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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
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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cu.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos7¥samples¥cu.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操作手順に従い、以下の情報を元に単位格子を作成する。

Cu単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fm-3m (225)

Lattice constants ： a=3.6149 Å
Asymmetric unit： Cu (0.0 0.0 0.0)
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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。



I. SCF計算
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[Advance]タブを開き、[Occupations]に"Smearing"を指定し、[Set]する。



I. SCF計算
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [Quantum ESPRESSO実行]をクリックする。
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「cu_scf.pwin」とする。



II. Bands計算
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1. キーワード設定画面を開き、[Output Directory]に”Continue”, [Preset]

に”Bands”を指定する。[K Points]に“Automatic”を指定し、その下に”17 17 

17 0 0 0”（スペース区切り）と入力する。また、[No Crystal Symmetry]と[No 

k=-k Symmetry]をチェックする。
2. 再び[Advance]タブの[Occupations]に"Smearing"を指定し[Set]する。
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[固体] > [Quantum ESPRESSO] > [Quantum ESPRESSO実行]をクリックする。
ファイル名は「cu_bands.pwin」とする。

II. Bands計算



III. フェルミ面表示
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [フェルミ面]をクリックする。
2. 先にSCF計算のログファイルを聞かれるのでcu_scf.pwoutを指定する。次に
bands計算のログファイルを聞かれるのでcu_bands.pwoutを指定する。
3. 表示されたウインドウで[# of K Points]に"17" "17" "17"と入力し、[Calc]をク
リックする。
4. 出力ファイル名を入力する。



III. フェルミ面表示
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1. コマンドプロンプトに"Press any key to exit"と表示されたら何かキーを押す。
2. 表示用アプリ（FermiSurfer）が起動し、フェルミ面が表示される。
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