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• 本書はWinmostar V11の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V11をお使いになる方はビギナーズマニュアルを参照してください。

• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、講習会を受講ください。

– Winmostar導入講習会：基礎編チュートリアルの操作方法のみ紹介します。

– Winmostar基礎講習会：理論的な背景、結果の解釈の解説、基礎編チュートリアルの操
作方法、基礎編以外のチュートリアルの一部の操作方法を紹介します。

– 個別講習会：ご希望に応じて講習内容を自由にカスタマイズして頂けます。

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

• 本書の著作権は株式会社クロスアビリティが有します。株式会社クロスアビリティの許諾な
く、いかなる形態での内容のコピー、複製を禁じます。
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本書について
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• 本チュートリアルでは、Pt (1 1 1)面のon-topサイトへのCO分子の吸着エネルギー計算を実施し
ます。スラブのみ、分子のみ、スラブ＋分子の全エネルギーから吸着エネルギーを算出します。

• 本書では、まず①Ptバルク結晶の構造最適化を行った上で②Ptスラブモデルを作成して構造最適化
を行います。次に、③CO分子を吸着させて構造最適化を行いスラブ＋分子の全エネルギーを取得
します。最後に、④CO分子のみの構造最適化計算、⑤PtスラブのみのSCF計算（Ptスラブは②で
構造最適化済み）を実行しそれぞれの全エネルギーを取得します。

注意点：

• k点の取り方、バンド数、擬ポテンシャルの種類、カットオフエネルギーは計算結果に影響を与え
ます。
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概要
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①バルク結晶の
構造最適化

②スラブの
構造最適化

③スラブ＋分子の
構造最適化

④分子の
構造最適化

⑤スラブの
SCF計算

スラブ作成 スーパーセル化
＋分子付加

分子または
スラブを削除



• Winmostar V11.5.0以降を利用しかつ64bit環境をご利用の方は、CygwinWM 2023/04/05
バージョン以降をインストール、環境設定してください。

– 2023/04/05バージョン以降のCygwinWMには推奨バージョンの64bit版Quantum ESPRESSOが同梱
されています。

• 上記に該当しない場合、または推奨バージョン以外のQuantum ESPRESSOを利用したい方は、
別途Windows版Quantum ESPRESSOのインストールと環境設定が必要です。
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動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/download/cygwinwm/
https://winmostar.com/jp/requirements/
https://winmostar.com/jp/manual_jp/installation/QE_install_manual_jp_win.pdf


V11にはプロジェクトモードとファイルモードの2つの動作モードが用意されています。

本書ではプロジェクトモードでの操作方法を解説します。

ファイルモードの操作方法はV10のQuantum ESPRESSOチュートリアルを参照してください。
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Winmostar V11の動作モード
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プロジェクトモード V11新機能
ユーザは個々のファイルを意識すること
なくジョブを管理できます。
基本的にこのモードを推奨します。

ファイルモード
ユーザは個々のファイルを明示的に作成、
管理します。操作方法はV10以前と一緒
です。

https://winmostar.com/jp/tutorials/v10/#QuantumESPRESSO


基本的な操作方法はQE基礎編チュートリアルを参照してください。

1. Winmostarを起動し、新規プロジェクト（3次元構造を入力）をクリックします。（すでに起
動している場合は先にファイル｜閉じるをクリックします。）

2. プロジェクト名に「Pt_CO_Ads」と入力し保存をクリックします。

初期構造の作成方法の詳細はWinmostarユーザマニュアル 5.初期構造の作成方法を参照してくだ
さい。ここでは既存の分子構造ファイルを読み込ませます。

3. ファイル｜インポート｜Samplesファイル｜pt.cifをクリックします。

– 任意のファイルを読み込む場合はこの段階で代わりにファイル｜ファイルをインポートを使います。

4. ファイルをインポートダイアログで破棄して読み込みをクリックします。

5. 分子表示エリアに所望の構造が出現することを確認します。

6

I. 系のモデリング
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https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/QE_tutorial_1(Basic).pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html


1. ツールバーのソルバからQuantum ESPRESSOを選択します。

2.      (ワークフロー設定) をクリックします。

3. コンベンショナルセルからプリミティブセルに変換するか聞かれたらはいをクリックします。
「格子が変換されました。」と表示されたらOKをクリックします。
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II. 計算の実行（Pt結晶）
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1. PresetからOptimize (Atom&Cell)を選択します。

2. Pseudo fileにはpbe-*rrkjus_psl.*.upfを選択し、Metalにチェックを入れます。

3. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合はPrecisionをExtra-lowに変更します。

4. OKをクリックし、ジョブの設定ウィンドウで適宜設定した後実行をクリックします。

8

II. 計算の実行（Pt結晶）
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1. 作 業 フ ォ ル ダ の work1_QE_Relax の 状 態 が END に 変 化 し た 後 、 作 業 フ ォ ル ダ で
work1_QE_Relaxをクリックし、アクションのCoordinate (Final)をクリックします。

2. 固体｜格子を変換をクリックし、コンベンショナルセルに戻します。このとき、「現在のファ
イル形式では…」と表示されたら、はいをクリックします。

3. 固体｜スラブを作成をクリックし、Miller indices (h k l)をそれぞれ「1」に、Minimum
slab sizeのIn number of hkl planesの値を「4」に変更し、(1) Generate Slabボタン
をクリックします。続けてOKをクリックします。
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III.系のモデリング（Ptスラブ）
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1. ツールバーの X軸方向から表示をクリックしてから ウィンドウに合わせるをクリック
ます。

2. Ctrlキーを押しながらドラッグして上2層の原子を矩形選択します。

3. ツールバーの 原子を削除をクリックし、「Do you want to delete or leave group?」と
表示されたらDeleteボタンをクリックします。
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III.系のモデリング（Ptスラブ）
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1. Ctrlキーを押しながらドラッグして、下2層の原子を矩形選択します。

2. 選択した原子上で右クリックし、最適化フラグを変更をクリックします。

3. 最適化フラグ変更画面でX、Y、Z座標についてそれぞれFixedを選択し、OKボタンをクリッ
クします。
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III.系のモデリング（Ptスラブ）
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1. ワークフロー設定ボタンをクリックします。「継続ジョブを実行しますか？…」と表示されたら、
いいえをクリックします。

2. PresetからOptimize (Atom)を選択します。

3. Pseudo fileにはpbe-*rrkjus_psl.*.upfを選択し、Metalにチェックを入れます。

4. 計算精度を落として計算を早く終了させたい場合はPrecisionをExtra-lowに変更します。

5. OKをクリックし、ジョブの設定ウィンドウで適宜設定した後、実行をクリックします。
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IV.計算の実行（Ptスラブ）
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1. 編集｜構造をリセットをクリックしツールバーの Z軸方向から表示をクリックします。

2. 水素原子（黄色い原子）を右クリックし、元素を選んで変更から「O 8」をクリックします。

3. 編集｜座標軸の取り直し｜座標軸を交換(XYZ→ZXY)をクリックします。

4. ファイル｜ファイルをエクスポートをクリックし、ファイルの種類に「Mol2 File
(*.mol2)」を選択して「co.mol2」というファイル名で保存します。
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V. 系のモデリング（Pt+CO）
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1. 作 業 フ ォ ル ダ の work2_QE_Relax の 状 態 が END に 変 化 し た 後 、 作 業 フ ォ ル ダ で
work2_QE_Relaxをクリックし、アクションのCoordinate (Final)をクリックします。
「変更を上書き保存しますか？」と表示されたらいいえをクリックします。

2. 固体｜スーパーセルを作成をクリックします。このとき、「現在のファイル形式では…」と表
示されたら、はいをクリックします。

3. Generate Supercellウィンドウのaとbに「4」（計算精度を落として計算を早く終了させた
い場合は「2」）と入力し、OKボタンをクリックします。
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V. 系のモデリング（Pt+CO）
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1. X軸方向から表示をクリックし、一番上（一層目）の一番左の原子をクリックし、編集｜
原子を追加｜ダミー原子を指定距離に追加をクリックします。

2. Distance [Å]の数値に「3」を入力し、OKボタンをクリックします。

3. MD｜分子を置換をクリックし、Speciesの (unknown) をクリック後、OKボタンをクリッ
クすると、配置する分子のファイルを指定するダイアログが表示されます。前の手順で保存し
た「co.mol2」ファイルを選択し、開くボタンをクリックします。
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V. 系のモデリング（Pt+CO）
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1. ワークフロー設定ボタンをクリックします。「継続ジョブを実行しますか？…」と表示されたら、
いいえをクリックします。

2. work2で設定した計算条件と同様であるため、そのままワークフロー設定画面のOKボタンをク
リックし、ジョブの設定ウィンドウで適宜設定した後、実行をクリックします。本チュートリア
ルの設定で計算精度を落とさなかった場合は、8 CPUコアの環境で8時間程度かかります。
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VI.計算の実行（Pt+CO）
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1. Ctrlキーを押しながらドラッグし、Pt原子すべてを矩形選択します。

2. ツールバーの 原子を削除をクリック後、Deleteボタンをクリックます。

3. ワークフロー設定ボタンをクリックします。「継続ジョブを実行しますか？…」と表示されたら、
いいえをクリックし、ワークフロー設定画面のOKボタンをクリック後、実行をクリックします。
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VII.モデリング、計算の実行（CO）
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1. 作業フォルダでwork3_QE_Relaxをクリックし、アクションのCoordinate (Initial)をク
リックします。

2. Ctrlキーを押しながらドラッグし、CO分子を矩形選択します。

3. ツールバーの原子を削除をクリック後、Deleteボタンをクリックます。

4. ワークフロー設定ボタンをクリックします。「継続ジョブを実行しますか？…」と表示された
ら、いいえをクリックします。「現在のセルはプリミティブセルに変換可能です。…変更しま
すか？」と表示されたらいいえをクリックします。

5. TaskをEnergyに変更します。OKボタンをクリック後、実行をクリックします。
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VIII.モデリング、計算の実行（Pt）
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1. 作 業 フ ォ ル ダ の work3_QE_Relax の 状 態 が END に 変 化 し た 後 、 作 業 フ ォ ル ダ で
work3_QE_Relaxをクリックし、アクションのLog(Extracted)をクリックします。（プロ
フェッショナル版エコノミーの場合はLogをクリック）

2. 一番最後に出現した「! total energy …」の行の値をメモします。

3. 上記1と2をwork4_QE_Relax、work5_QE_SCFについても同様に実施します。
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IX.結果解析



• 先ほどメモした3つの値を下式に代入します。 EPt+CO、ECO、EPtはそれぞれwork3、work4、
work5でメモした値です。

• 本書の手順ではΔEadsは1.68 eVとなりました。単位の変換にはツール｜単位を変換を利用しまし
た。精度を落として計算した場合は異なる値が得られます。なお、実験値として文献[1]では
1.76 eVが報告されています。
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IX.結果解析

意味 本書の場合

EPt+CO Pt (1 1 1)面にCO分子が吸着した構造の全エネルギー -4695.507720 [Ry]

EPt Pt (1 1 1)面孤立系の全エネルギー -4649.844214 [Ry]

ECO CO単分子孤立系の全エネルギー -45.539680 [Ry]

ΔEads 吸着エネルギー 0.123826 [Ry] = 1.68 [eV]

[1] Y.Y. Yeo et al., J. Chem. Phys. 106, 392 (1997)

∆𝐸ads= 𝐸Pt+CO − 𝐸Pt + 𝐸CO



• 各機能の詳細を調べたい方はユーザマニュアルを参照してください。

• 本書の内容の実習を希望される方は、Winmostar導入講習会、Winmostar基礎講習会、
または個別講習会の受講をご検討ください。（詳細はP.2）

• 本書の内容通りに操作が進まない場合は、まずよくある質問を参照してください。

• よくある質問で解決しない場合は、情報の蓄積・管理のため、お問合せフォームに、不具合の
再現方法とその時に生成されたファイルを添付しご連絡ください。

以上

21

最後に
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ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景

https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic/
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https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php
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https://winmostar.com/jp/seminars/
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