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図1　RIETAN-FP・VENUS統合支援環境に含まれる自作マクロ

新構造精密化・三次元可視化システム RIETAN-FP・VESTA 

泉 富士夫（物材機構）、門馬綱一（東北大） 
 

この数年、われわれは多目的パターンフィッティング・システムRIETAN-2000と三次元
可視化システム VENUSの改訂に注力してきた1)。RIETAN-2000については、既存コー
ドに新たなルーチンを継ぎ足すという現実路線を選び、RIETAN-FP2)へとアップグレー

ドした。3D可視化プログラム VICS と VENDは C++で書き直し、単一システム VESTA3)

（http://www.geocities.jp/kmo_mma/で公開）として統合した。 
RIETAN-FPに追加した主な新機能は次の通りである： 

a) プリプロセッサ New Tinkの拡張（Selectブロック、If・Selectブロックの二重ネスト）。 
b) STRUCTURE TIDY4)の標準軸設定に統一し、LAZY PULVERIXで回折指数 hkl と
多重度 mを発生。 

c) 最大三つの選択配向ベクトルを扱える拡張March–Dollase選択配向関数。 
d) VESTA との連携による二面角に対する抑制条件の付加。 
e) メタデータを利用した原子間距離・結合角に対する抑制条件指定の省力化。 
f) Microabsorption と共存無定形物質を考慮した定量分析。 
g) 秀丸エディタのマクロ機能とタブモード付きウィンドウを徹底活用した RIETAN-FP・

VENUS統合支援環境（図 1）。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

VESTA では、ツールキット wxWidgets を用いて GUI を構築するとともに、イメージの
質、動作速度、スケーラビリティ、利便性、安定性を劇的に向上させた。VESTA は Win- 
dows、 Mac OS X、 Linux上で動き、それぞれの OSに固有な外見をもつ。タブ付きマ
ルチウィンドウ表示は操作性やリソースの節約などの点で優れている。原子や結合の探

索アルゴリズム、等値曲面の形状計算アルゴリズム、OpenGLを駆使した 3Dグラフィック・
エンジンなど中核的ルーチンも一新し、俊敏な動作を実現した。 
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a) STRUCTURE TIDY4): Niggli-reduced cell  
b) RIETAN-FP: X  
c) MADEL:  
d) ELEN: Tsirelson7) 3
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