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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、バンド・k点ごとの電荷密度可視化の手順を示す例としてルチル型TiO2

中における局所的なひずみを伴う分極場（スモールポーラロン）の計算・解析を取り上げます。 
ルチル型TiO2のTiはバルク結晶中でTi4+状態にありますが、局所的なひずみを伴ってTi3+状態に
なります。その状態に由来する準位は状態密度とバンド・k点ごとの電荷密度から確認できます。 

（参考文献：M. Reticcioli et al., Phys. Rev. B 98, 045306, (2018).）

• まず、ひずみのないバルク結晶の構造最適化計算を実行します。次にスーパーセルを作成し、
Ti3+状態にしたいサイトについてその周囲の酸素との結合距離を伸ばし局所的なひずみを与えま
す。その後構造最適化計算を実行してTi3+状態における適切な原子配置を求め、Ti3+状態に由来
する部分状態密度と、そのバンドのΓ点における電荷密度を確認します。

注意点：

• ひずみのないバルク結晶状態ではTiのd軌道に電子がほとんど入らずオンサイトクーロン相互作
用の寄与が小さいため、通常は+Uを使いません。一方、Ti3+状態ではd軌道に入る電子のオンサ
イトクーロン相互作用の寄与が無視できないため+Uが必須です。本書では歪みのないバルク結
晶状態とひずみ付きスーパーセルの結果を直接比較したいためどちらも+Uで計算します。

• スーパーセルサイズは計算結果に影響を与えます。本書では計算時間を優先し小さいスーパーセ
ルで計算しています。

• 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、Uパラメータは計算
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 3

概要
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https://qiita.com/xa_member


• 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「tio2_polaron_qe」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｜tio2_rutile.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。
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I. 系のモデリング（ひずみのないバルク結晶）

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

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


1. 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。

2. PresetからOptimize (Atom&Cell)を選択し、# of bandsを30 % more、Pseudo file
をpbe-*van_ak.upfに変更し、PDOS/Lowdin charge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「Low」に変更します。

4. Detailsをクリックします。
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II. 計算の実行（ひずみのないバルク結晶）
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1. Spin/DFT+Uタブでlda_plus_uをチェックし、TiのHubbard_Uの値を「4.0」に変更し
OKをクリックします。

2. 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（ひずみのないバルク結晶）
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（状態密度の確認が不要な場合は本ページの操作をスキップ）

1. 作業フォルダでwork1_QE_Relaxの状態がEND（青）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でProjected Density of Statesをクリックします。

2. グラフ左下のShow Settingをクリックし、X AxisのAutoscaleのチェックを外してMinを「-

10」に変更、Y AxisのAutoscaleのチェックを外してMaxを「20」に変更し、バンドギャップ
が現れてることを確認しCloseをクリックします。
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III.結果解析（部分状態密度）
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1. アクションでCoordinate (Final) をクリックし、構造最適化後の構造を表示します。

2. 固体｜スーパーセルを作成をクリックし、「…出力可能な形式に変更し編集を続行します
か？」と表示されたらはいをクリックします。

3. cを「3」に変更し、OKをクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）
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1. 上部ツールバーのラベル/電荷を「番号」に変更します。

2. 下図のように10番のTiを中心に周囲の6つのOが見えるようにカメラの角度・倍率を適宜調整
します。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと8番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に「8-
10-…」と表示されるのを確認します。

2. 8番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と表
示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと9番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に「9-
10-…」と表示されるのを確認します。

2. 9番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と表
示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと11番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に
「11-10-…」と表示されるのを確認します。

2. 11番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と
表示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと12番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に
「12-10-…」と表示されるのを確認します。

2. 12番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と
表示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと14番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に
「14-10-…」と表示されるのを確認します。

2. 14番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と
表示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1. 10番のTiと15番のOを続けてクリックし、分子表示エリア左上の「Marked Order: 」に
「15-10-…」と表示されるのを確認します。

2. 15番のOをCtrl+クリックし、分子表示エリア左上に「Group Selection: 1 Atoms (O) 」と
表示されるのを確認します。

3. グループ編集｜グループを並進移動（数値を指定）をクリックし、Two marked atoms
にチェックをいれ、その下のスライダーの右にあるテキストボックスに「0.1」と入力しOK
をクリックします。

4. 選択｜グループ選択を解除をクリックします。
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IV.系のモデリング（ひずみ付きスーパーセル）



1.      (ワークフロー設定) をクリックし、「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)に変更します。

3. Chargeを「-1」、# of bandsを30 % more、SpinをPolarized、 Pseudo fileをpbe-
*van_ak.upfに変更し、MetalとPropertiesのPDOS/Lowdin charge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「Low」に変更します。

– 4並列でPrecision=Mediumでは1時間程度、Precision=Lowでは15分程度掛かります。

5. Detailsをクリックします。
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V. 計算の実行（ひずみ付きスーパーセル）
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1. Spin/DFT+UタブでUse tot_magnetizationにチェックを入れその右に「1」と入力しま
す。

2. lda_plus_uをチェックし、TiのHubbard_Uの値を「4.0」に変更しOKをクリックします。

3. 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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V. 計算の実行（ひずみ付きスーパーセル）
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（状態密度の確認が不要な場合は本ページの操作をスキップ）

1. 作業フォルダでwork2_QE_Relaxの状態がEND（青）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でProjected Density of Statesをクリックします。

2. Check atom using viewportをクリックし、セル中心にあるTiをクリックしたらOKをクリッ
クします。

3. BandでTotalにチェックをいれDrawをクリックします。
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VI.結果解析（部分状態密度）
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（状態密度の確認が不要な場合は本ページの操作をスキップ）

1. グラフ左下のShow Settingをクリックし、X AxisのAutoscaleのチェックを外してMinを
「-10」に変更、Y AxisのAutoscaleのチェックを外してMinを「-20」、Maxを「20」に
変更し、バンドギャップ間に歪み中心のTiのd軌道に由来した準位が出現しているのを確認し
ます。

2. Closeをクリックします。
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VI.結果解析（部分状態密度）
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ログから可視化したいk点の番号（Γ点）とバンドの番号（Ef付近のバンド）とを調べます。

1. アクションでLogをクリックします。

2. ログの「number of k points= …」の行の下に各k点の逆空間上の座標が書かれている箇
所を探します。「k( 1) = (0.00000000 0.00000000 0.00000000), …」とあるので、
1番目のk点がΓ点であると判断します。
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VII.計算の実行（バンド・k点ごとの電荷密度）
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1. ログの中で最後に「End of self-consistent calculation」と出現する箇所を探し
（構造最適化計算の最後のSCF計算の情報）、その次に「occupation numbers」と書かれ
る箇所を探します（Γ点における各バンドの占有数のリスト）。ここで占有数が1から0に変わ
る直前の箇所を探し、それが左上から数えて何番目であるかを数えます。（ここでは73番
目）これがEf付近のバンドの番号です。
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VII.計算の実行（バンド・k点ごとの電荷密度）
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1.      (ワークフロー設定) をクリックし、「継続ジョブを実行しますか？」と表示されたらはい
をクリックします。

2. work2_QE_Relaxをクリックし、OKをクリックします。

3. Details… (modified)をクリックします。

4. Basicタブでcalculationを「nscf」に変更します。
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VII.計算の実行（バンド・k点ごとの電荷密度）
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1. PropertiesタブでPDOS/Lowdin chargeのチェックを外し、Wave Functionにチェック
を入れます。

2. Wave Functionの行をクリックし、その右でkpoint(1)に「1」（Γ点）、kband(1)に
「73」（Ef付近のバンド）と入力しOKをクリックします。

3. 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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VII.計算の実行（バンド・k点ごとの電荷密度）
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1. 作業フォルダでwork3_QE_NSCFの状態がEND（青）に変化した後、作業フォルダで
work3_QE_NSCFをクリックしアクションでWave Functionをクリックします。

– Cube PlotウィンドウのIsosurface Valueを変更してDrawをクリックすることで、異
なる等値面の作図が可能です。
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VIII.結果解析（バンド・k点ごとの電荷密度）
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Isosurface Value=0.0015の場合



• 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

27

最後に
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ユーザマニュアル Winmostar 講習会の風景
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