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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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• 本チュートリアルの実施にはWinmostar V11プロフェッショナル版エリートが必要です。

• 本書ではAl結晶とAl2O3結晶の接合面に発生する接着エネルギーを求めます。まず、バルク
Al2O3およびスラブAl2O3(0001)を作成し、スラブのエネルギーを計算します。次にスラブ
Al(111)を作成し、エネルギーを計算します。最後にAl/Al2O3/Alの系を作成し、エネルギー計
算を実行します。Al2O3スラブ、Alスラブ、 Al/Al2O3/Alの各エネルギーより接着エネルギーが
計算できます。

注意点：

• k点の取り方、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。

• Quantum ESPRESSOの計算方法及び計算設定内容の詳しい説明は、次の弊社記事をご覧くだ
さい。https://qiita.com/xa_member
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概要
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• 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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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。
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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。
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I. 系のモデリング（Al2O3バルク）
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• 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。
• 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。

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「al-al2o3-al」と入力し保存をクリックします。

https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/QE_tutorial_1(Basic).pdf
https://winmostar.com/jp/tutorials/V11/QE_tutorial_1(Basic).pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html
https://winmostar.com/jp/manual_jp/html/operation/createsystem.html


Al2O3結晶構造を作成します。

1. ファイル｜インポート｜Sampleファイルまでカーソルを運びます。

2. サンプルファイル群の中から「al2o3.cif」を選択します。

3. 現在の内容を破棄して・・のウインドウが出ますので、「破棄して読み込み」を選択します。

4. Al2O3のプリミティブセルがメインウインドウに生成されます。
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I. 系のモデリング（Al2O3バルク）
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ここではAl2O3のバルク構造の構造最適化を実施します。

1. ツールバーのソルバからQuantum ESPRESSOを選択し     (ワークフロー設定) をクリックしま
す。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。

2. Presetを「Optimize(Atom&Cell)」に変更してから、Pseudo fileを「pz-*rrkjus_psl*.upf」、
Precisionを「High」に変更します。

3. Detailsをクリックします。
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II. 計算の実行（Al2O3バルク）
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4. Set ibrav = 5 and celldmにチェックを入れ、下のecutwfcは「35」としてください。

5. K_POINTS は automatic とし、2つ下のK点数とシフト値を記入する個所では「3 3 3 0 0
0」 に書き換えてください。

6. 設定を終えたらOKをクリックし、Details画面から抜け出してください。

7. Quantum ESPRESSO Workflow Setupウィンドウで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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II. 計算の実行（Al2O3バルク）

Copyright 2008-2025 X-Ability Co., Ltd.



8. work1_QE_Relaxの状態がENDになったら、画面左下（左下図参照）の Coordinate
(Final) をクリックしてください。構造最適化後の構造が反映されます（右下図参照）。
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II. 計算の実行（Al2O3バルク）

Copyright 2008-2025 X-Ability Co., Ltd.



ここでは、接着エネルギーの計算に用いるAl2O3 (0001) スラブを作成します。

1. Coordinate (Final)が選ばれた状態で、固体｜格子を変換 を選択し、コンベンショナルセル
に変換してください。変換するとユニットセルの格子ベクトルの長さが、構造の下に記載され
ます。（ここでは、a: 4.674057、b: 4.674057、c: 12.721819（単位:Å））

2. x軸からの視点にするため、下左図の赤丸のボタン(X軸方向から表示)を押してください。

3. 構造表示は下右図のようになります。

11

III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）
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4. 固体｜スラブを作成 で、Miller indices (h k l) を「0 0 1」とし、Set slab width by
repeat units を選択します。Lower boundには「-0.5」Upper boundには「0.35」を入
力します。

5. Vacuum [A]に「2.55」[Al2O3のAl原子とAl(111)表面間の距離（文献値）]を入力します。
Positionは「Adjust origin of slab to origin of cell」を選択しOKをクリックします

12

III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）
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6. ファイル｜ファイルをエキスポート を選び、mol2形式で保存してください。ここでは
「al2o3.mol2」とします。このファイルは後ほど接着面の計算で使用します。
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III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）
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III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）

4. メニューから 選択｜すべてをグループ選択 を選び、編集｜グループ編集｜グループを並進移
動(数値を指定) を選んで＋z方向に微小移動（ここでは0.1）させます。

これは、セル下方の周期境界近傍に位置するAl原子が後のスラブ構造作成時にセル上方に移動し
てしまう可能性があることから、それを回避するための操作です。

ver. 11.13.1以前の操作



5. 固体｜スラブを作成 で、Miller indices (h k l) を0, 0, 1, in number of hkl planesを1
に設定し、(1) Generate Slab をクリック、次に Vacuum [A] に「0.42966」と入力し
（上の元素を削除後の真空層が2.55Å[Al2O3のAl原子とAl(111)表面間の距離（文献値）]に
なるようにしている、2.55－([Alのz座標で最大値＝12.58544]ー[セル上方3層目Alのz座標値
=10.4651]) = 0.42966）、OK をクリック。（左下図）

6. スラブ作成後、座標の大きいもの5つ(Al×2, O×3)を削除。ここではz座標10.8163以上のも
のを削る。削除したい原子を選択し、マウスの右クリックをします。メニューが表示されます
ので、その中の原子を削除を選択することで削除できます。（右下図）
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III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）
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ver. 11.13.1以前の操作



7. 一番下の原子のz座標を0にするよう全ての原子を並進移動させます。メニューから 選択｜す
べてをグループ選択 を選び、編集｜グループ編集｜グループを並進移動(数値を指定) を選ん
でください。 zに、一番下の原子のz座標にマイナスをつけた値 (ここでは-0.2149)を入れ、
他は変えずに OK を押してください。ここまでの手順を行うと以下の図のようになります。

8. ファイル｜ファイルをエキスポート を選び、mol2形式で保存してください。ここでは
「al2o3.mol2」とします。このファイルは後ほど接着面の計算で使用します。
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III. 系のモデリング（Al2O3(0001)スラブ）
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ver. 11.13.1以前の操作



スラブ構造が求まった所で、この系の全エネルギーを計算します。

まず、作成したスラブ構造にz方向で孤立した系を作成するため、任意厚みの真空層を用意します。

ここでは真空層を計算コストも勘案して10Åとします。
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IV. 計算の実行（Al2O3(0001)スラブ）
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1. 編集｜セル作成/編集｜セルを変形 を選択します。

2. 1. How to transform cell の Set incremental
length [A] に 「7.45」（先ほど真空層2.55の構造
を作っているので、10-2.55=7.45だけc軸の長さを
増やす） を入力します。

3. 2. Atomic positions  で、Do not change に
チェックを入れます。

4. 1. How to transform cellに戻りAxis c の隣にあ
るDirectionで「Change positive side」を選ぶ。

5. 最後に OK を押します。

これで真空層10Åのスラブ構造が完成しました。



続いてSCF計算を実施します。

6. ワークフローの設定のボタン をクリックします。継続ジョブを実行しますかにはいいえを
選択し、プリミティブセルに変換しますかにもいいえを選択します。Quantum ESPRESSO
Workflow Setupのポップアップメニューが開きます。

7. Preset を「SCF」に変更してください。

8. Pseudo fileに「pz-*rrkjus_psl.*.upf」が選ばれていることを確認してください。

9. Detailsをクリックします。
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IV. 計算の実行（Al2O3(0001)スラブ）
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10.Details を押し、Set ibrav = 4 and celldm にチェックを入れ、下のecutwfcは「35」と
してください。

11.K_POINTS はautomaticとし「3 3 1 0 0 0」と書換えます。

12.最後に OK を押します。Workflow Setup画面に移行するのでそこで再度OKを押すことで計
算実行します。
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IV. 計算の実行（Al2O3(0001)スラブ）
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結果は下図 ログの表示 から見る事ができます。ファイルはpw.pwoutを選択します

ログの中で最後に書かれた total energy の行が求めたいスラブの全エネルギー
（参考：ここでは-561.15151424 Ry）となります。

接着エネルギーの計算に用いるのでメモしておいてください。
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IV. 計算の実行（Al2O3(0001)スラブ）
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ここではAl(111)の√3x√3構造のスラブを作成します。

1. ファイル｜インポート｜Samplesファイル から「al.cif」を選びます。「現在の内容を破棄し
て〜」のダイアログが出ますので、 破棄して読み込み を選択してください。すると下図のよ
うなコンベンショナルセルが表示されます。
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V. Al (111) スラブの作成
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2. 固体｜スラブを作成 を選択します。Slab Builderが立ち上がるので、Miller indices(h k l)
に「1 1 1」を入力し、Set slab width by repeat units [-]を選択します。

3. PositionはAdjust origin of slab to origin of cellを選択した後OKをクリックします。実
行後は下右図のようになります。
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V. Al (111) スラブの作成
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4. Z軸方向から表示 のボタンを押してください。

5. 固体｜単位格子を変換 を選択します。ウィンドウ（左図）が立ち上がるので、Rotation 
matrixには図の通り値を入力し OK をクリックしてください。メインウインドウには右図の
ように表示されます。
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V. Al (111) スラブの作成
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6. ユニットセルを30度回転させ、格子ベクトルの方向をAl2O3のものと一致させます。まず Z方
向からの表示 のボタンを押します。次に 表示｜回転｜視線周りで回転(数値を指定) を選択し、
Angle(CW) [deg] に「-30」 を入力して OK を押します。その後、編集｜座標軸の取り直
し｜カメラ座標系に設定 を押します。
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V. Al (111) スラブの作成
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格子ベクトルのa, b方向の長さをAl2O3と揃え、それに合わせてc軸方向の長さも変更します。

7. 編集｜セルを作成/編集｜セルを変形 を選択します。

8. Axis に「a」を選択し Set total length [A] に「4.674057」（Al2O3のa,b方向の長さ）を
入力します。今回は原子位置を縮尺させたいので、2. Atomic positions は Move with
keeping fractional coordinate からは変えません。最後に OK を押します。同様の事をb
軸に対して繰り返します。
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V. Al (111) スラブの作成
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9. c軸方向にも縮小させます。a,b方向は4.674057/4.946621=0.944899倍に縮小されている
ので、同じ倍率でc方向も縮小させます。上記 2. と同様の手順で、Axisに「c」を選択し、
Set total length [A] に「13.85577」(=14.663762*0.944899)を入力し、OK を押す。
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V. Al (111) スラブの作成
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Al/Al2O3/Al構造の作成に備えて、真空層2.55Åを持つAlスラブ構造２つを作成、保存します。一
番上の原子のz座標が4.406756 Åであるため、z軸方向のセルの長さを6.956756 Åとします。

10.編集｜セルを作成/編集｜セルを変形 を選択します。

11. 1. How to transform cell において、 Axis に「c」を選択し Set total length [A] に
「6.956756」を入力します。

12. 2. Atomic positions で、Do not change にチェックを入れます。

13. 1. How to transform cell に戻りAxis c の隣にある Direction で「Change positive
side」を選んでください。 

14. OK を押します。右図の構造ができます。
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V. Al (111) スラブの作成
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14.ファイル｜ファイルをエキスポートを選び、
mol2 形 式 で 保 存 し ま す 。 こ こ で は
「al111.mol2」とします。
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V. Al (111) スラブの作成

15. 編集｜座標を反転/キラリティ｜Z軸方向に座標を反転 を選択します

16. 選択｜すべてをグループ選択 で全原子を選択

17. 編集｜グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定） でz方向に「-2.55」を入力します

18. OKを押します。右下図の構造ができます。

19. ファイル｜ファイルをエキスポート を選び、mol2形式で保存します。ここでは

「al111-2.mol2」とします。



2. 固体｜スラブを作成 を選択します。Slab Builderが立ち上がるので、Miller indices(h k l)
に1 1 1を入力、Minimum slab size の In number of hkl planes に「1」を入力、
Supercellのa-axisに「1」、b-axisに「1」を入力し、(1) Generate Slab を押します。そ
の後、Positionに Adjust origin of slab to origin of cell を選択し (2) OK を押す。実行
後は下右図のようになります。
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V. Al (111) スラブの作成
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ver. 11.13.1以前の操作



3. Z軸方向から表示 のボタンを押してください。

4. 固体｜単位格子を変換 を選択します。ウィンドウ（左図）が立ち上がるので、図の通りに数
字を入力し OK をクリックしてください。右図のように表示されます。
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V. Al (111) スラブの作成
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ver. 11.13.1以前の操作



5. ユニットセルを30度回転させ、格子ベクトルの方向をAl2O3のものと一致させます。まず、念
のため Z方向からの表示 のボタンを押します。次に 表示｜回転｜視線周りで回転(数値を指
定) を選択し、Angle(CW) [deg] に「-30」を入力して OK を押します。その後、編集｜座
標軸の取り直し｜カメラ座標系に設定 を押します。
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V. Al (111) スラブの作成
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ver. 11.13.1以前の操作



格子ベクトルのa, b方向の長さをAl2O3のものと揃え、それに合わせてc軸方向の長さも変更しま
す。

6. 編集｜セルを作成/編集｜セルを変形 を選択します。

7. Axis にaを選択し Set total length [A] に「4.674054」（Al2O3のa,b方向の長さ）を入
力します。今回は原子位置を縮尺させたいので、2. Atomic positions は Move with
keeping fractional coordinate からは変えません。最後に OK を押します。同様の事をb
軸に対して繰り返します。
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V. Al (111) スラブの作成
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8. c軸方向にも縮小させます。a,b方向は4.674054/4.946621=0.944898倍に縮小されている
ので、同じ倍率でc方向も縮小させます。上記 2. と同様の手順で、Axisにcを選択し、Set
total length [A] に「13.85576」 (=14.66376*0.944898)を入力し、OK を押す。
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V. Al (111) スラブの作成
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Al/Al2O3/Al構造の作成に備えて、真空層2.55Åを持つAlスラブ構造２つを作成、保存します。一
番上の原子のz座標が4.4068 Aであるため、z軸方向のセルの長さは6.9568 Aとなります。

9. 編集｜セルを作成/編集｜セルを変形 を選択します。

10. 1. How to transform cell において、 Axis に「c」を選択し Set total length [A] に
「6.9568」を入力します。

11. 2. Atomic positions で、Do not change にチェックを入れます。

12. 1. How to transform cell に戻りAxis c の隣にある Direction で Change positive
side を選んでください。 

13. OK を押します。下図の構造ができます。

14. ファイル｜ファイルをエキスポート を選び、mol2形式で保存します。ここでは
「al111.mol2」とします。
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15. 編集｜座標を反転/キラリティ｜Z軸方向に座標を反転 を選択します

16. 選択｜すべてをグループ選択 で全原子を選択

17. 編集｜グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定） でz方向に「-2.55」を入力します

18. OKを押します。下図の構造ができます。

19. ファイル｜ファイルをエキスポート を選び、mol2形式で保存します。ここでは

「al111-2.mol2」とします。

ver. 11.13.1以前の操作



接着エネルギーの計算で、Al(111)表面構造のスラ
ブの全エネルギーが必要となるため、ここで計算
を行います。

まず、先のAl2O3スラブと同様の理由で真空層を
10Åにするため、セルを変形します。

1. 編集｜セルを作成/編集｜セルを変形 を選択し
ます。

2. 1. How to transform cell において、 Axis
に「c」を選択し Set incremental length
[A] に 「7.45」（先ほど真空層2.55の構造を
作っているので、10 ー 2.55 = 7.45だけc軸
の長さを増やす） を入力します。

3. 2. Atomic positions で、Do not change
にチェックを入れます。

4. 1. How to transform cell に戻り Axis c の
隣にある Direction に Change positive
side を選びます。 

5. OK を押します。右図の構造ができます。
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作成したスラブについてエネルギー計算を実行します。

6. ワークフローの設定のボタンを押すと、プリミティブセルに変換するかどうかを聞かれるので
はい を選択します。 (セルに3原子が含まれることになります。 ) その後Quantum
ESPRESSO Workflow Setupのポップアップメニューが開かれるので、Alが金属であることに
注意し以下の手順で作業を行います。

7. Preset は「Scf」のままとします。

8. Pseudo file に「pz-*rrkjus_psl.*.upf」が選ばれていることを確認します。

9. Details をクリックします。
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10. Set ibrav = 4 and celldm にチェックを入れます。

11. occupations に「smearing」を選択します。

12. K_POINTS は 「automatic」とし、2つ下の K点数とシフト値を記入する個所では「16 16
1 0 0 0」 に書き換えてください。

13. 以上設定を終えたら、 OK を押してDetailsから抜け出し、さらに OK を押します。
そして 実行 を押して計算を開始します。
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VI. 計算の実行（Al(111)スラブ）
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なお計算は、対称性が考慮され、これまで
操作した構造の1/3サイズで等価な構造で行
われます。（9原子 → 3原子）

計算実行



結果は下図 ログの表示 から見る事ができます。ファイルはpw.pwoutを選択します

ログの中で最後に書かれた total energy の行が求めたいスラブの全エネルギー
（参考：ここでは-16.40409377 Ry）となります。

接着エネルギーの計算に用いるのでメモしておいてください。
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Al/Al2O3/Al構造を作成します。

1. MD｜界面ビルダ を選択します。

2. Cell 1 の Load from file に V で作成した「al111.mol2」を選択します。

3. Cell 2 の Load from file に III で作成した「al2o3.mol2」を選択します。

4. 上部の Direction のタブを押します。
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5. Interval に「0」 Aを指定します。

6. Build を押します。(「正常に系が作成されました。」というポップアップが表示されます)
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VII. Al/Al2O3/Al 構造の作成
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7. 再び MD｜界面ビルダ を選択します。

8. Cell 1 は Use displayed cell から変更を加えないようにします。

9. Cell 2 の Load from file に V で作成した「al111-2.mol2」を選択します。

10. 手順4.〜6. を繰り返します。(「正常に系が作成されました。」というポップアップが表示さ
れます）
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VII. Al/Al2O3/Al 構造の作成
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ここまでの手順を終え、X軸方向から表示 を押すと下図の構造ができます。
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先のAl2O3スラブと同様の理由で真空層を10Åにするため、セルを変形します。

13. 編集｜セルの作成/編集｜セルの変形を選択し、1. How to transform cell において、 
Axis に「c」を選択し Set total length [A] に「34.042386」を入力します。([原子の中
で一番大きなz座標の値]+10により算出します。)

14. 2. Atomic positions で、Do not change にチェックを入れます。

15. 1. How to transform cell に戻りAxis c の隣にある Direction には「Change positive
side」を選びます。 

16. OK を押します。右図のようになります。
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Al/Al2O3/Alの計算を行います。

1. ワークフローの設定のボタンを押すと「継続ジョブを実行しますか？」のポップアップが表示
され「いいえ」を選択することでQuantum ESPRESSO Workflow Setup のポップアップ
メニューが開かれます。

2. Preset は「SCF」のままとします。

3. Pseudo file に「pz-*rrkjus_psl.*.upf」が選ばれていることを確認します。

4. Details をクリックします。
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5. Details を押し、Set ibrav = 4 and celldm にチェックを入れます。

6. occupations に「smearing」を選択します。

7. K_POINTS は 「automatic」とし、2つ下の %KPOINTS_DENSITY% と書かれた個所を
「7 7 1 0 0 0」 に書き換え、occupationsはsmearingのままにします。

8. 以上設定を終えたら、OK を押して Details から抜け出し、さらに OK を押します。
そして 実行 を押して計算を開始します。
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結果は下図 ログの表示 から見る事ができます。ファイルはpw.pwoutを選択します

ログの中で最後に書かれた total energy の行が求めたいスラブの全エネルギー
（参考：ここでは-659.78060985 Ry）となります。

接着エネルギーの計算に用いるのでメモしておいてください。
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ここまで計算した全エネルギーをまとめると下記のようになります。

接着エネルギーは下の式より計算できます。

接着エネルギー = (6×[スラブAlの全エネルギー]+[スラブAl2O3の全エネルギー]-[Al/Al2O3/Al全
エネルギー])/(2×[セルの面積])

係数の6は、Al2O3を挟む二つのAl(111)スラブは原子数1/3で計算されたことに由来し、係数２は
Al2O3/Al(111)界面が系内に2つあることに由来しています。

計算の際には 1 Ry = 2.179874 x 10-18 J である事にご注意ください。
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全エネルギー（Ry）

Al2O3スラブ -561.15151424

Al (111) スラブ -16.40409377

Al/Al2O3/Al -659.78060985



参考までに、前ページの計算式により接着エネルギーを計算すると、

1.18 J/m2

と求まります。

文献 D. J. Siegel et al., Phys. Rev. B 65 085415 (2002) に記載された接着エネルギーは
1.14 J/m2 (fcc-stacking, Al-termination, unrelaxed, LDA)ですので今回の計算でよく再現で
きています。
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• 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
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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/intro/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic/
https://winmostar.com/jp/seminars/basic/
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V11/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/seminars/
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