
c-song@nissan-arc.co.jp
2023. 2. 27

( ) 

PDF

11



2022 NISSAN ARC, LTD.2

1. PDF
• atomic Pair Distribution Function (PDF ) 
• PDF
• PDF
• PDF
• ( )

2. PDF( )
• FY21 (BL8S1)
•

• G(r) 

3. 
•

•

•

• GI-XRD vs. 

4. 



2022 NISSAN ARC, LTD.

PDF ( ) 

3

1.42Å 2.46Å

2.84Å

3.76Å
4.26Å 4.92Å

⇒

⇒ ( )

 PDF (G(r)) r



2022 NISSAN ARC, LTD.

PDF

4

1
EXAFS ( )

 PDF



2022 NISSAN ARC, LTD.

PDF

5

PDF

Rietveld

Bragg
(defects) (disorders) 

⇒ (atomic displacement parameter) 

 PDF



2022 NISSAN ARC, LTD.

PDF

6

Q =
4p sinq

l

Q : 
θ   : 
λ : X


max

0
)sin()(

2
)(

Q

dQQrQFrG


⇒ F(Q)  ⇒ G(r)

PDF G(r)

SiO2

1 2 3 4 5 6 7

-2

0

2

4

6

8

G
 (

r)

r / Å

Qmax

 10

 15

 20 

Si-O

Si-O

O-O

Si-Si

O-O

Si
O

 Qmax



2022 NISSAN ARC, LTD.

( )

7

( )

Quantum dot for solar cells
MOFs
(Metal organic frameworks)
nanocomposite 

or 





2022 NISSAN ARC, LTD.

FY21 (BL8S1)

8

GI-PDF

SiO2 : Si = 93.5 : 6.5

PDF 500nm

SiO2 Si-O, O-O, Si-Si
SiO2 Si Si-Si

< >

spdiameter ( )
wt%



2022 NISSAN ARC, LTD.9

 PDF

BL8S1: GI-XRD 
(PS) 

- GI-XRD
⇒

BL5S2 : 
(PP) >

-
- PDF

(PS) edge 
- PDF

0.1

α



2022 NISSAN ARC, LTD.

G(r)

10



BL5S2 SR ( )
- ( ) : 17.7 keV (0.7Å) 
- Qmax : 16.0Å-1

BL8S1 SR (GI-XRD θ/2θ )
- ( ) : 14.37 keV (0.86Å)
- Qmax : 11.9Å-1 @GI-XRD

 PDF G(r) 
G(r)

BL5S2

BL8S1



2022 NISSAN ARC, LTD.

60 80 100 120

400

600

 PP_角柱_60 min.

 PP_角柱_30 min.

In
te

n
s
it
y
 /
 a

. 
u
.

2θ / deg.

@PP

11

※ 30 60

4 6 8 10 12 14

2000

4000

6000

8000

10000

12000

14000

16000

In
te

n
s
it
y
 /

 a
. 
u

.

2θ / deg.

 PP_角柱_60 min.

 PP_角柱_30 min.

 PP_角柱_30 min._int._cor.

※ SR (PDF ) 1
( XRD 15 )



2022 NISSAN ARC, LTD.

G(r) @PP

12

(PP) 
G(r) 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

-2

0

2

4

 PP_角柱_60 min.

 PP_角柱_30 min.

G
 (

r)

r / Å

5 10 15 20

-2

0

2

4

 PP_角柱_60 min.

 PP_角柱_30 min.

G
 (

r)

r / Å

20 30 40 50 60 70 80 90 100

-0.5

0.0

0.5

1.0  PP_角柱_60 min.

 PP_角柱_30 min.

G
 (

r)

r / Å

 30 PDF



2022 NISSAN ARC, LTD.

@PP

13

7 β

α : monoclinic

β : hexagonal

150℃ 150℃&

※



⇒



2022 NISSAN ARC, LTD.

G(r) @PP

14

10 15 20 25 30

-1

0

1

 PP_角柱
 PP_角柱_150℃_3週間
 PP_粉末_150℃＆塩水_3週間

G
 (

r)

r / Å

G(r)

⇒


10 15 20 25 30

-1

0

1

 PP_角柱
 PP_角柱_150℃_3週間
 PP_粉末_150℃＆塩水_3週間

G
 (

r)

r / Å

10 15 20 25 30

-1

0

1

 PP_角柱
 PP_角柱_150℃_3週間
 PP_粉末_150℃＆塩水_3週間

G
 (

r)

r / Å



2022 NISSAN ARC, LTD.

@PS

15

5 10 15 20 25 30 35 40

500

1000

1500

2000

2500

3000

3500

In
te

n
s
it
y
 /

 a
. 
u

.

2θ / deg.

 PS_円柱
 PS_角柱
 PS_角柱（板から加工）
 PS_板_edge(回転なし)

15 20

500

1000

1500

In
te

n
s
it
y
 /

 a
. 
u

.

2θ / deg.

 PS_円柱
 PS_角柱
 PS_角柱（板から加工）
 PS_板_edge(回転なし)

PS
_edge



2022 NISSAN ARC, LTD.

G(r)@PS

16

2 4 6 8 10

-2

0

2

4

6

G
 (

r)

r / Å

 PS_円柱
 PS_角柱

2 4 6 8 10

-2

0

2

4

6

G
 (

r)

r / Å

 PS_角柱(板から加工)

 PS_板_edge（回転なし）

( ) 
G(r) 

( ) 
G(r) 





2022 NISSAN ARC, LTD.

GI-XRD vs. PS

17

※Qmax : 11.9Å-1 @GI-XRD

 PS
 ( )

GI-XRD G(r) 

10Å



2022 NISSAN ARC, LTD.18

 ( ) ( ) 
PDF (G(r)) 

< (PP) >
30 PDF

G(r)

< (PS) >

GI-XRD G(r) 



G(r) 
(MD,DFT) 

( )



2022 NISSAN ARC, LTD.19

BL5S2

BL8S1


