１４　データベースの内容
　RIETANシステムに付属している3つの順編成ファイル SPGRI, SPGRA, ASFDC は一定の　
書式で書かれたテキスト・ファイルであるため，Rietveld解析以外の計算にもそのまま利用できる．以下にその内容を公開するので，ほかのプログラムと組み合わせて使用することをおすすめする．
14.1  SPGRIおよびSPGRA
　“International Tables,”Vol. I（1969）とVol. A（1983）に記載されているさまざまな情報が，固定欄形式で空間群の番号順に記録されている．NSPGRとNSETに空間群の番号と設定番号を代入した後，つぎのサブルーチンをCALLすれば，目的の情報を引数のかたちで取り出すことができる（装置識別子を1とする）．
      SUBROUTINE RDSPGR(NSPGR, NSET, LAUEG, NCENTR, NSYM, SPGR, ICOND,
     &  COORD, IERR)
*     READ INFORMATION ABOUT THE NSET'TH DESCRIPTION OF THE SPGR'TH
*     SPACE GROUP
      INTEGER NSPGR, NSET, LAUEG, NCENTR, NSYM, ICOND(14), IERR
      CHARACTER*10 SPGR
      CHARACTER*20 COORD(*)
      IERR=0
      REWIND 1
    1 CONTINUE
         READ(1,'(5I3,3X,A10)', IOSTAT=IOCOND) ISPGR, ISET, LAUEG,
     &   NCENTR, NSYM, SPGR
         IF (IOCOND .LT. 0) THEN
            IERR=1
            RETURN
         ELSE IF (NSPGR .EQ. ISPGR .AND. NSET .EQ. ISET) THEN
            READ(1,'(14I2)') (ICOND(I), I = 1, 14)
            READ(1,'(A20)') (COORD(I), I = 1, NSYM)
            RETURN
         END IF
      GO TO 1
      END
       NSPGR: 空間群の番号．
        NSET: 単位胞の設定番号．
　　　　　　　　　　　　　 
       LAUEG　1: 三斜晶系 (1)．
　　　　　　　2: 単斜晶系，a軸が対称軸 (2/m)．
　　　　　　　3: 単斜晶系，b軸が対称軸 (2/m)．
　　　　　　　4: 単斜晶系，c軸が対称軸 (2/m)．
              5: 斜方晶系 (mmm)．
              6: 正方晶系 (4/m)．
              7: 正方晶系 (4/mmm)．
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 
              8: 三方晶系，菱面体格子 (3)．
　　　　　　　　　　　　　　　　　　 
              9: 三方晶系，六方格子 (3)．
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 
             10: 三方晶系，菱面体格子 (3m)．
　　　　　　　　　　　　　　　　　　 
             11: 三方晶系，六方格子 (3m)．
             12: 六方晶系 (6/m)．
             13: 六方晶系 (6/mmm)．
             14: 立方晶系 (m3)．
             15: 立方晶系 (m3m)．
      NCENTR  0: 原点に対称中心なし．
　　　　　　  1: 原点に対称中心あり．
        NSYM: 一般同価位置の数（反転位置と並進位置を除く）．
        SPGR: Hermann-Mauguinの空間群の記号 (CHARACTER*10)．
       ICOND: 14種類の反射の型（表4）に対する対称条件（表5）．
       COORD: 同価位置の座標 (CHARACTER*20)．
        IERR  0: 正常にデータが読み込まれた．
              1: 入力したNSPGRとNSETに該当するデータは存在しない（入力ミス）．
　ICONDについては，たとえ単位胞のとり方が同一でも，SPGRIとSPGRAで値が異なっていることがある．すなわち，SPGRIの場合サブセットに対しても実質的に同じ対称条件をかならず指定している（たとえばhk0に関する対称条件は，h00と0k0に対しても同じものが書き込まれている）のに対し，SPGRAの場合サブセットに対する対称条件を省略している場合がある．なおSPGRAに収録されている対称条件は徹底的に検査したわけでないので，まれに誤っている恐れがある．念のために解析に使った空間群の対称条件だけでも各自がチェックし，万一誤りが発見されたら，筆者に通知していただければさいわいである．
　SPGRAにおける空間群の記号はあらゆる単位胞のとり方に共通となっているため，空間群の記号からは格子型が直接わからないことがある．格子型を知るには，7番目の反射の型に対する対称条件ICOND(7)を見るといい（表7）．

表4. 反射の型                       表5. 対称条件　
	
	
	
	
	


　　No.　　 型                 No.   条件　　 　　　 No.   条件
	
	
	
	
	


　　 1      00L　　　　　　　　 1    H=2N            15    H-K+L=3N
     2      0K0                 2    K=2N            16    H=4N
     3      0KL                 3    L=2N            17    K=4N
     4      H00                 4    K+L=2N          18    L=3N
     5      H0L                 5    H+L=2N          19    L=4N
     6      HK0                 6    H+K=2N          20    L=6N
     7      HKL                 7    H,K,L ODD/EVEN  21   ｜H｜≧｜K｜≧｜L｜
     8      0KK                 8    K+L=4N          22    2H+K=2N
     9      HH0                 9    H+L=4N          23    2H+K=4N
    10      HHL                10    H+K=4N          24    H+2K=2N
    11      H0H                11    2H+L=2N         25    H+2K=4N
    12      HKK                12    2H+L=4N         26    H=2N,K=2N
    13      HKH                13    H+K+L=2N        27    K=2N,L=2N
    14      HHH                14    -H+K+L=3N       28    H=2N,L=2N
	
	
	
	
	


           表7． ICOND(7)と格子型との対応
	
	
	


           ICOND(7)   対称条件　  　　  　　格子型
	
	
	


              0      なし             　   P
              4      k + l = 2n         　 A
              5      h + l = 2n          　B
              6      h + k = 2n          　C
              7      h, k, l odd/even    　F
             13      h + k + l = 2n      　I
             14      -h + k + l = 3n       R（複合六方，順設定）
             15      h - k + l = 3n        R（複合六方，逆設定）
             21     ｜h｜≧｜k｜≧｜l｜    R（菱面体）
	
	
	


14.2  ASFDC
　ほとんどすべての中性原子および重要なイオンに対する原子散乱因子や異常分散の補正項などの数値データが収録されている．NAMEに表1の化学種名のうちいずれか一つを代入した後，つぎのサブルーチンをCALLすれば，目的の化学種に関する情報を引数のかたちでえることができる（装置識別子を2とする）．
      SUBROUTINE RDATOM(NAME, ATWT, ABC, B, DF, SA, SI, IERR)
*     READ DATA FOR A SPECIES
      CHARACTTER*5 NAME, TNAME
      REAL ATWT, ABC(9), B, DF(2,5), SA, SI
      INTEGER IERR
      IERR=0
      REWIND 2
    1 CONTINUE
         READ(2,'(A5,4X,F10.0)', IOSTAT=IOCOND) TNAME, ATWT
         IF (IOCOND .LT. 0) THEN
            IERR=1
            RETURN
         ELSE IF (NAME .EQ. TNAME) THEN
            IF (INDEX(NAME,'+') .EQ. 0 .AND. INDEX(NAME,'-') .EQ. 0)
     &      THEN
*              NEUTRAL ATOM
               READ(2,*) (ABC(I), I=1,9), BC
               READ(2,*) ((DF(I,J), I = 1, 2), J = 1, 5), SA, SI
            ELSE
*              CATION OR ANION
               READ(2,*) (ABC(I), I=1,9)
               READ(2,*) ((DF(I,J), I = 1, 2), J = 1, 5)
            END IF
            RETURN
　　　   END IF
      GO TO 1
      END
        NAME: 化学種名 (CHARACTER*5)．
        ATWT: 原子量．
         ABC: 原子散乱因子を4つの指数関数と定数項の和で表現したときの係数
              （“International Tables,”Vol. IV, 1974a）．
          BC: 干渉性散乱径，b/fm［10］．
     DF(1,1): 異常分散の補正項の実数部分 (CrKα)，Δf'（“International Tables,”              Vol. IV, 1974a）．
     DF(2,1): 異常分散の補正項の虚数部分 (CrKα)，Δf''（“International 
              Tables,”Vol. IV, 1974a）．
     DF(1,2): 異常分散の補正項の実数部分 (FeKα)，Δf'．
     DF(2,2): 異常分散の補正項の虚数部分 (FeKα)，Δf''．
     DF(1,3): 異常分散の補正項の実数部分 (CuKα)，Δf'．
     DF(2,3): 異常分散の補正項の虚数部分 (CuKα)，Δf''．
     DF(1,4): 異常分散の補正項の実数部分 (MoKα)，Δf'．
     DF(2,4): 異常分散の補正項の虚数部分 (MoKα)，Δf''．
     DF(1,5): 異常分散の補正項の実数部分 (AgKα)，Δf'．
     DF(2,5): 異常分散の補正項の虚数部分 (AgKα)，Δf''．
          SA: 2200 m/sの中性子の吸収断面積，σａ/fm２（Sears, 1986）．
          SI: 非干渉性散乱断面積，σｉ/fm２（Sears, 1986）．
        IERR  0: 正常にデータが読み込まれた．
              1: 入力したNAMEに該当するデータは存在しない（入力ミス）．
ATWT, BC, SA, SIについては，中性原子に対してだけ値が記録されている．
　なお，実際のサンプルを解析した経験によれば，Sears（1986）中に記載されている干渉　性散乱径のうちNd（7.69 fm）とHo（8.08 fm）の値は明らかに小さすぎるので，
　Windsor（1981）がリストアップしているNd（7.80 fm）およびHo（8.5 fm）という値を　採用した．
