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Les bases de données de 
diffractogrammes de poudres 

utilisées



• L’identification du diagramme de diffraction de poudre d’une
phase donnée pour être comparé aux diagrammes de
diffraction du fichier ASTM (American Society for Testing
Materials )

• Le fichier ASTM est constitué des diagrammes de poudres
cristallines ayant fait l’objet de publication et peut être
consulté sur des recueils tels (Xray powder Data base ou
(Crystallography Open Database),

• Le fichier ASTM d’un composé donné contient la liste
complète des dhk indexées ainsi que le rapport de leurs
intensités et peut contenir également d’autres
renseignements relatifs au composé

• Après acquisition du spectre de diffraction et repérage des
pics de diffraction, l’identification se fait sur ordinateur sur
lequel est stockée une base de données constituée par des
données cristallographiques des composés ayant fait l’objet
de publication (l’équivalent des fichiers ASTM Numériques)



• I.1Les fichiers « PDF » (Powder 
Diffraction File)



• 1941 Publication des premières fiches ASTM(American
Sociaty of Testing Materials)

• 1962 Les fiches sont introduites dans un ordinateur

• 1965 Les index sont édités à partir du fichier informatique

• 1969 Les différentes sociétés s'étant jointes à l'ASTM
fondent le JCPDS ((Joint Committee on Powder Diffraction
Standards)

• 1976 Début du projet de la mise en base de données informatique

• 1979 Première version de la base de données informatique

• 1978 Le JCPDS devient l'ICDD ( (International Center for
Diffraction Data )

• 1985 Extension du format des données (informations
supplémentaires) avec le format PDF-2

• 1987 Abandon de la distribution sous forme de cartes

https://fr.wikipedia.org/w/index.php?title=International_Center_for_Diffraction_Data&action=edit&redlink=1


• 1998 Intégration des fiches calculées à partir de la base de
structure ICSD (Inorganic crystal structure database) du FIZ
(Fachinformationszentrum, Karlsruhe-Allemagne)

• 2002 Intégration des fiches calculées à partir de la base de
structure du National Institute of Standards and Technology
(NIST) , création du format PDF-4 : les fiches sont mises dans une
base de données relationnelle (Microsoft Access)

• intégration des fiches de la CSD (Cambridge structure database) du
CCDC (Cambridge crystallographic data center) dans la base PDF-
4/Organics



• 2003 une nouvelle base de données en accès gratuit
baptisée COD (Crystallography Open Database). Le principe
est que les chercheurs qui déterminent de nouvelles
structures cristallines alimentent cette base par simple envoi
du fichier CIF via Internet.

• 2004 Abandon du format PDF-1

• 2005 Intégration des fiches calculées à partir de la
base de structure Linus Pauling File (LPF) le format de base de
données relationnelle devient Sybase ; PDF-2 devient elle
aussi une base de données relationnelle

• 2007 la base P2D2 (Predicted Powder Diffraction
Database) ainsi crée comportait ∼61000 fiches.

• 2011 elle en avait plus de 150000.



• I.2 Les différents fichiers "PDF "

• Le Powder diffraction file (PDF, littéralement «fichier de
diffraction de poudre») est une base de données comprenant
des phases (produits chimiques artificiels ou
naturels cristallisés), et donnant la possibilité de le
dépouillement des diagrammes de diffraction de rayons X.

• Après les supports papiers (cartes individuelles, livres), les
microfiches, les bandes et disquettes magnétiques, l’année 1987
a vu l'avènement du CD-ROM et l'ouverture de perspectives

nouvelles dans l'utilisation du P.D.F. Actuellement, le "J.C.P.D.S.-

I.C.D.D." distribue sur CDROM

• les fichiers suivants : P.D.F.-2 et P.D.F.-4+ (composés inorganiques
et quelques composés organiques de base), P.D.F.-4/Minéral
(composés minéraux), P.D.F.-4/Organics (composés organiques).

http://www.wiki-compta.com/base_de_donnees.php
http://www.chimiegenerale.com/phase_(thermodynamique).php
http://www.physique-et-matiere.com/compose_chimique.php
http://www.chimie-analytique.wikibis.com/cristal.php
http://www.chimie-analytique.wikibis.com/diffractometrie_de_rayons_x.php


• P.D.F.-1. : Le nom P.D.F.-1 avait été attribué à un fichier sur
disque magnétique qui comportait des "fiches simplifiées" :
colonnes "d", "I", symbole de qualité, formule chimique,

valeur de I/Icor, numéro de la fiche. Ce fichier, moins

encombrant, permettait de reconstituer le "spectre en

bâtonnets" pour une recherche de phases. Compte tenu de

l’évolution de la puissance de l’outil informatique ce fichier

simplifié a disparu.

• Les logiciels de recherche de phases recréent les "spectres en
bâtonnets" à partir des fichiers complets.



• P.D.F.-2. : Fichier de base pour les composés inorganiques :

• ∼230.000 fiches en 2010 (∼200000 inorganiques ; ∼30000
organiques)

• Fiches expérimentales : ∼1500 fiches nouvelles pour l’année
2010 (∼3/4 trouvées dans les publications scientifiques et
∼1/4 par des actions spécifiques de l’ICDD).

• Depuis 1998, fiches théoriques (avec le symbole "C") : Elles
sont simulées à partir des structures cristallines contenues
dans la base de données ICSD (Inorganic Crystal Structure

Data base) de FIZ (FachInformationsZentrum ; KARLSRUHE –

ALLEMAGNE), ou de celle du NIST (National Institute of

Standards and Technology ; GAITHERSBURG-MARYLAND).



• Avec cette introduction massive de nouvelles fiches théoriques la
base de données PDF-2 est passée de ~150000 cartes en 2002
(~90000 fiches expérimentales et ~60000 fiches calculées) à

• ~230000 cartes en 2010 (~105000 fiches expérimentales et
~125000 fiches calculées dont 114706 issues de l’ISCD et 10067
issues du NIST).

• Avec le CD-ROM du PDF-2 le "J.C.P.D.S.-I.C.D.D." distribue aussi un
logiciel de recherche de phases qui utilise une "analyse
booléenne" à partir de plusieurs entrées : sous-fichiers

(minéraux, alliages, organiques...), éléments chimiques, les 3

raies les plus fortes...etc.

• L'affichage (ou l'impression) de la carte retenue est alors tout de
suite possible. Jusqu’en 2004 ce programme associé
("PCPDFWIN") travaillait sur des fiches PDF dont la présentation
et la numérotation étaient la continuité des anciennes fiches
ASTM.



• Depuis 2004 le nouveau logiciel associé ("DDVIEW") fournit
une nouvelle présentation des fiches (avec la possibilité
d’impression du "spectre en bâtonnets") ainsi qu’une nouvelle

• numérotation rendue nécessaire par l’introduction des "fiches
calculées".

• • P.D.F.-4+ : depuis 2002 la base de données PDF-2 était
proposée dans le nouveau format "relationnel" PDF-4. Dans
ce format, la nature du produit (minéraux, métaux et alliages,

• composés pharmaceutiques, composés organiques,
polymères, céramiques, produits de corrosion, ciments,
explosifs, etc…), les informations contenues dans une fiche
(données de diffraction, éléments chimiques, formule,
température de fusion, maille cristalline, couleur,

• symbole de Pearson, groupe d’espace, positions atomiques,
etc...) sont réparties en 31 champs de recherche.



• Une recherche de phases plus performante peut ainsi être
effectuée avec des opérateurs booléens sur ces 31 champs.

• En 2005 un partenariat avec le MPDS (Material Phases Data
System ; VITZNAU – SUISSE ; LPF Database) s'est rajouté aux
collaborations de l’ICDD avec FIZ et NIST. Cette synthèse de

4 bases de données a donné naissance à P.D.F.-4+ qui, en 2010,

comportait ∼301000 fiches (ICDD : 105573 ; FIZ : 59802 ; NIST :

3635 ; MPDS : 132272).

• • P.D.F.-4/organics : cette nouvelle base de données (distribuée à
partir de 2002) est proposée dans le format relationnel PDF-4 à
l’intention des "chercheurs de phases" du domaine de la chimie
organique et organo-métallique. Elle résulte d’un accord pour la
réalisation de fiches "calculées" à partir des structures cristallines
du CCDC (Cambridge Crystallographic Data Center ; CAMBRIDGE -
ANGLETERRE). En 2011 elle comportait ∼437000 fiches (ICDD :

• 32150 ; FIZ : 5060 ; CCDC : 399662 ; NIST : 29).



• I.3. Présentation d’une carte imprimée du fichier PDF avec "
PCPDFWIN "(→2004)

• La base de données la plus complète à l’heure actuelle est la
Powder Diffraction File (PDF) de « JCPDS – ICDD » (Joint
Committee on Powder Diffaction Standards- International

Centre of Diffracion Data) .

• PCPDFWIN est un logiciel de recherche et de tri des fichiers de
la base de données PDF mise à jour et distribuée par l’ICDD.
Cette base de données regroupe des diagrammes de
diffraction des rayons X par des poudres monophasées. La
figure II.1 présente un exemple de la carte 27-1402 du
silicium.



• Figure 1 : fichier « PDF »b-0710 de la pyrite



• Indice 1: Formule chimique et nom (dans la nomenclature 
IUPAC).

• Indice 2: Essentiellement : "formule structurale" et nom 
minéralogique (nomenclature de "International Mineralogical
Association").

• Indice 3 : Colonnes des distances réticulaires, intensités relatives 
et indices de Miller. On y trouve parfois des abréviations 
supplémentaires : b (raie large, diffuse), n (indices non autorisés 
par le groupe d'espace donné), + (d'autres indices possibles),...

• Indice  4 : Conditions expérimentales de l'enregistrement



• Indice  5-8  : Données cristallographiques (A = a/b, C = c/b, Z = 
nombre de groupements formulaires par maille), masses 
volumiques, référence de la publication du diffractogramme 
et facteur de qualité de Smith et Snyder (Smith et Snyder 
Figure Of Merit : SS/FOM)

• Indice 7 : Numéro d'identification de la carte constitué de 2 
nombres :

• -le numéro de fichier (un fichier supplémentaire est rajouté 
par an) qui s’obtient en retranchant

• 1950 du numéro de l'année considérée (exemple : le numéro 
de fichier de 1994 est 44)- suivi du numéro de la carte dans le 
fichier (dans l'ordre d'enregistrement dans le fichier, jusqu'à 
2500).Sur certaines cartes zone entre 5 et 6 : Données 
optiques.

• Indice  9 : Commentaires généraux.



• Symbole "O" : pas indexé et de qualité moyenne (faible 
précision, ou mélange de phases, ou mauvaise caractérisation 
chimique,...)

• Symbole "C" : diffractogrammes calculés à partir des positions 
atomiques. Au début ces cartes ont étaient rajoutées dans les 
cas de structures cristallines connues mais de diffractogrammes

de poudres expérimentaux de mauvaise qualité.

• Le symbole          peut figurer sur certains fichiers ASTM traduit 

que les données reportées sur ces  fichiers sont définitives



Figure 2: Fiche "PDF" du composé NaCl )λKCu 1.54A&.



Figure.3 : Fiche "PDF" du composé ZrSiO4
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