p.23] 左辺のようになり，これが

波長の整数倍であるとき，点 R0 と R1 に散乱さ

れる波は強め合う干渉をすることになります。

ところで，点 R0 と R1 は等価な格子点である

ため，
−−−→
R0R1 には以下のような拘束条件があり

ます。

−−−→
R0R1 = n1a+ n2b+ n3c. (A.4)

ここで，n1, n2, n3 は，任意の整数，a, b, c は

基本並進ベクトルです。すなわち，ラウエの反射

条件では，任意の n1, n2, n3 に対して，式 (A.3)

[p.23] 左辺の値が，波長の整数倍にならなくては

なりません。点 R0 と R1 が等価な格子点である

ということは，条件式 (A.3) があらゆる n1, n2,

n3 の組に対して成り立たなければならないこと

を意味します。式 (A.3) [p.23] 左辺の値は当然，
−−−→
R0R1 ·s1>

−−−→
R0R1 ·s0 のとき正の値で，

−−−→
R0R1 ·s1<

−−−→
R0R1 · s0 のとき負の値です。図 A.2 は，前者を

想定して作図してあります。

また，
−−−→
R0R1 · s1=

−−−→
R0R1 · s0 となるように，R0,

R1 をとることができるはずです。この段落では，
−−−→
R0R1 · s1=

−−−→
R0R1 · s0 となるように，R0, R1 を

固定して議論します。図 A.2 とは違い，|−−→AR1| =
|−−→R0B| の様子を考えます。R0, R1 および黒とグ

レーの光路が紙面にあるとき，R0, R1 を含む紙

面に垂直な平面があるはずで，この平面上のどの

位置で散乱されても，光路長は同じです。このこ

とは，光が鏡で反射するとき，入射角と反射角が

同じである理由でもあります。

ブラッグの反射条件では，まず，その平面上の

どこで散乱されても光路の長さが同じのブラッグ

面を定義します。定義されたブラッグ面に対して

入射角と反射角が同じであれば光路長が同じであ

る，という 2次元の縛りを与えた上で，式 (A.1)

[p.23] ないしは式 (A.2) [p.23] により 3 次元目

の条件を与えるのがブラッグの反射条件です。シ

ンプル見える式 (A.1) [p.23], 式 (A.2) [p.23] の

背後には，1枚の平面に対して入射角と反射角が

等しい光路を考えたとき，光路差は無い，という

1 次元目と 2 次元目の拘束条件が潜んでいるの

です。

さて，次の節への準備のため，以下のことを考

慮しておきます。式 (A.3) [p.23] の両辺をＸ線の

波長 λ で割り算して，次の式を得ることができ

ます。

−−−→
R0R1 ·

(s1
λ

− s0
λ

)
= n0. (A.5)

上の式左辺に，式 (A.4) を代入し，入射波と反射

波の波数ベクトルが，K0=s0/λおよびK1=s1/λ

であることを考慮すると，次の式が得られます。

(n1a+ n2b+ n3c) · (K1 −K0) = n0. (A.6)

A.3 エバルトの反射条件

エバルトの反射条件の記述は，逆格子基本ベク

トル a∗, b∗, c∗ を次のように定義するところか

ら始めます。

a∗ =
b× c

a · (b× c)
, (A.7a)

b∗ =
c× a

a · (b× c)
, (A.7b)

c∗ =
a× b

a · (b× c)
. (A.7c)

式 (A.7) の分母 a· (b× c) [= b· (c× a) = c·
(a × b)] は，a, b, c を稜とする平行六面体の体

積です。上の定義式から，明らかに次のことがい
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えます。

a · a∗ = 1, (A.8a)

b · b∗ = 1, (A.8b)

c · c∗ = 1. (A.8c)

さらに b×c は，b, cを辺とする平行四辺形の面

積の大きさを持ち b と c に対して垂直なベクト

ルとして定義されています。c×a，a×b につい

ても同様なので，次のことも明らかです。

a · b∗ = a · c∗ = 0, (A.9a)

b · c∗ = b · a∗ = 0, (A.9b)

c · a∗ = c · b∗ = 0. (A.9c)

すなわち式 (A.8)，(A.9) のようになるように，

式 (A.7) で a∗, b∗, c∗ を定義したのです。

h k l 反射（h k l は整数）を与える逆格子点

Hhkl は一般に次の式で表されます。

−−−−→
OHhkl = ha∗ + kb∗ + lc∗. (A.10)

ここで，Oは逆格子原点です。表面に Oがあり，

中心が Q，入射波の波数ベクトル K0 が K0 =
−→
QO となる球がエバルト球です。結晶を回転させ

るか，入射Ｘ線の方向を変化させるかしてエバル

ト球を O を中心に回転させ，その表面に逆格子

点 Hhkl がのったとき，K1 =
−−−−→
QHhkl の反射波が

生じ，式 (A.10) から次の式が成り立ちます。

K1 −K0 =
−−−−→
OHhkl

= ha∗ + kb∗ + lc∗. (A.11)

式 (A.6) の左辺第 2項に式 (A.11) を代入し，式

(A.8) 式 (A.9) を考慮して，式 (A.6) 左辺を計算

してみましょう。

(n1a+ n2b+ n3c) · (K1 −K0)

= (n1a+ n2b+ n3c) · (ha∗ + kb∗ + lc∗)

= n1h+ n2k + n3l. (A.12)

n1h + n2k + n3lは，明らかに整数であり，エバ

ルトの反射条件（逆格子点がエバルト球の表面に

のること）が満たされるとき，式 (A.3) [p.23], 式

(A.5) 式 (A.6) で表されるラウエの反射条件が満

たされます。すなわちエバルトの反射条件とラウ

エの反射条件は等価なのです。先に示したように

ブラッグの反射条件とも当然等価です。

ブラッグの反射条件は，図 A.1 [p.23] を参照す

ることで，簡単に理解できます。ラウエの反射条

件は，ブラッグの反射条件よりやや難解ですが，

図 A.2 を参照することで，やはり理解できます。

これらと等価な，逆空間と逆格子というものを定

義する作図法を編み出したのはエバルトです。逆

格子と逆空間は，結晶学の問題を考える上で，非

常に強力なツールとなります。図 A.1 [p.23] や

図 A.2 を描いていては複雑で考察できない問題

でも，逆空間内に逆格子とエバルト球を描くこ

とで簡単に理解できるケースが，結晶学には数

多く存在します。エバルト (Paul Peter Ewald,

1888/1/23∼1985/8/22) に敬意を表した上で，逆

空間に逆格子とエバルト球を作図する方法を大い

に活用してください。
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To be continued
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付録 B

消滅則から空間群を求める

図 B.1 process.out の内容 (その 1)。試

料結晶はタウリン [Taurine; monoclinic

P21/c(#14)]

単結晶構造解析において非常に重要なプロセ

スのひとつが，結晶の空間群決定です。低分子結

晶構造解析用の CrystalStructure 4.1 では空間

群の決定を自動的に行うようになっています。ま

た，タンパク質結晶の場合には，このマニュアル

の §3.2.3 [p.17] に記述したとおりです。

この章ではどのような情報からコンピューター

が空間群を割り出しているのかを記述します。コ

ンピューターが決定した空間群が正しくないが故

に結晶構造が決まらないこともあるので，その場

合にはこの章に記述する手順に従って，手動で空

間群を決め直してやることが必要になります。

図 B.2 process.out の内容 (その 2)。試

料結晶はタウリン [Taurine; monoclinic

P21/c(#14)]

図 B.3 process.out の内容 (その 3)。試

料結晶はタウリン [Taurine; monoclinic

P21/c(#14)]。「setting #1」は図 B.5 [p.30]

の「⑧ CELL CHOICE 1」に対応します

図 B.1，図 B.2および図 B.3は，低分子結晶構

造解析装置 Varimax Dual Part 2 マニュアル図

2.7[p.4] の「View output file ボタン」をクリッ

クすることにより表示されるテキストファイル

「process.out」の一部です。これには，実験で得

られた，結晶の消滅則に関する情報が書かれて

います。また，タンパク質結晶の場合は，このマ

ニュアルの図 3.11, [p.18]，3.12 [p.18]，図 3.13
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表 B.1 14種類のブラべー格子 (Bravais lattice)と体心単斜晶格子。体心単斜晶格子を敢えて加え

た理由については，§B.2 [p.30] 最後の段落を参照して下さい

[p.18]，図 3.20, [p.20]，3.21 [p.20]，に記述され

ています。

図 B.1 [p.27]「①」の部分にはゼロでない 3つ

の反射指数，「②」「③」の部分にはゼロでない 2

つの反射指数，「④」の部分にはゼロでない 1 つ

の反射指数について，反射が生じているか消滅し

ているかが示されています。例えば「①」の上部

にある「eeo」は hkl の指数が偶数 (even)，偶数

(even)，奇数 (odd) であることを示しています。

「totl」は予想された反射スポットの総数，「obsd」

は観測された反射スポットの数，「<I/sig>」は，

観測されたピーク強度をバックグラウンドの標

準偏差で割り算した値の平均です。「①」の部分

に示されている「obsd」はいずれも大きな数で

「<I/sig>」も十分大きいことから，hklの反射に

は特に消滅が見られません。「②」「③」の一番右

に記された「<I/sig>」の値は l が奇数のとき小

さく，h0l 反射が消滅しているとコンピューター

が認識したことを，この値の右隣に「∗」マーク
を記述することで示しています。また「④」の部

分についても同様で，一番右に記述された「% of

o/e」の値も小さいことから，0k0, 00l の反射が

k, lが奇数のとき消滅したと認識されています。

図 B.2 [p.27] の「⑤」の部分には，反射指数な

いしはそれらの和を 4 で割り算したときの情報

が，「⑥」の部分には，反射指数ないしはそれら

の和を 3 ないしは 6 で割り算したときの情報が

示されています。これらの部分は，3回,4回,6回

らせん軸の有無に関する情報を記述しています。

「obsd」と「<I/sig>」の値はいずれも大きく，3
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表 B.2 結晶の対称要素 (面)。タンパク質結晶

がこれらの対称要素を持つことは決してありま

せん

図 B.4 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.Aに記載された P21/c(#14)

の反射条件。k が奇数のとき 0k0 反射が，l が

奇数のとき h0l, 00l 反射が消滅することを示し

ています

回,4 回,6 回らせん軸による消滅が生じていない

ことを示しています。

図 B.3 [p.27]は，上のことに基づいて，タウリ

ン結晶の空間群が P21/c(#14) であると判断さ

れたことを示しています。

図 B.4 は，International Tables for Crys-

tallography (2006) Vol.A に記された空間群

P21/c(#14) の反射条件です。図 B.1 [p.27] と

図 B.2 [p.27]に書かれた情報がこれに一致するこ

とから，結晶の空間群が P21/c(#14)であること

が わかるのです。

以下，空間群で決まる結晶の対称性からどのよ

表 B.3 結晶の対称要素 (軸と点)

うにして反射の消滅が生じるかについて記述し

ます。

B.1 群論から導かれた結晶の対称要素

結晶構造の決定に，群論がきわめて重要

であることを最初に示したのは西川正治 (S.

Nishikawa; 1884/12/5∼1952/1/5)で，西川の影

響を強く受けたワイコフ (R. W. G. Wyckoff;

1897/8/9∼1994/11/3) がこれを体系化し完成さ

せました。

表 B.1 に示すように，結晶はその単位胞の形

から 7 種類の結晶系に分類することができます。

さらに単純格子以外に，緑色の影で示すような

複合格子が存在します。赤枠で囲った体心単斜晶

格子以外の 14 種類の結晶格子を ブラべー格子

(Bravais lattice)といいます。

体心単斜晶格子は筆者 (沖津; 27470, 090-2203-

8789)の独断で敢えてこの表に加えました。底心
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図 B.5 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A の P21/c(#14) の表示。

タンパク質結晶ではこの空間群はあり得ません

単斜晶格子の一部が，軸の選び方により，単位胞

の体積が変わることなく，単斜晶の対称性を損な

うことなく体心格子になり得るというのが，その

理由です。

表 B.1 [p.28] の一番左の列には，ラウエ群と

International Tables for Crystallography (2006)

Vol.A, Chapter 7 に記述してある空間群番号の

範囲を示してあります。ラウエ群とは，結晶を逆

格子の対称性によって分類した群で，結晶系を

決めるにあたって大きな手がかりとなります。表

B.1 [p.28]，表 B.2 [p.29]，表 B.3 [p.29] に示す対

称要素から，結晶は 230種類の空間群に分類され

ることがわかっています。

B.2 空間群の記号

図 B.5 は，International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A, Chapter 7 の中で空間群

P21/c(#14) を示した最初のページです。「①

P21/c」は空間群のヘルマン-モーガン表記 [H-M

表記 (Hermann-Mouguin notation)]，「② C5
2h」

はシェーンフリース表記 (Schönflies notation)，

「③ 2/m」はラウエ群，「④ Monoclinic」は結

表 B.4 複合格子による消滅則

表 B.5 映進面による消滅則。タンパク質結晶

が映進面を持つことは決してありません

晶系，「⑤ No. 14」は空間群番号，「⑥ P121/c1」

は省略なしのヘルマン-モーガン表記 [H-M フ

ル表記 (Hermann-Mouguin full notation)]，「⑦

UNIQUE AXIS b」は紙面が b軸に垂直であるこ

と，「⑨」「⑬」「⑭」は c映進面の記号で，「⑨」

の傍らにある 1
4 は映進面の高さです。「⑧ CELL

CHOICE 1」は単位胞の選び方の番号で図 B.3

[p.27] の「setting #1」に対応します。「⑩」「⑫」

は 21 らせん軸の記号です。「⑮原子」の 21 らせ

ん軸による像は「⑯原子」，「⑮原子」の c映進面

による像は「⑰原子」です。「⑮原子」の位置ベク

トルが xa+ yb+ zcのとき，「⑯原子」の位置ベ

クトルは−xa+( 12 +y)b+( 12 −z)cで，「⑰原子」

の位置ベクトルは xa+( 12 − y)b+(12 + z)cとな

ることが傍らの数字と記号で示されています。ま

た，「⑮原子 (分子)」「⑯原子 (分子)」が⃝記号
で示される右手系であれば「⑰原子 (分子)」は左

手系であることが⃝ 記号の中にコンマ (,) を打
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表 B.6 らせん軸による消滅則

表 B.7 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A, Chapter 3.1の一部

つことによって示されています。

H-M フル表記の最初の文字は表 B.1 [p.28] 第

1 行目の括弧内に示されている記号で，単純格

子のとき P (三方晶以外と三方晶の一部) または

R(三方晶の一部)，底心格子のとき底心面がどれ

であるかに応じて A, B, C，体心格子のとき I，

面心格子のとき F となります。a, b, c軸の取り

方の任意性から底心格子の A, B, C の記号は同

じ空間群でも入れ替わることができます。底心格

子を代表する H-M表記は多くの場合 C ですが例

外が 4 つあります [Amm2(#38), Abm2(#39),

Ama2(#40), Aba2(#41)]。

省略なし H-M 表記の「P121/c1」は，a 軸

と c 軸方向の対称要素がなし (1)，b 軸方向の

対称要素が 21 らせん軸 (21) と c 映進面 (c) で

あることを示しています。対称要素がないこと

は通常省略して書くことになっており，14 番

の空間群の H-M 表記は「P21/c」となります。

a, b, c 軸の取り方には任意性があるため，14

番の空間群の省略なし H-M 表記は，P121/c1,

P121/n1, P121/a1, P1121/a, P1121/n,

P1121/b, P21/b11, P21/n11, P21/c11 の 9 通

り存在します。 同じ番号の空間群でも，一般

に複数の省略なし H-M 表記が存在します。た

だし，P212121 (orthorhombic #19) のように

a, b, c 軸方向の対称要素が同じであることから

H-Mフル表記が P212121 の一通りだけになる場

合もあります。

空間群番号 15 (図 B.8[p.32]) の省略した H-M

表記は C2/c で，H-M フル表記は C12/c1 です

が，単位胞の取り方を変えると I12/a1となりま

す。表 B.1 [p.28] の中に，赤枠で囲った体心単斜

晶格子を加えたのはこのためです。

B.3 消滅則の読み方

この節では，低分子結晶の場合には，図 B.1と

[p.27] 図 B.2 [p.27] に示した process.outの中身

を読んで，タンパク質結晶の場合には，§3.2.3 図
3.20 および 3.21 [p.20] の表を読んで，Interna-

tional Tables for Crystallography (2006) Vol.A,

Chapter 3.1と照らし合わせながら空間群を決め

る方法について説明します。図 3.26 [p.21] のよ

うに，もしコンピューターが空間群を間違えてし

まったとき，これを手動で訂正することにより空

間群を決め直します。

表 B.7は International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A, Chapter 3.1 の中で，消滅

則と空間群の関係を示した表の一部です。これの

pdfファイルをパソコンのデスクトップ上の「In-

ternational Tables for Crystallography (2006)」
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図 B.6 CrystalStructure 4.1 で空間群を指定

し直します (低分子結晶の場合)

のアイコンの中に置いてありますので，活用して

ください。

低分子結晶の場合，図 B.1 [p.27] 「①」の部分

には，ゼロの指数を持たない hkl反射の消滅の有

無を示しています。hkl が偶数 (e) か奇数 (o) か

に関わらず消滅は見られないので，表 B.7の一番

左の列「hkl 0kl hk0」の欄が空白の行が該当し

ます。この列の「h+ k」「h+ l」「h+ k + l」の

表記には，すべて「= 2n」が省略されており，こ

れらの指数の和が奇数になったとき，反射が消滅

することを示しています。第 2列目，3列目につ

いても同様です。

タンパク質結晶の場合，図 3.20, 3.21 [p.20] の

表を参照し，これらの「①」「②」「③」の部分を

クリックして図 3.22, 3.23, 3.24 [p.21] を表示さ

せることにより消滅を調べます。

低分子結晶の場合，図 B.1 [p.27]「②」「③」の

部分は，1つの指数がゼロの場合の消滅の有無で，

h0l 反射が l が奇数のとき消滅していることを示

しています。図 B.1 [p.27] 「④」部分は，2つの

指数がゼロの場合の消滅の有無で，0k0反射が k

が奇数のときと 00l 反射が l が奇数のとき消滅し

ていることを示しています。 したがって表 B.7

[p.31] の第 2列と第 3列目にそれぞれ l(= 2n)と

k(= 2n) が入っている行が該当することになり，

表 B.7 [p.31] に「②」で示した，H-M フル表記

図 B.7 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A P1(#2)。対称中心を持つ

ため，この空間群はタンパク質結晶ではあり得

ません。

図 B.8 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A C12/c1[C2/c](#15)。対

称中心と映進面を持つため，この空間群はタン

パク質結晶ではあり得ません。

P121/c1，省略した H-M表記では P21/c(#14)

の空間群であることが割り出されます。「①」「③」

の行もまた，単位胞の取り方の違いにより H-M

フル表記が異なるものの，省略した H-M表記は

同じく P21/c(#14)です。

低分子結晶の場合，CrystalStructure 4.1で空

間群を指定するには，図 B.6のように「Parame-

tersメニュー」から「Space Group」を選択して

「Space Group Menu ウィンドウ」を開きます。

表 B.7 [p.31]「①」「②」「③」に示された，H-M

フル表記 P121/a1, P121/c1, P121/n1 がいずれ

もメニューの中にありますが，消滅則にしたがっ

て P21/cを選択し「Apply」「OK」の順にクリッ

クします。
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図 B.9 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A P212121(#19)

図B.10 International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A P1211[P21(#4)]

B.4 対称要素の組み合わせによる消滅
則の実例

表 B.4, B.5, B.6 [p.31] に一覧にした対称要素

の組み合わせにより，消滅則がどのようになるか

の具体例を記述します。

低分子の有機物結晶の空間群を多い順に

あげると，P21/c(#14), P1(#2), C2/c(#15),

P212121(#19), P21(#4)で この 5つの空間群

だけで低分子有機物のおよそ 80%を占めます。

ただしタンパク質結晶の場合，P1(#2),

P21/c(#14), C2/c(#15) の空間群はあり得ま

せん。空間群のヘルマン-モーガン表記 の中に対

称中心を表す 1 の記号，鏡面を表す m の記号，

映進面を表す a, b, c, d, e, n の記号を持つもの

は，鏡像の分子を必要とするため，タンパク質結

晶ではあり得ないのです。低分子でもキラルな分

子の片方 (L 体ないしは d 体) だけからなる結晶

は，鏡面と映進面は持ち得ないのです。L体と d

体を同じだけ持つラセミ体結晶の場合は，鏡面と

映進面の記号を持つ空間群は多々あります。

上記の 5つの空間群の対称要素がどのような消

滅則を与えるかを，表 B.4, B.5, B.6 [p.31] を参

照しながら以下に記述します。

B.4.1 単斜晶 P1211[P21/c(#14)]

空間群 P21/c(H-Mフル表記 P121/c1)の対称

要素は，表 B.5 [p.30] に示す c 映進面と表 B.6

[p.31] に示す b 軸方向の 21 らせん軸です。こ

のことは図 B.5 [p.30] から読み取ることができ

ます。

消滅則は消滅しない条件を，hkl すべての指数

がゼロでないとき，1つの指数がゼロのとき，2つ

の指数がゼロのときに分けて記述することになっ

ており，映進面とらせん軸による消滅則をこの規

則に則って記述すると以下のようになります。

h0l : l = 2n,

0k0 : k = 2n,

00l : l = 2n.

これは図 B.4 [p.29] のように，International Ta-

bles for Crystallography (2006) Vol.Aに記載さ

れています。

B.4.2 三斜晶 P1(#2)

図 B.7 から P1(#2) にある対称要素は対称中

心だけであり，映進面もらせん軸も存在しない単

純格子であるため，反射の消滅はありません。対

称中心を持つため，タンパク質結晶やキラルな分

子の結晶ではあり得ません。

B.4.3 単斜晶 C12/c1[C2/c(#15)]

C12/c1 は，記号が C で始まっていることか

ら底心格子です。軸のとり方によって A 底心格

子，B 底心格子，C 底心格子があり得るのです

が，ここでは C 底心格子であるとして記述しま

す。表 B.4 [p.30] に示した反射条件を hkl のす

べての指数がゼロでない，1 つの指数がゼロ，2

つの指数がゼロ，のすべての場合に分けて書く

と，[hkl : h + k = 2n], [hk0 : h + k = 2n],

[h0l : h = 2n], [0kl : k = 2n], [h00 : h = 2n],

[0k0 : k = 2n] となります。

図 B.8 から b 軸を法線とする c 映進面と n映
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進面，b軸に平行な 21 らせん軸があります。

表 B.5 [p.30] から c 映進面と n 映進面による

反射条件の両方を満たすとき，[h0l : h, l = 2n]

となります。また表 B.6 [p.31] から b 方向の 21

らせん軸による反射条件は，[0k0 : k = 2n] とな

ります。

これらの条件の論理積を書き下すと以下のよう

になります。

hkl : h+ k = 2n,

h0l : h, l = 2n,

0kl : k = 2n,

hk0 : h+ k = 2n,

0k0 : k = 2n,

h00 : h = 2n,

00l : l = 2n.

B.4.4 斜方晶 P212121(#19)

図 B.9 [p.33] から P212121(#19) は，a, b, c

軸 すべての方向に 21 らせん軸を持つことがわか

ります。表 B.6 [p.31] を参照して反射条件は次の

ように与えられます。

h00 : h = 2n,

0k0 : k = 2n,

00l : l = 2n.

B.4.5 単斜晶 P1211[P21(#4)]

P21(#4)は，軸のとり方によって H-Mフル表

記が P1211, P1121, P2111の 3通りがあるので

すが，ここでは，P1211について記述します。

図 B.10 [p.33] から P1211 は，b 軸方向の 21

らせん軸を持っており，表 B.6 [p.31] から次のよ

うに反射条件が与えられます。

0k0 : k = 2n.

B.5 消滅則の数学的証明

この節は，時間があるときに参考までに読んで

ください。

表 B.1[p.28], B.2[p.29], B.3[p.29] で，緑色で

示された対称要素，すなわち，複合格子，映進面，

らせん軸の存在によって反射が消滅します。逆に

いえば消滅則を与えるのは，この 3種類の対称要

素だけです。ただし，タンパク質結晶の場合には

映進面は決してあり得ません。 以下，これらに

よってどのように消滅が生じるかを記述します。

まず下準備として，hkl反射の構造因子 Fhklの

定義式を示します。

Fhkl =

∫
cell

ρ(r) exp[−i2π(h · r)]dv.

=

∫
cell

ρ(r) exp[−i2π(hx+ ky + lz)]dv.

(B.1)

ここで，
∫
cell

dv は単位胞 1つにわたる体積積分，

ρ(r)は単位胞内の位置 r (= xa+yb+zc) におけ

る電子密度，h(= ha∗ +kb∗+lc∗) は反射を与え

る逆格子ベクトルです。逆格子については，Part

1マニュアルの付録 Aを参照してください。

N 個の等価な点を作る対称要素は次のように

表されます。

ρ[T (i)(r)] = ρ[T (0)(r)], i ∈ {0, 1, · · · , N − 1}.

Fhkl がゼロになるには，式 (B.1)の積分をするに

あたって，対称要素による N 個の等価な点に対

する積分要素の和がゼロになればよいので，

N−1∑
i=0

ρ[T (0)(r)] exp[−i2πh · T (i)(r)] = 0

すなわち

N−1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)(r)] = 0 (B.2)

となります。このことを基本に以下の記述をし

ます。

B.5.1 複合格子による消滅

表 B.4 [p.30] に複合格子による消滅則を一覧に

してあります。以下，底心，体心，面心の複合格

子によってなぜこのような消滅則が生じるかを記

述します。

B.5.1.1 底心格子による消滅

C 底心格子の対称性は，次の式で表されます。

ρ[T
(i)
C (r)] = ρ[T

(0)
C (r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
C (r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
C (r) = (x+

1

2
)a+ (y +

1

2
)b+ zc.
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式 (B.2)のように消滅条件を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
C (r)] = 0. (B.3)

ここで式 (B.3) の
∑
を計算しやすいように

fC(h, r)を次のように定義します。

fC(h, r)

= exp{−i2π[h(x+
1

4
) + k(y +

1

4
) + lz]}.

fC(h, r)で式 (B.3)の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

fC(h, r)

× {exp[−i
π

2
(h+ k)] + exp[+i

π

2
(h+ k)]}

= 2fC(h, r) cos[
π

2
(h+ k)] = 0.

fC(h, r)は一般にゼロでないので，消滅条件は次

のようになります。

cos[
π

2
(h+ k)] = 0.

h+ k が奇数のとき上の式を満たすので，反射条

件 (反射が消滅しない条件) は，表 B.4 [p.30] の

ように

hkl : 　 h+ k = 2n

と導かれます。ここで，lは任意です。

A底心格子，B底心格子の場合の反射条件も上

と同様にして導くことができます。

B.5.1.2 体心格子による消滅

体心格子 (I)の対称性は，次の式で表されます。

ρ[T
(i)
I (r)] = ρ[T

(0)
I (r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
I (r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
I (r) = (x+

1

2
)a

+ (y +
1

2
)b

+ (z +
1

2
)c.

式 (B.2)のように消滅条件を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
I (r)] = 0. (B.4)

ここで式 (B.4) の
∑
を計算しやすいように

fI(h, r)を次のように定義します。

fI(h, r) = exp{−i2π[h(x+
1

4
)

+k(y +
1

4
)

+l(z +
1

4
)]}.

fI(h, r) で式 (B.4) の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

fI(h, r)×

{exp[− i
π

2
(h+ k + l)]

+ exp[ + i
π

2
(h+ k + l)]}

= 2fI(h, r) cos[
π

2
(h+ k + l)] = 0.

fI(h, r)は一般にゼロでないので，消滅条件は次

のようになります。

cos[
π

2
(h+ k + l)] = 0.

h + k + l が奇数のとき上の式を満たすので，反

射条件 (反射が消滅しない条件)は，表 B.4 [p.30]

のように

hkl : 　 h+ k + l = 2n

と導かれます。

B.5.1.3 面心格子による消滅

面心格子 (F )の対称性は，次の式で表されます。

ρ[T
(i)
F (r)] = ρ[T

(0)
F (r)], i ∈ {0, 1, 2, 3}.

T
(0)
F (r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
F (r) = xa+ (y +

1

2
)b+ (z +

1

2
)c,

T
(2)
F (r) = (x+

1

2
)a+ yb+ (z +

1

2
)c,

T
(3)
F (r) = (x+

1

2
)a+ (y +

1

2
)b+ zc.

式 (B.2)のように消滅条件を記述すると

3∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
F (r)] = 0. (B.5)
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ここで式 (B.5) の
∑
を計算しやすいように

fF (h, r)を次のように定義します。

fF (h, r) = exp{−i2π[h(x+
1

4
)

+k(y +
1

4
)

+l(z +
1

4
)]}.

fF (h, r)で式 (B.5) [p.35] の
∑
の中身をくくる

と消滅条件として次の式が得られます。

fF (h, r){exp[−i
π

2
(−h− k − l)]

+ exp[−i
π

2
(−h+ k + l)]

+ exp[−i
π

2
(+h− k + l)]

+ exp[−i
π

2
(+h+ k − l)]} (B.6)

= 2fF (h, r){exp(+i
π

2
h) cos[

π

2
(k + l)]

+ exp(−i
π

2
h) cos[

π

2
(k − l)]} = 0.

(B.7)

fF (h, r)は一般にゼロでないので，消滅条件は次

のようになります。

cos[
π

2
(k + l)] = 0,

cos[
π

2
(k − l)] = 0.

k + l が偶数であることと k − l が偶数であるこ

とは，k, l がいずれも偶数かいずれも奇数である

ことと等値で，k + l = 2nで表されます。hは任

意です。式 (B.6) が h, k, l について対称である

ことから h + k, h − k および h + l, h − l につ

いても式 (B.7)と同様な式を導くことができるの

で，反射条件 (反射が消滅しない条件)は，表 B.4

[p.30] のように

hkl : 　 h+ k = 2n,

hkl : 　 h+ l = 2n,

hkl : 　 l + k = 2n.

と導かれます。すなわち，h, k, lに偶数と奇数が

混在したとき反射は消滅します。

B.5.2 映進面による消滅

タンパク質結晶の場合は，分子が Lアミノ酸の

みで構成されておりその光学異性体である d ア

ミノ酸を持たないため，映進面を持つことはあり

ません。

B.5.2.1 軸映進面による消滅

b 軸を法線とする高さ 1
4 b にある c 映進面に

よる対称性は次のように表されます。

ρ[T
(i)
Bc(r)] = ρ[T

(0)
Bc (r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
Bc (r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
Bc (r) = xa+ (

1

2
− y)b+ (

1

2
+ z)c,

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
Bc(r)] = 0. (B.8)

ここで式 (B.8) の
∑
を計算しやすいように

fBc(h, r)を次のように定義します。

fBc(h, r) = exp{−i2π[hx+ k
1

4
+ l(

1

4
+ z)]}.

fF (h, r)で式 (B.8) の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

fBc(h, r)×{
exp{+i2π[k(

1

4
− y) + l

1

4
]}

+exp{−i2π[k(
1

4
− y) + l

1

4
]}
}

= 2fBc(h, r) cos{
π

2
[k(1− 4y) + l]} = 0.

fF (h, r) は一般にゼロではないので cos{ } の項
がゼロになる条件が消滅条件を与えます。それ

は，hは任意，k = 0，lが奇数のときなので，反

射条件 (消滅しない条件) は，表 B.5 [p.30] のよ

うに

h0l : l = 2n

と導かれます。他の軸映進面についても同様にし

て表 B.5 [p.30] に示す消滅則が導かれます。

B.5.2.2 二重映進面 (e映進面)による消滅

二重映進面 (e 映進面) は b 軸を法線とする場

合，映進面に映った像が 1
2 a方向と 1

2 c方向の

両方にグライドする対称要素です。グライドした

像がもういちど映進面に映ってそれぞれ 1
2 c 方

向と 1
2 a 方向にグライドした像を含め，4 つの

等価点があることになります。
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したがって，高さゼロにある b軸を法線とする

二重映進面 (e 映進面) の対称性は次のように表

されます。

ρ[T
(i)
Be(r)] = ρ[T

(0)
Be (r)], i ∈ {0, 1, 2, 3}.

T
(0)
Be (r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
Be (r) = (x+

1

2
)a− yb+ zc,

T
(2)
Be (r) = xa− yb+ (z +

1

2
)c,

T
(3)
Be (r) = (x+

1

2
)a+ yb+ (z +

1

2
)c,

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

3∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
Be(r)] = 0. (B.9)

ここで式 (B.9) の
∑
を計算しやすいように

fBe(h, r)を次のように定義します。

fBe(h, r) = exp{−i2π[h(
1

4
+ x) + l(

1

4
+ z)]}.

fF (h, r)で式 (B.9)の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

fBe(h, r)×{
exp{−i2π[−h

1

4
+ ky − l

1

4
]}

+exp{−i2π[+h
1

4
− ky − l

1

4
]}

+exp{−i2π[−h
1

4
− ky + l

1

4
]}

+exp{−i2π[+h
1

4
+ ky + l

1

4
]}
}

= 2fBe(h, r)×{
exp(−i2πky) cos[

π

2
(h+ l)]

+ exp(+i2πky) cos[
π

2
(h− l)]

}
= 0.

fBe(h, r)および exp(±i2πky) は一般にゼロでは

ないので上の消滅条件を満たすのは，cos[π2 (h +

l)] = 0 および cos[π2 (h − l)] = 0 のときです。

h + l と h − l が奇数のとき反射が消滅すること

になり，それは kは任意，hと kが，いずれも偶

数か，いずれも奇数のときなので，反射条件 (消

滅しない条件)は

hkl : h+ l = 2n

と導かれます。

他の二重映進面についても同様な手順で表 B.5

[p.30] に示すような消滅則を導くことができま

す。

B.5.2.3 対角映進面 (n映進面)による消滅

b軸を法線とする高さゼロにある対角映進面 (n

映進面)による対称性は次のように表されます。

ρ[T
(i)
Bn(r)] = ρ[T

(0)
Bn(r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
Bn(r) = xa+ yb+ zc,

T
(1)
Bn(r) = (

1

2
+ x)a− yb+ (

1

2
+ z)c,

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
Bn(r)] = 0. (B.10)

ここで式 (B.10) の
∑
を計算しやすいように

fBn(h, r)を次のように定義します。

fBn(h, r) = exp{−i2π[h(
1

4
+ x) + l(

1

4
+ z)]}.

fBn(h, r)で式 (B.10)の
∑
の中身をくくると消

滅条件として次の式が得られます。

fBn(h, r)×{
exp{−i2π[−h

1

4
+ ky − l

1

4
]}

+exp{−i2π[h
1

4
− ky + l

1

4
]}
}

= 2fBn(h, r) cos{
π

2
[4ky − (h+ l)]} = 0.

fBn(h, r)は一般にゼロではないので cos{ }の項
がゼロになる条件が消滅条件を与えます。それ

は，k = 0，h+ lが奇数なので，表 B.5 [p.30] の

ように反射条件 (消滅しない条件)は

h0l : h+ l = 2n

と導かれます。他の対角映進面についても同様に

して表 B.5 [p.30] に示す消滅則が導かれます。

B.5.3 らせん軸による消滅

表 B.6 [p.31] には pq らせん軸 [p ∈
{2, 3, 4, 6}, 1 ≤ q ≤ (p − 1)] による消滅則を

一覧にしてあります。c軸方向の pq らせん軸は，

元の像を含めて p 個の等価な点を作る対称要素
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で，i番目 [i ∈ {0, 1, · · · , p−1}]の点 T
(i)
pq (r)は，r

を軸周りに 2π× i/p回転させると同時に (iq/p)c

だけ並進させます。表 B.6 [p.31] に示すように，

21, 42, 63 のらせん軸は，c 軸方向に c/2 の間隔

の原子 (分子)の層を作るため，[00l : l = 2n]の

反射条件 (消滅しない条件)を与えます。

同様に，31, 32, 62, 64 のらせん軸は [000l :

l = 3n]，41, 43 のらせん軸は [00l : l = 4n]，61,

65 のらせん軸は [000l : l = 6n] の反射条件を与

えます。3回および 6回らせん軸による消滅則の

数学的証明については付録 C [p.40] を参照して

ください。

以下，21, 41, 42 らせん軸による消滅則につい

て厳密な証明を記述します。らせん軸による消

滅は，らせん軸に平行な逆格子基本並進ベクトル

が存在するときに生じますが，そうでないときに

は消滅はありません。これについては，付録 C

§C.1.4 [p.42] を参照してください。

B.5.3.1 らせん軸 (21)による消滅
1
2 a + 1

2 b の位置にある c 方向の 21 らせん

軸の対称は次のように記述されます。

ρ[T
(i)
21

(r)] = ρ[T
(0)
21

(r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
21

(r) = (
1

2
+ x)a+ (

1

2
+ y)b+ zc,

T
(1)
21

(r) = (
1

2
− x)a+ (

1

2
− y)b+ (

1

2
+ z)c.

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
21

(r)] = 0. (B.11)

ここで式 (B.11) の
∑
を計算しやすいように

f21(h, r)を次のように定義します。

f21(h, r) = exp{−i2π[h
1

2
+ k

1

2
+ l(

1

4
+ z)]}.

f21(h, r) で式 (B.11) の
∑
の中身をくくると消

滅条件として次の式が得られます。

f21(h, r)×{
exp{−i2π[hx+ ky − l

1

4
]}

+exp{−i2π[−hx− ky + l
1

4
]}
}

= f21(h, r)×

cos{ π

2
[4(hx+ ky)− l]} = 0.

cos{ } の項がゼロになるのは h, k = 0, l が奇数

のときなので，表 B.6 [p.31] に示すように反射条

件 (消滅しない条件)は次のようになります。

00l : l = 2n.

b 軸以外の方向の 21 らせん軸についても同様

にして表 B.6 [p.31] に示すように反射条件を導く

ことができます。

B.5.3.2 らせん軸 (41)による消滅

原点を通る c方向の 41 らせん軸の対称は次の

ように記述されます。

ρ[T
(i)
41

(r)] = ρ[T
(0)
41

(r)], i ∈ {0, 1, 2, 3}.

T
(0)
41

(r) = +xa+ yb+
1

8
c,

T
(1)
41

(r) = −ya+ xb+
3

8
c,

T
(2)
41

(r) = −xa− yb+
5

8
c,

T
(3)
41

(r) = +ya− xb+
7

8
c.

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

3∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
41

(r)] = 0. (B.12)

ここで式 (B.12) の
∑
を計算しやすいように

f41(h, r)を次のように定義します。

f41(h, r) = exp(−i2πl
1

2
).
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f41(h, r) で式 (B.12) の
∑
の中身をくくると消

滅条件として次の式が得られます。

f41(h, r)×{
exp[−i2π(+hx+ ky − l

3

8
)]

+ exp[−i2π(−hy + kx− l
1

8
)]

+ exp[−i2π(−hx− ky + l
1

8
)]

+ exp[−i2π(+hy − kx+ l
3

8
)]
}

= 2f41(h, r)×{
exp(+i2πl

1

8
) cos{ π

2
[4(hx+ ky)− l]}

+exp(−i2πl
1

8
) cos{ π

2
[4(hy − kx) + l]}

}
= 0.

h, k = 0かつ lが偶数のとき，上の式の第 1項と

第 2 項の cos{ } は 1 か −1 の，同じ値になりま

す。この条件を満たしたとして，上の式がゼロに

なる条件をさらに検討します。

exp(−i2πl
1

8
) + exp(−i2πl

1

8
)

= 2 cos(
π

2
· l

2
) = 0.

上の式は，l/2が奇数のとき，反射が消滅するこ

とを示しています。したがって，h, k = 0 のと

き l が偶数で l/2も偶数の条件であり，反射条件

(消滅しない条件)は以下のように書くことができ

ます。

00l : l = 4n.

同様にしてらせん軸 (43) の反射条件も導くこと

ができます。

B.5.3.3 らせん軸 (42)による消滅

原点を通る c方向の 42 らせん軸の対称は次の

ように記述されます。

ρ[T
(i)
42

(r)] = ρ[T
(0)
42

(r)], i ∈ {0, 1, 2, 3}.

T
(0)
42

(r) = +xa+ yb+
1

4
c,

T
(1)
42

(r) = −ya+ xb+
3

4
c,

T
(2)
42

(r) = −xa− yb+
1

4
c,

T
(3)
42

(r) = +ya− xb+
3

4
c.

1
4 回転するごとに対称要素は，

2
4 c だけ並進し

ます。T
(2)
42

(r), T
(3)
42

(r)の高さは 5
4 c, 7

4 c とな

るのですが，単位胞の等価性により 1
4 c, 3

4 c と

同じであることに注意してください。

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

3∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
42

] = 0. (B.13)

ここで式 (B.13) の
∑
を計算しやすいように

f42(h, r)を次のように定義します。

f42(h, r) = exp[−i2π(l
1

2
)].

f42(h, r) で式 (B.13) の
∑
の中身をくくると消

滅条件として次の式が得られます。

f42(h, r)×{
exp[−i2π(+hx+ ky − l

1

4
)]

+ exp[−i2π(−ky + hx+ l
1

4
)]

+ exp[−i2π(−hx− ky − l
1

4
)]

+ exp[−i2π(+kx− hy + l
1

4
)]
}

= 2f42(h, r)×{
exp(+i2πl

1

4
) cos[2π(hx+ ky)]

+ exp(−i2πl
1

4
) cos[2π(kx− hy)]

}
= 0.

上の消滅則を論じることができるのは，cos[ ]の

中身がゼロ，すなわち h, k = 0のときだけです。

この条件を満たすことを前提に，上の式をさらに

変形すると，

exp(−i2πl
1

4
) + exp(+i2πl

1

4
)

= 2 cos(
π

2
l) = 0.

したがってらせん軸 (42)の反射条件 (消滅しない

条件)は，以下のように導かれます。

00l : l = 2n.

らせん軸 (63) の反射条件も上と同じですが，こ

れについては付録 C §C.2.5 [p.45] を参照してく

ださい。
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付録 C

三方晶および六方晶の座標のとり方と消
滅則

図 C.1 International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A，対 称 要 素 の 図 。

P3121(#152)

この章は，時間があるときに参考までに読んで

ください。

三方晶および六方晶に対しては，ほかの結晶

系と比べてかなり特殊な座標軸のとり方をし，

h k i l(h + k + i = 0) のように 4 つの反射指数

を用いて逆格子点を記述するのが一般的です。こ

の章では，この記述法の合理性を説明し，3回ら

せん軸と 6回らせん軸による消滅則について記述

します。

C.1 三方晶の場合

C.1.1 International Tables for Crystallogra-

phy (2006) Vol.Aに示された図

図 C.1は International Tables for Crystallog-

raphy (2006) Vol.A に掲載されている空間群

P3121(#152) の対称要素を示した図です。図

図 C.2 International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A，原 子 座 標 の 図 。

P3121(#152)

C.2 は同じく空間群 P3121(#152) の原子座標

を示しています。

単位胞は，正三角形をふたつ連ねた菱形です。

三方晶については一般に，3 回軸を c 軸にとり

ます。a 軸と b 軸は同じ長さで互いに 120◦(=
2
3 π) の角をなします。図 C.1 に示すように，c

軸方向に 31 らせん軸が存在し，a軸と b軸方向

に 21 らせん軸が存在します。しかし三方晶の場

合は，21 らせん軸による反射の消滅はありませ

ん。これについては §C.1.4 [p.42] に記述します。

C.1.2 実格子と逆格子ベクトルのとり方

図 C.3 は三方晶および六方晶の場合の実格子

と逆格子の基本並進ベクトルとり方を示してい

ます。

c軸を 3回軸になるようにとり，a軸と b軸は
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図 C.3 三方晶および六方晶に対する座標のと

り方。実格子 (黒) と逆格子 (グレー) の基本並

進ベクトル

同じ長さで互いに 120◦ の角度をなすようにとり

ます。図 C.3に示すように，a軸と b軸のとり方

には，a0 と b0，a1 と b1，a2 と b2 の，3通りが

あります。

逆格子基本並進ベクトル a∗, b∗, c∗ の定義は

次の通りです。

a∗ =
b× c

a · (b× c)
,

b∗ =
c× a

a · (b× c)
,

c∗ =
a× b

a · (b× c)
.

逆格子をこのように定義することの合理性につい

ては，付録 A [p.23] を参照してください。

上の式に忠実に a∗i , b
∗
i (i ∈ {0, 1, 2}) を計算

して作図すると図 C.3 のグレーの矢印のように

なります。この図から容易に，a∗0, b
∗
0 を a∗i , b

∗
i

(i ∈ {1, 2})で表す次の関係が理解できます。

a∗0 = −b∗
1

= −a∗2 + b∗
2,

b∗
0 = a∗1 − b∗

1

= −a∗2.

このことから，逆格子ベクトル ha∗0 + kb∗
0 + lc∗

は次のようにも表すことができます。

ha∗0 + kb∗
0 + lc∗

= ka∗1 + ib∗
1 + lc∗

= ia∗2 + hb∗
2 + lc∗,

where, h+ k + i = 0.

h + k + i = 0の縛りをかけた上で，h k i l の 4

つの指数で反射を表現するメリットは，逆空間の

3回対称による等価な反射を理解しやすい点にあ

ります。例えば a∗0, b
∗
0, c

∗ の逆格子座標系で，3

つの指数 1 1 0のように表される反射は，a∗1, b
∗
1,

c∗ の逆格子座標系で 1 2 0，a∗2, b
∗
2, c

∗ の逆格子

座標系で 2 1 0 と表される反射と同一です。4つ

の指数 1 1 2 0で表されるこの反射は，1 2 1 0，

2 1 1 0の反射と逆空間の 3回対称により等価で

あることがわかりやすいのです。

C.1.3 31 らせん軸による消滅則の導出

付録 B の §B.5 [p.34] の記述と同様にして 31

らせん軸の消滅則を以下のように導出できます。

原点を通る c方向の 31 らせん軸の対称は次の

ように記述されます。

ρ[T
(i)
31

(r)] = ρ[T
(0)
31

(r)], i ∈ {0, 1, 2}.

T
(0)
31

(r) = xa0 + yb0 + zc,

T
(1)
31

(r) = xa1 + yb1 + (
1

3
+ z)c,

T
(2)
31

(r) = xa2 + yb2 + (
2

3
+ z)c. (C.1)

一方，図 C.3を参照して次の式が導けます。

a1 = b0,

b1 = −a0 − b0,

a2 = −a0 − b0,

b2 = a0,

これらを式 (C.1)に代入して

ρ[T
(i)
31

(r)] = ρ[T
(0)
31

(r)], i ∈ {0, 1, 2}.

T
(0)
31

(r) = xa0 + yb0 + zc,

T
(1)
31

(r) = −ya0 + (x− y)b0 + (
1

3
+ z)c,

T
(2)
31

(r) = (−x+ y)a0 − xb0 + (
2

3
+ z)c.

(C.2)
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式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

2∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
31

(r)] = 0. (C.3)

ここで上の式の
∑
を計算しやすいように

f31(h, r)を次のように定義します。

f31(h, r) = exp[−i2π(lz)].

f31(h, r)で式 (C.3)の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

f31(h, r)×{
exp{−i2π[hx+ ky]}

+exp{−i2π[−hy + k(x− y) + l
1

3
]}

+exp{−i2π[+h(−x+ y)− kx+ l
2

3
]}
}
= 0.

上の式の exp{ }の中身にある [hx+ ky], [−hy+

k(x− y)], [h(−x+ y)− kx] の項については x, y

に依存する値であるため，任意の x, yについての

消滅を議論できるのは，h = k = i = 0のときだ

けです。この条件の下で消滅条件を書き直すと次

のようになります。

1 + exp(−i2πl
1

3
) + exp(−i2πl

2

3
) = 0.

(C.4)

上の式左辺の第 2 項および第 3 項は，l = 3n の

とき，いずれも 1となり消滅せず，l = 3n+ 1の

とき，exp(−i2π 1
3 ), exp(−i2π 2

3 )となり消滅，

l = 3n+2のとき，exp(−i2π 2
3 ), exp(−i2π 1

3 )

となり消滅，となります。したがって反射条件は

次のようになります。

000l : l = 3n.

32 らせん軸についても，同様な考察により同

じ反射条件を導くことができます。

C.1.4 a,b軸方向の 21 らせん軸による消滅がな

いことについて

図 C.1 [p.40] を見ると x = 1
2 と y = 1

2 の場

所に 21 らせん軸が存在します。しかし，これら

のらせん軸による消滅はありません。理由は，a

と a∗，bと b∗ が平行でないからです。このこと

について以下に記述します。

a0 軸周りの回転操作は a0 軸に垂直な平面内

での点の移動で表されます。図 C.3 [p.41] を見

て考察すると，a0 に垂直なのは，c と b∗
0 の方

向です。b∗
0 の方向を a0 と b0 の一次結合で表す

と 1
2 a0 + b0 となります。したがって (y, z) =

1
2 , 1

3 の位置にある a0 方向の 21 らせん軸の対

称は次のように記述されます。

ρ[T
(i)
21

(r)] = ρ[T
(0)
21

(r)], i ∈ {0, 1}.

T
(0)
21

(r) = xa0

+ (
1

2
+ y)(

1

2
a0 + b0)

+ (
1

3
+ z)c

= (x+
1

4
+

1

2
y)a0

+ (
1

2
+ y)b0

+ (
1

3
+ z)c,

T
(1)
21

(r) = (
1

2
+ x)a0

+ (
1

2
− y)(

1

2
a0 + b0)

+ (
1

3
− z)c

= (x+
3

4
− 1

2
y)a0

+ (
1

2
− y)b0

+ (
1

3
− z)c. (C.5)

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件 (実は存在しな

いのですが)を記述すると

1∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
21

(r)] = 0. (C.6)

ここで式 (C.6) の
∑
を計算しやすいように

f21(h, r)を次のように定義します。

f21(h, r) = exp{−i2π[h(
1

2
+ x) + k

1

2
+ l

1

3
]}.

f21(h, r)で式 (C.6)の
∑
の中身をくくると消滅
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図 C.4 International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A，対 称 要 素 の 図 。

P6122(#178)

条件として次の式が得られます。

f21(h, r)×{
exp{−i2π[h(

1

4
− 1

2
y)− ky − lz]}

+exp{−i2π[−h(
1

4
− 1

2
y) + ky + lz]}

}
= f21(h, r)×

cos{2π[h( 1

4
− 1

2
y)− ky − lz]} = 0.

上の式は，21 らせん軸による消滅がないことを

示しています。cos{ }の中身，h, k, lのいずれの
項も実空間の座標 y ないしは z に依存するから

です。cos{ }の中身の第 2項−h 1
2 yはらせん軸

である a0 軸が a∗0 軸に平行でないことによって

出てきています。らせん軸に平行な逆格子基本並

進ベクトルが存在し，この項がなければ，付録 B

§B.5.3 [p.37]に記述したように，k, l = 0の条件

の下で h に対する消滅則を論じることができる

のです。

一般に，らせん軸に平行な逆格子基本並進ベク

トルが存在しないとき，そのらせん軸による消滅

はありません。

同様にして，b0 および a0 + b0 方向のらせん

軸による消滅がないことを証明できます。図 C.1

[p.40] の紙面には 3 方向の 21 らせん軸が示され

ています。図 C.3 [p.41] に示すように実格子の基

本並進ベクトルのとり方には ai,bi(i ∈ {0, 1, 2})
の任意性があり，これに伴って逆格子基本並進ベ

図 C.5 International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A，原 子 座 標 の 図 。

P6122(#178)

クトルも a∗i ,b
∗
i (i ∈ {0, 1, 2}) のいずれかをとる

ことができます。しかし図 C.3 [p.41] にグレー

の矢印で描かれた逆格子基本並進ベクトルで，図

C.1 [p.40] に示された 21 らせん軸と平行なもの

はありません。

C.2 六方晶の場合

C.2.1 International Tables for Crystallogra-

phy (2006) Vol.Aに示された図

図 C.4 は International Tables for Crystal-

lography (2006) Vol.A に掲載された空間群

P6122(#178) の対称要素を示した図です。図

C.5 は同じく空間群 P6122(#178) の原子座標

を示しています。

単位胞のとり方は図 C.1 [p.40]，図 C.2 [p.40]

に示した三方晶の場合と同様です。図 C.4 に赤

枠で囲った 21 らせん軸があり，図 C.3 [p.41] に

グレーで示した a∗0 軸と b∗
0 軸に平行です。しか

しこれらによる消滅はありません。図 C.5 を参

照するとわかるのですが，これらのらせん軸の周

期は単位胞の周期の 2倍になっています。厳密な

証明は省略しますが，消滅がないことを導くこと

ができます。

C.2.2 6回らせん軸を記述するための座標

原子 (分子) の座標を記述するのに，図 C.3

[p.41] に示した a0, b0 の基本並進ベクトルを
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i
6 回転 (i ∈ {0, 1, 2, 3, 4, 5}) させた基本並進ベ
クトルの組 ai, bi を次のように用意する必要が

あります。

ai bi i

a0 b0 0

a0 + b0 −a0 1

b0 −a0 − b0 2

−a0 −b0 3

−a0 − b0 a0 4

−b0 a0 + b0 5

この座標系から，xa0 + yb0 の位置を i
6 回転

(i ∈ {0, 1, 2, 3, 4, 5}) させた位置 xia0 + yib0 を

次のように導くことができます。

x0 = x, y0 = y,

x1 = x− y, y1 = x,

x2 = −y, y2 = x− y,

x3 = −x, y3 = −y,

x4 = −x+ y, y4 = −x,

x5 = y, y5 = −x+ y.

C.2.3 61 らせん軸による消滅則の導出

原点を通る c方向の 61 らせん軸の対称は次の

ように記述されます。

ρ[T
(i)
61

(r)] = ρ[T
(0)
61

(r)], i ∈ {0, 1, 2, 3, 4, 5}.

T
(0)
61

(r) = xa0 + yb0 + zc,

T
(1)
61

(r) = (x− y)a0 + xb0 + (
1

6
+ z)c,

T
(2)
61

(r) = −ya0 + (x− y)b0 + (
2

6
+ z)c,

T
(3)
61

(r) = −xa0 − yb0 + (
3

6
+ z)c,

T
(4)
61

(r) = (−x+ y)a0 − xb0 + (
4

6
+ z)c,

T
(5)
61

(r) = ya0 + (−x+ y)b0 + (
5

6
+ z)c.

式 (B.2) [p.34] のように消滅条件を記述すると

5∑
i=0

exp[−i2πh · T (i)
61

(r)] = 0. (C.7)

ここで上の式の
∑
を計算しやすいように

f61(h, r)を次のように定義します。

f61(h, r) = exp[−i2π(lz)].

f61(h, r)で式 (C.7)の
∑
の中身をくくると消滅

条件として次の式が得られます。

f61(h, r)×{
exp{−i2π[hx+ ky]}

+exp{−i2π[h(x− y) + kx+ l
1

6
]}

+exp{−i2π[−hy + k(x− y) + l
2

6
]}

+exp{−i2π[−hx− ky + l
3

6
]}

+exp{−i2π[h(−x+ y)− kx+ l
4

6
]}

+exp{−i2π[hy + k(−x+ y) + l
5

6
]}
}
= 0.

上の式において，実空間の座標にかかわらず消滅

則を議論できるのは，h = k = i = 0のときのみ

です。この条件のもとで，上の消滅条件を書き直

すと

1

+ exp(−i2πl
1

6
)

+ exp(−i2πl
2

6
)

+ exp(−i2πl
3

6
)

+ exp(−i2πl
4

6
)

+ exp(−i2πl
5

6
) = 0. (C.8)

l = 6n のとき，左辺すべての項が 1 となり消滅

せず，l = 6n+ i (i ∈ {1, 2, 3, 4, 5})のとき，第 1

項から第 6項までの位相が −2π i
6 間隔となり消

滅するため，反射条件は以下のようになります。

hkil : l = 6n. (C.9)

同様にして，同じ反射条件を，65 らせん軸に対

して導出できます。

図 C.4 [p.43] には 21 らせん軸および 31 らせ

ん軸の記号が示されていますが，それらの反射

条件と l = 6n の論理積をとると l = 6n とな

り，これがそのまま図 C.4, C.5 [p.43] に示す

P6122(#178) の反射条件となります。
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C.2.4 62 らせん軸による消滅則の導出

62 らせん軸に対する式 (C.8)に相当する式は，

以下のようになります。

1

+ exp(−i2πl
1

3
)

+ exp(−i2πl
2

3
)

+1

+exp(−i2πl
1

3
)

+ exp(−i2πl
2

3
) = 0.

l = 3n のとき，左辺すべての項が 1 となり消滅

しない，l = 3n + i (i ∈ {1, 2})のとき，第 1項

から第 6項までの位相が −2π i
3 間隔となり消滅

するため，反射条件は以下のようになります。

hkil : l = 3n. (C.10)

同様にして，同じ反射条件を，64 らせん軸に

対して導出できます。

C.2.5 63 らせん軸による消滅則の導出

63 らせん軸に対する式 (C.8)に相当する式は，

以下のようになります。

1

+ exp(−i2πl
1

2
)

+1

+exp(−i2πl
1

2
)

+1

+exp(−i2πl
1

2
) = 0.

l が偶数のとき，左辺すべての項が 1となり消滅

しない，l が奇数とのき，第 1項から第 6項まで

の位相が −2π 1
2 間隔となり消滅するため，反射

条件は以下のようになります。

hkil : l = 2n. (C.11)

以上



46

索引

記号／数字

ϕ軸クランプ 3
3次元目の条件 24
4つの反射指数 hkilの合理性 40, 41

A

Aba2(#41) 31
Abm2(#39) 31
Administration 1

Generalタブ 1
Serversタブ 2
Usersタブ 1

Ama2(#40) 31
Amm2(#38) 31

B

Bravais lattice 27, 29

C

C12/c1 32, 33
C2/c(#15) 32, 33
Collect 3
Collect and Process 3
CrystalClear i

1.3.5 i
による測定 3
によるデータ処理 15

Cu
Cu製のパイプ 5

Cubic 27
Cuターゲット i
c映進面 30

D

Doorボタン i, 4
dアミノ酸 17, 36
d体 17

E

Ewald 23, 24

G

Generalタブ 1

H

H-M表記 17, 30–34
Hermann-Mouguin notation 17, 30, 33
Hexagonal 27
Heボンベ i

I

IP読み取り装置スイッチ 3

L

Laue 16, 23, 24, 30
Login Name 3
Lysozyme 17

Lアミノ酸 17, 36
L体 17

M

MiTeGen社 5
Monoclinic 27, 29–31, 33, 34

N

New Project 3
New Sample 3

O

Orthorhombic 27, 34

P

P1(#2) 32, 33
P1121 34
P1121/a 31
P1121/b 31
P1121/n 31
P121/a1 31, 32
P121/c1 30–32
P121/n1 31, 32
P1211 32–34
P21(#4) 32–34
P21/b11 31
P21/c(#14) 27, 29, 30, 32, 33
P21/c11 31
P21/n11 31
P2111 34
P212121(#19) 31–34
P3121(#152) 40
P41212(#92) 19, 22
P4122(#91) 19
P43212(#96) 17, 19
P4322(#95) 19, 22
P6122(#178) 42–44
Process 3
process.out 27
Project名 3

R

Raxis RAPID 2
Rigaku 1

S

Sample名 3
Schönflies notation 30
Screen 3
Screen Collect and Process 3
Serversタブ 2

T

Taurine 27, 29
Tetragonal 27
Toolsタブ 2
Toolsメニュー 1
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Triclinic 27, 33
Trigonal 27

U

Users 2
Usersタブ 2

W

Wyckoff, R. W. G. 29

X

Ｘ線
Ｘ線コンソール i
Ｘ線パイロットランプ i

あ

アカウントの作成 1
イメージングプレート i
イメージングプレート画像表示ウィンドウ i
イメージングプレート読み取り装置スイッチ 3
映進面 30, 36
Ｘ線

Ｘ線コンソール i
Ｘ線パイロットランプ i

エバルト 23, 24
エバルト球 23, 25
エバルトの反射条件 23–25

か

回折データ収集中の画面 i
カプトン製の結晶ホルダー 5
カメラ距離 5
基本並進ベクトル 24
逆空間 23, 25
逆格子 23, 25

逆格子基本並進ベクトル 24
逆格子点 25
なぜ逆格子を定義するのか 23

空間群 i, 27, 29, 30, 40
空間群のチェック 17
CrystalClear i
群論 29
警告音 4
結晶

カプトン製の結晶ホルダー 5
の消滅則 23
の対称性 23
の品質 3
マグネットマウント 5
マグネットマウントの軸 5

結晶系 29
結晶格子の評価 8
結晶望遠鏡ディスプレイ 6
研究室名 2
光学異性体 36
ゴニオメーターヘッド (ゴニオヘッド) 5

さ

三斜晶 27, 33
Sample名 3
三方晶 27, 40
シールドドア

中央シールドドア 4
中央シールドドア i
左シールドドア 4
左シールドドア i
右シールドドア i

シェーンフリース表記 30
斜方晶 (直方晶) 27, 34
消滅則 i, 23, 27, 30, 36, 40
消滅則一覧 30
初期化メッセージ 3
スケーリング 17
ストラテジー 11
正方晶 27
積分強度の計算 15
装置

制御パソコン i
全体図 i
の初期化 4

装置初期化中の画面 3
装置初期化のエラーメッセージ 3
測定ストップボタン i

た

対称性 23
対称中心 17
対称要素 28
体心格子 30, 31, 35
体心単斜晶 28, 29, 31
タウリン 27, 29
単斜晶 27, 29–31, 33, 34
単純格子 29, 31, 33
中央シールドドア i, 4
中心対称性のチェック 17
直方晶 (斜方晶) 27, 34
底心格子 31, 33–35
データ解析 16
Doorボタン i
銅

銅製のパイプ 5
等価な格子点 24
Cuターゲット i

な

なぜ逆格子を定義するのか 23
西川正治 29

は

パスワード 1, 2
パソコン

装置制御パソコン i
左シールドドア i, 4
複合格子 29, 30, 34
ブラッグの条件式 23–25
ブラッグの反射条件 23–25
ブラべー格子 27, 29
フローチャート i, 3
Project名 3
フロントパネル i
Heボンベ i
ヘルマン-モーガン表記 17, 30, 33
本測定 12

ま

マグネットマウントの軸 5
マグネットマウントベース 5
マスクファイルの作成 13
右シールドドア i
ミラーシリンダー i
面心格子 31, 35

や

ユーザー名 2
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予備測定 8

ら

ラウエ 16, 23, 24, 30
ラウエ群 16, 30
ラウエ群のチェック 16
ラウエの反射条件 23–25
ラジオペンチ 5, 6
らせん軸 29–31, 33, 34, 37–40

リゾチーム i, 17
立方晶 27
冷チッ素発生装置 i
ログイン画面 1, 3
ログイン名 1
六方晶 27, 40

わ

ワイコフ 29


