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• Cu（100）表面上のAg原子のホローサイト間のジャンプを計算します。

• 本チュートリアルでは、短時間で全体の流れを把握するという目的のため、スラ
ブの表面構造の緩和などを省略し、システムサイズも小さく設定しています。
NEB計算は収束するまで計算させず、指定した反復回数分しか計算させません。

• 同様に、電子状態計算と構造最適化計算の精度も落としています。

概要、注意点



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Cu.pbe-dn-rrkjus_psl.0.2.UPFとAg.pbe-dn-rrkjus_psl.0.1.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/pseudo-search-results

https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf
http://www.quantum-espresso.org/pseudo-search-results


2018/7/27 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 4

• [固体]-[結晶ビルダ]を立ち上げる。
• [File]-[Open]からsamples¥cu.cifを開く。
• [Edit]-[Repeat]にて、a, b, cをそれぞれ2, 2, 1に設定しRepeatウインドウを閉じる。

I. 系の作成
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• [Tool]-[Insert Vacuum]を選択する。
• [Vacuum [A]]に「25」と入力し[OK]をクリックする。
• [File]-[Save As]にて、cu_slab.cifとして保存し、[File]-[Exit]とする。

I. 系の作成
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• メインウインドウにてcu_slab.cifを開く。
• 画面右のリストから4番目の原子を選択する。
• 画面左でその原子をCtrl＋左クリックし青丸で選択された状態にする。

I. 系の作成
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• 赤い「X」のカメラをクリックして視点を変える。
• Ctrl+C、Ctrl+Vと入力し、1回画面をクリックする（ドラッグしてはならない）。
• リストにおいて25番目の原子の行をクリックする。
• リスト下部左の枠（XYZのチェックの上）に25と表示されているのを確認する。

I. 系の作成
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• 画面右下の「XYZ」にチェックが入った状態にする。
• 25番目の原子のZ座標を「18」に変更する。
• 続けて原子種選択のプルダウンで"Ag 47"を選び[Chg]ボタンを押す。

I. 系の作成
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• [固体]-[Quantum ESPRESSO]-[キーワード設定]をクリックし、まず[Reset]ボタン
をクリックする。

• [Preset]にRelaxを選択する。
• [Basic]タブの[Automatically convert to primitive cell]のチェックを外し

[occupations]を[smearing]に変更する。

II. 始状態の構造最適化
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• [Advance]タブの「conv_thr」を「1d-5」、「etot_conv_thr」を「1d-3」、「forc_conv_thr」
を「1d-2」に変更する。

II. 始状態の構造最適化



2018/7/27 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 11

• [Attributes]タブの共通の[Pseudo Potential]を(Manual)に設定し、各原子種の
[Pseudo Potential]を「Cu」は「Cu.pbe-dn-rrkjus_psl.0.2.UPF」、「Ag」は「Ag.pbe-
dn-rrkjus_psl.0.1.UPF」に設定し、[Set]ボタンを押す。

• 上記のpseudoファイルがない場合はP.3の手順で入手する。

II. 始状態の構造最適化
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• メインウインドウ上で全ての原子をCtrl＋ドラッグで選択する。
• [編集]-[原子]-[最適化フラグ変更]をクリックし、SolverにQuantum ESPRESSO
を選択し、X, Y, Z coordinateすべてをFixedに変更し[OK]ボタンを押す。

II. 始状態の構造最適化
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• メインウインドウ右のリストで再度25番目の原子の行を選択し、その下のZ成分
の最適化フラグを0（固定）から1（可変）に変更する。

• [固体]-[Quantum ESPRESSO]-[Quantum ESPRESSO実行]をクリックし、ファイ
ル名はcu_slab_first.pwinとして保存し計算を開始する。 （25番目の原子のZ成分
だけが動く構造最適化計算が走る）

II. 始状態の構造最適化
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• メインウインドウにて再度cu_slab.cifを開く。
• 画面右のリストから2番目の原子を選択する。
• 画面左でその原子をCtrl＋左クリックし青丸で選択された状態にする。

III. 終状態の構造最適化
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• 赤い「X」のカメラをクリックして視点を変える。
• Ctrl+C、Ctrl+Vと入力し、1回画面をクリックする（ドラッグしてはならない）。
• リストにおいて25番目の原子の行をクリックする。
• リスト下部左の枠（XYZのチェックの上）に25と表示されているのを確認する。

III. 終状態の構造最適化
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• 画面右下の「XYZ」にチェックが入った状態にする。
• 25番目の原子のZ座標を「18」に変更する。
• 続けて原子種選択のプルダウンで"Ag 47"を選び[Chg]ボタンを押す。

III. 終状態の構造最適化
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• P.9-13の手順を繰り返し構造最適化計算を実施する。しかし、ファイル名は
cu_slab_last.pwinとする。

III. 終状態の構造最適化
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• [固体]-[Quantum ESPRESSO]-[キーワード設定 (NEB)]をクリックする。
• FIRST_IMAGEの欄に計算終了後のcu_slab_first.pwoutを、LAST_IMAGEの欄に

cu_slab_last.pwoutをドラッグアンドドロップする。
• [# of Images]に5、[# of ionic & electronic steps]に5を入力し、[Set]ボタンを押す。

IV. NEB計算
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• メイン画面右のリストで25番目の原子の行を選択し、X,Y成分の最適化フラグも
1(可変)に設定する。（それ以外の粒子はX,Y,Z全成分0にしておく）

• メイン画面右上にQEのキーワードが設定されていない場合は[固体]-[Quantum 
ESPERSSO]-[キーワード設定]を開き、構造最適化時と同等の設定をする。

IV. NEB計算
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• [固体]-[Quantum ESPERSSO]-[NEB実行]をクリックし、[プロジェクトを保存]ウ
インドウで[名前]にcu_slab_nebと入力し、[保存]ボタンをクリックすると計算が開
始される。

※ リモートジョブの場合は補足を参照する。

IV. NEB計算
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• 計算終了後、[固体]-[Quantum ESPRESSO]-[遷移状態 (NEB)]をクリックし、デ
フォルトで選択される2つのファイルを開く。（メインウインドウで他のファイルを開い
ていた場合は、計算開始時に保存されたneb.inを一旦開く）

• メインウインドウで赤いX軸のカメラをクリックする。
• Animationウインドウの再生ボタン（|>）をクリックすると各Imageの原子配置を確認
できる。各ImageのエネルギーもAnimationウインドウ下部で確認できる。

IV. NEB計算
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• [固体]-[リモートジョブ投入]をクリックする。
• リモートジョブ投入チュートリアルに従い設定を行う。

https://winmostar.com/jp/tutorials/V8/RemoteJob_tutorial_1(Basic)V8.pdf
• [Program]にはqe_nebを選択、またはスクリプトをカスタマイズする場合には

qe_neb.inから始まる文字列を入力する。
• [sendsub]ボタンでファイル生成・転送・サブミットを行い、ジョブ終了後は[get]ボタ
ンを押す。

補足 リモートジョブ

https://winmostar.com/jp/tutorials/V8/RemoteJob_tutorial_1(Basic)V8.pdf

