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本日の内容

1. ICSDの収録内容のご説明(10分)

2. ICSDのデモ(45分)

3. 質問タイム(5分)
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ICSDの概要

• Inorganic Crystal Structure Database
和名：無機結晶構造データベース

• 製作元：FIZ Karlsruhe(独)
1978年にBonn大学(独) Prof. Günter Bergerhoffが構想し、スタート。
その後、複数の機関がデータベース作成に協力し、現在に至る。

• 収録内容：化合物情報、結晶学データ、実験情報、書誌情報

• データ収録数：33.5万件

• データ更新：年2回、約1.5万件/年 増加

• 利用形態：ICSD Desktop・ICSD Web
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収録化合物

• 最初の収録基準
・ C―C結合とC―H結合を含まず、
・ 原子座標が完全に決定されたか、

  対応する構造タイプから原子座標が計算されたもの

• 2016年：理論計算によって得られた
 一部の構造を収録開始

• 2018年：無機材料と類似の性質を持つ
 一部の金属有機化合物を収録開始

• 2003年：金属と金属間化合物を収録開始

 3次元で完全に描写できる構造のみが対象
変調構造、ポリタイプ、準結晶、
薄膜層からの構造は含まない。

参照：https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd

収録内容の内訳

無機化合物 73.4%

金属有機化合物
 16.1%

理論計算
 10.5%

https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd
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収録対象：理論計算による構造とは

一定の選択基準を満たす構造のみを、専門家監修で収録。

Theoretical Information

・査読付きジャーナルに掲載
 ・構造の E(tot) が低い (平衡構造に近い)
 ・比較可能な実験結果に最も近いデータを提供する方法を選択

計算に関する情報が収録。

 ・コード、検索アルゴリズム (存在する場合)
 ・Method/ Functional  ・基底関数系
 ・計算の詳細 (カットオフエネルギー、k 点メッシュなど) 等

Content Selection

より詳細を知りたい場合はこちら：https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+

https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#theoretical+inorganic+structures+
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収録対象：金属有機化合物とは

Keywords

収録基準：
・少なくとも 3 つの金属/半金属が含まれている

(酸素、硫黄、窒素により無機部分が有機部分より比較的大きい場合、2 つの金属を含む有機金属構造も含む)

・研究の焦点が、金属または非 C 元素の特性にある場合。
・材料特性が無機用途である。

（バイオテクノロジー、医療、製薬向け材料は含まない） 

用途と材料特性のキーワードでの検索機能が可能。

Content Selection

近年、無機構造と有機構造の区別が曖昧に。
（ゼオライト、触媒、バッテリー、ガス貯蔵システムなど）

より詳細を知りたい場合はこちら：https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures

https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/en/about/about-icsd#experimental+metal-organic+structures
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本日の内容

1. ICSDの収録内容のご説明(10分)

2. ICSDのデモ(45分)

3. 質問タイム(5分)

ここからはICSDの画面でご説明していきます。

ここまでで
ご質問があれば、
お気軽にご質問ください。



• 以降のスライドは、本日紹介したICSDの検索方法です。
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Basic Search & Retrieve画面
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・無機化合物
・金属有機化合物
・理論計算
の選択。

検索履歴

より詳細な検索を
したい場合は、
Advanced search
へ。

検索を複数回実施
した後、その検索
自体の掛け合わせ
を行いたいとき。

入力方法がわ
からない時は、
Helpを参照
してください。

検索履歴
★ICSD DesktopとICSD WebのID/passwordログインでの
利用：何もしなくても次回以降も検索履歴が残る。
★ICSD Web IP address認証での利用：セッションごとに
消えてしまうが、画面左上のPersonalize accountから自
分のaccountを作って毎回ログインしてから利用すること
で、検索履歴を残すことができる。



Basic Search & Retrieve画面
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フリーテキストサーチ

論文情報で検索

数値検索フィールドでは、
範囲指定、カンマ区切りで複数個を並列、
＞、＜、＞＝、＜＝、*などが利用可能。
文字検索フィールドでも*が利用可能。

AND,NOT,OR検索が可能。
(Na K)と括弧でくくると、Na or Kの検索。
-NaとマイナスをつけるとNOT検索となる。

周期表から原子を選択可能。
化合物情報検索

格子定数検索
格子定数書き方例：10 10 10 90 90 90

10 8-12 10 90 * 90 など 数値の許容範囲

化合物を構成する
原子数を指定可能。

対称情報に関する検索

←現在のバージョンで追加されたデータのみ検索

ICDD社のPDFのデータ番号で検索

ICSD固有のCollection Codeで検索

測定温度で検索

測定圧力で検索

画面内に複数の条件を書い
た場合は、AND検索になる。
Basic SearchとAdvanced 
searchとをまたがるAND
検索できない。

実験情報等からの検索



Periodic Tableでの指定例
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NOTに
変更可能。

化学量論数や酸化数
の指定が可能。

Mn O が入り、Feは入らない結晶。Mnは2+～ 4+で、Mn1～３指定。
指定のない元素については、含んでも含まなくてもどちらもいいことになる。

族や周期を選択することも可能。

金属、遷移金属、非金属
と選択することも可能。

選択した原子のみで
構成される化合物を
検索したいときに
チェックを入れる。



Periodic Tableでの指定例
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NaClの結晶で、Naの一部がKと置換した結晶を検索したい(Kは占有率0.2以下)。(Mn or Fe or Co) AND O の検索

OR検索したい場合、二つ目以降は手入力してください。



Basic Search & Retrieve画面
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Materials Projectの特性情報の有無が検索可能に。下記のワードで検索すると、該当する化合物リス
トが取得可能。ただし、物性値での検索はできず、Materials Projectへのリンクから具体的な物性値
を確認する仕様で、ICSD内には物性値の収録はなし。



Advanced search
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Advanced search内に記入した条件は、
画面をまたいでいても、全てAND検索となる。



Chemistry Search
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ANX Formula検索
・カチオン：A～M
・中性の原子：N～R
・アニオン：X、Y、Z、S～W で表す。

＊基本的には水素は考慮しない。
＊同じサイトに占有する異なる原子タイプは、単一の原子タイプとする。基本的には、

一番大きい占有率の原子を使う。もし、占有率が同じ場合は、最初の原子を使う。
＊ここで例外としては、カチオンとアニオンが同じサイトを占有している場合には、

一つの原子として扱わず、別のものとして扱う。
＊同じ原子が違うサイトに何か所もある場合は同一とする。ただし、酸化状態が別の場合

は、別の文字で表す。例えば、Feの二価と三価は違う酸化状態なので違う文字で表す。
例：Fe2+(Fe3+)2O4 → AB2X4

(Fe2.6667+)3O4 → A3X4

＊各原子タイプについて、多重度に占有率を掛け合わせ、その積を加算。合計は四捨五入
され、最大公約数で割る。 

＊四捨五入後の合計が0の場合、すべての合計に共通因数を掛け合わせ、最小の合計が1.0

になるようにする。これにより、省略される要素はなくなる。

＊アルファベットを最初に記載した順に並べ、数字は、それぞれのグループの中で段々
大きくなるように並べる。

例：AB2C6N12O12X6Y12

＊ただし、ICSDでは、カチオン4つ、中性原子3つ、アニオン3つまでしか検索できない。

HelpのP30にルールの記載あり。



Chemistry Search
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AB Formula検索
＊基本的なルールは、ANX formulaと同じ。
＊ただし、ANX formulaと異なる点は、Hを考慮に入れること。
＊また、カチオン、アニオン、中性の原子などに割り当てられた文字はない。



Crystal Chemistry Search
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Interatomic Distances検索
単位胞内の2原子間の距離を検索。
酸化数は、自動的に±0.1で検索される。

Minimum Distances検索
指定の原子間の最小距離が、指定の範囲内に
ある化合物を検索。

Atom Coordination検索
中心の原子・配位数・配位する原子を指定して検索でき
る。
ただし、現在(ver. 2026.1)、ICSDのすべてのデータから
網羅的に検索できないことに注意。Atom Coordination
検索ができるのは、Experim. inorganic structuresの
データ24.5万件のうち、13万件のみ。



Structure Type Search
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どのようなStructure typeが入っているのか確認したい場合は、
*と入力すると、全structure typeが閲覧できます。
(ver. 2026.1 では、22.6万件の収録データに、11,283種類の
structure typeが割り当てられています)



Structure Type Search
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perovskite関連のstructure typeを検索する場合。なるべく広く検索したいなら、*を前後につける。



Structure Type Search
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検索したいstructure typeが見つかったら、ダブルクリックすると、サーチフィールドに自動で記入されるので、「Run Query」で検索。

structure type自体を探すのが難しい場合は、同じタイプをもつ化合物を化合物検索等で探しておき、同じstructure typeを再検索するのが簡単。



検索結果リスト画面
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左の□にチェックを入れると、今回の検
索で出てきたすべてのエントリー(この場
合2023件)にチェック。右の□にチェッ
クを入れると、このページに表示されて
いるすべてのエントリー(この場合10件)
にチェックを入れることができる。

1つ以上のデータを選択すると、構
造やXRDパターン表示が見られる。
2～6個のデータを選択すると、一つ
の画面で比較できる。

一つ以上のデータを選択してから
「Show Detailed View」をクリック
すると、データ詳細画面になる。

この画面に表示される項目
をカスタマイズできる。

1ページに表示される件
数を50個まで増やせる。

このデータを
エクスポート。

チェックしたデータを
エクスポート



データ閲覧画面
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データの
サマリー

データ詳細

データ詳細を全展開

三次元構造を
visualizerで確認。
原子間距離や角度
なども表示可能。

粉末X線回折パターン、中性子回折パターンの切
替えや波長の変更、x-yのエクスポート等が可能。
このパターンは、実測値ではなく、結晶学データ
より計算によって表示させています。

以下は、化合物情報、論
文に記載の結晶学データ、
スタンダードなセッティ
ングに直した結晶学デー
タ、実験情報等



データ閲覧画面
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Mn2+-O2-間の距離の分布

全原子間距離と角度のリスト表示

DistanceとAngleの表示を切替

複数の候補がある場合、切替



ICSD関連資料

• ICSD 日本語 基本ガイド 

• ICSD Database Scientific Manual 2025 (英文)
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https://www.jaici.or.jp/application/files/1217/2535/4993/ICSDDesktop_Webbasicguide.pdf
https://www.jaici.or.jp/application/files/1217/2535/4993/ICSDDesktop_Webbasicguide.pdf
https://www.jaici.or.jp/application/files/1217/2535/4993/ICSDDesktop_Webbasicguide.pdf
https://www.jaici.or.jp/application/files/1217/2535/4993/ICSDDesktop_Webbasicguide.pdf
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/sites/default/files/ICSD/documents/brochures/scientific-manual-2025-en.pdf
https://icsd.products.fiz-karlsruhe.de/sites/default/files/ICSD/documents/brochures/scientific-manual-2025-en.pdf


よくあるご質問①

• ICSD Desktop portable版を使用する際、毎回仮想DVDをマウントしてから起動

するのが面倒。

毎回マウントする必要はありません。仮想DVDをマウントしたら、仮想DVD中の全てのファイ

ルを、C:¥Users¥<username>の中などのクラウド環境ではないハードディスク内か、USBな

どにコピー＆ペーストしてください。次回から、コピーしたファイル中のstart.cmdから起動可

能です。(コピーが完了すれば、製作元のサイトからダウンロードしたファイルは削除可能)

さらに、start.cmdのショートカットをデスクトップに作成すれば、次回からデスクトップの

ショートカットアイコンから起動できます。
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よくあるご質問②

• ICSDの活用方法や具体的な研究事例

を知りたい。

利用紹介 | 化学情報協会 では、研究分野別

に、ユーザーインタビューや研究事例、研

究論文のリストなどを掲載しておりますの

で、ご覧ください。
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https://www.jaici.or.jp/db/inorg/icsd/example/
https://www.jaici.or.jp/db/inorg/icsd/example/
https://www.jaici.or.jp/db/inorg/icsd/example/
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