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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. SCF計算
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1. [メニュー] > [開く]をクリック 。
2. サンプルフォルダ内のsi.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos7¥samples¥si.cif）

3. [固体] > [Quantum ESPRESSO キーワード設定]をクリック。

※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。

Si単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fd-3m (227)

Lattice constants ： a=5.4309 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0)



I. SCF計算
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1. [Output Directory]に”Create”, [Preset]に”SCF”を指定する。
2. [K Points]に“Automatic”を指定し、その下に”4 4 4 1 1 1”（スペース区切り）と入力する。
3. [Set]をクリック。



I. SCF計算
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO]>[Quantum ESPRESSO実行]をクリック。
2. 実行前に、ファイルを保存するか聞かれるので「はい」とし、名前を付けて保存する。
ここでは仮に「si_tutor.pwin」とする。



II. Bands計算
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1. SCF計算終了後、[固体] > [Quantum ESPRESSO] > [キーワード設定]をクリック。
2. [Output Directory]に”Continue”を、[Preset]に”Bands”を選択する。
3. 次に、[K Points]に以下のように入力し、[Set]をクリックする。

L 20

gG 20

W 20

X 20

gG 0

「K Points」の下の
テキストボックスの内容



II. Bands計算
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [Quantum ESPRESSO実行]をクリック。
2. ファイルを保存するか聞かれるので、名前を入力し保存する。
ここでは仮に「si_tutor_bands.pwin」とする。
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1. 計算の終了後、[固体] > [Quantum ESPRESSO] > [バンド構造]をクリック。
2. デフォルトで選ばれるフォルダとファイルを選択する。
3. [Obtain labels from input file]をクリックしデフォルトで選ばれるファイルを選択する。
4. Drawボタンを押すとバンド図が得られる。
5. Excel等でプロットし直したい場合はExcelボタンを押しCSVで出力する。

II. Bands計算



III. DOS計算
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [キーワード設定]をクリック。
2. [Output Directory] = ”Continue”, [Preset]=“DOS”を選択する。
3. [Set]をクリック。



III. DOS計算
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [Quantum ESPRESSO実行]をクリック 。
2. ファイルを保存するか聞かれるので、名前を入力し保存する。
ここでは仮に”si_tutor_dos.pwin”とする。
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1. 計算の終了後、[固体] > [Quantum ESPRESSO] > [状態密度]をクリック。
2. デフォルトで選ばれるフォルダとファイルを選択する。
3. 新しいウインドウが立ち上がり、Drawボタンを押すとDOSが得られる。

III. DOS計算
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1. 同様に、[固体] > [Quantum ESPRESSO] > [電子密度]をクリック。
2. デフォルトで選ばれるフォルダをクリック。
3. [Contour Map]と[Boundary]にチェックを入れ、[Iso. Level]を”0.08”に設定。
4. [3D]をクリック。

IV. 電子密度表示
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1. 起動したWinmostar 3Dにて、[View] > [Preferences]をクリック。

IV. 電子密度表示

※ 画面上に2粒子しか表示されず、セルの形状が立方体
でないのは、Winmostarが自動的に結晶構造をPrimitive 

Cellに変換したためである。

変換の有無は[Quantum ESPRESSOキーワード設定]

[Automatically Detect ibrav]で切り替えられる。
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X、YまたはZのスライダーを動かし、等高線マップを表示する面を選択する。

IV. 電子密度表示
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