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動作環境設定
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① 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。

② 以下のURLよりAl.pbe-n-van.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/

「Al」をクリック

「Al.pbe-n-van.UPF」
を右クリックし保存

https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf
http://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/
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「固体＞結晶ビルダ」から結晶ビルダを起動する。
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結晶ビルダにて「Edit＞Lattice」を選び、「Space Group」が「P1」の状態で、格子
定数にa=5.411, b=5.411を指定し「Lattice」ウインドウは閉じる。
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原子種をCからAlに変更し、座標を0, 0, 0.5に変更する。
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「Tool＞Insert Vacuum」を選択する。警告には「はい」を選択する。
（結晶ビルダから真空層挿入モードに遷移する。）
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Vacuumの項目に17.5と入力し、真空層の厚さを定義する。
OKを押すと真空層挿入モードは終了し、結晶ビルダ画面に遷移する。
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Al原子のz座標を0に変更する。
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「Edit＞Repeat」にて、Repeat数をa方向、b方向それぞれ2とし、「Repeat」ウインドウ
を閉じる。



I. 結晶ビルダで初期座標の作成7

112017/4/5 Copyright (C) 2017 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

「File＞Save As」にてCIF形式で保存する。
ここでは仮に、al_slab.cifという名前で保存する。
その後「Crystal Builder」ウインドウを閉じる。
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「ファイル＞開く」から、先ほど作成したal_slab.cifを開く。
次に、「固体＞Quantum ESPRESSO＞キーワード設定」を選択する。
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まず、「Output Directory」に「Create」、「Preset」に「SCF」を指定する。
次に「Basic」タブにて、「K Points」に「Automatic」を指定し、その下に「6 6 1 1 1 0」
（スペース区切り）と入力する。
「No Crystal Symmetry」にチェックを入れ、「Automatically Convert to Primitive Cell」
のチェックを外す。
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「Advance」タブにて、「Occupations」に「Smearing」、
「Smearing」に「Methfessel-Paxton」、「degauss」に「0.03」、
「Mixing Beta」に「0.3」を指定する。
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「ESM」タブにて、「Enable ESM Method」にチェックを入れ、
「Boundary Condition」に「Vacuum-slab-metal (bc3)」を指定する。
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「Attributes」タブにて、「Pseudo Potential」に「pbe-n-van.upf」を
指定する。

※ 「pbe-n-van.upf」が無い場合は、P. 4の手順に従いpseudoファイルをpseudoフォ
ルダに格納し「Reload pseudo Files」をクリックする。

最後に、右下の「Set」で設定する。
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「固体＞Quantum ESPRESSO＞Quantum ESPRESSO実行」を選択する。
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「al_slab_v0.pwin」とする。
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計算終了後、「固体＞Quantum ESPRESSO＞キーワード設定」より、
「Basic」タブにおいて「Calculation」に「Relax」を選ぶ。
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「ESM」タブにおいて「Enable Constant-μ」にチェックを入れる。
「Enter Relative Potential...」を押す。基準（0.0 V）とする計算の出力ファイルを聞かれる。
先ほどの「al_slab_v0.pwout」を指定し、「Relative Potential」に0.5 [V]を指定し、「OK」を押す。
設定内容を確認するダイアログが出現するので「はい」をクリックし、「Set」を押す。
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「固体＞Quantum ESPRESSO＞Quantum ESPRESSO実行」を選択する。
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「al_slab_v05.pwin」とする。
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計算終了後、「固体＞Quantum ESPRESSO＞アニメーション (pwout)」を選択する。
デフォルトで直前の計算の出力 (al_slab_v05.pwout)が選ばれるのでそのまま開く。
Animationウインドウのリストの9カラム目にはTotal Chargeが表示されており、右下の
プルダウンで「9」を選ぶとTotal Chargeの変化をグラフで確認することができる。
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「固体＞Quantum ESPRESSO＞差密度/差エネルギー分布 (esm1)」を選択し、最
初に計算したesm1ファイル（al_slab_v0_qe_data/wm.esm1）を、次に印加電圧
0.5 Vのesm1ファイル（al_slab_v05_qe_data/wm.esm1）を選択する。
新しいウインドウが立ち上がり、[Draw]ボタンを押すと差電荷密度および、差エネル
ギー分布が得られる。
ここでは、z=0（スラブの位置）が中央に来るよう作図されている点に注意されたい。

IV. ESM計算のチェック
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