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JADE の使用例(1) バックグラウンドのフィット 

JADE の実際の操作をご紹介します。ここでは、XRD パターンの読み込みとバックグラウ

ンドのフィットを行う方法の流れをご紹介します。 

1. ファイル名を指定して、データファイルを JADE に読み込みます。 

 

 

2. 粉末回折データの表示 

粉末回折パターンが JADE に表示されます。中央上の回折パターンが表示されている部分

をメインプロットウィンドウ、その左側のパネルをファイルリスト、右側のパネルを相リス

ト、下をタブリストと呼びます。 
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3. 粉末回折パターンの拡大 

メインプロットウィンドウでドラッグ操作し、範囲を選択すると、選んだ部分がメインプロ

ットウィンドウで拡大表示されます。 パターンデータで興味のある部分を細かく見ること

ができます。 

 

 

ドラッグで選んだ部分がメインプロットウィンドウで拡大表示された様子です。 
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4. 粉末回折パターンの表示部分を元に戻す 

回折パターンの表示部分を元に戻す(全体を表示する)場合は、下図の赤色の印が付いたボタ

ンを左クリックするか、メインプロットウィンドウで縦軸より右側のエリアのどこかでダ

ブルクリックします。 

 

5. バックグラウンドのフィット 

メインプロットウィンドウ下のツールバーにある「BC」ボタンをクリックするか、Jade の

「スタート」メニューから「バックグラウンドをフィッティング」を選ぶと、バックグラウ

ンドフィットを行えます。 
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メインプロットウィンドウに表示されている実測の回折パターンに対応した、バックグラ

ウンドの曲線（下図のオレンジ色の曲線）が表示されます。 

 
※ バックグラウンドのフィットの設定は、ツールバーで変更できます。変更したい項目の

上で、マウスを右クリック／左クリック(またはホイール回転)することで変えられます。 
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6. バックグラウンドを除去する 

バッグラウンド曲線が定義されている状態でもう一度「BC」ボタンをクリックすると、定

義されているバックグラウンド分が除去され、画面にバックグラウンドが除去された回折

パターンが表示されます。 

 

 

 

 

 

 

 

 



8 

 

JADE の使用例(2) 回折パターンのピーク分離(プロファイルフィッティング)の基本 

プロファイルフィッティングはピーク分離とも呼ばれ、ピークの特性を分析するために必

須のツールです。ピークの正確な面積、半値幅(FWHM)のようなピークの幅の情報、ピー

ク位置などを得るために使われます。RIR 法による結晶相の定量分析、結晶子サイズと歪み

分析、表面残留応力分析などに利用できます。 

 

プロファイルフィッティングの基本操作 

 

1. 「プロファイルフィッティング」ツールバーを表示 

Jade に回折パターンを読み込み、「スタート」メニューから「プロファイルのフィッティン

グ」を選ぶか、「プロファイル」タブを選ぶと、プロファイルフィッティングの実行や設定

を行える「プロファイルフィッティング」ツールバーが表示されます。 

 

 

「プロファイル」タブと「プロファイルフィッティング」ツールバー 

「初期化」ボタンで初期パラメータの設定、「フィッティング」ボタンでフィットの実行が

できます。 
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2. 調べたい範囲を拡大表示する 

マウスのドラッグ操作でプロットウィンドウを拡大し、調べたいピーク(1 つまたは複数の

ピーク)を表示します。プロファイルフィッティングをうまく行うには、平らなバックグラ

ウンドと少数のフィットパラメータを持つようにセグメント化されたデータ範囲を指定し、

良い初期パラメータ(初期モデル)を与えることが重要です。 

回折パターンにたくさんのピークが存在する場合、データの全範囲に対してプロファイル

フィッティングを行うのではなく、重なりのない複数のセグメントに分けて実行すること

で速度と結果が向上します。 

(フィッティング範囲をどのように分割するかということには絶対的な決まりはなく、解析

者次第です) 
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3. 初期パラメータを設定 

「初期化」ボタンをクリックすると、プロファイルフィッティングの初期パラメータが設定

されます。このときフィット範囲も固定され、その後、表示範囲を変更してもフィット範囲

は変わりません。フィット範囲を変更したい場合は、キーボードの[Ctrl]キーを押しながら

「初期化」ボタンをクリックします。 

 

 

「初期化」ボタンの上で右クリックして「現在の範囲を保存」を選ぶと、フィット範囲の設

定を保存できます。保存したフィット範囲を呼び出す場合も「初期化」ボタンを右クリック

します。より一貫した結果を得るために同じ範囲に合わせる必要がある場合に便利です。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



11 

 

4. プロファイルフィッティングの実行 

「フィッティング」ボタンをクリックすることでプロファイルフィッティングが実行され

ます。「プロファイル」タブにそれぞれのピークの中心、高さ、面積、半値幅などの値が表

示されます。 

 

回折パターンに多数のピークが存在する場合、測定した範囲全体に対してまとめてプロフ

ァイルフィッティングを行うより、複数の重ならないセグメントに分けて実行することで、

プロファイルフィッティングの速度と結果が向上します。 

フィッティング範囲をどのようにセグメント化するかは、解析者次第です。 

 

<実行後> 

 

 

プロファイルフィッティングの詳細については、JADE PRO/Standard のヘルプファイルの

「Profile Fitting and More」のページをご覧ください。 

※JADE のメインメニューの「ヘルプ」から「ヘルプトピック」を選ぶとヘルプファイルを

開けます。「目次」タブで「Data Processing & Analysis」→「Profile Fitting and More」と選

んでください。 
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JADE の使用例(3) プロファイルフィッティング 2 詳細編 

 

手動でプロファイルフィッティングを行う場合 

 

●プロファイル関数の選択 

プロファイルフィッティングを行うときに、プロファイル関数を以下の候補の中から選択

できます。一般的に、尖ったピークトップと長い裾野を持つピークには Pearson-VII が適し

ています。一方、より丸みのあるトップを持つピークには、擬 Voigt(Pseudo-Voigt)が適し

ています。 

・擬 Voigt (Pseudo-Voigt) 

・Pearson-VII 

・FCI モデル (FCI-Model) 

・分割 Pearson VII (Split-Pearson) 
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●パラメータの制約、固定、共有 

プロファイルフィッティングのツールバーの「メニュー」ボタンから、フィッティングパラ

メータの数(自由度)を減らすことができます。例えば、同じセグメント内でプロファイルを

制約をかけたり、いくつかのパラメータ(例えば非対称性のパラメータ)を共有することによ

り行えます。 

具体的には、下図のように統一メニューからパラメータを共有する設定を行ったり、「プロ

ファイルの制限」サブメニューでそれらのパラメータ範囲を制限することができます。 

 

 

パラメータを固定する場合は、「プロファイル」タブのリストの中で 1 つまたは複数の対象

となるプロファイルを選択、右クリックし、「変数を固定」サブメニューから設定できます。 
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●飽和ピークへの対処 

イメージングプレートのようなデータソースから飽和ピークのフィッティングを行う場合、

「面積％」より後ろの列で右クリックし、「平坦な頂部をスキップ...」を選びます。ピーク

トップの範囲を入力するダイアログが表示され、飽和ピークに対処できます。 
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JADE の使用例(4) 粉末回折パターンに指数付けを行う方法(Pattern Indexing) 

指数付けの実行 

粉末回折パターンのデータを読み込み、「スタート」メニューから「ピークの指数付け」を

選ぶと、「パターン指数付け」ウィンドウが開き、指数付けを実行できます。 

 

 

JADE は指数付けのためにピークリストを作成します。ピークにプロファイルフィッティン

グを行うと、ピークリスト内のプロファイルがフィットで得られた値に置き換えられます。 

 

初期設定では、JADE は最初の 16 個のピークを指数付けに利用します。 
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「角度リミット」の設定を変更することで、より多くのピークを含めるか除外するか変更で

きます。「角度リミット」の表示(下図)を、マウスで右クリックや左クリックすることで設

定値を変更できます。 

 

 

角度リミットの設定値は、下図のようにメインウィンドウの回折パターン上にもわかりや

すく表示されます。 

 

 

「探索」ボタンをクリックすると、指数付けが始まります。 
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「パターン指数付け」ウィンドウ上部のヒットリスト(下図の赤い囲いの部分)に候補の一覧

が表示されます。候補の中からどれか 1 つを選ぶと、ダイアログ下部のピークリスト(下図

の青い囲いの部分)に(h k l)などが表示されます。 

 

また、メインウィンドウでもピーク位置にスティックと(h k l)が表示されます。 
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ヒットリストの「fm」列は、Figure-of-Merit(性能指数)を表しています。fm の値が小さい

ものほど成績が良いことを表しており、デフォルトでは fm 値が低い順に結果が表示されま

す。fm の値は、5 から 95 の範囲で算出されます。 

 

 

結果がたくさん表示される場合は、「性能指数のカットオフ」の設定で一定以上の fm 値を

持つ結果を表示しないように絞り込むことができます。 

 

 

「fn」列は、同等の Smith-Snyder 性能指数を示しています。fn 値が高いほど成績が良く、

999 が最大です。 
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ある程度の予備知識がある場合は、 ツールバーのメニューから結晶系や空間群、単位胞の

体積などで結果を絞り込むことができます。 

 

 

すべてのメニューを表示させたツールバーです。最大の単位胞の大きさや体積で絞り込む

こともできます。 
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ICDD の PDF データベースとの連携 

「パターン指数付け」ダイアログの右上にあるボタンから、ICDD の PDF データベースを

検索する画面を呼び出し、類似のセルを検索することができます。 

 

 

「PDF の検索」のダイアログで条件を指定すると、下部に候補の一覧が表示されます。 
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指数付けされた単位胞の全パターンフィッティング(Whole Pattern Fitting) 

「パターン指数付け」ダイアログの右上にあるボタンから「全パターンフィッティング」ダ

イアログを呼び出し、指数付けされたセルの精密化を行うことができます。 

ボタンを押したときにヒットリストで選択されているセルの情報が「全パターンフィッテ

ィング」ダイアログに送られます。 

 

 

「精密化」ボタンで精密化を実行できます。 
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結果が表示されます。 
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JADE の使用例(5) 回折パターンの重ねがき(回折パターンの比較) 

1. 複数の回折パターンの取り扱い 

JADE では、一度に複数の粉末回折パターンを表示することができますが(回折パターンの

多重書き)、ほとんどの回折パターン処理と解析はその中の 1 つの回折パターンのみが対象

となります。具体的には、「スキャン」タブで最初に表示されるプライマリパターンに対し

て行われます。回折パターンの 2D または 3D 表示、バッチ処理については、複数の回折パ

ターンが対象となります。 

 

回折パターンの多重書きは、1 つのファイルに複数の回折パターンを含む形式にも対応しま

す。このような形式のデータファイルを読み込むと、ファイルに含まれているすべての回折

パターンが「スキャン」タブに表示されます。また、メインプロットウィンドウには回折パ

ターンが(2θ－強度)のプロットとして表示されます。 
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2. データの追加方法 

複数のデータファイルの回折パターンを読み込む場合は、ファイルリストで複数のデータ

ファイルを選択して開くか、追加したいデータファイルの上で右クリックし「オーバーレイ」

を選び追加します。 

 

 

ファイルリストからメインプロットウィンドウにドラッグ&ドロップし、回折パターンを追

加することもできます。 

 

 

また、JADE の中のファイルリストからでなく、ウィンドウズのエクスプローラ上(フォル

ダやデスクトップ上など)にあるデータファイルをドラッグ&ドロップして開くこともでき

ます。重ねがきする場合は、複数のファイルを同時にドラッグ&ドロップします。あとから

回折パターンを追加する場合は、キーボードの[Ctrl]キーを押しながらドラッグ&ドロップ

します。 



25 

 

3. 重ねがきの表示変更 

プロット間の間隔の変更 

Y 軸の左側の領域(赤く囲った領域)をマウスで縦方向にドラッグするだけで、プロット間の

シフト量を調整できます。 
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プロットの表示変更 

「スキャン」タブの上で右クリックすることで、回折パターンの表示形式を変更するメニュ

ーを開くことができます。曲線のスタイル(実線、短いダッシュ、一点鎖線といった線種の

変更など)や、オフセット量(表示間隔)の変更、表示を逆順にするなどの変更が可能です。 

また、2 つの回折パターンを加算、減算した結果、複数の回折パターンの強度の総和・平均・

最大値を採用した結果を作成できます。 

 

 

「スキャン」タブを開くと、スキャンリストのツールバーが表示されます。 

 

 

 



27 

 

すべての回折パターンを合併するメニュー 

 

 

オフセット量の調整するためのメニュー 
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4. 2D と 3D 表示 

プロットウィンドウに 3 つ以上の回折パターンがある場合、Y 軸の上部に表示されている

ファイル名をクリックすることで、3D プロットを表示することができます。 

 

3D プロットは、JADE のメインウィンドウとは別の専用のダイアログに表示されます。 
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3D プロットの背景の部分をマウスでドラッグすると、表示角度などを自由に変更できます。 

 

3D プロットのダイアログ右上にマウスポインタを合わせると、下図のようなマークに表示

が変わる領域があります。そこでマウスのホイールを回転させると、特定のプロットのみハ

イライト表示させることができます。 
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3D プロットのダイアログで「2D」ボタンをクリックすると、2D 表示(コンター図)に変更

できます。JADE のメインウィンドウでサーチマッチを行っていれば、コンター図の下部に

リボンプロットを表示することもできます。 
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JADE の使用例(6) サーチマッチ(結晶相同定 1) 

粉末 X 線回折の解析で相同定(サーチマッチ)は、WPF(Whole Pattern Fitting)による精密化

と並び、JADE の中心機能の 1 つです。そのため、JADE のユーザインターフェイスはこれ

らの解析が使いやすいように最適化されています。 

 

●サーチマッチ(相同定)の実行 

回折パターンのファイルをプロットウィンドウに開いた状態で、 

・「相リスト」タブをクリックするか、 

・ツールストリップの「S/M」ボタンをクリックする 

だけで、候補となる相のリストが「相リスト」タブに表示されます。 

 

※「相リスト」タブを開いたときに自動でサーチマッチが始まらないようにしたい場合 

・キーボードの[Ctrl]キーを押しながら「相リスト」タブを開く 

・「相リスト」タブ下部にある「自動 S/M」の設定をオフにする(下図) 

のどちらかを行っておくことで無効にできます。 
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ヒットした相は、FOM(性能指数)でソートされます。FOM は 0 から 100 の値を取り、値

が小さいほど一致度が高いと JADE がみなした相です。FOM に明確なしきい値はありませ

んが、一般的に FOM が 10 未満の場合は真剣に検討する必要があります。 

 

 

伝統的に、ICDD の PDF のような d-I リストのデータベースに対して、測定したピークの

リストを使いサーチマッチが行われてきました。今日ではコンピュータの高速化と検索ア

ルゴリズムの向上により、測定した回折パターン全体を利用したプロファイルベースのサ

ーチマッチが採用されています。JADE でもプロファイルベースのサーチマッチが採用され

ています。 

 

プロファイルベースのサーチマッチでは、通常バックグラウンドのフィッティングと削除

が必要ですが、バックグラウンドが非常に低レベルな場合とサーチマッチの対象とするデ

ータの範囲を単一または少数のピークにする場合は例外となります。 

 

見やすくするためにバックグラウンドの除去を行う場合は、想定外のヒットを減らすため

にバックグラウンドの除去と共に Kα2 ピーク除去を行います。視覚的にピークを識別する

のが困難でない限り、回折パターンのスムージングは必要ありません。 
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●ゼロオフセット 

「スキャン | 最近のファイル」リストのタブを開くと、右上に下図のツールバーが表示さ

れます。「2θ(0) = ●●°」のボタンの上にマウスポインタを合わせてホイールを回転させ

ると、手動でゼロオフセットを行えます。 

 

また、プロットウィンドウの X 軸にある「回折角 (2θ)」にマウスポインタを合わせてホイ

ールを回転させる方法でも、手動でゼロオフセットを行えます。 

 

 

●サーチマッチに使用するデータベース(サブファイル)の選択 

JADE のウィンドウの右下(ステータスバーの右端)に、サーチマッチに使用するデータベー

ス(サブファイル)を表示する項目があります。 

この部分をクリックすると、JADE で利用可能なサブファイルの一覧が表示され、どのサブ

ファイルをサーチマッチに使用するか選択できます。 
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すべてのサブファイルを使用したい場合は、「すべてのサブファイル」を選びます。 

複数のサブファイルを選択する場合は、「複数選択を有効化」にチェックを付け、その後、

使用したい複数のサブファイルを選びます(チェックを付けます)。 
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JADE の使用例(7) サーチマッチ(結晶相同定 2) フィルタによる絞り込み 

サーチマッチを行うときに、元素や単位胞情報を指定して候補を絞り込むことができます。 

 

●元素/化学フィルタによる絞り込み 

「相リスト」タブを開くと、それに連動してサーチマッチ用のツールバーが表示されます。

そのサーチマッチツールバーの「元素/化学」ボタンをクリックすると、元素/化学フィルタ

を設定するダイアログを開くことかできます。 

 

 

個別に元素を指定 

「元素/化学」タブには周期表が表示されます。各元素のボタンをクリックすることで、元

素の種類でフィルタを設定できます。元素のボタンをクリックするごとに、可能性がある元

素／必要な元素／無指定の状態に切り替えられます。 
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元素の族などのグループで指定 

元素を 1 つずつクリックしてフィルタの条件を指定していくだけでなく、下図のように「ア

ルカリ金属」「アルカリ土塁金属」「軽元素」といった族やグループを選び、一度にまとめて

元素を指定することもできます。 

 

 

結晶系や大きさなど単位胞の条件でフィルタを設定 

「単位胞等」タブでは、結晶系や単位胞の大きさ、密度、空間群などをフィルタの条件とし

て設定できます。 
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元素/化学フィルタのオン・オフの切り替え 

サーチマッチを行うときに、「元素/化学フィルタ」ダイアログで設定した内容を適用するか

適用しないかを 1 クリックで切り替えられます。「元素/化学」と書かれているボタンの左隣

のアイコンをクリックするとオン・オフを切り替えられます。 

リセットすると再設定するのに手間がかかる場合などに役立ちます。 

 

・「元素/化学」フィルタを適用する場合 

「元素/化学」ボタンの左隣のアンコンが押された状態(四角い線で囲われた状態)にして、

サーチマッチを実行します。 

 

 

・「元素/化学」フィルタを適用しない場合 

「元素/化学」ボタンの左隣のアンコンが押されていない状態(四角い線で囲われていない状

態)にして、サーチマッチを実行します。 

 

 

●サーチマッチのパラメータをリセットする方法 

さまざまなサーチマッチの設定をリセットしたい場合は、下図の「S/M パラメータをリセ

ット」ボタンを左クリックします。 

 

左クリックするとリセットされます。「S/M のパラメータをデフォルト値にリセットしまし

た」というメッセージがポップアップし、確認できます。 
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JADE の使用例(8) サーチマッチ(結晶相同定 3) 指定範囲のピークのみで同定 

サーチマッチのときに役立つ機能をご紹介します。 

JADE のサーチマッチの機能では、測定した粉末回折パターンのデータ全体を利用して同定

を行うだけでなく、ユーザが指定した 2θの範囲のピーク情報だけを使い同定を行うことが

できます。この範囲指定は、1 つのピークのみまで絞り込みが可能です。 

 

JADE はサーチマッチを行うときに、解析対象としてプロットウィンドウ内に表示されてい

るピークに注目します。 

プロットウィンドウに切り取られた外側のピークは、相が存在する可能性の FOM を評価す

る際にあまり注意を払われません。JADE はプロットウィンドウの中にあるピークに強線が

一致する相のみを、上位の候補として取り上げます。 

 

サーチマッチの際に、JADE はそのときのプロットウィンドウの中の最大スケールを基準に

ピーク強度を再正規化します。この再正規化により、回折パターンの中で少量成分があたか

も主要成分かのように扱うことができます。 

 

● 2θの範囲を絞ってサーチマッチ 

JADE ではプロットウィンドウでマウスのドラッグやホイールの回転操作により、自由自在

にズームやパンを行うことができます。それらの操作によりプロットウィンドウで表示範

囲を調整することで、より簡単に多相の同定を行えます。 
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プロットウィンドウで表示する範囲を絞ったあと、「S/M」ボタンをクリックするか、「相リ

スト」タブを選び、サーチマッチを行います。 

 

「相リスト」タブに候補の一覧が表示されます。 
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● 1 つのピーク情報のみでサーチマッチ(シングルピーク S/M) 

1 つのピークの情報のみを利用してサーチマッチを行うこともできます。 

 

実行方法は、プロットウィンドウで着目するピークを拡大表示し、そのピークの上でクリッ

クするだけです。まず目的のピークをマウスでドラッグし、拡大します。 

 

ピークの上にマウスポインタを近づけると、通常は矢印マークが手のマークに変わります。

手のマークに変わった状態でピークをクリックすると、そのピークの情報だけを使い、サー

チマッチが行われます。 
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「相リスト」タブに候補の一覧が表示されます。 
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JADE の使用例(9) サーチマッチ(結晶相同定 4)  

サーチマッチに役立つ表示設定や類似の相データを表示する機能など、知っていると解析

がはかどる便利な機能をご紹介します。 

 

●リボンプロットの表示 (実測値とデータベースのピークを比較) 

「相リスト」タブの候補リストでチェックをつけて選択した相のピーク情報を、プロットウ

ィンドウに表示される実測の粉末回折パターンの下部に表示できます(リボンプロット)。実

測のパターンと一緒に見ることで、どの程度一致しているかわかります。 

リボンプロットでは、各相のピーク位置と強度を把握できます。データベースでピーク強度

が大きい位置には色が濃い線、ピーク強度が小さい位置には色が薄い線が表示されます。 

 
リボンプロットの表示/非表示を切り替えるには、プロットウィンドウ右下にある「リボン

プロットを切り替え」アイコンの上で左クリックします。 
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●リボンプロットの強度を線の高さ(長さ)で表現 

リボンプロットの強度の表示を、色の濃さではなく線の高さで表現することもできます。 

設定を変更するには、リボンプロットの表示/非表示を切り替えるアイコンの上で右クリッ

クし、「リボン On」を選びます。 

※「リボン Off」はリボンプロット自体を非表示にする設定です。 

 

 

「リボン On」に変更すると、データベースのピーク情報が下図のように表示されます。 
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●リボンプロットの高さを変更 

リボンプロットの枠(高さ)を変更するには、リボンプロットのアイコンの上にマウスポイン

タを合わせ、マウスのホイールを回転させます。最大 30 ピクセルまで拡大できます。 

 

●主要ピークを拡大表示するピークカットアウト機能 

相リストで候補の相をクリックしたときに主要ピークを拡大表示するように設定できます。

「相リスト」タブ下部の「S/M ピークカットアウト」アイコンをクリックし、ボタンが押

された状態にしておき、候補の相をクリックすることで下図のように拡大できます。 
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●ピークにラベル表示 1 (データベースの情報をピークのラベルとして表示する方法) 

同定した相のデータベースの情報を、プロットリストの各ピークにラベルとして表示する

ことができます。表示できる情報は、以下の項目です。フォントサイズや文字の角度などの

スタイルも変更できます。 

・相 ID(Rutile、Hematite などの相の名前) 

・化学式(TiO2、Fe2O3 など) 

・相番号(1、2、3…)やアルファベット(A、B、C…)、記号などの相を識別する情報 

・ピーク番号、回折角(2θ)、d 値(Å)、(h k l)、ピークの強度(%) 
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ラベル設定で「化学式」を選択した場合の表示例です。 

 

 

ラベル設定で「化学式」と「(hkl)」を選択した場合の表示例です。 
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●ピークにラベル表示 2 (ピークサーチの結果情報をラベルとして表示する方法) 

データベースの情報ではなくピークサーチの結果をラベルとして表示することもできます。

データベースに収録されている d 値や 2θを表示するのではなく、実測のデータのピーク位

置などをラベルとして表示したい場合などにこの機能を使います。 

 

「ピーク」タブを開き、ツールバーの「タグ」メニューをクリックし、ピークのラベルとし

て表示したい項目を選びます。下図のようにラベルが表示されます。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



48 

 

●結晶構造の図の表示 

「相リスト」タブに表示された候補が結晶構造のデータを持っている場合、プロットウィン

ドウに結晶構造の図を表示することができます。 

 

表示された図は、マウスでドラッグすることで図を回転させることができ、ホイールを回転

させることで大きさを変えられます。また、図の上で右クリックすると、図の表示スタイル

を変更できます。 
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JADE の使用例(10) サーチマッチ(結晶相同定 5)  類似候補の表示 

サーチマッチを行うと、「相リスト」タブに候補の相が表示されますが、それらの相の類似

データをデータベースから一括して呼び出すことができます。 

 

●類似候補の表示 

サーチマッチを行うと、下図のように「相リスト」タブに候補の一覧が表示されますが、ク

ローバーマークの欄に 1 より大きい値が表示される相に関しては、データベースに類似デ

ータが存在します。表示される値は、類似の相データの数です。 

 

類似の相データを表示するには、「相リスト」タブで相を選び、クローバーマークのアイコ

ン(「類似の相を表示」機能)をクリックします。 

 

「相リスト」タブが左右に二分割され、右側に「ヒットリスト」欄ができ、データベースの

類似データが表示されます。これらを「相リスト」に追加するには、追加したいものをダブ

ルクリックするか、「相リスト」のスペースにドラッグ&ドロップします。 
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JADE の使用例(11) 参照強度比法(RIR 法)による簡易定量 

プロファイルフィッティングが行われたピークのリストと、「相リスト」タブで同定された

結晶相の情報を使用し、RIR 法(参照強度比法)による定量分析を実行できます。RIR 法によ

る定量分析は、ツールバーの「RIR」ボタンから実行できます。 

 

1. 結晶相の同定 

まず、測定データに含まれる結晶相の同定を行います。 

「相リスト」タブを開くか、ツールバーの「S/M」ボタンをクリックするなどして、相同定

を行います。存在すると思われる相にチェックを付けてください。 
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2. プロファイルフィットによりピーク強度を算出 

試料に含まれている相の同定ができたら、各相についてのプロファイルフィット(ピークフ

ィット)を行い、各相のピーク強度を求めます。 

 

「プロファイル」タブでツールバーの「メニュー」から「プロファイルの制限」→「ライン

マーカー」を選ぶと、相同定の結果に基づくピーク情報を使いプロファイルフィッティング

が行われます。(※「現在のピーク」を選ぶとピーク検索の結果に基づきます) 
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[Ctrl]キーを押しながら「フィッティング」ボタンを押すなどして、プロファイルフィッテ

ィングを実行します。 

 

 

3. RIR 定量分析の実行 

「RIR」ボタンをクリックすると、RIR 法を用いて定量分析を行うダイアログが開きます。 

 

 

ダイアログ下部の「フィットされたピーク」タブには、プロファイルフィットされたすべて

のピークのリストが表示されています。また、数値の色により、どのピークがどの相と関連

付いているかがわかります(ダイアログ上部の相リストの相の色と、関連付けられたピーク

の特性値が同じ色で表示されています)。 
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ピークの前にあるチェックボックスを使用し、RIR 法で定量分析をするときにどのピーク

の情報を使い、どのピークの情報は使わないか選択できます。チェックを付けたピークの情

報のみを定量分析に使用します。 

※このダイアログの相リストに不要な相が含まれている場合、このダイアログを開く前に

JADE のメインウィンドウの「相リスト」タブで、不要な相を削除する必要があります。 

RIR 定量の計算をするには、1 つの相に最低 1 つのピークが割り当てられていることが必要

です。複数のピークを計算に使用する場合、追加のピークが適切にフィッティングされてい

る場合のみ結果を改善できる点に注意してください。相リストで RIR 値が与えられている

場合、「重量%図」タブで重量%の値が自動的に計算されます。 
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JADE の使用例(12) 結晶化度の算出 

JADE のプロファイルフィッティングの機能を使い、回折パターンのピークの面積を求める

ことで、結晶化度を算出することができます。 

 

●プロファイルフィッティングの実行 

粉末回折パターンのデータを読み込み、「プロファイル」タブを開きます。プロファイルフ

ィッティングを実行するためのツールバーが表示されます。 

 

 

「初期化」ボタンをクリックします。現在の表示範囲のプロファイルが初期化されます。 
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回折パターンのさらに上に表示されている図は、実測の回折パターンと表示されているプ

ロファイルの残差です。 

・手動でピークを追加したい場合、ピークを追加したい位置でマウスを左クリックします。 

・ブロードなピーク(非晶質ピーク)を追加したい場合、キーボードの[Shift]キーを押しなが

ら、ピークを追加したい位置でマウスを左クリックします。 

 

 

ピークを追加したい位置で左クリックします。 

 
ピークが追加されます。 
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キーボードの[Shift]キーを押しながらマウスを左クリックすると、ブロードなピーク(非晶

質成分)を追加できます。 

 

 

ブロードなピークを追加すると、下図のようになります。 
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ブロードなピークは単純に幅が広いピークというだけでなく、JADE の中で非晶質成分とし

て認識されます。「プロファイル」タブのピーク情報のリストを見ると、下図のように「AP」

欄にドット(●印)が表示されます。結晶化度を算出するときにこの情報が使われます。 

 

 

ピーク情報のリストの中で、特定のピークを非晶質ピークと設定することもできます。その

場合、表の中でピークを選び右クリックし、「非晶質ピーク」を選びチェック印をつけます。 
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「フィッティング」ボタンをクリックすると、プロファイルフィッティングが実行されます。

実測の回折パターンに重ね合わせる形でフィット結果のパターンがピンク色で表示されま

す。上部に表示される残差もチェックしてください。 

 

回折パターンの上と、JADE のウィンドウのいちばん下に結晶化度が表示されます。 
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JADE の使用例(13) 結晶子サイズの推定 

結晶子サイズが小さくなるほど回折パターンのピークの広がりが大きくなることを利用し、 

粉末 XRD パターンから結晶子サイズを推定できます。 

 

測定されたピークの広がりは、サンプルの広がりと装置による広がりの両方の影響を受け

ているため、最初にピークの広がりがほとんど生じない結晶子サイズが大きいサンプルか

ら装置特有の広がりを表わす曲線(IPC = instrument profile curve)を作成します。 

IPC の作成後、測定したサンプルのピークの広がりから機器の広がりを差し引くことで、結

晶子サイズを計算できます。 

JADE では、プロファイルフィッティングを使用して、ピークの広がりを FWHM 値として

取得し、そこからすべての結晶子サイズ関連の計算を実行します。 

 

●IPCの作成(結晶子サイズが大きなサンプルでプロファイルフィッティングを実行) 

実際に結晶子サイズを推定する場合、まず IPC(Instrument Profile Curve)を作成します。 

結晶子サイズが大きなサンプル(ピークの広がりがほとんど生じないサンプル)の回折パタ

ーンを用意してください。 

 

※JADE の体験版で試す場合は、JADE の「Demofile」フォルダの「CPD-Y2O3.rd」を使う

と実際に試すことができます。「CPD-Y2O3.rd」は下図のような回折パターンです。 
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1. データを JADE で開いたあと、プロファイルフィッティングを実行する前に、どのよ

うにプロファイルを挿入するか確認します。ツールバーの「メニュー」から「プロファ

イルの制限」→「現在のピーク」を選ぶと、ピーク検索の結果を利用してその位置にプ

ロファイルが挿入されます。 

 

 

2. ツールバーで、プロファイルフィッティングを行う際のバックグラウンドのフィッテ

ィングモデルやプロファイル関数を選択できます。プロファイル関数は、擬 Voigt、

Pearson VII、FCJ モデル、分割 Pearson’s VII から選べます。 
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3. 設定ができたら「プロファイル」タブを開き、キーボードの[Ctrl]キーを押しながら「フ

ィッティング」ボタンをクリックします。JADE が認識したすべてのピークに対して 1

つずつ順々にプロファイルフィッティングが実行されます。 

 

 

4. プロファイルフィッティングが終了すると、下図の画面のような状態になります。ツー

ルバーの「IPC」を左クリックします。IPC(Instrument Profile Curve: 装置特有のピー

クの広がりを表わす曲線)が作成、表示されます。 
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下図のように回折パターンの上に IPC が表示されます。 

 
 

5. 続けて、「IPC」ボタンを右クリックし、この IPC に名前を付けて保存します。 

 

 

名前を付けて「OK」ボタンを押して IPC を保存します。そのままの名前を使っても、わか

りやすいように自分で名前を変えてもどちらでも構いません。 
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保存すると下図のダイアログが開き、装置固有のプロファイルが表示されます。 

 

 

●結晶子サイズの推定を実行(実際のサンプルでプロファイルフィッティングを実行) 

結晶子サイズを推定したいサンプルの粉末回折パターンを読み込み、プロファイルフィッ

ティングを行い、ピークの幅の広がりを求めます。 

 

1. 複数の結晶相が含まれている場合、まず相同定を行い、それぞれのピークがどの相に属

しているのか特定します。「相リスト」タブを開くか、ツールバーの「S/M」ボタンを

クリックして実行します。 
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2. 「相リスト」タブに表示される候補の中から、このサンプルに含まれていると思われる

相にチェックを付けます。プロットウィンドウの右側にあるリボンプロットを表示す

るボタンを押してリボンプロットを表示されておくと、サンプルとデータベースのピ

ークを比較しやすくなります。 

 

3. ツールバーの「メニュー」→「プロファイルの制限」で「ラインマーカー」を選ぶと、

相リストでチェックを付けた相のピーク情報を使いプロファイルを挿入します。 
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4. 「フィッティング」ボタンでプロファイルフィッティングを実行します。 

 

 

5. 下図のように「プロファイル」タブにプロファイルフィッティングの結果が表示されま

す。「XS(Å)」欄に各ピークから得られた結晶子サイズが表示されます。 
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6. 複数のピークから推定する場合は、ツールバーの「結晶子」ボタンをクリックし、結晶

子サイズと歪みの推定を行います。 

 

7. 結晶子サイズと歪みを見積る専用のダイアログが開きます。サンプルに複数の相が混

在している場合、事前に相同定を行っておくと、このダイアログ右上でどの結晶相の結

晶子サイズを推定するのか選ぶことができます。 
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8. また、このダイアログの上部で、結晶子サイズのみをフィットするのか、結晶子サイズ

と歪みをフィットするのか選択できます。 

 

 

9. ダイアログの左上に結晶子サイズなどの結果が表示されます。 

このダイアログのグラフの各ポイントをクリックすると、そのポイントが回折パター

ンのどのピークに由来するものなのかが、プロットウィンドウに表示されます。 

データポイントの上で右クリックすると、そのポイントを削除し、結晶子サイズと歪み

を算出する際に除外できます。 

 

 

 

 

 

 

 


