
Winmostar - Quantum ESPRESSO

Tutorial 2
構造最適化計算

V6.016

株式会社クロスアビリティ

question@winmostar.com

2016/06/01

mailto:question@winmostar.com


修正履歴
2016/04/01版

• 初版

2016/4/20版
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動作環境設定
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Quantum ESPRESSOインストールマニュアル
https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf

に従い、Quantum ESPRESSOをインストールする。

https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf


I. 分子のモデリング
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メイン画面上にてH2O分子をモデリングする。



II. 周期境界の作成
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「MD＞LAMMPS＞キーワード設定」を選択する。
Auto Generateをクリックし、OKをクリックする。
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「固体＞Quantum ESPRESSOキーワード＞設定」を選択する。

III. 構造最適化計算



III. 構造最適化計算
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「Output Directory」に「Create」、「Preset」に「Relax」を指定し、「Set」をクリックする。
「固体＞Quantum ESPRESSO実行」を選択する。
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計算の終了後、「固体＞インポート＞Animation」を選択する。
デフォルトで選ばれるファイルを選択する。

IV. 構造最適化のアニメーション表示
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MOPAC計算などのアニメーション表示と同様の操作で、各ステップの様子を表示する。
例えば、「|＞」ボタンを押すとアニメーションが開始される。

IV. 構造最適化のアニメーション表示
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