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Welcome! 

このチュートリアルでは新しいMatch! バージョン 2を紹介します。ソフトウェアの中で

最も重要な内容を順番に紹介していくので、すぐにご自身のプロジェクトで使えるように

なるでしょう。 

 

ソフトウェア Match! バージョン 2へようこそ！この冊子はソフトウェアを初めて使う時の助けになる、

多くの重要な情報を掲載しています。あまりお時間を取らないので、ぜひ読んでください。 

まず、ソフトウェアのセットアップ（インストールやアンインストール）については p.13 の「ソフト

ウェアのメンテナンス」に載っています。ソフトウェアがマシンに正しくセットアップできたら、

p.17 から始まるチュートリアルセクションを通してこのソフトウェアの基本的な使い方を学んでくだ

さい。 

旧バージョン、Match! バージョン 1をすでに使っている方は p.2から始まる「Match! バージョン 1ユ

ーザへの新機能紹介」も、ぜひご覧ください。この章ではバージョン間の主な変更点を簡単に確認で

きます。また、この章はソフトウェアの高度な機能を学びたいユーザにもお勧めです。 

あなたが熟練者で、ソフトウェアの操作方法を手早く知りたい時は、付録内の p.59 にある「マウスボ

タンとキーの組み合わせ一覧表」をご覧ください。 

その中でも 2つほど、特に覚えておいていただきたいキーボードショートカットがあります。 

 F1（Macでは「Cmd+?」）キーを押すとオンラインヘルプの目次が開きます。これを使って必

要な情報や、問題の解決策を検索できます。 

 「Ctrl+J1」はマウスの操作や使用可能なキーボードショートカットの一覧を表示します。 

この 2 つのショートカットを使えば、ほとんどの問題や質問に対する答えを見つけることができるで

しょう。 

                                                                    
1 Macでは「Cmd+J」と操作してください。 



Match! バージョン 1ユーザへの新機能紹介 

ここでは、Match! バージョン 1 とバージョン 2 の特筆すべき違いを紹介していきます。この章はバー

ジョン 1 をご利用いただいたユーザ向けに書いてありますが、Match! の高度な機能を学びたい新規ユ

ーザもぜひ読んでください。 

ツールバーとメニュー 

まず、グラフィックパターンや候補リスト等の多くのツールバーはコンテキストメニューに置き換え

られました。それぞれ対応するコンテキストメニューを開くには、画面上の対応するエリアで右クリ

ックしてください。 

Windows に加え、Mac OS X と Linux でも動作可能 

旧バージョンのように、Match! バージョン 2 は Windows で動作します。そして今回、Mac OS X や

Linuxのプラットフォームでもご利用いただけるようになりました。ソフトウェアを購入する時にどの

OSのものにするか決める必要はありません。Match! 2の DVD-ROMには、3つのプラットフォーム全

てのインストールパッケージが含まれているので、どのプラットフォームでも Match! 2 をインストー

ルできます。Match! 2 をインストールできるコンピュータの台数はご購入いただいたライセンス形態

（シングル、サイト、キャンパスライセンス）およびライセンス数の制限に依存します。 

ソフトウェアは Intelベースの Mac OS X（10.5 "Leopard"、10.6 "Snow Leopard"、10.7 "Lion"、Linux

（Intel 32ビット）、Windows XP、Vista、Windows 7で動作のテスト済みです。 

ただし、Mac OS Xと Linuxでは、Match! と連携して動作するソフトウェアやデータベースの対応 OS

によって制限があります。ICDD PDF-4 と 2005 年以降の PDF-2 のデータベースは Mac と Linux に対

応していません。 

バッチ処理と自動化 

この機能を最初に紹介するのは少し不思議かもしれませんが、ソフトの初回起動時にすぐ違いに気が

付くでしょう。 

以前のMatch! バージョン 1と同様に、Match! バージョン 2は複数の処理の自動化機能を備えています。

プログラムに対して、あるステップが先に完了した時、次に行うべきステップの定義もできます。例

えば、Match! に生データをインポートした直後に処理を開始するように定義することも可能です。 
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図 1：この"Options"ダイアログ（"Tools"メニューから開きます）では、自動化作業の順番を細かく定義できます。 

新バージョンでは、これらのオプションが拡張されてより充実しました。バージョン 2 では、自動的

に複数のマッチング相を 1 度に選択できるので（バージョン 1 では 1 度にできるのは 1 つのみでし

た）、プログラムは（原則として）自動的に結晶質の相を持つ化合物の構成要素を算出することがで

きます。しかし、経験則からこの手法では少量の相を見逃しやすいことも分かっています。また、ソ

フトウェアでは対応できない問題も起こるでしょう。 

オプションをステップごとに設定する他に、"Tools/Options"ダイアログの"Batch"オプションタブの上

部では"ユーザレベル（User Levels）"を設定できます。ユーザレベルはユーザの熟練度に合わせて予

め自動化するオプション項目を選択するものです。例えば、"Automatic"レベルは全自動で相同定の過

程を行い、"Expert"レベルは各ステップを手動で実行するようになります。また、必要に応じてバッチ

オプションを個別に設定し、新しいユーザレベルとして保存することもできます。 

デフォルトでは、"Beginner" モードに設定されています。これは、初期ステップがほぼ自動化してあ

る状態です。ユーザが実際に行うことは、分析したい回折ファイルを選択するだけです（ソフトウェ

アが開始すると同時にファイルを選択するポップアップが表示されます）。 

その後、Match!は自動的に生データを処理し、ピークを特定してサーチマッチの演算を行います。こ

の後、残っている手順はマッチングする相を選び（候補リストから該当するエントリをダブルクリッ

クかドラッグで左側のマッチ（Match）リストに移動する）、最後に、マッチした相のリストや任意分

量を示したレポート（"View/Report"から選択できます）を表示します。 

あなたが熟練のユーザで、更に複雑なサンプルを計測したい時に上記の方法が適しているとは言えま

せん。よって、バッチモードの項目を選択から外したり、別のものを選んだりできます。操作として

は、"File import"ダイアログを"cancel"し（または、演算が終わるまで待って）、メニューから

"Tools/Option"と操作します。"Options"ダイアログの"Batch"タブでご自身のレベルに合ったものをお
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選びください。レベルはデフォルトの"Beginner"モードから全てのステップを手動で行う"Expert"モー

ドまであります。もちろん、必要に応じて個別のバッチステップも選択できます。 

最後に、Match! の新バージョンは外部のプログラムからバッチスクリプトを利用して Match! をコン

トロールできます。このバッチスクリプトのファイル名は Match! の実行ファイル（exe ファイル）を

実行する時に"command line parameter"として作成する必要があります。詳細は付録の 57 ページをご

覧ください。 

複数の回折パターンの表示と比較 

旧バージョンの Match! では、1 回あたり 1 つの実験回折パターンしかインポートできませんでした。

この新バージョンでは、追加パターンのインポートができ（「Ctrl+I」を押す）、メインの実験パター

ンの上に表示できます。例えば、この機能は複数のデータセットを集めた祭に、ある特定のピークの

有無を確認する場合などに役立ちます。また、マウスカーソルを使い垂線を引く（「Ctrl+X」を押す）

こともでき、ピークの位置を正確に比較できます。 

特定の相/エントリを素早く検索 

この新機能は多くの場面でとても役立ちます。新バージョンでは以下のタスクを素早く実行できます。 

 例えば、サンプル内に存在する 1 つ以上の相が分かっている時に、その分かっている相を素早

く同定してから残りの相同定を行うことができます。 

 また、特定の化合物がサンプル内に存在する可能性がある場合、それを調べるために関連する

リファレンスパターンを素早く確認できます。 

 2θエラーの補正のための内部標準として利用するために、特定の相をで素早く見つけてハイ

ライトできます。 

 特定の化合物のデータシートを簡単かつ素早く表示することができます。 

 操作としては、「Ctrl+F」を（Mac では「Cmd+F」）押し、（または、ツールバーの右側にある新し

い"Find phases/entries"フィールドをクリックし）名前、化学式、エントリ番号を 1つないし複数入力

して「Enter」（あるいは「Return」）を押します。 

Match! は該当するエントリを画面下部にある候補リストに表示します。そして、各項目（名前、化学

式など）で最も良くマッチするものをハイライトします。そして、対応する回折パターンがパターン

画像として上のエリアに表示されます。 

この時点で、次のことを行う準備が整いました。 

 リファレンスパターンと実験で得られたパターンを視覚的に比較できます。（また、自動的に

算出する figure-of-merit（FoM、性能指数）値を確認できます。） 

 マッチングした相を"matching phase"としてマッチングリストに追加するにはスペースキーを

押します。 

 特定の 1 つのエントリのデータシートを「Ctrl+D」（Mac では「Cmd+D」）で表示できます。 
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 ハイライトしたエントリを内部基準として 2θエラーを訂正するには「Ctrl+T」（Mac は

「Cmd+T」）を押します。 

例題を 1 つ紹介します。実験回折データをインポートし、生データの処理を行います。その後、最初

のサーチマッチを行って候補エントリの figure-of-merit（FoM）を計算します。これで、実際に相同

定を行う準備が整いました。画面は、図 2のようになります。 

 

図 2：生データをインポート後に処理を行い、サーチマッチ計算を行うと、このような画面になります。 

では、クオーツ（quartz）の回折パターンを見つけ、表示しましょう。キーボードで「Ctrl+F」（Mac

では「Cmd+F」）を押します。そして、カーソルが検索ボックスに動いたところで「quartz」と入力

し「Enter」を押します。最も良くマッチしたクオーツのエントリは候補リスト上でハイライトされ、

回折パターンを表示します（図 3）。 
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図 3：「Ctrl(Cmd)+F」を押して選択項目を入力した後（この例では"quartz"）に、最もマッチするエントリが候補リス

ト内で自動的にハイライトされます。 

最も良くマッチするエントリは候補リスト内ですでに選択されているので、すぐに内部基準として 2θ

エラーを修正するのに使用できます。修正を行うには、「Ctrl+T」を押します。実験ピークの新しい

（修正した）2θ値は、自動的に全ての表示に反映され、候補リストが自動的に更新されます。 

修正をかけたので、実験結果とクオーツのリファレンスパターン間の重なりがより鮮明になり、この

相およびエントリの figure-of-merit （FoM）値が大きくなりました。結果として、候補リスト内で先

ほどよりも上部に配置されます（図 4）。 

 

図 4：候補リスト内で最も良いマッチとして、クオーツ（quartz）を自動的に選択します。 

では、クオーツのエントリをマッチしたとして選択します。候補リスト内でハイライトされたままな

ので、そのままキーボードのスペースキーを押してください。エントリが右側にあるマッチリストに

移動すると、候補リストは瞬時に更新され、次のマッチ候補物質をハイライトします（この例では菱

鉄鉱（Siderite）です）（図 5）。 

 

図 5：最も良いマッチであるクオーツが"マッチ"として選択されます。 
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実際の操作では、候補リスト内の物質を比較し、スペースキーを押して選択するとマッチ欄に移動し

ます。この操作を繰り返して最終的にサンプル内の全ての相を同定します。 

追加情報を瞬時に適用 

Match! 2 では、サンプルに関する追加情報（例えば、含まれる元素など）を直接、簡単に入力できま

す。バージョン 1 のように、"Restraints"ダイアログを開く必要はありません。対応するコマンドは、

右側上部の"Restraints"または"Additional entries"のタブに全てあり、結果は瞬時に画面下部の候補リ

ストに反映されます。（もちろん、サーチマッチ計算中のエントリにも反映されます。）このテクニ

ックは"perpetual restrainting"（リアルタイムで検索結果を反映させる機能）と呼ばれ、"Pearson’s 

Crystal Data"のような別のソフトウェアでも使われています。 

例えば、酸素元素（O）がマッチする全ての相に存在すると分かっているとしましょう。この情報を使

うには、右側上部にある元素周期表で該当する元素をクリックします。Match! は即座にこの情報を現

在の結果（画面下部の候補リスト）に反映します（図 6）。 

 

図 6：「Ｏ」のボタンを右側上部の元素周期表で選択すると、選択した項目が左側の候補リストですぐに使用されます。 

ご覧のように、Match! バージョン 2 は"Pearson’s Crystal Data"と同じく、選択した内容をリアルタイ

ムで反映する仕組みを採用していることが分かります。絞り込む項目を入力中に変更する時でも、そ

の変更はリアルタイムで反映されるので、表示結果のエントリが変わっていきます。 

例えば、ケイ素（元素記号 Si）がこの化合物に含まれるという情報を追加します。この操作は右側上

部にある、元素周期表の「Si」をクリックして行います。すると、画面下部にある候補リストは瞬時に

更新され、それまでリスト上にあった方解石（CaCO3：カルサイト）の情報が無くなります。これで

選択した項目にマッチする数（"Restraints"とあるタブの右側に表示される数字）が大幅に削減されま

した（この例では 99863から 7913になりました、図 7）。 
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図 7：2つ目の元素「Si」をクリックすると、シリコンと酸素（Siと O）の両方を含む候補のみリストに残ります。 

同じように、特定のエントリを候補リストに追加することもできます。"Additional entries"のタブをク

リックしてください。すると、色は変化しますが"Restraints"と同じ項目のタブシートが表示されます。

このタブでは、"Restraints"に入力した項目とは関係なく、必要な情報を追加できます。 

選択項目の保存 

Match! バージョン 1 と同じ制限（選択項目）を頻繁に使用しているなら、すぐにこの機能について思

い当たるでしょう。新バージョンでは現在の選択条件を簡単に保存でき、それをわずか 2 クリックで

再び利用できます。もちろん、複数の選択項目セットを保存できます。 

対応する操作に必要なボタンなどは"Restraints"（と"Additional Entries"）エリアの下部、"Preset"の右

にあります（図 8）。 

 

図 8：元素周期表の下にあるボタンで制限や追加のエントリ設定を簡単に保存および呼び出しできます。 

現在の選択項目を保存するには、単純に"Save"ボタンをクリックします。その後に各設定を見分けるた

めに名前を付けてください（図 8の例では"Silicon compounds"となっています）。 

選択項目はパーソナルセッティング（例えば、Windows のレジストリ）に保存されます。他の人が同

じコンピュータを使用している時、ユーザーごとに設定を保存できます（ただし、これはそれぞれ別

のアカウントを使用していると仮定しています）。 

保存した選択項目のうち特定のものを開く時は、単純にコンボボックスの矢印ボタンをクリックしま

す。そして開くリストから目的の名前の付いた選択項目を選びます。 
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それだけです。目的の選択項目セットはすぐに適用され、候補リストの項目を変更します。また、サ

ーチマッチの計算中に検証されるエントリに関しても同様です。 

バックグラウンドの快適な定義 

旧バージョンの Match! はバックグラウンドの定義に対して弱みがあり、自動的に定義されるバックグ

ラウンドを変更できませんでした。多くの場合、この自動定義のバックグラウンドで問題はありませ

んが、たまにバックグラウンドを正しく定義しないこともありました。 

バージョン 2 では、バックグラウンドの対応をより柔軟に出来るように改良しました。バージョン 1

のように、回折データをインポートした時にバックグラウンドを自動で定義します。その後、バック

グラウンド曲線の形を変更できるようになり、表示されるバックグラウンドの曲線をドラッグ移動す

るだけで変えることができます。また、コントロールポイントの追加や削除は目的の位置で右または

左クリックを 1回するだけで行えます（図 9）。 

この操作には、まず、バックグラウンドの曲線を表示する必要があります。ディスプレーのバックグ

ラウンド曲線は、回折パターンを右クリックし、コンテキストメニュー内から"Background"を選べば

表示と非表示を切り替えできます。 

バックグラウンドが表示されたら、曲線上に表示される小さい四角形に注目してください。これらの

四角形は"バックグラウンドコントロールポイント（background control point）"と呼ばれています。

このポイントは、マウスのカーソルを目的の四角形の上に移動し、ドラッグして動かせます。 

コントロールポイントを追加する時（例えば、ある一定範囲のバックグラウンドをより正確にしたい

時）は、まずカーソルをバックグラウンド曲線上の目的の位置に移動します。すると、そのカーソル

が変化します（カーソルの左上に "+" が表示されます）。カーソルが変わってから 1回クリックをする

と、クリックした位置にコントロールポイントを追加します。 

コントロールポイントを削除するにはその上にマウスを移動し、右クリックしてください。 



 10 

 

図 9：マウスカーソルが示すように、カーソルが上にあるコントロールポイントを変更できます。移動するにはコント

ロールポイントをクリックしてドラッグ、消去するにはコントロールポイント上で右クリックしてください。 

ズームとトラッキング機能の充実 

Match! バージョン 1 では、とても簡単にズームできました。シンプルに、詳細を確認したい 2θ範囲

を選択すれば、ソフトが自動的に回折パターンを指定の 2θ範囲に狭め、強度軸(縦軸)も自動的に設定

されました。この仕様は分かりやすかったのですが、柔軟性に乏しいという欠点がありました。 

バージョン 2 では、この機能が大幅に改善されました。旧バージョンのように回折パターン画像の中

でマウスを使って特定の範囲を選べば、Match! はその範囲を拡大して表示します。その時、2θ範囲の

みならず、強度軸の範囲も同時に選択できる、という大きな違いができました。つまり、回折パター

ン画像の中に四角形をドラッグして描けば、Match! はその範囲を拡大します。 

また、単純にダブルクリックでマウスカーソルの周辺を拡大できます。元の画面に戻るにはもう 1 度

ダブルクリックしてください。 

他に、マウスホイールを使って拡大できるようになりました。回折パターン内で拡大したいエリアに

マウスカーソルを移動します。マウスホイールを上に（奥に）向かって回転させるとカーソル位置に

向かってズームしていきます（逆に、縮小するにはホイールを下に（手前に）向かって回転させてく

ださい）。 

1 度回折パターンにズームしたら、Shift キー（または、マウスの中央ボタンおよびホイール）を押し

ながら(Shift キーの場合はマウスのボタンを押さずに)マウスを移動させます。するとその拡大率で画

面を移動できます（これは、トラッキングと呼ばれます）。 

最後に、表示する範囲（強度と 2θ）を定義することもできます。対応するダイアログが新たに提供さ

れています（メニューから"View/Define zoom area..."と操作します）。 
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候補リストの統一 

Match! バージョン 2 は、新機能として"Unify phases"（相統一）を導入しました。このコマンド

（"Entries"メニューから"Unify phases"を選ぶか、「Ctrl(Cmd)+U」を押してください）は候補リスト

内で同じ相を表しているものにチェックを付けます。このような、重複エントリ（"duplicate entries"）

が見つかると、Match! はその中で最も良くマッチするもの以外をリストから除外します。比較するた

めの情報として、Match! はその相の構成と粉末回折パターン（R因子）を同じように利用します。 

特にこのコマンドは、特定の相ブロックの複数エントリを表示しないようにするので、相のマッチン

グ前に行うと便利です。 

多相サンプルで個別分量を手動で調整する 

旧バージョンの Match! で半定量的な分量を計算するには、その物質に対応する自動判別の強度スケー

ルを元に行っていました。バージョン 2 からこの強度スケールの因子を手動で変更できるようになり

ます（つまり、個別の相の分量も同じように変更できるようになります）。この操作は 2 通りの手順

で行えます。 

 1 つ目はその分量を調節したい相またはエントリをマッチリストの右側で印を付けることです。

それから、マウスのカーソルを回折パターン画像で対応するピークのところに移動し、クリッ

ク&ドラッグでマウスを上下に移動します。マークの付いたエントリまたは相の分量（強度ス

ケールの要素）はそのマウスの動きに合わせて変化します。マウスを上に動かせば印の付いた

分量は増加し、マウスを下に動かせばその分量は減少します。印のついていない相の分量は自

動で調整されます。 

 あるいは、相またはエントリをマッチリスト内で選択し（上記オプションと同じように操作し

ます）、その目的のエントリでマッチリスト内にある列"Quant.(%)"にマウスカーソルを移動し

ます。そして、マウスホイールを使用してこの相の分量を変更します。 

2θシフトの調整をマウスで行う 

バージョン 2では、実験回折パターンの 2θシフトはマウスを使いながら手動で変更できるようになり

ます（バージョン 1での対応する関数"Pattern"メニューから変更する以外の方法です）。 

実験回折データを 2θ（X）軸でシフトするにはマウスを回折パターン画像内に移動し、「Ctrl」と

「Alt」キーを押します（Mac では「Cmd」と「Alt」キーを押します）。カーソルは垂線と左右に広

がる矢印に変わります。そのまま「Ctrl」（「Cmd」）と「Alt」キーを押したまま、マウスホイール

を上に（奥に）向かって回すと、実験データを大きい 2θ値にシフトします。反対にマウスホイールを

下に（手前に）回すと、より小さい角度にシフトします。この変更は候補リストとリファレンス回折

パターンのピーク相関にも自動的に適用されます。 

元の 2θ値に戻すにはマウスホイールをクリックします。 

色、線のスタイル、フォントの選択 

Match! 2 では実験回折データ、計算で求められたパターン、リファレンスパターンなどの色や線のス

タイルを個別に設定できます。また、回折パターンに付けるテキストラベルやダイアログの要素（ボ

タンやダイアログウィンドウのテキスト等）のフォントも変更できます。 
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これらの変更は"Tools"メニューから"Colors and line styles"を選択するか、ツールバーで対応するボタ

ン をクリックすると開くダイアログで変更できます。このダイアログの変更をデフォルトとして保

存するにはダイアログの下にある、"Save as defaults"のチェックを付けてください。 

X 軸のスケール 

新バージョンでは、回折パターン画像の 2θ値と d 値だけではなく、1/d も X 軸に表示できます。変

更するには、"Tools/Options"ダイアログ内の"Graphics"ページから操作するか、キーボードショート

カットである、「Ctrl」＋「Alt」+G（Mac では「Cmd」+「Alt」+G）を押すか、対応するツールバ

ーボタン を押すとダイアログを表示します。 

 



ソフトウェアのメンテナンス 

Match! のインストールと起動 

Windows 版 

始めに、システム条件を確認してください。 

 Microsoft Windows XP、Vista、Windows 7を搭載した PC 

 1GB以上の RAM 

 1.5GB以上の空き容量を持つ HDD 

 最低 1024x768ピクセルの画像解像度（1280x800ピクセル以上推奨） 

※インストール方法の詳細については、製品に同梱されている Match! 2 のインストールガイドもご参

照ください。 

Match! 2をインストールするには、Match! 2のプログラム DVDからインストーラーを実行してくださ

い。Windows用インストーラーの最新版を次のリンクからダウンロードすることもできます。 

http://www.crystalimpact.com/match/download.htm 

Microsoft Vistaおよび Windows 7 の OSを使用する場合、管理者としてインストーラー（アンインス

トール時を含む）を実行する必要があります。「管理者として実行」するには、インストーラーのア

イコンを右クリックし、コンテキストメニューから「管理者として実行」を選択します。 

"End User License Agreement" の内容はインストーラーダイアログの第 2画面に表示されます。 

インストール終了後、インストールしたディレクトリ（初期設定では、"C:\Program Files\Match! 2"）

の"Match!.exe"をダブルクリックすると Match! が起動します。あるいは、デスクトップに作成される

ショートカットアイコン"Match!" をダブルクリックするか、Windows の"スタート"ボタンをクリック

し、"Match2/Match!" を選んでも、同じように起動できます。 

Mac OS X 版 

Match! のインストールと起動の前に、次のシステム条件を確認してください。 

 Intelプロセッサと Mac OS X 10.5.8 "Leopard"以降を搭載した Macintosh 

 1GB以上の RAM 

 1.5GB以上の空き容量を持つハードディスク 

 最低 1024x768ピクセルの画像解像度（1280x800ピクセル以上推奨） 

Mac OS X用のMatch! 2をインストールするには、DVDの"Mac OS X"のインストーラーを実行します

（その際、管理者のパスワードの入力を求められます）。インストーラー実行中はその指示に従って
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ください。"End User License Agreement" の内容がインストーラーのダイアログの第 2画面に表示され

ます。インストーラーの最新版を次の URLからダウンロードして、使用することもできます。 

http://www.crystalimpact.com/match/download.htm 

インストールが終了したら、Match! を起動します。起動するにはデスクトップに作成されるアイコン

を ダ ブ ル ク リ ッ ク す る か 、 Finder を 使 用 し て 実 行 し ま す （ デ フ ォ ル ト フ ォ ル ダ

"Application/Match2"）。 

Linux (32-bit) 

Match! のインストールと起動の前に、次の最低システム条件を確認してください。 

 PCの OSが Linux（Intel 32-bit版）であること（openSUSE、Ubuntu、Fedoranadoなど） 

 1GB以上の RAM 

 1.5GB以上の空き容量を持つハードディスク 

 最低 1024x768ピクセルの画像解像度（1280x800ピクセル以上推奨） 

インストールするには、DVDの"Linux"ディレクトリ内にあるのインストーラーを使用します。また、

インストーラーの最新版を次の URLからダウンロードして、使用することもできます。 

http://www.crystalimpact.com/match/download.htm 

インストーラーをハードディスクの一時的なディレクトリにコピーします。そして、ファイルへのア

クセス権限を確認してからインストーラーを実行します。実行権限がない場合、次のコマンドを実行

してください。 

chmod a+x Match-2.0-linux-installer.run <Return> 

更に、ソフトウェアを root 権限（管理者権限）でインストールする必要があります。これにはインス

トーラー(ファイル "Match-2.0-linux-installer.run")を実行する前に"su"コマンドを実行するか、"sudo"

コマンドを実行時に使用してください（下記参照）。 

sudo Match-2.0-linux-installer.run <Return> 

インストーラー実行中はスクリーンの指示に従ってください。"End User License Agreement"がインス

トーラーの第 2画面に表示されます。 

インストールの終了後、デスクトップのアイコンをダブルクリックすると Match!が起動します。また

は、"(Computer/)Applications/Other/ Match!"と操作するか、ソフトウェアをインストールしたディ

レクトリ（デフォルトでは"/opt/Match2" です）内で "Match.sh"というスクリプトで実行します。 

ライセンスのインストール 

ダウンロードパッケージからメインとなるソフトウェアのインストールが終了すれば、Match! は評価

版として起動します。評価版はインストールから 60 日間使用できます。その後、ライセンスをインス

トールして評価版ではなく製品版（無期限のもの）に切り替える必要があります。 
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ライセンスをインストールする方法は、Match! 2 のライセンス CD に保存されている"yourlicense.lic"

というファイルをプログラムディレクトリ内にコピーするだけです。ソフトウェアがインストールさ

れるディレクトリはデフォルトでは以下のようになっています。 

 Windows:  C:\Program Files\Match! 2 

 Mac OS X:  /Applications/Match2 

 Linux:   /opt/Match2 

このタスクを実行するには、管理者権限が必要になることもあります。 

コピーした後、正しいディレクトリにライセンスがコピーできたことを確認してから Match! を起動し

てください。取得したライセンスは、プログラムがスタートする時の画面（スプラッシュ画面）の下

部、ステータスバーの右側（プログラムウィンドウの下部）、ヘルプメニューの"About Match!"ダイ

アログやシステムメニューで確認できます。 

スキルレベルの調節 

Match! はデフォルトで"Beginner"設定で起動するようになっており、多くのステップを自動で行いま

す。ソフトウェアが起動してから、まずはインポートする回折データファイルの選択をするように促

されます。選択すると Match!は自動的に生データの解析とサーチマッチを行います。 

このバッチ機能は変更および無効化できます。設定を変更するには"File import"ダイアログを"cancel"

し（または、自動操作が終わるまで待ち）、メニューから"Tools/Options"と操作します。"Options"ダ

イアログの"Batch"タブではスキルレベル（デフォルトである"Beginner"から全てのステップを手動で

行う"Expert"まで）を変更できます。もちろん、必要に応じて自動化するバッチ処理のステップを選択

できます。 

オンラインアップデート 

デフォルトでは、起動時に Crystal Impact 社の Web サーバーに Match! の最新版が存在するか、自動

で確認します。最新版がある時は、ユーザに情報を伝えるダイアログが開きます。最新版をダウンロ

ードできるWebページに移動し、最新版のインストーラーをダウンロードできます。 

手動で最新版の有無を確認することもできます。操作としては "Help"メニューから"Check for 

updates..."を選びます。その後の操作は自動アップデートと同じように操作します。 

Match! をアンインストールする 

Windows 

Match! をアンインストールする場合、Windows の"スタート"ボタンをクリックし、"すべてのプログ

ラム"の中から"Match! 2"のフォルダを選びます。そのフォルダ内にある"Uninstall Match!"を選択すれ

ばアンインストールできます。 

Microsoft VistaかWindows 7を使っている場合、アンインストーラーを実行する時に「管理者として

実行」を選ぶのを忘れないでください。「管理者として実行」するには、"Match! 2"のフォルダ内にあ
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る"Uninstall Match!"のアイコン上で右クリックを行い、コンテキストメニューから「管理者として実

行」を選択します。 

あるいは、Windows の"スタート"メニューから"コントロールパネル"を選びます。それから"ソフトウ

ェア"（OS によっては"プログラムの追加と削除"および"プログラムと機能"と表記されます）を選ぶと、

Windows のソフトウェアのアンインストールダイアログが表示されます。"Match! 2"を選び、"変更/

削除"を選びます。（OS により、表記が異なる可能性もあります。）アンインストールのプログラム

が起動したら"OK"を選びます。 

Mac OS X 

Match! をアンインストールしたい場合、Finder を使用して"Applications/Match2"フォルダ内にある

"uninstall"をダブルクリックしてください。 

Linux (32-bit) 

Match! をアンインストールしたい場合、root権限("su"または"sudo"コマンドを使用)に切り替えてから、

Match! のプログラムディレクトリ内の"uninstall"を選択（ 例えば"/opt/Match2/uninstall"とある）し

てください。 

 



チュートリアル 

このチュートリアルでは、新しいソフトウェア Match! バージョン 2の紹介をします。ソ

フトウェアの中で最も重要な内容を順番に紹介していくので、すぐにご自身のプロジェク

トで使えるようになるでしょう。 

 

あなたは今 Match!を使って相同定を始めたいと、うずうずしているのではないでしょうか。本章のセ

ッションは Match!の最も重要な機能をカバーしているので、一読された後であればすぐにでもご自身

の相同定の課題に着手できるはずです。 

チュートリアルセッションに入る前に Match! の設定をデフォルト値に戻しておいてください。同僚の

方が設定を変更してしまっている可能性もあるからです。そのためにはまず Match! を起動します。次

に"Tools"メニューから"Restore factory settings"コマンドを選択してください。これですべての設定値

はデフォルトの状態に戻ります。また、"Tools"メニューから"Save as defaults"コマンドを選択すると、

その状態が恒久化されます。これで Match! はインストールされたときと同じ状態で動作することにな

ります2。 

すべてのチュートリアルセッションは COD-Inorganics を参照データベースとして使用しています。

ICDD PDF のような他のデータベースやご自身で作成した回折データを使用する場合、結果が異なり

ます。また、同じ COD-Inorganics を使用していても、データベースのバージョンによりデータの収録

内容は異なりますので、ご自身の環境での結果に置き換えてチュートリアルを読んでください。 

追加情報：この「チュートリアル ハンドブック」内のスクリーンショットは Mac OS X でキャプチ

ャされました。他の OSでは、基本的なキャプチャ内の内容は差異ありません。ただ、ウィンドウのフ

レームは異なる可能性があります。 

簡単な例題 

この一番初めのチュートリアルセッションでは、シンプルな相同定の例題に挑戦します。

この章の目的は、基本的なソフトの操作方法と機能についての知識（パターンインポー

ト、サーチマッチ、相選択、定量分析、レポート印刷）を身に着けていただくことです。 

まずは相同定の問題ではなく、Match! の使用法に集中するために、とても簡単な例から始めましょう。

この場合、操作が必要なのは分析したい回折データファイルを選択するだけで、Match! が残りの作業

を自動でやってくれます。 

それでは始めましょう。ここでは、鉱物サンプルの高品質な粉末回折パターンを入手したと仮定して

作業を進めて行きます。 

まだ Match! を起動していないなら、今起動してください3。すると、ほぼ空のスクリーンと共に、

"File/Open"ダイアログを表示します（図 10）。 

                                                                    
2 もちろんインデックスファイルの再作成は必要ありません。なお、現在の参照データベースに対する設定は変化しな

い点に注意してください。 
3 インストールの方法または起動の仕方が分からない場合は p.13 の「Match! のインストールと起動」を参

照してください。 
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Match! のスクリーンは 4つの部分に分かれています。左側上部の大きなパネルには回折

パターンを表示します。その下には候補エントリ一覧（"候補リスト"）を表示します。右

側には項目制限用の元素選択タブ（元素周期表）をデフォルトで表示します。この部分は

現在選択している"ピークリスト"および"データシート"を表示する領域でもあります。右

側下部ではマッチしたエントリの表（"マッチリスト"）を表示します。 

 

図 10：Match! 起動直後の画面です。デフォルトの"Beginner"設定では、分析を行う回折データを選択するダイアログ

を表示します。 

まずやることは、インポートする回折データファイルを選択することです。Match! プログラムディレ

クトリ内のサブフォルダ、"Tutorial"内にある"quickstart.rd"を選択し、"Open"をクリックします。 

Match! は次のステップを自動的に実行します。 

1) 選択したファイルから回折データをインポートします。 

2) インポートした生データを加工します。具体的には X 線放射による Kα2 の除去、生デー

タのスムージング、ピークの検出、2θエラーのチェックおよび修正を行います。 

3) サーチマッチの計算を行います。 

スクリーンは図 11と似たようになっているはずです。 
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図 11：Match! は生データの加工と共にサーチマッチの計算も自動で行いました。 

最も良い（大きい）"figure-of-merit"（FoM、性能指数）のエントリが左側下部の候補リスト内で上部

に表示され、すでに選択してあります。つまり、実験の回折パターンとの整合性を左側上部の画面で

判定できます。 

この後は、サンプル内に存在すると推測できるエントリを"figure-of-merit"（FoM）値と視覚的な実験

結果との当てはまり具合から判断します。 

図から分かるように、最も良い（大きい）"figure-of-merit"（FoM）を持つエントリは、Al2O3（コラ

ンダム、Corundum）の相です。（ご利用いただくデータベースにより、結果が多少変化してきま

す。）候補リストの右側にある、"I/Ic"の列を見てください。ここには、対応するエントリが（半）定

量相分析に必要なパラメータ I/Icを含んでいるか表します。COD（Match! のソフトウェアと共にイン

ストールされるデータベース）をリファレンスデータベースとして使用している時、パラメータ I/Ic

はすべてのエントリで使用可能です。これはデータインポートの際に回折パターンの計算と共に計算

されているからです。しかし、ICDD PDF や他のリファレンスパターンを参照している時は、パラメ

ータ I/Ic を含まないエントリもあるかもしれません。このようなエントリは半定量相分析には向いて

いません。 

1 番目のエントリを適合しているとして選択するには、1 番目の Al2O3（コランダム）が候補リスト内

でハイライトされている時にスペースキーを押します。他の方法として、そのエントリをダブルクリ

ックするか、候補リストからマッチリスト領域にドラッグしてもマッチングとして選択可能です。選

択したエントリは右側のマッチリストに表示されます。 

選択したエントリと同じ相に属するエントリは全て候補リストから消えます。これは、選択したエン

トリによってマッチするピークが使用済みになるからです（図 12）。 
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図 12：1番目の相（Al2O3、コランダム）をマッチングとして選択します。 

候補リストには、まだ良い（高い）figure-of-merit（FoM）値を持つエントリがあります。どうやらサ

ンプル内には他の相があるようです。次の候補エントリは自動的にハイライトされるので、2 番目の相

が CaCO3、方解石（Calcite）であることが分かります。先程のコランダムと同じように、スペースキ

ーを押してマッチリストに移動しましょう。 

候補リスト内で次の行はクオーツ（SiO2）を表しています。視覚的に実験パターンと比較してみて、

十分にマッチしているなら、スペースキーを押して選択してください。 

下図（図 13）を見ると分かるように、次のエントリは幾分低い figure-of-merit（FoM）値を示してい

ます（右側の列がオレンジ色になっているので分かります）。つまり、この相がサンプル内にある可

能性は低いということが分かります。よって、サンプル内に多く含まれている主要な相は全て同定さ

れたとみなすことができます。 
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図 13：不明なサンプルの相同定は完了しました。マッチリスト内の列、"Quant. (%)"にはサンプル内の各相の重量パー

セントを示します。 

この時点で、半定量相分析も完了します。マッチリスト内の"Quant. (%)"をご覧ください。この表から、

サンプル内には 61%（重量パーセント）のコランダム、22%の方解石、17%のクオーツが含まれてる、

と言えます。 

ここまで来たら、残りはレポートを表示するだけです。レポートは「Ctrl+R」のキーボードショート

カット（Mac では「Cmd+R」）を押す、対応するツールバーのボタンをクリックする、"View"メニュ

ーから"Report"を選択する、のいずれかで行えます。これらの操作の内どれかを行うと、図 14 のよう

なダイアログが表示されます。 
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図 14：候補リスト内からマッチする相を選び終えたら、レポートを表示してみてください。レポートには、回折の詳細

な結果がまとめられています。 

ご覧のように、レポートには細部にわたる解析結果が表示されます。最も重要な情報は"Matched 

Phases"セクションの一番上にまとめられています。ここではマッチした相のリスト、つまりサンプル

内にある可能性が非常に高い相を確認できると共に、それに対応する重量パーセント（半定量分析に

基づく）も表示されます。このサンプルには、61%のコランダム（Al2O3）、22%の方解石（CaCO3）、

17%のクオーツ（SiO2）が含まれています。 

これで操作についてのチュートリアルは終了です。このレポートは、印刷や保存することが可能です。

これらの操作は Reportウィンドウの下に表示される各ボタンをクリックしてください。 

もちろん、この例題は手を加えてきれいに整えてあります。実際に相同定を行う実験のデ

ータ等はこのように整えられたものではありません。ここで 1つ忘れないで欲しいのは、

Match! はデフォルトで"Beginner"のバッチ設定になっています。このモードは、可能な限

り多くのステップを自動化しています。熟練のユーザにはソフトウェアをより手動で操

作、つまりユーザレベルをより高いレベルに設定することをお勧めします。 

設定を変更するにはレポートを閉じ（"Quit"をクリックします）、"Tools"メニューから

"Options"コマンドを選択します。（Macでは"Match!"のプログラムメニューから

"Preferences..."を選んでください。）"Options"ダイアログが表示されたら"Batch"タブを選

択し、ダイアログ上部にある"user level"を選択してください。または、その下にあるオプ

ションから各ステップを個々に自動化するかどうか選ぶことができます。最後に、ダイア

ログ下にある"Save as defaults" のチェックボックスにチェックを付けて、変更をデフォル

トとして保存することを忘れないでください。 

 

 



粉末から相同定を行うヒント 

Match! を使用する際に忘れてはいけないことは、結果の精度は最初の"生データ加工"によって抽出さ

れるピークデータの質に大きく影響されることです。例えば、ピークのデータが 2θエラー（サンプル

の変位や検出器の 2θシフトにより、引き起こされる）を含んでいる場合や生データにノイズが多すぎ

てとても多くのピークを検出ししてしまう場合などには、良い結果は得られません（結果自体が得ら

れない可能性もあります）。 

相同定の過程の最初のステップとして、まず、ピークのデータのみがリファレンスデータベースに照

会されるようにすることがあります。これは、リファレンスデータベース（PDF や COD 等）自体も

ピークのデータのみで構成されているためです。つまり、良い結果をもたらすには、ピークデータの

精度が最も大切だと分かるでしょう。 

実際に分析するときにどのような影響が出てくるのでしょうか。Match! ではピークデータの判別を自

動で行うこともできますが、コンピュータは粉末回折専門家である熟練者の「目」にはかないません。

専門家の方がノイズとピークを見分けることには長けています。つまり、時間を割いて生データとピ

ークデータの精度を厳密に評価する方が良いことになります。Match! は、この手順を快適に行えるよ

う、複数の機能を準備しています。 

スムーズに作業する流れとして参考にしてください。 

 生の回折データをインポートしたら、必要に応じて Kα2 除去を行います（メニューから、

"Pattern/Subtract alpha2"）。パターンがでこぼこしていたら、「生データのスムージング

（メニューから"Pattern/Raw data smoothing")」を 1、2 回行うのもいいでしょう。この時の

注意点として、あまりスムージングをやりすぎると小さいピークまで消してしまう可能性があ

ります。その結果、少数相を見落としてしまうこともあり得るので、気を付けてください。 

 バックグラウンドの放射線が強い場合、自動的に検出されたバックグラウンドの曲線の確認と

修正を行う必要があります。そのために、まずはバックグラウンド曲線が回折パターンに表示

されているか確認しましょう。操作としては、パターンのグラフィックコンテキストメニュー

（パターン画像エリア内で右クリックすると開きます）から選びます。そして、マウスを使っ

てバックグラウンドのコントロールポイント（バックグラウンド曲線状の小さな四角形）を移

動したり増やしたりできます。マウスを使ってバックグラウンドコントロールポイントを変更

する詳細は付録の p.59の"マウスボタンとキーの組み合わせ一覧表"をご覧ください。 

 特にパターンに問題が無い場合、ピークサーチ（peak search）（メニューから"Pattern/Peak 

searching"と選択）かプロファイルフィッティング計算（メニューから"Pattern/Profile fitting"

と選択）を行い、最初のピークデータを入手します。 

 では、データを詳しく見ていきましょう。まずはピーク画像の左側、低 2θエリアにズームし

ます。そして、そのピークの位置や大きさなどを調べながらゆっくりと右へ、高 2θエリアに

移動していきます。Match! はズームやトラッキングに関する、多くのキーボードショートカッ

トやマウス機能のオプションを備えています。詳細については p.59 の"マウスボタンとキーの

組み合わせ一覧表"をご覧ください。この拡大したパターンを見ながらピークの追加や削除を行

い、各ピークをプロファイルデータに当てはめて正確な強度の値を入手します。 



 24 

 生データの中の最大値で本物のピークだと推定できるものは、実際には多くのピークが重なっ

ています。同時に、可能な限り少ないピークを使っています。ピーク間にある"何もない"空間

はマッチする相を探す時はもちろんですが、マッチしていない相を判別する時にも重要になり

ます。つまり、本当に自信のあるピークだけを使っていくとサーチマッチ計算の分離力も強化

できます。 

 全てのパターンを検査し終わり、選択したピークに納得したら、"Pattern"メニュー内の当ては

まるコマンドを使用し、必要に応じて資料の変位エラーやゼロポイントの確認及び修正を行っ

てください。修正値についてはヒストグラムを使用しながら判断できます。もしサーチマッチ

が納得できる結果を出さなかった場合、1度戻って別の修正を行ってください。 

 2θエラーの可能性を修正するのに、既知の相がサンプル内にあることが分かっている前提で、

内部基準を使うことができます。その際は「Ctrl+F」（Mac では「Cmd+F」）を押し（または

ツールバーの右上部にある"Find phases/entries"をクリックし）、分かっている相の名前、化

学式あるいはエントリ番号を入力して「Enter」を押します。Match! は対応するエントリを画

面下部にある候補リストに表示します。そして、項目（名前か化学式）にマッチするエントリ

を自動的にハイライトします。結果として対応する回折パターンの画像が上の画面に表示され

ます。これで、2θ軸をハイライトされた内部基準に合わせて変更するには、「Ctrl+T」（Mac

では「Cmd+T」）を押します。 

 ここまでくれば、あとはサーチマッチ計算を行い、結果のエントリを検証し、マッチする相を

選ぶだけです。 



リファレンスパターンデータベース  

概略 

本マニュアルの紹介で伝えている通り、Match! は相同定を行う際、粉末回折パターンを既知のリファ

レンスパターンと照会しています。つまり、Match! はリファレンスパターンを提供する"リファレンス

データベース"を必要とします。Match! はリファレンスデータベースにはとても柔軟に対応出来るので、

データベースの入手および使用に関してはいくつか選択肢があります。 

 "Crystallography Open Database"（COD）4を元にした無料のリファレンスデータベースは

Match! をインストールした時に自動的にインストールされるので、インストール後直ぐに使用

できます5。このデータベースは "Crystallography Open Database"(COD) ４の結晶データから計

算された粉末回折パターンをまとめてあります。COD 自身も IUCr journals6や"American 

Mineralogist Crystal Structure Database"(AMCSD)7等に結晶構造データを発表しています。 

ここでデータの無料配布を許可していただいた Pete Strickland(IUCr)、Armel Le Bail と

Saulius Grazulis (COD)、そして Bob Downs(AMCSD)の各氏に厚く感謝いたします。 

COD リファレンスデータベースから得たエントリは全て原子座標を含み、それを元に粉末回

折パターンは計算されます。これとは別に、全てのエントリに対して I/Ic 値が計算されている

ので、半定量分析を行えます。追加またはアップデートされたリファレンスデータベースを無

料でダウンロードするには次の URLにアクセスしてください。  

 

http://www.crystalimpact.com/match/download.htm#refdb 

 伝統のあるリファレンスパターンデータベースは ICDD8によって提供された、"PDF"データベ

ースと呼ばれています。PDF データベースには複数の種類（PDF-2、PDF-4+、PDF-

4/Organics、 PDF-4/Minerals）があり、そのすべてを Match! で使用できます 9 。 

開発者の認識では PDFが最も大きいデータベースで、最も分かりやすいリファレンス回折パタ

ーンを提供しています。 

                                                                    
4 http://sdpd.univ-lemans.fr/cod 
5 Match! のデモ版を使用している場合、COD 内の"無機物"サブセットのみをインストールしています。

COD の全てのデータベースをダウンロードしてインストールするのは Match! の Web ページから行うか、

ECM-や IUCr-カンファレンス等で配布している Crystal Impactの DVDにあります。 
6  International Union of Crystallography, 5 Abbey Square, Chester CH1 2HU, United Kingdom. 
http://journals.iucr.org 
7  R.T. Downs, M. Hall-Wallace, ''The American Mineralogist Crystal Structure Database``, American 
Mineralogist 88, 247-250 (2003). http://rruff.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php 
8 International Centre for Diffraction Data, 12 Campus Boulevard, Newtown Square, PA 19073-3273, U.S.A. 
Phone: +1-610-325-9814; Fax: +1-610-325-9823; E-mail: info@icdd.com, Internet: www.icdd.com 
9 ICDD のリレーショナルデータベース製品（PDF-4、PDF-2）は Windows のプラットフォームでのみ提供

されています。ただし、Mac OS Xや Linuxでは、有効なライセンスがあれば PDF-2の「古い」データベー

ス（2005年以前の物）を使用できます。 
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 また、1993-2002 年の間にリリースされた ICSD/Retrieve 版をお持ちの場合、これも利用でき

ます10。Match! は ICSD/Retrieve のエントリをユーザデータベース内にインポートし、それか

ら粉末回折パターンの計算を 1ステップで実行可能です（p.39）。 

 多くのユーザは（まだ）COD や PDF のデータベースにない、自身の研究に使用する回折パタ

ーンを持っているでしょう。その場合、これらのパターンを「通常の」リファレンスパターン

と共に相同定で使うことができます。これには「ユーザデータベース（user database）」を使

います。（p.37） 

今まで紹介してきたリファレンスデータベースの質を評価するために、複数のテストを行いました。 

伝統と格式のある ICDD PDF データベースを使用した場合と比べると、無料の COD データベースを

使った時の方がややばらけた結果となりました。鉱物のサンプルを調査したところ、結果はとても良

く、AMCSD（COD 内に含まれている）の情報がしっかりしているためであると考えられます。鉱物

以外でも、ほとんどの場合で正しく相を同定できていました。しかし、ごく少数のサンプルでは COD

内にそのデータが無かったため、主相を判別できませんでした。ICDD PDF-2を使用した時は、全ての

相同定が問題なく行われました。 

開発者の経験から、COD データベース（最近のエントリを多く含んでいる）と ICSD/Retrieve データ

ベース（「古い」エントリを多く含んでいる）の両方を組み合わせて使うのが最も良い結果を生みま

す。この方法が、最近の ICDD PDFデータベースを持っていない場合に最適な結果をもたらします。 

つまり、鉱物や似たようなサンプルを分析している時は、無料の COD データベースで十分でしょう。

それ以外のユーザは ICSD/Retrieveのリファレンスパターンを CODデータベースと組み合わせて使用

するか、ICDD PDF-2または PDF-4の使用をお勧めします。 

リファレンスデータベースを選ぶ際は、常にサンプル内に予測できない相が含まれている可能性があ

ることを忘れないでください。大きなデータベースを使用すると回折パターンの中でも特徴的な（ま

たは、不思議な）相が組み込まれているので、取りこぼしの可能性は低くなります。 

リファレンスデータベースライブラリ 

Match! と共にインストールされたリファレンスデータベース（一般的に CODか CODのサブセットで

ある"Inorganics"）とは別のリファレンスデータベースを適用したい時は、まず「リファレンスデータ

ベースライブラリ」に追加する必要があります。図のように、現在ユーザが使用できる全てのリファ

レンスデータベースを表形式にまとめてあります。表の行はそれぞれ 1 つのリファレンスデータベー

スを表し、名前、エントリ数、データベースやインデックスファイルのパスおよび場所を表示します。

表は 2種類あり、1つは全てのユーザにご利用いただけるもの、もう 1つは現在のユーザにのみアクセ

スいただけるものです（図 15）。 

                                                                    

10もちろん、ICSD/Retrieve を使用するには有効なライセンスが必要です。ライセンスが有効か、確認

が必要な方は FIZ Karlsruhe (Germany) (e-mail:crysdata@fiz-karlsruhe.de)までお問い合わせください。 
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図 15：リファレンスデータベースライブラリ（"Reference Database Library"）を使うと、様々なリファレンスパター

ンデータベースを PC上で管理できます。図の場合、CODデータベース（REV28212）がこの PCを使用する全てのユ

ーザに対して設定されていて（上の表）、相同定の時に使用されています（"Cur."列参照）。これ以外に「PDF-2 

Release 2004」も全てのユーザが使用可能です。そして、もう 1つの CODバージョン（REV22182）は現在のユーザの

みが使用できます。 

このリファレンスデータベースライブラリのおかげで Match! は複数のリファレンスパターンデータベ

ースを 1 度に扱うことができます。メモリ内に回折データを残したまま（インデックスファイルを作

成した）リファレンスデータベースを切り替えることも可能です。つまり、複数のリファレンスデー

タベースの相同定結果を比較できます。もちろん、切り替えを行う時にリファレンスデータベースの

インデックスファイルを作り直す必要はありません。 

"Reference Database Library"ダイアログはMatch! と共にリファレンスデータベースをインストールし

ていない場合に、Match! を起動すると自動的にダイアログが表示されます。また、"Tools"メニューか

ら"Select Reference Database"と選択するか、ツールバーのボタン  をクリックしてダイアログを

開く方法もあります。 

既に述べられている通り、リファレンスデータベースライブラリは現在のユーザが利用可能な全ての

リファレンスデータベースのリストを表示します（以下参照）。リファレンスデータベースごとに名

前、エントリ数、データベースの保存場所を表示します。使用中のデータベースは、左側に">>>"で印

を付けられます。  

複数のユーザが共同で利用する PCでは、ユーザごとのリファレンスデータベースを作成できます。こ

れは、一般のユーザ（管理者権限のないアカウント）がリファレンスデータを作成できます。もちろ

ん、一般のユーザがリファレンスデータベースを作成すると、自分自身（作成したアカウントのみ）

でしか使用できません。管理者権限のあるアカウントでは全ユーザのためのリファレンスデータベー

スを作成できます。全ユーザが使用できるデータベースは、先ほどのウィンドウの上の表に表示され

ます。この表に記載してあるデータベースは、一般ユーザでは変更および削除できません。 
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リファレンスデータベースの管理は"Reference Database Library"ダイアログの下にあるボタンを利用

します。各ボタンの機能は下記の通りです。 

 Select サーチマッチやデータベース検索のために、別のリファレンスデータベースを選択しま

す（その際に新たなインデックス作成を行う必要はありません）。新しいリファレンスデータ

ベースを選択すると、現在の候補リストは更新されます。これは、例えば 1 つのデータベース

にはあるけれど、もう片方にはエントリが無いという問題が起こらないようにするためです。 

 Create 新しいリファレンスデータベースを作成します（例えば、既存の Match! ユーザデータ

ベースから作る11、エントリデータを cifファイルまたは ICSDからインポートする 11）。 

 Add 特定のディレクトリ内で"ready for usage"（使用準備完了）に保存してあるリファレンス

データベースを追加します 11。 

 Rename 既存のリファレンスデータベースの名前を変更します 11。 

 Shift 印をつけたリファレンスデータベースで使用中の PDF-2 データベースの位置を新しいデ

ィレクトリに変更します。 

 Delete 既存のリファレンスデータベースを削除します。 

 Quit "Reference Database Library"を閉じます。 

 

新しいリファレンスデータベースを作成する 

Match! はパターンの元、つまり PDF や CODを直接参照する訳ではありません。これらのデータを使

用するには"インデックスファイル"と呼ばれるものが必要です。このファイルは、元のデータから抽出

してソートした情報を格納し、より速く回折パターンの参照および検索を行えるようにしています。

別の言い方をすると、新しいリファレンスデータベースを作成するということは元となるデータベー

スの新しいインデックスファイルを作成するということです。 

新しいリファレンスデータベースを作成する場合、Reference Database Library ダイアログの"Create"

ボタンをクリックします。すると、"Create Reference Database"ダイアログが表示されるので、粉末回

折パターンのソースデータを選びます。 また、新しいリファレンスデータベースの名前を設定し、こ

のリファレンスデータベースに関係するファイルを保存するフォルダを選択できます（図 16）。 

                                                                    
11 現在のバージョンではまだご利用いただけません。 
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図 16：このダイアログを使うと、Match! で使える新しいリファレンスデータベースを作成できます。 

設定方法の詳細についてはインデックスファイルを作成するデータベースにより異なります。次の章

で該当する箇所をご覧ください。 

PDF-4 または PDF-2 

現在、ICDD PDF-4 と PDF-2 データベースは Windows でのみ提供されています。Mac および Linux

で Match! をインストールした方はご利用いただけませんのでご注意ください。この章では、既存の

ICDD PDF-4または PDF-2をMatch! のリファレンスデータベースに設定する方法を、Windowsの PC

を使って説明します。 

では、ICDD PDF4+ Release 2010データベース（先に PCにインストールしておく必要があります）を

リファレンスデータベースに追加しましょう（PDF-2 を設定する際の手順もこれから説明するものと

同じです）。 

先程説明したように Reference Database Library ダイアログで"Create"ボタンをクリックすると、

Match! は PDF関連の製品（PDF-4+または PDF-2）の有無を自動的に検索します。最低 1つの PDF リ

ファレンスデータベースが見つかると、ダイアログ上部の"ICDD PDF"のチェックボックスにチェック

が付きます。1番に見つかった PDFは"ICDD PDF"のドロップダウンボックス内ですでにハイライトさ

れています。別の PDF のバージョンを選びたい時は、ドロップダウンボックスをクリックして当ては

まる行をハイライトしてください。例の場合、ICDD PDF4+/Release 2010 を使いたいのですでにハイ

ライトされています（図 17）。 



 30 

 

図 17：ICDD PDF4+ Release 2010データベースを Match! のリファレンスデータベースとして選択すると図のようにな

ります。 

新しいリファレンスデータベースの名前を変更するにはダイアログの下部で行えます（その際、

"Automatic"のチェックボックスのチェックを外してください ）。また、その新しいリファレンスデー

タベースのインデックスファイルを保存する場所（ディレクトリ）も変更できます。通常、Match! は

自動で最適な名前とディレクトリを設定します。 

管理者権限を持っている場合、その PCの全てのユーザが使用できるリファレンスデータベースに（ま

たは、個人用に）設定することも、リファレンスデータベースを使う新規ユーザのデフォルトリファ

レンスデータベースに設定することもできます。 

選択をしてからダイアログ下部の"OK"ボタンをクリックすると、インデックスファイルの作成を開始

します。インデックス作成の経過を表す小さなウィンドウが表示されます（図 18）。大量のデータを

読み込み保存しないといけないので12、インデックスファイル作成には時間がかかります。この手順は

ハードディスクへのアクセススピードと使用している PC の処理速度に大きく左右されますが、30 分

から 1 時間、場合によってはそれ以上の時間がかかるでしょう。インデックス作成が終了すると、そ

れを示すメッセージを表示します。その後、新しいリファレンスデータベースは「リファレンスデー

タベースライブラリ」のリストに表示され、選択できるようになります（図 19）。 

 

図 18：このウィンドウはインデックスファイル作成の進捗を表示します。 

                                                                    
12 PDF-4+ Release 2010は 300,000以上のエントリを有しています。 
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図 19："PDF-4+ 2010 RDB"リファレンスデータベースは全てのユーザに利用可能なリストに追加されました。 

"Reference Database Library"内で新しいリファレンスデータベースがただ 1 つ利用可能なデータベー

スならば、それを自動的に使用するように選択されます。複数のデータベースが利用可能な場合、新

しいデータベースを手動で選んでください。表の中で使用したいリファレンスデータベースの行をク

リックして、ダイアログ下部の"Select"ボタンをクリックします。例えば PDF データベースのライセン

スにチェックが付いている状態で、新しいリファレンスデータベースを選択したと印を付けます。そ

の印は、行の左側にある">>>"で表わされます。 

ここまで設定が終われば、"Quit"をクリックして Reference Database Library を閉じます。すると、

PDF-4+のリファレンスデータベースを使用して相同定やデータベース検索が行われます。 

PDF-2やその他の現行の ICDD PDFデータベース製品を使用したい時は、今まで説明した PDF-4+と同

じように設定できます。 

古い形式の PDF-2 

ICDD PDF-2 の古い形式（2005 年以前にリリース）の物をリファレンスデータベースとして使用した

い時は次のように設定してください。 

現行の PDF-2 や PDF-4 バージョンのように、まず、ICDD PDF データベースを使用するので"Create 

Reference Database"ダイアログ内の上部にある"ICDD PDF"を選びます。それから"ICDD PDF"の下に

ある、"PDF-2 Release 2004 (or earlier versions)"の行をクリックします（図 20）。 
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図 20：この図では 2005年以前にリリースされた ICDD PDF-2データベースをリファレンスデータベースとして登録し

ます。 

次に、PDF-2 データベース（"pdf2.dat"のような名前のファイル）が保存してあるディレクトリを

"Location of PDF-2 / NBS*AIDS83 database"の下にある入力ボックスに入力します。このファイルおよ

びディレクトリの選択には「...」をクリックすればブラウズして選択できるようになるので便利です。 

ディレクトリ内にある"pdf2.dat"のような名前のファイルを選択すると"File Open"ダイアログを表示し

ます。その後、ファイルやディレクトリを選択するために"Open"をクリックします。別のダイアログ

が開き、これから使う PDF-2 の有効なライセンスを保有しているかを確認します。ライセンスの有効

性が確認されると、PDF-2のデータベースが保存してある場所が入力ボックスに表示されます。 

新しいリファレンスデータベースの名前は変更することができ、操作はダイアログの下部で行えます

（その際、"Automatic"のチェックボックスのチェックを外してください ）。また、その新しいリファ

レンスデータベースを保存する場所（ディレクトリ）も変更できます。通常、Match! は自動で適切な

名称とディレクトリを設定します。 

管理者権限を持っている場合、その PCの全てのユーザが使用できるリファレンスデータベースに（ま

たは、個人用に）設定することも、リファレンスデータベースを使う新規ユーザのデフォルトリファ

レンスデータベースに設定することもできます。 

選択をした後ダイアログ下部の"OK"ボタンをクリックすると、インデックスファイル作成を開始しま

す。インデックス作成の進捗は小さなウィンドウで表示されます（図 21）。この手順には数分を要し

ます。インデックス作成が終了すると、それを示すメッセージが表示され、新しいリファレンスデー

タベースは Reference Database Libraryのリストに表示され、選択できるようになります。 
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図 21：このウィンドウはインデックスファイル作成の進捗を表示します。 

"Reference Database Library"内で新しいリファレンスデータベースがただ 1 つ利用可能なデータベー

スならば、それを自動的に使用するように選択します。それ以外なら、新しいデータベースを手で選

んでください。表の中で使用したいリファレンスデータベースの行をクリックして、ダイアログ下部

の"Select"ボタンをクリックします。PDF データベースのライセンスにチェックが付いている状態で、

新しいリファレンスデータベースを選択したと印を付けます。その印は、行の左側にある">>>"で表わ

されます。 

ここまで設定が終われば、"Quit"をクリックして"Reference Database Library"を閉じます。そして、

PDF-2のリファレンスデータベースを使用して相同定やデータベース検索を行います。 

ユーザデータや ICSD/Retrieve 

ご自身の回折パターンや ICSD/Retrieve データベースを相同定に使用することも可能です。リファレ

ンスデータベースとして登録する前に、必要な回折パターンまたは結晶構造を保存および変換する必

要があります。これは"User Database Manager"ダイアログ13を使い、"User database"ファイル（拡張

子.mtu）として保存します。 

まだファイルを保存していないなら、先に p.37 の手順に従い mtu ファイルをデータから作成します。

その後、改めてこの場所まで戻ってきて読み進めてください。 

既存のユーザデータベースファイル（.mtu）をリファレンスデータベースとして利用する操作は古い

バージョンの PDF-2を使った時と似ています。まず、ユーザデータベースを利用することを Match! に

伝えるため、"Create Reference Database"ダイアログの中央にある"User database"オプションを選択し

ます。そして"Location:"の入力ボックス右隣りにある、"Select user database file (*.mtu)"をクリックし

てmtuファイルの保存場所を指定します。 

"File Open"ダイアログが表示され、保存している mtu ファイルを選択します。そして、"Open"をクリ

ックしファイルやディレクトリを指定して"Create Reference Database"ダイアログに戻ります。入力ボ

ックスには選択したmtuファイルのパスが表示されます（図 22）。 

                                                                    
13 "User Database Manager"ダイアログは直接、開くことができ、"Create/modify user database..."のボタン

をクリックするか、"Tools"メニューから"User Database Manager"と操作します。 
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図 22：新しいリファレンスデータベースを作成するのに使うデータベースファイルの選択が完了しました。 

新しいリファレンスデータベースの名前は変更可能です。その操作はダイアログの下部で行います

（その際、"Automatic"のチェックボックスのチェックを外してください ）。また、その新しいリファ

レンスデータベースを保存する場所（ディレクトリ）も変更できます。通常、Match! は自動で適切な

名称とディレクトリを設定します。 

既存のユーザデータベース（mtuファイル）を元に新しいリファレンスデータベースを作

成する時に選択した mtuファイルは、インデックスファイルを保存するフォルダにコピ

ーされます。つまり、後程、元のユーザデータファイルを変更したり消去しても、リファ

レンスデータベースには影響ありません。 

管理者権限を持っている場合、その PCの全てのユーザが使用できるリファレンスデータベースに（ま

たは、個人用に）設定することも、リファレンスデータベースを使う新規ユーザのデフォルトリファ

レンスデータベースに設定することもできます。 

選択した後はダイアログ下部の"OK"ボタンをクリックすると、インデックスファイルの作成を開始し

ます。インデックス作成の経過は小さなウィンドウで表示されます（図 23）。インデックスファイル

作成の工程は、エントリ数、ハードディスクへのアクセススピード、使用している PCの処理速度に大

きく左右され、数分の時間を要します。インデックス作成が終了すると、それを示すメッセージが表

示されます。その後、新しいリファレンスデータベースは" Reference Database Library"のリストに表

示され、選択できるようになります。 

 
図 23：このウィンドウはインデックスファイル作成の進捗を表示します。 



 35 

"Reference Database Library"内で新しいリファレンスデータベースがただ 1 つ利用可能なデータベー

スならば、そのデータベースを使用するように自動的に設定されます。複数のデータベースが登録さ

れている場合、新しいデータベースを手動で選んでください。表の中で使用したいリファレンスデー

タベースの行をクリックして、ダイアログ下部の"Select"ボタンをクリックします。選択されたデータ

ベースは、行の左側に">>>"マークが表示されます。 

ここまで設定が終われば、"Quit"をクリックして"Reference Database Library"を閉じます。その後は、

新しく選択したリファレンスデータベースを使用して相同定やデータベース検索が行われます。 

リファレンスデータベースを選ぶ 

既存のリファレンスデータベースをサーチマッチや検索で使用するには、目的のデータベースを

Reference Database Libraryダイアログで選びます。それから、ダイアログ下部にある"Select"ボタンを

クリックします。選択したデータベースが PDF-2（2004年以降のリリース）または PDF-4+なら、ライ

センスの有効性が確認されます。最終的に選択したリファレンスデータベースには、行の左側に">>>"

マークが表示されます。 

次の事柄に注意してください: 

 "Reference Database Library"を開くときに候補リスト内にエントリがある場合、別のリファレ

ンスデータベースを選ぶとその候補リストは更新されます。これは、あるリファレンスデータ

ベースにあるエントリは、他のリファレンスデータベースに無い可能性が高いためです。 

 現在選択中のリファレンスデータベースの名前は Match! ウィンドウの下にある、ステータス

バーに表示します。この名前は、"Reference Database Library"を閉じると更新されます。 

リファレンスデータベースを追加する 

リファレンスデータベースのバックアップを作成するには、リファレンスデータベースインデックス

を直接コピーするだけです。リファレンスデータベースの保存場所は Reference Database Libraryダイ

アログの最も右側の列に表示されます。 

バックアップコピーを後程使うか復元するには、そのコピーを正しいディレクトリにコピーします。

そして、Reference Database Library ダイアログの"Add"ボタンをクリックします。"File Open"ダイア

ログが開くので、"Match! Reference Database"ファイル(MatchRefDBInfo.mtn)を選びます。このファ

イルには同じディレクトリのインデックスファイルを使用するのに必要な情報が入っています。

"MatchRefDBInfo.mtn"のファイルを選択して"Open"をクリックします。 

管理者権限を持っている場合、その PCを使用する全てのユーザが新しいリファレンスデータベースを

使用できるように（または、個人用に）設定することもできます。そして、新しいリファレンスデー

タベースは Reference Database Libraryダイアログに表示され、すぐに使用できるようになります。 

リファレンスデータベースの名前を変更する 

既存のリファレンスデータベースの名前を変更したい時は、まず、Reference Database Library ダイア

ログでそのデータベースを選択します。そして、ダイアログ下部にある"Rename"ボタンをクリックし

ます。開く入力ウィンドウに新しい名前を入力し、"OK"を押すとリファレンスデータベースライブラ

リのリストの名前が更新されます。 
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次の事柄に注意してください: 

 一般ユーザ（管理者権限の無いアカウント）の時は"Your personal reference databases"リスト

内のリファレンスデータベースしか名前の変更はできません。 

 現在選択中のリファレンスデータベースは Match! のウィンドウの下部分のステータスバーに

表示されます。この名前はリファレンスデータベースライブラリを閉じると更新されます。 

PDF-2 リファレンスデータベースを移動する 

現在使用中のリファレンスデータベース内に PDF-2 の"古い"形式のものがある場合、該当する PDF-2

データベースファイルを別の場所に移動できます。まず、該当するファイル（"pdf2.dat"または、似た

形式のもの）を新しい場所に移動またはコピーします（Windows のエクスプローラーやファイルマネ

ージャーを使って該当するフォルダを選択し、"pdf2.dat"をその場所で選びます）。Match! はこのファ

イルの内部リファレンスを更新するのでデータの読み込み中にどのフォルダを参照すればいいのか分

かる仕組みになっています。その情報は、エントリのデータシート等に表示されます。 

リファレンスデータベースを削除する 

リファレンスデータベースをコンピュータ上から削除するには、Reference Database Library ダイアロ

グで目的のリファレンスデータベースを選択します。そして、ダイアログ下部にある"Delete"ボタンを

クリックします。警告メッセージが表示されたら、「物理的」に該当するインデックスファイルを削

除するか尋ねられます。"No"を選択すると、"Add"ボタンを使えば同じリファレンスデータベースを後

で復元できます。"OK"を選ぶと、目的のリファレンスデータベースはリファレンスデータベースライ

ブラリのリストから削除されます。 

一般ユーザ（管理者権限の無いアカウント）の場合は、"Your personal reference databases"リスト内

のリファレンスデータベースしか削除できません。 
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ユーザデータベース 

概略 

本マニュアル内で既に説明したように、粉末回折データからの相同定には"リファレンスパターンデー

タベース"が必要になります。ICDD の PDF 製品が最も有名で、リファレンスパターンといえば多くの

場合このデータベースを指していました。しかし、他にもリファレンスパターンとなるデータベース

があります。例えば、Match! に付属している COD データベース、初期の ICSD(Retrieve)データベー

ス、ご自身の回折データなどが使えます。ご自身の回折データは特に、まだ回折データや結晶構造が

出版されていない新しい物質をラボなどで生成した場合に有効です。 

COD リファレンスデータベースは Crystal Impact 社の Web ページから無料かつ、すぐに使える状態

でダウンロードできます。ICSD/Retrieve あるいはご自身の回折パターンを Match! で使うには、まず、

"ユーザデータベースエントリ"にインポートしてください。 

ユーザデータベースのエントリは複数のソースからインポートできます。 
 

 ICSD/Retrieve データベース (1993-2002 リリース) 

 結晶構造データ (一般的に CIFファイル形式) 

 実験室の回折計で計測した化合物 

 発表された論文 

 同僚のユーザデータベース 

これらのユーザ回折パターンは"ユーザデータベース"（拡張子.mtu）に保存する必要があります。その

後"Create Reference Database"ダイアログ（p.33）で選び、リファレンスデータベースとして使用しま

す。このセクションでは、上記の元データからユーザデータベース（.mtu ファイル）の作成方法を紹

介します。 

ユーザデータベースを作成する 

ユーザデータベースの作成と管理の中心を担うツールは"User Database Manager"と呼ばれます。（メ

イン）ツールバーのボタン をクリックする、"Tools"メニューから"User Database Manager"を選択

する、"Create Reference Database"ダイアログ内の"Create/modify user database..."ボタンをクリック

する、のいずれかの操作で開きます。 
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図 24：これは空のユーザデータベースです。 

"User database manager"ウィンドウ（図 24）は 3つの部分に分かれています。一番上には 9個のボタ

ンがあり、基本的な操作（インポートやエントリの追加、等）を行うことができます。その下、ウィ

ンドウの上半分は現在のエントリリストを表示します。最後に、下半分には"tabsheet"（タブシート）

があり、上記のエントリを表示して編集できます。各タブシートへの切り替えは目的のタブシートヘ

ッダをクリックすることで行えます。 

最初のタブシート、"Summary"は他のデータベースフィールドの抜粋を表示します。ここではデータ

を閲覧するだけで、編集は行えません。2 番目のタブシート"General"では、結晶相の情報、例えば化

学式や化学名などが表示されます。3 番目のタブシート、"Crystal structure"は結晶構造のデータを入

力でき、その次の"Diffraction pattern"を計算できます。"Diffraction pattern"タブでは、単に回折パタ

ーンを計算して見るだけではなく、回折パターンをピークリストファイルとしてインポート（または、

エクスポート）できます。また、回折データを手動で入力することもできます。最後に、"Properties / 

Bibliography"タブシートは例えば、密度などの物理的性質と文献データベースの情報にアクセスでき

ます。 

以下のサブセクションでは、実際にユーザデータベースを作成する中でデータベースにデータを入力

する様々な例を紹介します。データを追加したら、変更したユーザデータベースは mtu ファイルとし

て保存してください。"Quit"ボタンをクリックして User Database Managerダイアログを閉じると、ユ

ーザデータベースの保存を確認するダイアログが表示されます。ダイアログを開いている最中に保存

するには、ダイアログウィンドウの上部にある"Save"ボタンをクリックします。 
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ICSD/Retrieve からインポートした結晶構造を元にパターンを計算する 

1993-2002 年にリリースされた ICSD/Retrieve の有効なライセンス14がある場合、結晶構造データを

ICSD から追加費用無くインポートすることで強力なリファレンスデータベースを作成できます。この

インポート手順の中で、粉末回折パターンと定量分析で必要な I/Ic値は自動的に計算されます。 

User database manager ダイアログ上部の"Import"ボタンをクリックしてください。すると、cif

（crystallographic information files）形式、他の Match! のユーザデータベース、ICSD 形式のどのデ

ータをインポートするか尋ねるダイアログが表示されます（図 25）。 

 

図 25: このダイアログでは、インポートするデータの元形式を選択します（cif-ファイル、Match! ユーザデータベース

ファイル、ICSD）。 

図  25 のように "ICSD/Retrieve"のオプションに印を付けて "OK"をクリックします。次に、

ICSD/Retrieve データベース（"ICSD.NEW"ファイル）が保存してあるディレクトリを選択します。

"File Open"ダイアログが表示されるので、"ICSD.NEW"ファイルを選びましょう。一般的に、このファ

イルは ICSD/Retrieve プログラムディレクトリ内の "INDEX"サブディレクトリにあります。

"ICSD.NEW"ファイルを見つけて選択したら、"Open"をクリックしてください。 

新しいダイアログが表示されるので、インポートする ICSD/Retrieve バージョンに対して有効なライ

センスを持っていることを認証してください（図 26）。認証はプロトコルのログファイルに記載され

ます。 

 

図 26：ICSD/Retrieveデータベースのインポートおよび使用の前に有効なライセンスの確認が必要です。 

                                                                    
14 ライセンスが有効か確認したい方は、FIZ Karlsruhe (Germany) (e-mail: crysdata@fiz-karlsruhe.de)までお

問い合わせください。 
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有効なライセンスを持っていることが確認されると、新たなダイアログが表示されて回折パターンの

計算に関する設定を調整できます。放射線タイプ（X 線および中性子線）、波長、最大 2θ角度、デー

タベースに入れるピークの最大数を設定できます（図 27）。この方法で中性子回折のリファレンスデ

ータベースを簡単に作成できます。 

 

図 27：複数のオプションを使ってリファレンスの粉末回折パターンの計算を調整できます。調整できるパラメータには

例えば波長や 2θ上限などがあります。 

必要な箇所を調整したら、"OK"をクリックします。これで設定は終了です。選択した ICSD/Retrieve

データベースからエントリのインポートを開始します。進捗は小さなウィンドウに表示されます。 

ICSD/Retrieve データベースに含まれるエントリの数と PC の処理速度によりますが、このインポート

には丸 1 日、あるいはそれ以上の時間を要することもあります。インポートが終了したら、新しいエ

ントリは自動的にユーザデータベースに追加されるので、エントリリストには数秒後に反映されます。

インポート中にエラーがあるとテキストエディタに表示されます。 

インポートが終了したらユーザデータベースマネージャー上部の"Save"ボタンをクリックし、インポー

トしたデータを"ユーザデータベースファイル"（拡張子.mtu）として保存してください。既にお伝えし

たように、このユーザデータベースファイルは"Create Reference Database"ダイアログで選択でき、新

しい ICSD/Retrieve リファレンスデータベースを Match! に付属している CODリファレンスデータベ

ースと組み合わせて作成できます。 

cif ファイルの結晶構造からパターンを計算する 

最も簡単にユーザデータベースにエントリを追加する方法は cif ファイルの結晶構造データをインポー

トする方法です。インポートすると、そのエントリの粉末回折パターン（と定量分析の際に必要な

I/Ic値）が自動的に計算されます。 
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User database manager ダイアログ上部の"Import"ボタンをクリックしてください。すると、cif

（crystallographic information files）形式、他の Match! のユーザデータベース、ICSD 形式のどのデ

ータをインポートするか尋ねるダイアログが表示されます（図 28）。  

 

図 28：このダイアログでは、インポートするデータの元形式を選択します（cif-ファイル、Match! ユーザデータベース

ファイル、ICSD）。 

"cif"オプションを選択し、"OK"をクリックしてください。すると、新しいダイアログが表示され、イ

ンポートする cif ファイルが保存してあるディレクトリを選択するよう求められます15。ここでは

Match! プログラムディレクトリ内の"Tutorial"サブディレクトリを選択し（図 29）、"OK"をクリック

し、サンプルデータをインポートしてみましょう。 

 

図 29：ここでは目的の cifファイルを保存しているディレクトリを選択します。 

再度新しいダイアログが開き、そのディレクトリ内にあるすべての cif ファイルが表示されるので（こ

れは、サブディレクトリにあるものも含みます）、目的の cif ファイルを選びます。この例では、

"calcite.cif"16を選択して"OK"をクリックします。 

再び新しいダイアログが表示され、COD や AMCSD など、cif ファイルのデータソース（cif ファイル

を提供したデータベース）を選びます。また、回折パターンの計算を調整する設定もここで行えます。

放射線タイプ（X 線および中性子線）、波長、最大 2θ角度、データベースに入れるピークの最大数を

設定できます。この方法で中性子回折のリファレンスデータベースを簡単に作成できます。 

                                                                    
15 Windows を使用する場合、この「ファイルを開く」ダイアログには既知のバグのため、使用できません。 
16この cif ファイルは American Mineralogist Crystal Structure Database に収録されていたものです

(http://www.geo.arizona.edu/AMS/amcsd.php)。 
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このケースでは、このエントリはオリジナルの AMCSD のデータを直接使用しているので、次の図

（図 30）のように設定を行い"OK"をクリックしてください。 

 

図 30：インポートしたいエントリは AMCSDから直接入手したものです。 

これで操作完了です。この後については、Match! が自動的に処理します。新たなエントリを作成し、

cif ファイルからのデータは該当するデータフィールドにインポートします。そして、インポートした

結晶構造データから回折パターン、密度、I/Ic 値を計算します。新しいエントリはユーザデータベー

スに自動的に追加されるので、エントリリストには数秒後に反映されます17（図 31）。 

                                                                    
17もちろん、単位格子が大きなものならば、回折パターンの計算にはもっと時間がかかります。 



 43 

 

図 31："American Mineralogist Crystal Structure Database"から cifファイルでインポートした新しいエントリ

"Calcite"を表示します。 

既に説明しているように、一度に複数の cif ファイルをインポートできます。その場合は、「Shift」か

「Ctrl」キーを押しながら目的のファイルをクリックして複数選択しましょう。すると、すべての選択

したファイルが順次自動でインポートされます。一度に複数の cif ファイルをまとめてインポートする

場合、最後のファイルのインポートが完了してから警告とエラーのレポートを 1 度だけ表示します。

一方、ファイルを 1 つずつインポートする時には警告とエラーはその都度、表示されます。複数の cif

ファイルをインポートする機能は強力で、Crystal Impact 社では実際に COD リファレンスデータベー

スを作成するのに 177,000エントリの COD cifファイルをインポートしました。 

回折データのインポート 

Match! のユーザデータベースに回折データをインポートする他の方法は、それぞれのピークデータフ

ァイルをインポートすることです。現在、3種類のピークデータファイルをサポートしています。 

 Stoe ピークファイル (*.pks) 

 Philips/PANalytical ピークデータファイル (*.udi) 

 Endeavour ピークリストファイル (2 列: 2θおよび d値による強度; *.dif) 

通常のピークデータファイルには、例えば、混合物のような詳しい情報を組み込んでいないので、こ

れらのデータは手動で入力する必要があります。では、回折データのインポートから開始し、この結

晶相の情報を後から入力しましょう。 

この例では、鉱物アラレ石（Aragonite）の回折パターンが Philips/PANalytical のピークデータ形式

（aragonite.udi）で手元にあるとします。このデータをユーザデータベースに追加しましょう。この

操作は簡単なので、実際に試してください。 
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"User Database Manager"が開いていることを確認してください。そして、ダイアログ上部にある、

"Add"ボタンをクリックします。"General"タブシートが自動的にアクティブになり、カーソルは初め

の入力エリア、"Sample name" に配置されます。今回は回折データを先にインポートして、後から相

情報の詳細を入力するので、"Diffraction pattern"タブヘッダをクリックしてそのタブを開きます（図 

32）。 

 

図 32："Diffraction pattern"のタブシートはまだ空の状態です。 

ピークデータ表の左側にある"Import"ボタンをクリックします。ダイアログが開き、目的の回折データ

ファイルを選択します。ダイアログ下部にある"File type"には"Philips/PANalytical Peak data (*.udi)"

を選んでいただき、Match! プログラムディレクトリ（"C:\Program Files\Match2\Tutorial"）内の

"Tutorial"にある"aragonite.udi"を選択します。そして、"Open"をクリックしてください。回折データ

は"Diffraction pattern"タブシートに表示されます。このとき、回折パターンの図とピークリストの表

（2θまたは d値/強度）の両方が表示されます（図 33）。 
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図 33：アラレ石（Aragonite）の回折パターンが"aragonite.udi"からインポートされました。 

あとは結晶相の情報を"General"タブシートに入力するだけなので、"General"タブシートを開きます。

"Sample name"エリアに「Aragonite」と入力し、「Tab」キーを押して"Formula sum"（化学式）の入

力エリアに進みます。そのエリアに「Ca C O3」と入力します（この際、元素と元素の間に半角スペー

スを入力するのを忘れないでください）。入力後再び「Tab」キーを押して"Chemical name"（化学名）

に「Calciumcarbonate」（炭酸カルシウム）と入力してから「Tab」キーを押して"mineral name"（鉱

物名）に移動してから「Aragonite」（アラレ石）と入力します。 

最後に、このデータの品質を評価しましょう。例題の場合、回折パターンはとても品質の良いものな

ので、左下の"Quality"ボックス内で"* (excellent)"を 選びましょう。それから、タブシートの下部にあ

る、"Save changes"ボタンをクリックします。 

これで、作業は完了です。回折データエントリはユーザデータベースに追加されたので、上部のエン

トリリストに追加されました（図 34）。 
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図 34：アラレ石の回折パターンがユーザデータベースに追加されました。 

回折データを手で入力する 

少々面倒ですが、おそらく、回折データを入力する際に最も柔軟に対応できる方法はデータを手で入

力することでしょう。ときにはこの方法しかデータを入力できないこともあります。情報が印刷され

た書籍にのみ載っていることもあるでしょう。これから、簡単なエントリを何もないところから実際

に入力して手順を確認しましょう。 

次にあるデータは、架空の学術論文から得た情報です。 

Title: Common Salt 

Formula Sum: NaCl 

Chemical name: Sodiumchloride 

Mineral name: Halite 

List of peaks (d Int.): 
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  3.2447    82.5 

  2.8100  1000.0 

  1.9870   616.9 

  1.6945    17.7 

  1.6224   186.5 

  1.4050    76.8 

  1.2893     7.9 

  1.2567   192.4 

  1.1472   134.3 

  1.0816     8.1 

この鉱物のデータをユーザデータベースに手入力します。User Database Managerウィンドウの上部に

ある"Add"ボタンをクリックし、新しいエントリをユーザデータベースに入力していきましょう。

"General"タブシートは自動的にアクティブになり、カーソルはあらかじめ"Sample name"に配置され

ます。 

"General"タブシート内の"Phase Description"とグループ分けされている 4つのフィールド

は結果リストから特定のエントリを探すのに使用するので、きちんとデータを入力するこ

とをお勧めします。 

この例では、サンプル名として出版タイトル（publication title）を入力するので、「Common Salt」

（カギ括弧内の文字だけです、うっかりカギ括弧も入力しないでください）と入力して「Tab」キーを

押し、次の入力エリア（formula sum、化学式）に移動します。 

ここには化学式 NaCl を入力します。その際に気を付けてほしいのは、CIF-や PDF-の基準に合わせて

忘れずに元素と元素の間に半角スペースを入力してください。つまり、「Na Cl」と入力してから

「Tab」キーを押し、"Chemical name"（化学名）の欄に移動します。 

化学名（chemical name）には「Sodiumchloride」（塩化ナトリウム）と入力してから「Tab」キーで

"Mineral name"（鉱物名）に移動し、「Halite」（岩塩）と入力します。最後に "Quality"で左側にあ

る"* (excellent)"のラジオボタンを選びましょう。これで、図 35のような画面になっているはずです。 
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図 35：塩化ナトリウムのデータが"General"タブシートに入力されました。 

先程の論文のデータで入力していないのは回折データだけです。では、"Diffraction pattern"のヘッダ

をクリックしてタブシートを表示します。ピークの d 値を入力するので、最初に左下角にある"d-

values"のラジオボタンをクリックします。 

それから、ピークのデータ表の右側下にある"Add"ボタンをクリックして初めのピークの d 値（3.2447）

を入力し、「Tab」キーを押して 2 列目"Int."に移動します。それに対応する強度の値（82.5）を入力し

て「Enter」キーを押します。これで、最初のピークの入力が終わり、入力したピークの回折パターン

を左側に表示します。 

同じように、2 つ目のピーク（2.81, 1000.0）も入力します。入力後に「Tab」キーを押して次の入力エ

リア（Int.）に移動することを忘れないでください。2 番目のピークが回折パターンに表示され、スク

リーンは図 36のようになります。 
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図 36：初めの 2つのピークのデータが入力できた状態です。 

残りの 8つのピーク情報も同じ要領で入力してください。 

 

図 37：全てのピーク情報を入力できたので、この新しいエントリは保存しました。 
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これまでの作業でデータの入力はできましたが、このデータはまだ保存されていません（エントリが

User Database Manager ウィンドウの上部に表示されていません）。保存するには、User Database 

Managerウィンドウの下にある"Save changes"ボタンをクリックします。すると、このエントリがウィ

ンドウ上部のリストに追加され、スクリーンは図 37のようになっているはずです。 

ユーザデータベースで使用するエントリ番号は、ICDD PDFのナンバリング方式に則って

自動的に割り振られます。ユーザはこの番号を変更できません。 

エントリ番号はデータの出所によって変わります。エントリが CODから入手された場

合、エントリ番号は「960000000 + COD ファイル番号 + 1」として割り振られます。例え

ば、CODの cifファイル名が 9000000.cifである場合、エントリ番号は「96-900-0001」 と

なります。エントリが ICSDからインポートされた場合、 エントリ番号は「980000000 + 

ICSD Collection Code (COL)」で算出されます。例えば、ICSDの COLが 68860のエント

リ番号は「98-006-8860」となります。手入力されたエントリ番号は「99-900-0000」から

始まる番号が順番に割り当てられます。 

 

結晶構造データを手入力する 

出版物に化合物の粉末回折パターンが載っておらず、代わりに結晶構造データが掲載されている場合、

その情報を入力して回折パターンを計算する方法があります。これから、例題として"Quartz"を追加し

てやり方の確認を行います。 

学術論文から得た情報は次の通りです。 

 

Title: alpha-quartz 

Formula Sum: SiO2 

Chemical name: Silicondioxide 

Mineral name: Quartz 

Crystal structure data: 

Crystal system: trigonal 

Space group: P 32 2 1 

Unit cell: a= 4.914 c = 5.405 alpha = 90.0 gamma = 120.0 

Atomic coordinates: 

Si 0.4698   0.0000   0.6667 

O  0.4145   0.2662   0.7856 

Reference: G. Smith, L.E. Alexander, Acta Cryst. 16(6), 462 (1963) 
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User Database Managerに次のように入力します。新しいエントリを入力するために、ウィンドウ上部

の"Add"ボタンをクリックします。今までの例題のように、カーソルが"Sample name"に配置された状

態で、"General"タブシートがアクティブになります。 

タイトルにある、"alpha-quartz"をサンプル名として入力し、「Tab」キーを押して"Formula sum"(化

学式)のエリアに移動します。化合物は SiO2なので、「Si O2」（Siと Oの間の半角スペースに注意し

て）と入力してから「Tab」キーをもう 1度押します。 

そして、"Chemical name"（化学名）には「Silicondioxide」と入力して「Tab」キーを押し、鉱物名

（mineral name）には"Quartz"と入力しましょう。最後に、この回折パターンは結晶構造データから

計算されるので、"Quality"（品質）を"C(calculated)"にします（図 38）。 

 

図 38："General"タブシートに入力する情報は、全て入力しました。 

次に論文から入力する情報は結晶構造です。ウィンドウの"Crystal structure"タブをクリックしてタブ

シートを表示します。最初に入力するのは結晶系である、三方晶（trigonal）です。タブシート内の左

上にある"Crystal system"グループの"Trig./hexag."ラジオボタンをクリックします。 

次に、コンボボックスから空間群（space group）を選びます。このコンボボックス内には、先程設定

した結晶系に属する空間群だけが表示されます。この論文内で提示されている空間群は"P 32 2 1"なの

で、コンボボックスの右側にある下矢印をクリックし、リストから"P 32 2 1 (154)"（かっこ内の数字は

"International Tables of Crystallography"に掲載されています）を選びます。 
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結晶系と空間群を選択したら、格子定数を入力します。結晶系と空間群が先に設定されているので、

少量のパラメータの入力で大丈夫です。例題の場合、a には「4.914」を、c には「5.405」と入力して

ください。 

ここで原子パラメータ（atomic parameters）を入力する準備が整いました。右側にある原子パラメー

タ表の下の"Add"ボタンをクリックし、「si」と入力して「Tab」キーを押します。カーソルは次の列、

"X"に移動します。x には「0.4698」、ｙには「0.0」、ｚには「0.6667」と入力します（入力欄を移動

するのには「Tab」キーを押してください）。原子変位因子 Bi（isotropic displacement factor Bi）と占

有率（site occupation factor）"Occ."についての情報は載っていないので、「Enter」キーを押してシリ

コンの原子パラメータ入力を終了します。 

次に酸素の座標を入力します。原子パラメータ表の下にある"Add"ボタンをクリックします。そして、

元素（element）には「o」、x には「0.4145」、y には「0.2662」、z には「0.7856」と入力します。最

後に「Enter」を押して、原子パラメータの入力を終了します（図 39）。 

 

図 39：全ての結晶構造詳細（結晶系、空間群、格子定数、原子パラメータ）の情報を入力できました。 

これで結晶構造情報の入力が完了したので、回析パターンの計算を行います。"Diffraction pattern"タ

ブシートのヘッダをクリックして表示し、"Calculate"ボタンをクリックします。少し待つと、回折パ

ターンが表示されます（図 40）。半定量相同定に必要な I/Ic値も自動的に計算されます。 
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図 40：粉末回折パターン（と、I/Ic値に密度）が入力した結晶構造データから計算されました。 

最後に、出典情報を入力します。"Properties / Bibliography"タブシートを選び、"Authors"の右にある

入力ラインにカーソルを合わせ、「G. Smith, L.E. Alexander」と入力します。「Tab」キーを 2回押し

て"Journal"の入力列に移動し、「Acta Cr」と入力します。Match! は入力した物に一致する論文誌名を

自動的に表示します。"r"まで打ち込むと、正しい論文誌名、"Acta Crystallographica (1,1948-23,1967)"

と表示されます。 

「Tab」キーを 2回押して（CODEN は自動的に"ACCRA9"に設定されます）、"Volume"入力欄まで移

動し、「16(6)」と入力します。「Tab」キーを押して、"Page(s)"の欄には「462」と入力しましょう。

最後に、「Tab」キーで"Year"まで移動し、「1963」と打ち込みます。 

この時点で論文からの情報は全て入力できました。実際に入力したあなたのタブシートは図 41 のよう

になっているはずです。 
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図 41：出典情報を入力しました。それ以外の情報は、結晶構造から密度が計算されています。 

あとは、実際にエントリのデータをユーザデータベースに追加するだけです。今までの例のように、

タブシートの下にある"Save changes"ボタンをクリックすれば追加できます。新しいエントリはウィン

ドウ上部にあるエントリリストに追加されます。 

 

他のユーザデータベースからエントリを追加する 

あなたの所属先に複数の Match! ユーザがいる場合、他の研究者が作成したリファレンス回折パターン、

つまりユーザデータベースエントリを共有することは決して珍しいことではありません。Match! は他

のユーザのデータベースを自分のデータベースにも登録できます。その方法を見ていきましょう。 

まずは、同僚のユーザデータファイル（*.mtu）をあなたのコンピュータにコピーします。そして、

User Database Manager ウィンドウ上部にある、"Import"ボタンをクリックします。すると、インポー

トするデータのタイプが"cif"（crystallographic information files）か、あるいは、Match! のユーザデ

ータベース（mtu ファイル）か選択するダイアログを表示します。その画面で、"mtu(Match! user 

database)のオプションを選択し（図 42）、OK をクリックします。すると、"File Open"ダイアログが

表示されます。 

このチュートリアルのために、（小さな）デモユーザデータベースを Match! プログラムディレクトリ

内の"Tutorialに"準備してあるので、このままインポートに進んでください。 



 55 

 

図 42：このダイアログでは、インポートするデータの出所（cifファイル、Match! ユーザデータベース、

ICSD/Retrive)を選択します。 

Match! プログラムファイル内の"Tutorial"サブディレクトリ（デフォルトだとパスは "C:\Program 

Files\Match2\Tutorial"）にある、"colleague-database.mtu"を選択します。それから、"Open"をクリ

ックしましょう。 

9 つのエントリがインポートされたというメッセージが表示されます。"OK"をクリックしてそのダイ

アログを閉じると、エントリリストに新しいエントリが表示されます（図 43）。 

 
図 43：同僚のユーザデータベース（"colleague's user database")内の 9つのエントリがユーザデータベースに追加され

ました。 
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同僚のユーザデータベース（"colleague's user database")からインポートしたエントリに

は自動的にエントリ番号が割り振られます。同僚が使用していた番号をそのまま使い続け

ることはできません。これは、番号の重複を避けるために行われています。 

 

著作権について 

Match! では、様々なところから集められたデータ（例えば、インターネットからダウンロードした

ICSD/Retrieve や cif ファイル）を自分のリファレンスパターンデータベースとして利用できます。し

かし、実際に使う前に元データの著作権を侵害しないことを確認してください。Crystal Impact 社は

Match! ユーザの著作権違反に関して責任を負うことはありません。著作権侵害をしないように、

Match! で作成したユーザデータベースは、Match! がインストールしてあるコンピュータ上で開いてく

ださい。 

他のユーザにも興味がありそうなリファレンスデータ（のデータソース）がある場合は Crystal Impact

社または株式会社ライトストーンまでご一報ください（p.66）。 

 



付録 

スクリプトを利用してソフトウェアをコントロールする 

Match! では、目的のバッチスクリプトのコマンドを、Match! 内部の"File"メニューの操作で実行でき

ます。以下に現時点で使用可能なコマンドをすべて記載したサンプルバッチスクリプトを掲載します。

バッチスクリプトに対応するファイルは一般的なテキストエディタ（メモ帳など）として作成し、例

えば"batchscript.mbf"として保存します。 

MATCH!_2_BATCH 

set_default_wavelength(1.541874) 

set_default_abscissa(2theta) 

import("/Users/putz/Match/Samples/quickstart.rd") 

!import_answerset("/Users/putz/Documents/ergebnis.mta") 

!add_peak(26.62,1000.0,0.15) 

strip_K_alpha2 

subtract_background_automatic 

smooth_exp_raw_data 

find_peaks_normal(0.1,40.0,1) 

!find_peaks_profile(0.1,96.0,1) 

!correct_2theta_shift_automatic 

!correct_2theta_spec_displ_automatic 

!correct_2theta_shift(-0.14) 

!correct_2theta_spec_displ(0.001) 

!automatic_raw_data_processing 

internal_standard(961011173) 

!selection_preset("Silicon compounds") 

search-match 

!add_entry(96-900-7499) 

!unify 

!mark_first_entry 

!import_selection_criteria("/Users/putz/Documents/selcrit.mss") 

!select_matching_automatic 

!select_first_entry_as_matching 

!finish 

!set_sample_id("TestID") 

!set_sample_date_time("02.12.2010, 15:12 Uhr") 

!view_report 

!save_peak_residuals("/Users/putz/Documents/residuals.dif") 

!save_document("/Users/putz/Documents/testdoc.mtd") 

!close 

!export_pattern_graphics("/Users/putz/Documents/pattern.jpg",JPG,1024,768,false) 

!export_profile_data("/Users/putz/Documents/testprofile.dat") 

!export_background("/Users/putz/Documents/testbackground.dat") 
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!export_entry_data(96-900-7499,"/Users/putz/Documents/entry_969007499.txt",TXT) 

!export_reference_pattern(96-900-

7499,"/Users/putz/Documents/entry_969007499.pks",PKS) 

!export_resultslist("/Users/putz/Documents/resultslist.pdf",PDF) 

!export_matchlist("/Users/putz/Documents/matchlist.htm",HTML) 

!print_pattern_graphics(1024,768,1) 

!print_peaklist 

!print_entry_data(96-900-7499) 

 

「!」記号で始まる行はコメントなので、コマンドとして実行されません。 



マウスボタンとキーの組み合わせ一覧表 

直接、回折パターンの画像上で多くの操作を行うには、マウスを使用します。場合により、目的の操

作を行う時にマウスの他にもキーボードのキーを押す必要があります。回折パターンの画像上でマウ

スを使いながら行えることの概要を記載します。 

メモ：マウスカーソルやプログラムが想定した動きをしない場合、回折パターンの何もないところを

クリックして、回折パターン画像に入力フォーカスがあることを確認してください。その後、もう一

度操作を試してください。 

Macを使う時は"Ctrl"を"Cmd"に置き換えてください。  

効果・目的 回折画像内でのカー

ソル位置 

キーボー

ドボタン 

カーソル

の形 

マウスのアクション 

バックグラウンドモー

ド：コントロールポイ

ントの移動 

バックグラウンド曲

線コントロールポイ

ント（小さな四角

形）の上（表示中の

み） 

- 

 

マウスの左ボタンを押

しながらドラッグ 

バックグラウンドモー

ド：コントロールポイ

ントの削除 

バックグラウンド曲

線コントロールポイ

ント（小さな四角

形）の上 （表示中

のみ） 

- 

 

カーソル下のバックグ

ラウンドコントロール

ポイントを取り除くに

は右クリック 

バックグラウンドモー

ド：コントロールポイ

ントの追加 

バックグラウンド曲

線上（表示中のみ） 

- 

 

カーソルの下に新しい

バックグラウンドコン

トロールポイントを追

加するには左クリック 

1 つのピークに印をつ

ける 

ピーク頂上のすぐ下

（表示中のみ） 

- 

 

カーソルの下のピーク

に印をつけるには左ク

リック（他のピークの

印は削除） 

選択したピークに印を

つける 

ピーク頂上のすぐ下

（表示中のみ） 

Ctrl  

 

カーソルの下のピーク

に印をつけるには左ク

リック（他のピークの

印はそのまま） 

2θ軸に沿ってピーク

を移動する 

ピーク頂上のすぐ下

（表示中のみ） 

- 

 

右クリックし続けなが

ら右または左にドラッ

グ 
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効果・目的 回折画像内でのカー

ソル位置 

キーボー

ドボタン 

カーソル

の形 

マウスのアクション 

範囲内のピークに印を

つける 

範囲内の最も左にあ

るピークの左側 

Ctrl 

 

左クリックしながらカ

ーソルを右にドラッグ

し、印をつけたい範囲

のピークを選択 

1 つのピークに印をつ

ける 

ピーク頂上（表示中

のみ） 

- 

 

カーソルの下のピーク

を左クリックして印を

つける（すでに印が付

いているものに追加） 

選択したピークに印を

つける 

ピーク頂上（表示中

のみ） 

Ctrl  

 

カーソルの下のピーク

を左クリックして印を

つける（すでに印が付

いているものに追加） 

ピークを追加する どこでも Ctrl 

 

右クリックで現在のカ

ーソル位置にピークを

追加 

2θ軸に沿ってピーク

を移動する 

ピーク頂上のすぐ下

（表示中のみ） 

- 

 

右クリックしながら右

または左にドラッグ 

ピークの強度と位置を

修正する 

ピーク頂上（表示中

のみ） 

- 

 

右クリックしながら全

方向にドラッグ 

選択範囲を除外する どこでも Alt 

 

左クリックしながら右

にドラッグし、FoM 計

算から除外したい範囲

を選択 

範囲除外マークを消す 除外する範囲内（灰

色のバックグラウン

ド表示） 

- 

 

除外した範囲内で右ク

リックして再びこの範

囲を使用（除外範囲の

消去・灰色のバックグ

ラウンド表示） 

（選択範囲の）ズーム どこでも - 

 

ズーム範囲の選択を始

めたい位置で左クリッ

クし、そのままドラッ

グして範囲を選択 

ズーム どこでも - 
 

ズームしたい位置にカ

ーソルを移動し、マウ
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効果・目的 回折画像内でのカー

ソル位置 

キーボー

ドボタン 

カーソル

の形 

マウスのアクション 

スホイールを上に（自

分から離すように）操

作しズームイン（また

は、下に操作しズーム

アウト） 

ズーム どこでも - どれでも ズームしたい位置で左

ダブルクリック（完全

にズームアウトしてい

る時のみ有効、次の項

目参照） 

ズームアウト どこでも - どれでも 右クリックでコンテキ

ストメニューを開き、

"Full pattern"か

"Previous zoom"を選択 

ズームアウト どこでも - どれでも 左ダブルクリック 

トラッキング（ズーム

範囲の移動） 

 

どこでも Shift 

 

画像にズームしたら、

キーボードの Shiftキー

かマウスホールを押し

ながら、マウスを移動 

マウスカーソル位置に

垂線を引く 

どこでも Ctrl+X どれでも キ ー ボ ー ド で

「Ctrl+X」を押すとカ

ーソル位置に垂線を引

く（ピーク位置の比較

等に使用） 

ゼロ位置移動 どこでも Ctrl+Alt 

 

キ ー ボ ー ド で

「Ctrl+Alt」を押しな

がらマウスホイールを

動かすと、ピークと生

データを 2θ軸上で移

動 

プロットの大きさ・高

さの違いを調整する 

2θ/d-軸 - 

 

カーソルを 2θまたは

d 値軸（x 軸）に移動

（カーソルが変わる

所）して左クリック

し、上に（自分から遠

ざけるように）移動し
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効果・目的 回折画像内でのカー

ソル位置 

キーボー

ドボタン 

カーソル

の形 

マウスのアクション 

て差異プロットを開

く・大きくする（また

は、下に移動してプロ

ットを閉じる・小さく

する） 

強度スケーリング要素

を手動で調整する 

マッチリスト内で選

択したピークの頂上 

- 

 

マッチリスト内で選択

してあるピークの上に

カーソルを移動（カー

ソルが変化）し、左ク

リックで上下にドラッ

グして選択した相の強

度スケール要素（量）

を修正 

 

 

 



キーボードショートカットとファンクションキーの一覧表 

Match! で使用するコマンドや操作の多くは特定のキーボードのキーを押すと実行できます。一般的に

キーボードショートカットと呼ばれるもので、特によく使うものを覚えると、Match! での作業をスピ

ードアップできます。次の表は、Match! 内で使用できるショートカットの一覧です。 

Macを使う時は"Ctrl"を"Cmd"に置き換えてください。 

キー 効果 メニュー操作 

Ctrl+A 自動生データ処理 Pattern/Automatic/Autom. raw 

data proc. 

Ctrl+B 現在の選択項目（追加項目）をクリア Search/Reset 

restraints/additional entries 

Ctrl+C ゼロポイントエラー（2θシフト）の修正 Pattern/Correct zero-point error 

Ctrl+D 候補リストまたはマッチリスト内で選択し

たエントリシートのデータを表示 

View/Data sheet 

Ctrl+E エントリ番号からエントリをロード

（Ctrl+Fと同じ操作） 

Entries/Load/add entry 

Ctrl+F 入力した検索項目に最もマッチするエント

リを探して表示 

Search/Find phase/entry(s) 

Ctrl+G 次のエントリを探す（"Find"（Ctrl+F）の

後に使用）。または、候補リストで検索項

目に当てはまる次の候補を探す。 

Search/Find next 

Ctrl+Shift+G 前のエントリを探す（"Find"（Ctrl+F）の

後に使用）。または、候補リストで検索項

目に当てはまる前の候補を探す。 

Search/Find previous 

Ctrl+I 別の回折パターンファイルをインポート Pattern/Insert/overlay… 

Ctrl+J オンラインヘルプのマウス操作とキーボー

ドショートカットを表示 

Help/Keyboard shortcuts and 

mouse operations 

Ctrl+K 従来の方法（二次微分）を使ってピーク検

索を行う 

Pattern/Peak searching/Peak 

search 

Ctrl+L 全ての実験とリファレンスパターンのピー

クの概要の表を表示 

View/Peak list 

Ctrl+M 新しいサーチマッチの計算を実行 Search/Search-Match 
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キー 効果 メニュー操作 

Ctrl+N 新しい（空の）Match! 文書・セッション

を作成 

File/New 

Ctrl+O Match! のドキュメントをファイルから開

く。または、初めの回折データファイルを

インポート。 

File/Open 

Ctrl+P "Print"ダイアログを開き、プリントしたい

ものを選択 

File/Print… 

Ctrl+Q Match! を閉じる File/Quit (Mac: Match!/Quit) 

Ctrl+R 相分析レポートを表示 View/Report 

Ctrl+S 現在のセッション（Match! 文書）を保存 File/Save 

Ctrl+T 現在候補リストで選択中のリファレンスパ

ターンとの最適なピークの重なりのため

に、実験パターンを 2θ上で移動 

Entries/Internal standard 

Ctrl+U 候補リスト内で特定の相のエントリが複数

ある場合、その相で最もマッチしているエ

ントリ（FoM値が高い）以外を取り除く 

Entries/Unify phases 

Ctrl+W Tool/Options ダイアログに定義したアク

ションの実行を終了して、Match! を終了

する 

File/Finish 

Ctrl+X 回折パターン内でカーソル位置に表示する

垂線を移動（ピーク位置比較の時などに） 

View/Pattern/Cursor position 

Ctrl+Y 以前の「元に戻す」を繰り返す Edit/Redo 

Ctrl+Z 直前の操作・コマンドを元に戻す Edit/Undo 

Del 現在選択中のアイテム（例えば、ピークや

候補リストのエントリ）を削除 

Edit/Delete 

F1 ヘルプウィンドウを開く Help/Index 

F2 ピークサーチの精度を上げる Pattern/Peak searching/ Increase 

sensitivity 

F3 ピークサーチの精度を下げる Pattern/Peak searching/ Reduce 

sensitivity 
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キー 効果 メニュー操作 

F4 実験と計算したパターンの重なりが良くな

るよう、ピークサーチの精度を最適化 

Pattern/Peak searching/ 

Optimize sensitivity 

F5 プロファイルフィットを行う Pattern / Profile fitting / Profile 

fit 

F6 プロファイルフィット中に 2θ値のフィッ

トを適用する・非適用にする 

Pattern / Profile fitting / Fit 

2theta 

F7 プロファイルフィット中に強度値のフィッ

トを適用する・非適用にする 

Pattern / Profile fitting / Fit 

intensity 

F8 プロファイルフィット中に FWHM 値のフ

ィットを適用する・非適用にする 

Pattern / Profile fitting / Fit 

FWHM 

Ctrl+Alt+A 自動生データ処理のステップを設定するダ

イアログを開く 

Pattern / Automatic / 

Configure… 

Ctrl+Alt+G 回折パターン画像を調整するオプションの

ダイアログを開く 

Tools / Diffraction pattern 

options… 

Cursor 

up/down 

候補リストのライン印を上下に移動（入力

フォーカスがある時） 

- 

Space 候補リスト内の現在のエントリ（入力フォ

ーカスがあるとき）をマッチングにする

（マッチリストに移動する） 

Entries / Select as matching 

Shift パターン内にズームした後、表示している

回折パターンをマウス操作で動かす（トラ

ッキング） 

- 

Shift+Del 現在の実験パターン内にあるピークを全て

消去 

Peaks / Delete all peaks 

 

 

 

 

 

 



サポート 

Match! 使用中にトラブルに見舞われた場合、次のヒントを参考にしてください。 

 ダイアログ内で操作がよく分からない時は、ウィンドウの内容をよく読んでみてください。ボ

タン、入力エリア、リスト等の機能を理解してみましょう。いくつかの機能が枠でグループ分

けされているので、そのグループのタイトルから分かるかもしれません。 

 操作が分からないところで F1 キーMac では「Cmd+?」）を押すとオンラインヘルプが開くの

で、それも確認してみてください。特に Note:と See also:に記されている内容も良く確認して

ください。Web ブラウザのリンクのように下線が引いてある「ヘルプジャンプ」で表示される

関連項目も確認してください。 

 ヘルプ索引や、テキスト検索も使いオンラインヘルプ内を検索してみましょう。 

 コマンドが見つからない場合、Help Index（Match! Application Helpウィンドウ内の Indexタ

ブ）を使い、アルファベット順に並んでいる検索アイテム一覧から探すこともできます。 

 下記 URLから、Match! のWebページもご覧ください。 

Crystal Impact社 

http://www.crystalimpact.com/match/update.htm 

この Web ページは最新のオンラインヘルプファイル、サンプルファイル、ソフトウェアのパ

ッチなどを載せています。 

 Web ページに回答が見つからない時やバグによって引き起こされたトラブル、またはインスト

ールおよび操作方法についてのご質問などがある場合は、下記の株式会社ライトストーンのテ

クニカルサポートまでご連絡ください。 

<テクニカルサポート> 

株式会社ライトストーン 

東 2-5-12 ⱦꜟ7F

TEL 03-3864-5212 
FAX 03-3865-0050
e-mail    tech@lightstone.co.jp  

 

また、ライトストーンのページでもMatch! についての情報を提供しています。 

ライトストーンのページ（日本語） 

http://www.lightstone.co.jp/crystal/match.htm 

 

http://www.crystalimpact.com/match/update.htm
mailto:tech@lightstone.co.jp
http://www.lightstone.co.jp/crystal/match.htm
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