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I. 結晶ビルダで初期座標の作成 
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結晶ビルダにて「Cubic」＞「225 Fm-3m」を選択。格子定数は3.6149に設定。 
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原子種をCからCuに変更し、ウィザードに従いCIF形式で保存。 



II. FDMNESの設定＆実行 
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「固体＞FDMNESキーワード＞設定」を選択。 



II. FDMNESの設定＆実行 
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デフォルトの設定のままSetをクリック。 「固体＞FDMNES実行」を選択。 
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「固体＞XAFSスペクトル」を選択し、デフォルトで選ばれるファイルを選択し、 
計算されたXAFSスペクトル（右図）を取得。 

III. XAFSスペクトルの表示 
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