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（背景）

　小惑星探査機によって回収された鉱物を解析することは初期太陽系の進化を探求する鍵であ
る[1]。そのため，完全非破壊で精密な回折データの取得が求められる。しかし，地球外物質の
鉱物試料には結晶内部に歪みや双晶を伴うことが多く[1][2]，また、これらの鉱物試料は数十
μmサイズと極微小であり貴重なものである。そこで単結晶試料からガンドルフィカメラを用い
て粉末X線回折パターンを得て，それを使ってリートベルト解析することができるかどうかを考
える。このカメラを用いて単結晶試料から得られる粉末回折パターンは不完全であるため[3]
[4]，本研究ではそれを補うためにガンドルフィパターンの完全な記述を試みる。
（解決すべき三つの不完全性の記述）
　ガンドルフィカメラで得られる回折図形には三つの不完全性がある。一つはガンドルフィ法
による回折弧が部分的なものであり，条件によっては強度が得られない指数が生じることであ
る（βhkl 角度依存性）[5][6]。二つ目は回転軸 A′′ と結晶の方位との関係に依存してガンドル
フィパターンが変化することである（結晶方位への依存性）[7]。また，ガンドルフィ法による
回折弧内の回折線強度はその回折弧の長さが短いほど強く，また回折弧の両端で最も強い（回
折弧内部の強度の不均一）[6][7]。
I. βhkl 角度依存性および結晶方位への依存性
　回折弧が不完全なとき、これには単に s 環（回転軸 A′′ のまわりで回転する逆格子点が描く円
周）が小さい場合だけではなく s 環の内でエバルト球と交差しない部分がある場合もある。後
者には s 環がエバルト球と全く交差しない場合と部分的にしか交差しない場合の二通りがあ
る。それらは逆格子ベクトル r*hkl と A′′ との間の角度 βhkl と，r*hkl に対応するX線のブラッグ
角 θhkl に基づき39通りの状況に分類される。またガンドルフィパターンは結晶を取り付ける向
きに依存して変わる。本研究では，結晶の回転軸の方向と結晶の方位を試行錯誤的に検証する
ことでフィルム上の不完全な回折弧の両端の位置を求めることができた（図a,b）。
II. 回折弧内部の強度の不均一
　回折弧内部の強度の不均一（むら）を再現するには s 環がエバルト球とどのように交差する
のかを明らかにしなければならない。そのため逆格子点 Rhkl の軌跡の式を三次元座標系 XYZ で
導出し（図c），これからエバルト球との交差頻度を導くことで回折弧内の強度の不均一を記述
することができた。上記を実装することで単結晶ガンドルフィ法によるリートベルト解析が可
能になる。
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