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Abstract: 

A computer program to assist interpretation of electron diffraction patterns is described, 

especially for TEM beginners. The program contains drawing of diffraction patterns 

including high-order Laue zones and the extinction rule, and calculation of crystal 

orientation from observed diffraction patterns. Furthermore, combination with a 

slow-scan CCD camera that takes diffraction patterns in a computer realizes real-time 

determination of minerals and their orientations during TEM observation.  
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I．はじめに 

  様々な分析装置が高度に自動化され，大学においても学生がこれらの装置を使って

容易にデータを得ることができる昨今の研究室において，透過型電子顕微鏡

（transmission electron microscope：以下 TEM と略記）は彼らにとって扱いづらい装置

のひとつとなっているのではないだろうか。新たな物質・材料開発のため産業界でも

ニーズの大きいTEMが学生に敬遠されるのははなはだ残念なことである。思うにTEM

の初学者にとって難しい知識のひとつは電子回折とその解釈ではないだろうか。TEM

による電子回折は，逆格子や回折条件の概念が蛍光板上に“直接”観察することがで

きるため，回折現象を学ぶには格好の教材と考えられるが，逆にこれらの概念を理解

せずに講義でただ聞き流している学生にとってはできれば避けて通りたい実験手法と

なるであろう。これを解決するためには学生自身の努力とともに，教える側にも何ら

かの工夫が要求される。本稿で紹介するプログラムも，筆者が学生に電子回折を理解

してもらうためにここ数年間授業の演習等で使用しているものである。 

 TEM を使う研究者は非生物系に限っても金属，半導体そして我々のように鉱物やセ

ラミックスとその対象が様々である。単純な最密充填構造やダイヤモンド型構造が多

い金属や半導体と違い，鉱物の多くは対称性の低い結晶系や比較的大きな単位格子を

持ち，一般的な電子顕微鏡の教科書の付録に載っているような単純な結晶構造の，主

要な晶帯軸からの回折パターン例はあまり意味がない。実際，多くの鉱物の電子回折

パターンの指数付けや方位決定のためにはコンピュータを用いた計算が必須であり，

ほとんどの学生が高性能なパソコンを所有する今日ではこれを利用することが得策で

ある。そしてこのための計算プログラムを載せた教科書（田中他，1997）や市販ソフ

トも出ており，これらを使用することにより TEM の初学者がつまずくことなくその技

能を向上できるようにすべきであろう（もちろんこの程度のプログラムは自作させた

方がはるかに教育的だという考えもあると思うが）。 

以上のような背景のもとに本稿の目的は電子回折の理解・解釈を支援する簡単なプ
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ログラムを紹介することにある。本プログラムはインターネットからダウンロードで

きるようにしてあり，また簡単な使用手順もそこにつけてあるが，それを初学者がブ

ラックボックスで使っていてはかえって“非教育的”と思われる。本解説ではその計

算の原理等を簡単に説明し，初学者の電子回折に対する理解を深める一助になればと

思う。 

 

Ⅱ．プログラムのダウンロードと実行 

本プログラムは以下のサイトからダウンロードできるようにしてある。 

http://www5e.biglobe.ne.jp/~EDANA/ 

ダウンロードにおける注意事項等はこのサイトを参照されたい。システムは

Windows で，筆者の周りにある Windows98／Me／NT／2000 のパソコンで使ってみた

が問題は生じなかった。しかしながら過去の経験からシステムの状態によってはエラ

ーが出て動かないこともあるようで，筆者自身パソコンシステムの詳細に疎いためそ

のようなときの質問はご容赦願いたい。 

 プログラムは Visual Basic 6.0 を用いており，通常の Windows アプリケーションのよ

うに GUI(Graphic User Interface)の環境で操作する。プログラムを走らせると Fig. 1 の

フォームが現れる。鉱物の結晶学的情報として用意すべきものは，空間群と格子定数

（a, b, c, α, β, γ）だけである。空間群の入力は後述するように消滅則による禁制反射を

識別して表示するためのものであり，判らないときは入力しなくても良いが，少なく

とも空間格子の型（P, A, B, C, I, F, R）は入力しなくては現実的ではない。本プログラ

ムでは空間群の番号を①，格子定数を②～⑦のボックスにそれぞれ入力し，後述する

ような計算を行う。また空間群は International Tables for Crystallography（以下

International Tables と略紀）の標準の表記を採用しているおり，斜方晶系などで異なる

空間群の表記となっている鉱物では⑧のボックスで軸変換の方法(Bertaut, 1983)を入力

する。この点について一般的な結晶学の教科書にも書かれているが，ここでも一応説明し

たい。例えば斜方晶系の forsterite（MgSiO4）では a = 0.475 nm，b = 1.019 nm，c = 0.598 nm
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という単位格子が通常用いられる。この単位格子の取り方ではオリビンの空間群は Pbnm

となるが，この空間群の表記は International Tables（従ってそれに準拠する本プログラム）

にはなく，これに相当する No. 62 の空間群は Pnma という表記になっている。Pnma では a

軸に垂直な n 映進面，b 軸に垂直な鏡映面そして c 軸に垂直な a 映進面がある。一方 Pbnm

は a 軸に b 映進面，b 軸に n 映進面そして c 軸に映進面となっている。そこで Pnma を Pbnm

に変換するためには，前者の c 軸を a 軸に，a 軸を b 軸に，そして b 軸を c 軸に換えれば

よいことになる。尚ここで a軸が b軸に換わるので a映進面は b映進面となる。この c → a，

a → b，b → c の軸変換を上記の International Tables あるいは本プログラムでは cab という

記号で表現し，Fig.1 の⑧でこの記号を選択する。 

  

Ⅲ．電子回折パターンの作図 

 結晶の方位を表現する場合，実単位格子ベクトルによる座標系で表現される晶帯軸

（実格子ベクトルの座標）［u v w］を用いるのが一般的である。この［u v w］の方向

から電子線を入射した場合（電子線の進む方向は［u v w］となる），この晶帯軸に垂

直で原点を含む逆格子網面の指数 h, k, l は，当然のことながら実格子ベクトルと逆格
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子ベクトルの直交条件より， 

 uh + vk + wl =0 

を満たすものとなる。この式を満た

す h, k, l を選んでその逆格子点をプ

ロットすれば原点近傍の回折パター

ンに対応する訳であるが，これでは

い わ ゆ る ゼ ロ 次 ラ ウ エ ゾ ー ン

（Zero-order Laue zone: ZOLZ）のみ

を描いたことに過ぎない。高次ラウ

エゾーン（High-order Laue zone : 

HOLZ）を含んだ実際に近いパターン

を描くには，以下のように本来の回

折条件に従って作図する必要がある。 

 結晶の方向（電子線の入射方向）

を z = u a + v b +w c，逆格子ベクトルを g = h a* + k b* + l c*とすると，この逆格子点の

Ewald 球までの距離 S は次のように書ける（Fig. 2）。 

 S = |g|(π / 2 − θz∧g − θB) 

S は一般に励起誤差（excitation error）と呼ばれる量（励起誤差の正しい定義は逆格子

点から Ewald 球までの電子線方向
．．．．．

の距離であるが，通常の加速電圧では上式の値でも

有意な差は出ない）であり，式中のθz∧g はｚとｇの間の角度，θB は Bragg 角である。

原理的には S = 0 を満たす h, k, l を選んでプロットすればよいが，電子回折では試料が

薄膜であることによる逆格子点の拡がり等のためにある程度の大きさ以下の S で回折

が起こり，この S の最大値（≡ Smax）もパターンを描くためのひとつのパラメータとな

る。プログラムではある範囲のすべての整数 h, k, l について S を計算し，その値が Smax

以下の逆格子点に関して原点からの距離を L∙tan 2θB (L：カメラ長)，また原点からの

方向（ϕ）については， 
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 cos ϕ = cos θg∧go / cos θB 

で計算し，グラフィックとして表現すればよい。ここでθg∧goは z = u a + v b +w c と直

交する，ある基準の方向 go（例えば go = w a* + w b* − (u + v) c*）と g ( = h a* + k b* + l 

c*)の間の角度である。このようにして計算・作図されたパターン例を Fig. 3a, b に示す。 

ここでパソコンのグラフィック機能を使い，S の値に応じて逆格子点に濃淡（S が大き

い場合は淡くする）をつけて現実感を出している。 Fig. 3a は霰石（aragonite, CaCO3）

の[010]からのパターンであり，ZOLZ とともに原点を中心にもつ円形の第１次ラウエ

ゾーン（First-order Laue zone : FOLZ）が描かれている。また今までの説明において，

実格子ベクトルの u, v, w が整数である必要はない（定義からすると，u, v, w に適当な

定数をかけて整数とすべきかも知れないが）。Fig. 3b は w に小数を入力して Fig. 3a の

晶帯軸から約 5°ずらしたときのパターンである。実際の回折パターンのように多くの

ラウエゾーンが弧（ラウエサークル）として現れる。なおプログラムでは空間群を入

力すれば図のようにどの逆格子点が禁制反射であるかを識別できるようになっている。
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但し複合格子に起因する禁制反射は一切表示されない。何故なら電子回折の場合らせ

ん軸や映進面に起因する禁制反射は多重回折により頻繁に出現するが，複合格子によ

る禁制反射はどのような条件でも出現しないからである。初学者にはこのような作図

を通して電子回折における回折条件，そして蛍光板に映った回折パターンに対する理

解を深められるのではと思う。 

 

Ⅳ．記録された回折パターンの解析 

 先に述べたように鉱物からの回折パターンは，その構造の複雑さのため蛍光板上で

は言うに及ばずフィルム上で見ただけでその方位や指数を決定することは難しい場合

が多い。しかしその計算は最近のパソコンを用いれば ZOLZ 上の逆格子点間の距離と

簡単なアルゴリズムを使って容易に行うことができる。例えば試料中の鉱物，結晶が

未知なものであるとき，回折パターンからその同定や方位を決定する場合を考える。

最近の一般的な TEM はエネルギー分散型の X 線検出器（EDS）が装着されているの

で，まず化学組成分析の結果から候補となる鉱物，結晶の格子定数等を入力する。今

Fig. 4 のような回折パターン（逆格子網面）がフィルム上に記録されたとすると，結局

この逆格子網面としては独立な２つの逆格子ベクトルの大きさ|g1|，|g2|と，その間の角

度あるいは|g2 − g1|という３つのパラメータが情報のすべてとなる。フィルムから求め

られた|g1|，|g2|，|g2 − g1|に対応する長さをそれぞれ r1，r2，r12とし，さらに計測等の誤

差を∆r とすれば，考えうる範囲の h, k, l に対して， 

 r1 − ∆r  <  λL| h1 a* + k1 b* + l1 c*| <  r1 + ∆r 

 r2 − ∆r  <  λL| h2 a* + k2 b* + l2 c*| <  r2 + ∆r 

を満たす h1, k1, l1と h2, k2, l2をまず選び（λ：電子線の波長，L：カメラ長），さらにこ

の 2 組の指数の組み合わせより， 

 r12 − ∆r  <  λL|(h2 − h1) a* +(k2 − k1) b* +(l2 − l1) c*| <  r12 + ∆r 

を満たす h1, k1, l1と h2, k2, l2が見つかれば，これが g1，g2の指数の候補となる。本プロ

グラムでは Fig. 1 の⑨～⑫のボックスに r1，r2，r12，∆r を入力し,結果（方位や指数の
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候補）を⑬に表示する。しかしこれはあくまでも指数の“候補”であって，正しい指

数あるいは想定した鉱物・物質と結論するには注意を要する。逆に以上の条件を満た

す h1, k1, l1と h2, k2, l2がまったく見つからなければ，その試料が想定した鉱物である可

能性は否定される。次に 

 u = (k1 l2 − k2 l1),  v = (l1 h2 −l2 h1),  

w = (h1 k2 − h2 k1) 

で求まる u, v, w で回折パターンを上で述べ

たように作図してみるのが重要である。禁

制反射の出現状況（上述したように電子回

折では多重回折により禁制反射も強い強度

をもつことが多いので X線回折のように単

純ではない）や，もしフィルムに HOLZ が

写っていればその位置を計算されたパター

ンと比較してみる。例えばフィルム上での

FOLZ の半径 RFOLZは， 

 RFOLZ = λL(2/λ/| u a + v b +w c| )1/2 

となる（複合格子の特定の方位では FOLZ のすべての反射が禁制反射となることもあ

るので注意する）。FOLZ の出現位置は ZOLZ の逆格子網面（r1，r2，r12）とは独立な情

報であるから，これが一致すれば想定された鉱物の同定や結晶の方位がいっそう確実

になる。例えば Fig. 5a はひすい輝石（jadeite，NaAlSi2O6）から得られた回折パターン

であるが，ZOLZだけの解析では特定のひとつだけの方位の選定は難しい場合も多い。

しかしこの図のように 40 cm のカメラ長で記録すると約 24 mm の半径で FOLZ が写っ

ており，これを再現するのは<1130>の結晶方位のみであることが判る（Fig. 5b）。もち

ろん HOLZ からの情報は単にその半径だけではないが，本解説ではこれ以上述べない。

できれば短いカメラ長でもその方向の回折パターンを写し，HOLZ もフィルム上に記

録しておくことが望ましい。 
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IV．電子回折のリアルタイム解析 

題目の「初学者のため」という文句には合わない内容かも知れないが，本プログラ

ムには CCD カメラ等で取り込んだ回折パターンの画像を解析する機能も加えてある。

上記のような電子回折パターンの解析で，フィルム上に写った回折スポット間の距離

等を測定するためには当然のことながらパターンを撮影後，TEM の観察を中断して暗

室作業を行わなくてはならない。これは考えてみると非常に不便なことであり，でき

れば X 線組成分析のように TEM から離れることもなく，結果を迅速にフィードバッ

クして次の観察作業が進められることが望ましい。蛍光板上のパターンを覗き窓から

デジタルカメラ等で取るなどのアイデアも試したが，斜め方向から撮影した像を補正

するためのパラメータ等が多く，あまり実用的ではなかった。最近は回折スポットの

強度をある程度弱くすれば回折パターンを記録できるスロースキャン CCD カメラが

（まだかなり高価であるが）普及してきたので，これを用いて回折パターンを画像フ

ァイルとして取り込み，それを上記のように解析すれば観察を中断することなく鉱物

の同定や方位の決定ができ，非常に便利である。Fig. 6 にその例を示す。標準試料で画
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像の 1 画素とフィルム上での長

さの比を決めておき，Fig. 6a の

ように取り込んだ回折パターン

の適当な３つのスポットをクリ

ックすれば，候補となる方位の

パターンを面内の回転角も揃え

て出力する（Fig. 6b）。またこの

方位における結晶軸の方向を

Fig. 6c のようにステレオネット

に出力することにより，結晶の

モルフォロジーとの対応や，目

的の方位が TEM の限られた傾

斜角度で実現できるかなど即座

に判断できるようになっている。 

 

Ⅴ．おわりに 

２０年以上前まだ学生だった

ころ，Ｘ線プリセッション写真

の方位の決定や指数付けをする

ために，研究室の大型計算機セ

ンターの端末を使ってこのよう

なプログラムをつくったことを

覚えている。最近のパソコンの

高性能化は当時のことを思い出

すと夢のようであるが，一方で

自発的にどんどんコードを書い
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て目の前の課題を解決していく学生はあまり見かけなくなった。何かを得れば何かを

失うということのいい例かも知れない。 

最後に本稿の内容に関して議論していただいた東北大学の津田健治先生，インター

ネット関連でいろいろと手伝っていただいた当専攻の佐藤守君に感謝いたします。 
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