
無機結晶構造データベース(ICSD) 
のご紹介 

まずは検索画面から． 
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周期表から元素を 
選択して検索可能． 

■検索初期画面 (ベーシックサーチ画面：よく使われる検索項目を1ページにまとめた画面) 

ICDDのPDF番号から検索可能． 
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実験値(無機化合
物or有機金属化
合物)か計算値か
の選択が可能． 
初期設定は，無機
化合物の実験値
のみの検索． 



結晶学データ， 
化合物情報， 
構造タイプ， 
測定情報， 
書誌情報  
などからの 
詳細な検索 
が可能． 

格子定数からの検索画面 

化合物情報からの検索画面 

実験情報からの検索画面 
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■詳細検索画面例(アドバンスサーチ画面) 



「Manage Queries」で検索名や 
コメントの編集が可能．  
「Create Combined  Query」で 
複数の検索の掛け合わせが可能． 

検索履歴が30件まで自動で保存． 

4 

検索掛け合わせ画面．AND, OR, NOT検索が可能． 

■検索の掛け合わせ画面 



次に検索結果画面を紹介します． 
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レコードの 
サマリー 

↓ここからレコードの詳細． 
    次ページにも続く． 

粉末Ｘ線回折パターンの 
計算表示 

3次元構造の表示 
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■レコード画面例1 

線源の選択や任意の波長の設定， 
中性子回折パターンの表示，横軸
の表示範囲の変更などが可能． 

多面体表示や 
原子間距離の表示， 
回転や拡大などが可能 

CIFファイルの出力やプリンターでの印刷 



■レコード画面例2 
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化合物情報， 
分子式タイプ， 
鉱物名など 

文献中に記載
されている格
子定数，空間
群，原子座標
などの結晶学
データ 

既約格子に変
換した場合の
格子定数，空
間群，原子座
標などの結晶
学データ 



■レコード画面例3 
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原子間距離・角度の計算が可能． 

特定の原子間距離の分布 
のプロットが可能． 
（例：Pd2+ - Se- 間の距離） 
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実験情報 

その他の情報：keywordや
ICSD独自のcommentや
warning情報あり． 

★文献から結晶学データを収録するだけでなく，製作元の専門スタッフが，データの矛盾点
や不足情報，コメントなどの付加情報をcomment/warning欄に記載． 

書誌情報：DOI，Google Scholarのリンクあり．Abstructも収録． 
■レコード画面例4 

文献中に記載されている 
格子と既約に変換した格
子の比較 
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複数のレコードの粉末パ
ターン重ね合わせ表示
や比較も可能． 

■その他の機能1 



11 以上 

■ ICSDの機能や表示についてご質問がございましたら， 
  化学情報協会 科学データ情報室<              >までお問い合わせください． 

複数のレコードの 
構造比較も可能． 

■その他の機能2 


