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UNICSIVの使用法(1ト準備福一

1.はじめに

1966年度文部省科学研究費補助金、綜合研究班「複雑な結晶構造のⅩ線解析」の一環として、

全国の大学・研究所で開発されたプログラムが集められ、それを整備した結晶構造解析用ユニー

バーサル・プログラム・システム(馳iversal ⊆rystalユographic Co叩utation Program墨ystem)
を「UNICS」 [1,2]と呼んでいる。これは、 21個のプログラムより形成されていて、全部

FORTRANで書かれている。

その後、計算機の大型化・高速化や結晶解析方法の改良・進歩を取り入れて、 1973年に理化学

研究所結晶物理研究室(桜井敏雄副主任研究員)と富士通との共同開発により作成されたプログ

ラム・システムをrUNicsnJ [3,4,5]と呼んでいる。これは、 22個のプログラムと1個の

サブルーチンより形成されている。

さらに、 1978年に理化学研究所結晶物理研究室(桜井敏雄主任研究員)により、一貫自動方式

を目指して開発されたプログラム・システムを「uNicsm」 [6,7,8,9コと呼んでいる。これ

は、 24個のプログラムと1個のサブルーチンより形成されている。

以上の他に、筆者がunicshのプログラムを, UNICSffl用に書き直したプログラム

「BP80」 、世界的に有名なプログラム「NEW MULTANJを、 UNicsin用に書き

直した4個のプログラムrNORM80」 「NEWMULTJ 「EXFFTJ 「SRCH80」 、

そして筆者が独自に開発した11個のプログラム「SYNDRJ 「RGKDRJ rTRSFJ 「R

MAP80」 「RMINH80」 「PART80J rMAP80J rRTEST80」 「PLO

TDWJ rPLOTPJ 「STR80」を加えて、 1983年に　rUNICSffl」 [10コとして、筆者

が九州大学大型計算機センターに登録し、広く西日本地区の研究者に利用された。
ところが、ここ10年の間に九州大学大型計算機がFORTRAN7 7EXにレベルアップし、

FORTRAN GE、 HEで書かれた「unicsbiJを書き換えることが必要となり、昨年

度書き換えを終了し、 rUNICSIV」として再登録をした。その際、 「UNICS」と　rUN

icsn」の大部分のプログラムを廃止した。

10年間ばらばらの「使用説明書」を使用してきた利用者-、.まとまった「使用説明書」として

提供するために、 IUNICSIVの使用法」を　r準備縮J r構造決定縮」 r精密化縞J r作図絹」

の4回にわたり、広報に発表することとした。

今回は、 「準備縮」として、 Ⅹ線全自動回折計の出力反射データ(MT)を入力し、消滅則の

チェック、実験条件の違いや吸収の補正、相対尺度によるスケーリングなどの補正をし、 「UN

ICSW」のための結晶データ用・データセットを作成するところまでを説明する。

以下、 MSP上での使用法について述べる。ただし、課題番号をrA70123Bj　とする。

2.準　備

はじめに、次のデータセットを確保する。

ALLOC DA(RD.DATA) SPQO 10) T NE CA REL

ALLOC DA(RDl.DATA) SPQO 10) T NE CA REL

ALLOC DA(XTAL.DATA) SP(10 10) T NE CA REL

ALLOC DA(XTALO.DATA) SPQO 10) T A REL

ALLOC DA(PO.DATA) SP(10 10) T NE CA REL DI(5)

ALLOC DA(JCL.CNTL) SP(5 5) T NE CA REL DI(5)

ALLOC DA(JOB.CLIST) SP(10 10) T NE CA Rm DK5)
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解　　　　説

RD. DATAは反射データ用、 XTAL. DATAは結晶データ用、 PO. DATAは各プ

ログラムに必要な入力データ用、 JCL. CNTLは各プログラム用ジョブストリーム、 JOB

. CLISTは各プログラム用コマンド・プロシジヤである。
次に、自分のデータセットにコピーする。

COPY 'LIB.UNICS.CNTL'JCL.CNTL

COPY 'LIB.UNICS.CLIST' JOB.CLIST

COPY 'LIB.UNICS.DATA'pO.DATA

3.データ処理

・RSF亀　FIL]-爵

図1.データ処理のフロー・チャート

3. 1. RGKDR

理学電気醜自動回折計(例. AFC-5)より出力された反射データ(MT)を処理して、反

射データ用データセット(RD. DATA)に出力するプログラムである。

3. 1. 1.プログラム用データ

PO. DATA (RGKDR)をEDITL、修正して使用する。
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UNICSIVの使用法(D一準備編-

内　　　　　容

な　し

な　し

な　し

な　し

な　し

な　し

な　し

軸変換
コントロール2
実験条件の違いの補正
Decay Curveの補正1-
Decay Curveの補正2
吸収の補正
反射データ

Job Control Data(15)

No.l Title Data(18A4)

内　　　　　容

任意の英数字。 (計算には関係ない)

No.2 Input Output Control Data(315)

No.3　格子定数(6FIO.5)

No.4　並べ替え(15,712)
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解　　　　説

内　　　　　容

INOCC3) 17

INO = 3 (Bi≧mB2 or B2≧nB-)のデータの処理
0=なにもしない
1 = F=0.0とする
2 =読み飛ばす
INO = 4 (CHI-90 setting)のデータの処理
0=なにもしない
1 = F=0.0とする
2 =読み飛ばす
INO = 15 (異常終了情報)のデータの処理
0 =反射データの読み込みを終了する
1 =反射データの読み込みを続ける

No.5　コントロールl(3I5,A2,Flo.5)

≡ す

No.6　消滅則1(2612)

内 容
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UNICSIVの使用法(1ト準備編-

[注]これは、 IRAU=1のときに使用する。除かないところはブランクでよい。

No.7　消滅則2(2712)

内　　　　　容
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H+K=N-nをチェックする
H+L=N-nをチェックする
K+L=N-nをチェックする

H+K=N-n,H+L=NV狩晋'n"
H+K+L=N-nをチェックする
-H+K+L=N-nをチェックする
H=N-nをチェックする
L=N-nをチェックする
H+L=N-nをチェックする
2H+L=N-nをチェックする
K=N-nをチェックする
L=N-nをチェックする
K+L=N-nをチェックする
H=N-nをチェックする
L=N-nをチェックする
H+L=N-nをチェックする
H=N-nをチェックする
K=N-nをチェック
H+K=N-n　をチェ
H=N-nをチェ
H=N-nをチ
K=N-nを
L=N-n

H=N-n
を
を

C
X
X
9

エ
エ
エ
エ

ツ

ツ

ツ

ツ

ツ

a
x
s
b
a
川
姐
川
3
X
s

す
ク
す
す
す
す
す

るす
る
る
る
る
る

L=N-nをチェックする
H+L=N-nをチェックする
H+2L=N-nをチェックする

[注]これは、 IEXT≠0のときに使用する。消滅則のないところはブランクでよい。

No.8　軸変換(9F8.5)

[注]これは、 IAXE=1のときに使用する。
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解　　　　説

No.9　コントロール2(315)

潤

No.10実験条件の違いの補正(Flo.5,2I5)

[注]これは、 IS≠0のときに使用する。

No.ll Decay Curveの補正1 (215)

[注]これは、 IDC≠0のときに使用する。

No.12 Decay Curveの補正2 UOF5.3)

[注]これは、 IDC≠0のときに使用する。

No.13吸収の補正(10F5.3)

棉

[注]これは、 IAC≠0のときに使用する。

No.14反射データ(I5,I2,3I3,F8.3,F6.3)
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UNICSIVの使用法(1 -準備福一

内　　　　　容

王SEQ(l)

INO(l)

IH(l)

IK(1)

IL(l)

FOBS(l)

1.- 5

7

8′-10

ll.-13

14.-18

17.-24

SIGF(l) 25.-30 Fobsの標準偏差

[注]これは、 IRDI=1のときに使用する。

No.15 Job Control Data(15)

棉

3. 1. 2.処理プログラム

JCL. CNTL (RGKDR)をEDITL、次のように修正し、 SUBMITする。

600行　800行は「MTLI ST」でMTの属性などを謝査した上で、適当に修正する。

その他、特に注意するところには、下線が引いてある。

00100 //A70123BI JOB CLASS=N,REGION=2048K

O0200 // EXEC GO,PROG=些埋草,LOADDS='QS.LIBLM.LOAD'

00300 //GO.SYSGO DD DSN=PO.DATA(旦些堅),DISP=SHR
00400 //GO.FTOIFOOI DD UNIT=WORK,SPACE=(TRK,(10,10))

00500 //GO.FT02FOOI DD UNIT=WORK,SPACE=(TRK, (10,10))

00600 //GO.FT03FOOI DD DSN=AFCDMT,VOL=SER=000000,

00700 //　　LABEL=(1,壁, ,IN) ,DISP=OLD,UNIT=OPNMTA,
00800 //　　　DCB=(LRECL=1嬰, RECFH=埋, BLKSIZE=2坦)
00900 //GO.FTO7FOOI DD DSN=A70123.RD.DATA,DISP=SHR

OllOO//

3. 2. TR SF

反射データ用データセット(RD. DATA)から反射データを入力し、消滅則のチェック、

軸変換、並べ替えなどの処理をし、他の反射データ用データセット(RDl. DATA)に出力

するプログラムである。理学電気輿自動回折計から出力された反射データ(MT)を読み込むこ

とも可能である。

3. 2. 1.プログラム用データ

PO. DATA (TRSF)をEDITL、修正して使用する。
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解 読

No.l Title Data(18A4)・・・RGKDRの「No.l Title Data(18Å4)」と同じ

No.2 Input Output Control Data(815)

内　　　　　容

反射データの読み込み
0 = UNICSの標準形式で読み込む
1 = UNICSの簡易形式で読み込む
2 = UNICSmの標準形式で読み込む
3 = UNICSfflの簡易形式で読み込む
4 =理学電気製自助回折計の出力MTより読み込む

反射データ 也の 力
0 = UNICSの標準形式で
1 = UNICSの簡易形式で
2 = UNICSfflの標準形式
3 = UNICSfflの簡易形式

°

′

　

　

　

一

　

l
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t

L
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O
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O

ォ

*

I

 

T

⊥
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l
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1

ヽ

は
は
カ
カ

カ
カ
出
出

出
出
で
で

ooa 2,32X,F8.2)
,11F5.2)

2,20X,Flo.2)

.2,F5.2)),
凸
U

O
 
C
1
.

1

　

　

'

F
3
'
T
⊥

5
3
T

⊥

(

ll-.15 0 =消滅則のチェックをしない
1 =消滅則により観謝されない反射データを除く

16-20

望==祇窮に写宗隻醇=夏霜号ツクをしない
21-・25

号=:蝦雛壇い
26.-30 0 =反射データを機番5より読み込む
∩ =反射データを機番nより読み込む

31.-35 0=なにもしない
1 = FobsくCUT*SIGFの反射データを除く
2 = FobsくCUT*S王GFの反射データFobs=0.0とおく

36.-40 0 =並べ替えをしない
1 =並べ替えをする

No.3　消滅則1(2612)

[注]これは、 IRAU=1

No.4　消滅則2(2712)

[注]これは、 IEXT≠O

No.5　軸変換(9F8.5)

[注]これは、 IAXE=1

RGKDRの　fNo.6　消滅則1(2612)」と同じ

のときに使用する。消滅別のないところはブランクでよい。

RGKDRの　fNo.7　消滅則2(2712)」と同じ

のときに使用する。消滅則のないところはブランクでよい。

RGKDRのFNo.8　軸変換(9F8.5)」と同じ

のときに使用する。

No.6　並べ替え(F5.2,312)

九州大学大型計算機センター広報
Vol.27　No.3 1994 - 142-



UNICS IVの使用法(1ト準備福一

[注]これは、 ICUT=1またはISORT=1のときに使用する。

No.7反射データ

(1) UNI CSの標準形式(3I5,F8.2,32X,F8.2)

[注]これは、 IRDI=Oのときに便持する。

(2) UNI CSの簡易形式(5I3,11F5.2)

内　　　　　容
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88′-70

[注]これは、 IRDI=1のときに使用する。

(3) UN I CSfflの横準形式(3I5,Flo.2,20X,Flo.2)

[注]これは、 IRDI=2のときに使用する。

(4) UN I CSfflの簡易形式(4(3I3,F6.2,F5.2))
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解　　　　説

[注]これは、 IRDI=3のときに使用する。

3. 2. 2.処理プログラム

JCL. CNTL (TRSF)をEDITL、次のように修正し、 SUBMITする。

特に注意をするところには、下線が引いてある。なお、このプログラムはMTも使用可能で

あるので、バッチジョブにしてある。

00100 //Å70123B2 JOB CLASS=基,REGION=2048K

O0200 // EXEC GO,PROG=王旦壁,LOADDS='QS.LIBLM.LOAD'

00300 //GO.SYSGO DD DSN=PO.DATA(TRSF),DISP=SHR

OO400 //GO.FTOIFOOI DD UNIT=WORK,SPACE=(TRK,(10,10))

00500 //GO.FT02FOOI DD UNIT=WORK,SPACE=(TRK, (10,10))

00600 !/∽.FT05FOOI DD DSN=A70123.RD.DATA,DISP=SHR

OO900 //GO.FT07FOOI DD DSN=Å70123.RDl.DATA,DISP=SHR

OllOO//

3. 3. F I LE80

反射データ用データセット(RD. DATA)から反射データを入力し、結晶データ用データ

セット(XTAL. DATA)を作成するプログラムである。また`結晶データ用データセット

の原子パラメータや反射データの一部を修正することもできる。

3. 3. 1.プログラム用デ-タ

PO. DATA (FILE80)をEDITL、修正して使用する。

内　　　　　容

Title Data(18A4)

Input Output Control Data

H
N
 
C
3
Z
 
U

O
Q
-
<
C
-
<
a
&
0
!
i
ォ
C
x
,
I
X
-
ォ
a
:
ォ

[基本データ]
格子定数
格子定数の標準偏差1
格子定数の標準偏差2
空間群を入力して対称操伸などを作成する
原子名を入力して原子散乱因子,原子番号などを作成する
原子数
対称操作
原子散乱因子と異常分散項
原子散乱因子
異常分散項
原子パラメータ(原子の座標、温度因子)
反射データ
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UNICSIVの使用法(D一準備福一

内　　　　　容

結晶の名前など(任意のメモ)

[庶子のデータ]
原子番号

療享華径
結合半径

[データセット全体の修正]
unicsin用データセットをUNICS用ヂ一女セットに変換
UNICS用データセットをUNicsm用データセットに変換
格子変換によるデータセットの書き換え
2つのデータセットを結合する

[原子パラメータの修正]
書き換えまたは追加
対称操作で増やす
原子名や庶子散乱因子表の番号を変更する
順番を並べ替える
削除
選択
前に実行した原子パラメータに戻す

[反射データの修正]
指定した組について転写
削除
置き換え
捜す、削除、置き換え
選択
Ⅹ線の波長
尺度因子
組を分ける

[印刷ー　出力]
基本データを印刷する
基本データを機番7に出力する
反射データの分布表を印刷する

No.l Title Data(18Å4) -　RGKDRのfNo.l Title Data(18A4)」と同じ

No.2 Input Output Control Data(Al,lX,I3,3I5,15X,I5)
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解　　　　説

rE) g正案gam
■m ■書■お■■　　　3

^^蝣蝣^H匪
9m案

)

vMf*

千 ⊂当
No.3基本データ

(1)格子定数(Al,lX,F8.5,2FIO.5,3FIO.3)

内 容

[注] ①、 ⑧、 ③、 ⑧のどれか1つを使用する。

(2)格子定数の標準偏差l (2Al,F8.5,2FIO.5,4FIO.3)

[注] Ll, L2のどれか1つを使用する。

(3)格子定数の標準偏差2 (2Al,F8.5,2FIO. 5,4FIO.3)

[注] Ll、 L2のどれか1つを使用する。
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UNICSIVの使用法(1ト準備福一

(4)空間辞を入力して対称操作などを作成する(2Al,8X,2A4)

棉

[注]入力可能でない空間群の場合は「(7)対称操作」を使用する。

(5)原子名を入力して原子散乱因子、原子番号などを作成する(2Al,3X,I5,9(1X,A4))

[注]入力可能でない庶子の場合はr(8)原子散乱因子と異常分散項」と　fNo.4庶子のデー

タ」を使用する。

(6)原子数(2Å1,13,1015)

(7)対称操作
a.対称操作1 (Al,1X,I3,I5,4X,Al,5X,4A4)

内　　　　　容

対称操作の数(≦24)
0 =原点に対称点がない
1 =原点に対称点がある
P=単純格子
I =体心格子
F=面心格子
A = A面底心格子
a = B面底心格子
C = C面底心格子
R =菱面格子を六方格子にとる
0 =菱面格子を六方格子にとる(観潮上)
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解　　　　説

内　　　　　容

21-36 空間辞の記号(計算には関係ない)

b.対称操作2(72Å1)
例. P2./o

内　　　　　容

X,Y,Z, -X,1/2+Y,l/2-Z,

[注]途中にブランクがあってもよいが、最後の「, 」は忘れないように。

(8)原子散乱因子と異常分散項

a.庶子散乱因子KAl,IX,13,215)

棉

b.原子散乱因子2(8F9.3)

棉

[注]これを4行、 FX(32)=1.55まで用意すること。

C.原子散乱因子3 (2FIO.3,1X,A4,1X,Å4)

棉

(9)原子散乱因子

a.原子散乱因子MAI,IX,13,215)

b.原子散乱因子2(8F9.3)

九州大学大型計算機センター広報
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UNICSIVの使用法(1ト準備福一

欄

[注]これを4行、 FX(32)=1.55　まで用意すること。

(10)異常分散項(2Al,3X,I5,2FIO.3,1X,A4,1X,A4)

(ll)原子パラメータ(原子の座標、温度因子)

a.原子パラメータ1(Al,19X,13A4)

棉

b.原子パラメータ2(2A4,I2,3F10.5,F5.2,Flo.5,3F8.5)

内　　　　　容

ATOM

ATOMI

IS戸

XYZ(l)

XYZ(2)

XYZC3)

BISO

AI

SXYZ(l)

SXYZ(2)

SXYZ(3)

‖ ^^Hi!

5.-　8

10

11・-20

21.-30

31・-40

41.-45

48.-55

56.-83

84.-71

72.-79

原子を表す任意の英数字
原子を表す任意の英数字
原子散乱国子表の順番
庶子のⅩ座標
原子のy座標
原子のZ座標
等方位温度因子
原子の多重度(ブランクの場合は1.0
Ⅹ座標の標準偏差
y座標の標準偏差
Z座標の標準偏差

C.原子パラメータ3(2A4,2X,6FIO.7)

潤
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解　　　　説

(12)反射データ

a.反射データ1 (Å1,1X,I3,3I5,5A4,8A4)

b.反射データ2 (4(3I3,F6.2,F5.2))

潤

[注]これは、 IRDI=Oのときに使用する。

C.反射データ3 (3I5,Flo.2,20X,Flo.2)

[注]これは、 IRDI=1のときに使用する。
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UNICSIVの使用法(D一準備福一

(13)結晶の名前など(任意のメモ) (Al,9X,4A4)

No.4原子のデータ

(1)原子番号(2Al,3X,1OI5)

(2)原子量(2Al,3X,I5,9F5.0)

(3)原子半径(2Al,3X,I5,9F5.0)

(4)結合半径(2Al,3X,I5,9F5.0)

No.5データセット全体の修正
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解　　　　説

(1) UNICSffl用データセットをUNICS用データセットに変換(Al)

内　　　　　容

(2) UNICS用データセットをUNICSffl用データセットに変換(Al)

内　　　　　容

(3)格子変換によるデータセットの書き換え(2Al,3X,9F5.0,4X,Al,4Å4)

棉

(4) 2つのデータセットを結合する(2Al,8X,4I5)

内　　　　　容

英字ED
結合するr結晶データ用データセット」を入力する機番
デ、ランク= 8 (1,2,3,4,5,6,7は使用できない)

0 =結晶データを入力しない
1 =結晶データを入力する
0 =原子パラメータを入力しない
1 =原子パラメータを入力する

0 =反射データを入力しない
1 =反射データを読み込み、現反射データと置き換える
2 =反射データを読み込み、現反射データの後に、最終組と
同じ組として追加する

3 =反射データを読み込み、現反射データの後に、新しい組
として追加する

No.6原子パラメータの修正

(1)書き換えまたは追加

a.始め(2Al)

内　　　　　容

b.原子座標(2A4,I2,3F10.5,F5.2,Flo.5,3F8.5)
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UNICSIVの使用法(1ト準備福一

内　　　　　容
1

2

つ

、

U

A

F

L

O

 

C

D

 

C

~

サ

C

O

 

n

ロ

O

l

H

リ

日

日

ATOM

ATOMl

m(1)
XYZ(2)

XYZ(3)

BISO

SXYZ(l)

SXYZ(2)

SXYZ C3)

1.-　4

5.-　8

nJSa
21.-30

<JQ!嵩

41.-45

46.-55

56.-63

64.-71

72.-79

原子を表す任意の英数字(例.　C　)
原子を表す任意の英数字(例112 )

療享駅屋轟表の順番
原子のy座標
原子のZ座標
等方位温度因子
原子の多重度(ブランクの場合は1.0)
Ⅹ座額の標準偏差
y座標の標準偏差
Z座標の襟準偏差

C.非等方性温度因子(2Å4,2X,6FIO.7)

請

[注]同じ原子名があれば、 2つ目はr非等方性温度因子」と見なす

d.終わり(18)

内　　　　　容

(2)対称操作で増やす
a.始め(2Al)

内　　　　　容

b.内容(315)　　20行まで入力できる

C.終わり(15)

内　　　　　容

(3)原子名や原子散乱因子表の番号を変更する

a.始め(2Al)
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解　　　　説

内　　　　　容

英字AT

b.内容(4(2A4,2A4,I2))　　1 5 0個の原子まで変更できる

⊂畢___　記号_______旦_

千

∴●.言

;l・ :　;i

iii

千

チ

C.終わり(2A4)

(4)順番を並べ替える

a.始め(2Al)

棉 内　　　　　容

b.内容(1415)　　1 0行まで入力できる

C.終わり(15)

内　　　　　容

(5)削除
a.始め(2Al,8X,I5)

棉
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UNICSIVの使用法(D一準備福一

b-1. IA = 0の場合(1415)　　10行まで入力できる

[注j KA(1)=1,KA(2)=-5とすると、 1-5番目の原子が削除される。

b-2. IA = 1の場合(8(2A4))・　・　・19行まで入力できる

C.終わり(2A4)

内　　　　　容

(6)選択
a.始め(2Å1)

内　　　　　容

b.内容(1415)　　1 0行まで入力できる

[注] KS(l)=l,KS(2)=-5とすると、 1.-5番目の庶子が選択される。

C.終わり(15)

内　　　　　容

(7)前に実行した原子パラメータに戻す

潤 内　　　　　容

英数字A-

No.7反射データの修正

(1)指定した組について転写(2Al,3X,4I5)
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圭≡竺_ __「㌔_

十干_ II

uilkは

□
(2)削除

a.始め(2Al)

内　　　　　容

b.内容(1614)　　4 9行まで入力できる

請 棉

[注] NJ(n+l)に負の数を入れると、 NJ(n)番からNJ(n+l)番までの反射データを削除する。

C.終わり(15)

棉 内　　　　　容

(3)置き換え

a.始め(2Al)

内　　　　　容

b.内容(6I5,2FIO.5)　　49行まで入力できる

潤
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棉 内　　　　　容

41.-50 α (Fobs)

C.終わり(15)

内　　　　　容

(4)捜す、削除、置き換え
a.始め(2Al)

内　　　　　容

b.内容(3I5,2F10.5,I5)　　4 9行まで入力できる

C.終わり(15)

請 内　　　　　容

1000 =反射データの終わり

(5)選択(2Al,8X,2FIO.5,8I5)
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内　　　　　容

56.-60 LS=1のとき、 1=JLSの反射データを選択

(6) X線の波長(2Al,8X,Flo.5)　　波長を変更したいときに使用する

(7)尺度国子(2Al,3X,13F5.2)

棉

(8)組を分ける(2Al,3X,2I5)

No.8 PP刷、出力

(1)基本データを印刷する(2Al,3X,5I5)

m

(2)基本データを機番7に出力する(2Al,3X,5I5)
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(3)反射データの分布表を印刷する(2Al)

請 内　　　　　容

英字TF

3. 3. 2.処理プログラム

JOB. CLIST (FILE80)をEDITL、次のように修正し、 EXECする。

特に注意をするところには、下線が引いてある。

00100 PROC 0

OO200 CONTROL NOFLUSH PROMPT

OO300 ERROR DO

OO400　WRITE *** ABNORMAL END ***

00500 FREE F(FTOIFOOl)

00600 FREE F(FT02FOOl)

00700 FREE F(FT03FOOl)

00800 FREE F(FT04FOOl)

00900 FREE F(FT05FOOl)

01000 I≡XIT

OllOO END

O1200 ALLOC F(FTOIFOOI) DA(XTAL.DATA) REU

01300 ALLOC F(FT02FOOl) DA(RD.DATA) REU

O1400 ALLOC F(FT03FOOl) UNIT(WORK) SP(10 10) T

01500 ALLOC F(FT04FOOl) UNIT(WORK) SP(10 10) T

01600 ALLOC F(FTO5FOOl) DA(PO.DATA(FILE80)) REU

01700 ALLOC F(FT06FOOl) DA(サ) REU

O1800 WRITE *** FILE80 START ***

01900　CALL 'QS.LIBLM.LOAD(FILE80r

02000 WRITE *** FILE80 NORMAL END ***

02100 FREE F(FTOIFOOI)
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02200 FREE F(FT02FOOl)

02300 FREE F(FT03FOOl)

02400 FREE F(FT04FOOl)

02500 FREE F(FT05FOOl)

02600 EXIT

O2700 I…ND

3. 4. SC80

幾組かの異なった反射データがあるとき、相対尺度を与え、統一的な反射データを作成する。

ただし、異なった組の間に共通の指数(hkl)の反射データがなければならない。

全空間群に適用可能で、フリーデルの法則が成立しないときでも使用できる。

3. 4. 1.プログラム用データ

PO. DATA (SC80)をEDITL、修正して使用する。

No.l Title Data(18A4)・　・　・RGKDRのINo.l Title Data(18A4)」と同じ

No.2 Input Output Control Data(Al,lX,I3J5,5X,I5)

No.3　Control Data

(1) Point Group Data(2Al,I3,I5)

棉
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内 容

[LGとLPGの表]

(2) Index Control Data(2Å1,2X,Al,2(4X,Al),I5,2F5.2,315)

潤
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E引哲(F)/

」FL

LG=1
LG=1義慈蛋嘉するi~畢苛

(3) Scale Factor Data(2Å1,F8.5,I5,2F5.0)

(4) Weight Control Data(2Al,F8.5,3FIO.5)

棉

[注]このデータは組の数(ISQ)だけ準備をする(ISQ≦10)

3. 4. 2.処理プログラム

JOB. CLIST (SC80)をEDITL、次のように修正し、 EXECする。

00100 PROC 0

OO200 CONTROL NOFLUSH PROMPT

OO300 ERROR DO

OO400　WRITE *** ABNORMAL END ***

00500 FREE FCFTOIFO01)

00600 FREE FCFTO5FOOl)

00700 FREE F(FT08FOOl)

00800　EXIT
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00900 END

01000 ALLOC F(FTOIFOOI) DA(XTAL.DATA) REU

01100 ALLOC F(FT05FOOl) DA(PO.DATA(SC80)) REU

01200 ALLOC F(FT06FOOl) DA(*) REU

01300 ALLOC F(FT08FOOl) UNIT(WORK) SPQO 10) T

01400 WRITE *** SC80 START ***

01500　CALL 'QS.LIBLM.LOAD(SC80)'

01600 WRITE *** SC80 NORMAL END ***

01700 FREE F(FTOIFOOI)

01800 FREE FCFTO5FOOl)

01900 FREE F(FT08FOOl)

02000 EXIT

O2100 END

3. 5. ADC80

測定中に標準反射の変動があったとき、また吸収補正が必要になったときに用いる。

変動の補正には次式を用いる。

I Fc I = I Fo I {l+(ai+b,s2)n+(a2+b2S2)n2+(a3+b3S2)n3+(a4+b4S2)n4}

ここでs=sin8/Xであり、 nはRTJ定された順番である。 a'、 b-の係数は標準反射の変動から

プログラムの内部で決められる。従って、標準反射はなるべく0の広い範囲のものを選ぶのが望

ましい。 0に関する部分は無視することもできる。用いる次数の標準は3次であるが、 2次また

は4次を選ぶみともできる。

吸収補正はA.T.C.North, D.C.Philips & F.S.HathewsLll]の方式を用いている。

3. 5. 1.プログラム用データ

PO. DATA (ADC80)をEDITL、修正して使用する。

内　　　　　容

Title Card(18A4)

Input Output Control Card

UB Matrix

[Fluctuation Correction Data]

A Control Data

Shell Data

[Absorption Correction Data]
Transmission Data

Wave Length Data

No.l Title Data(18Å4)・　・　・RGKDRのfNo.l Title Data(18A4)」と同じ

No.2 Input Output Control Data(Al,IX,13,15,5X,215)
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辛 S
No.3　UB Matrix(回折計セッティングパラメータ)(2Al,8X,3FIO.6)

語　記号　　欄　1行目の内容　2f藷あ繭十云福由る内壷

u　示~~~つ・t　皇t如UB　つ　プチと9　¥_tセ>?

A ;　一冊　i i
No.4　Fluctuation Correction Data

(D A Control Data　　　変動補正をするときに準備する。

a.データ1 (2Al,3X,3I5,5X,2I5)

b.データ2 (415)　　NRF個の標準反射の指数

請

(2) Shell Data(2Al,8X,2F10.5,I5) - ・反射データを8毎の殻に分け、各殻毎に別々の

標準反射を用いて補正するときに用いる。最高1 0個まで準備できる。
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棉

No.5 Absorption Correction Data

(1) Transmission Data　　　吸収補正用反射データの透過率の相対債を15組まで準備できる。

a.Angle Range Data(2Al,8X,2FI0.3,I5)

b.Transmission Factor Data(7FIO.3)

(2) Wave Length Data(2Al,8X,Flo.5)

3. 5. 2.処理プログラム

JO王3. CLIST (ADC80)をEDITL、次のように修正し、 EXECする。

特に注意をするところには、下線が引いてある0

00100 PROC 0

00200 CONTROL NOFLUSH PROMPT

OO300 ERROR DO

OO400　WRITE *** ABNORMAL END ***

00500 FREE F(FTOIFOOI)

00600 FREE F(FT02FOOl)

00700 FREE F(FT03FOOl)

00800 FREE F(FT04FOOl)

00900 FREE F(FT05FOOl)

01000 FREE F(FT08FOOl)

01100　EXIT
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01200 END

01300 ALLOC F(FTOIFOOI) DA(XTAL.DATA) REU

01400 ALLOC F(FT02FOOl) DA(XTALO.DATA) REU

01500 ALLOC F(FT03FOOl) UNIT(WORK) SPQO 10) T

01600 ALLOC F(FT04FOOl) UNIT(WORK) SP(10 10) T

01700 ALLOC F(FT05FOOl) DA(PO.DATA(ADC80)) REU

01800 ALLOC FCFTO6FOOl) DA(*) REU

01900 ALLOC F(FT08FOOl) UNIT(WORK) SP(10 10) T

02000 WRITE *** ADC80 START ***

02100　CALL 'QS.LIBLM.LOAD(ADC80r

02200 WRITE

02100 FREE

02200 FREE

02300 FREE

02400 FREE

02500 FREE

02600 FREE

02700 EXIT

02800 END

*** ADC80 NORMAL END ***

F(FTOIFOOI )

F (FT02FOOl )

F (FT03FOOl )

F(FT04FOOl )

F(FT05FOOl )

F(FT08FOOl )

3. 6. AB SC80

結晶の寸法と線吸収係数を用いて吸収補正を行う。計算方式はBusing & Levyのガウス数値積

分法[12]であり、透過率の計算はBurnhamの吸収補正サブルーチンABSRPl,ABSRP2[13]を用い

ている。

3. 6. 1.プログラム用データ

PO. DATA (ABSC80)をEDITL、修正して使用する。

No.l Title Data(18A4)・　・　・RGKDRの「No.l Title Data(18A4)」と同じ

No.2 Input Output Control Data(Al,IX,13,15,5X,215)
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棉

No.3　UB matrix(回折計セッティングパラメータ)(2Al,8X,3FIO.6)

>-蝣

遷し
No.4　Equiinclination Condition(2Å1,13,415)　　等傾角回折計の場合

No.5 Absorption Correction Data

(1)データl (2Al,I3,I5,Flo.3,2FIO.5)

(2)データ2(3I5,Flo.3)
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棉

3. 6. 2.処理プログラム

JOB. CLIST (ABSC80)をEDITL、次のように修正し、 EXECする。

特に注意をするところには、下線が引いてある。

00100　PROC 0

00200 CONTROL NOFLUSH PROMPT

OO300 ERROR DO

OO400　WRITE *** ABNORMAL END ***

00500 FREE F(FTOIFOOI)

00600 FREE F(FT02FOOl)

00700 FREE F(FT05FOOl)

00800　EXIT

OO900　END

OIOOO ALLOC F(FTOIFOOI) DA(XTAL.DATA) REU

OllOO ALLOC FCFT02FOOl) DA(XTALO.DATA) REU

01200 ALLOC F(FT05FOOl) DA(PO.DATACSC80)) REU

01300 ALLOC F(FT06FOOl) DA(ォ)

01400 WRITE *** ABSC80 START ***

01500　CALL 'QS.LIBLM.LOAD(ABSC80V

01600 WRITE *** ABSC80 NORMAL END ***

01700 FREE F(FTOIFOOI)

01800 FREE FCFTO2FOOl)

01900 FREE F(門05FOOl)

02000 EXIT

O2100 END

4.おわリに

今後、 3回にわたり「UNICSIV」の使用法(構造決定縮,精密化鯨、作図縮)について、

説明する予定である。

「UNI CSIVJの開発にあたり、色々便宜を与えてくださった九州大学大型計算機センタ

ーライブラリ室の方々、熊本大学薬学部および情報処理センターの方々に感謝する。

なお、今後「UNICSIV」を使用した場合は、この広報を参考文献に明記していただきた

い。
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