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• 本書はWinmostar V10の使用例を示すチュートリアルです。

• 初めてWinmostar V10をお使いになる方はビギナーズガイド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/BeginnersGuide.pdf
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V10/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminar_intro_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminar_basic_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php


• Quantum ESPRESSO(以降QE)によりMg2Si結晶のNSCF計算を行い全状態密度を取得しま
す。そして、このQEの出力ファイルをもとにBoltzTraPによりボルツマン方程式に従って輸送
係数を算出します。

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 結果に大きな
影響を与えます。
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概要
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• 本機能を用いるためには、Quantum ESPRESSOとCygwinWMのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/installation/インストール方法のWindows用のQuantum
ESPRESSOとCygwinWMの設定手順に従います。
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動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/installation/
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動作環境設定
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以下のURLよりSi.pbe-mt-fhi.UPF, Mg.pbe-mt-fhi.UPFを入手し、
Quantum ESPERSSOインストールフォルダの下のpseudoフォルダに入れ
Winmostarを再起動する。
http://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/fhi-pp-from-abinit-web-site

「Si.pbe-mt-fhi.UPF」をクリック

「Mg.pbe-mt-fhi.UPF」をクリック

「Si」、「Mg」をそれぞれクリック

http://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/fhi-pp-from-abinit-web-site
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動作環境設定
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本機能を用いるためには、Cygwinのセットアップが必要です。
• https://winmostar.com/jp/download_jp.htmlのインストール方法のCygwinの設定手順に

従います。



1. ファイル | 開くをクリックする。

2. サンプルフォルダ内のmg2si.cifを開く。
（デフォルトではC:¥winmos10¥Samples¥mg2si.cif）

3. ソルバ一覧からQuantum ESPRESSOを選択し、 (キーワード設定) をクリックする。
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I. モデルの作成1
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Mg2Si単位格子について
Crystal system： Cubic
Space group ： Fm-3m (225)
Lattice constants ： a=6.351 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0), Mg (0.25 0.25 0.25)

※このCIFファイルは結晶ビルダを用いて作成することが可能である。
その際は結晶モデリングチュートリアルの手順に従い、以下の情報を元に単位格子を作成する。



プリミティブセルに変換するか聞かれるのではいを選択する。

メイン画面上の単位格子がコンベンショナルセルからプリミティブセルに変換される。
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I. モデルの作成2
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プリミティブセルコンベンショナルセル



1. Resetをクリックする。

2. Basicタブにて、以下のように設定する。
– Use nbndにチェックを入れ、その右のフォームに15と入力する。

K_POINTSからautomaticを選択し、8 8 8 1 1 1と入力する。
– Set ibrav = 2 and celldmにチェックを入れる。
– ecutwfcを40, ecutrhoを400と入力する。
– occupationsからsmearingを選択する。
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II. QEによるSCF計算
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1. Advancedタブにて、以下のように設定する。

– conv_thrを1d-8と入力する。

– smearingからmarzari-vaderbiltを選択し、degaussに0.003と入力する。

2. Pseudo Potentialsタブにて、Pseudo Potentialからpbe-mt_fhi.upfを選択する。

3. Runをクリックし、ファイル名にMg2Si_scf.pwinと入力し保存する
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II. QEによるSCF計算
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1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。

2. Output DirectoryからContinueを選択する。

3. Basicタブにて、以下を入力する。

– calculation = nscf

– K_POINTS = automatic, 30 30 30 1 1 1

– occupation = tetrahedra

4. Runをクリックし、ファイル名にMg2Si_nscf.pwinと入力して保存する。
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III. QEによるNSCF計算
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1. Quantum ESPRESSOの計算終了後、
固体 | Quantum ESPRESSO | BoltzTraP | キーワード設定・実行をクリックする。

2. Create .instransをクリックする。

3. ダイアログ上でMg2 Si_nscf.pwoutを選び、 開くをクリックする。
.intransファイルが作成され、フォームに読み込まれる。
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IV. intransファイルの作成
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1. Tmaxを1200と変更する。

2. Start BoltzTraPをクリックする。キーワード設定画面は閉じられ、コンソール画面が起動す
る。
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V. BoltzTraPによる計算
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1. 計算終了後、固体 | Quantum ESPRESSO | BoltzTraP | 結果読み込みをクリックする。

2. デフォルトで直前のジョブの作業ディレクトリが選択されているので、OKをクリックする。
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VI. traceファイルの可視化1
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1. 左のパネルの上からSeebek Coefficient, T [K], 250, 300, 350※を選択する。

※リストからの複数選択の方法はctrlを押しながらクリック。

1. Drawをクリックすると、グラフが表示される。

2. このグラフはT=250, 300, 350 [K]の時のゼーベック係数のエネルギー依存性を示している。

左のパネルのT [K]をE-Ef [eV]と変更すると温度依存性グラフも描画できる。

3. Excelボタンをクリックすると表示されているプロットをcsvで出力できる
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VI. traceファイルの可視化2
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Ctrl + クリック



• 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、基礎編チュートリアルについてはWinmostar基礎講習会
へご登録、基礎編以外のチュートリアルについては個別講習会のご依頼をご検討ください。

• 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/V9/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminar_basic_jp.php
https://winmostar.com/jp/seminars/
https://winmostar.com/jp/faq/
https://winmostar.com/jp/support_jp.php
https://winmostar.com/jp/manual_jp/V9/html/index.html
https://winmostar.com/jp/seminars/

