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概要
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• 本チュートリアルでは、ルチル型TiO2結晶の構造最適化計算を実施します。
セルと原子核位置の両方を同時に最適化します。

注意点：
• k点の取り方、バンド数、擬ポテンシャルの種類、カットオフエネルギーは計算
結果に大きな影響を与えます。

• 構造最適化計算中のDFT計算のパラメータは初期構造で調整されるため、
最終構造が初期構造から大きく異なる場合は、最適化後の構造を用いて再
度構造最適化計算を実行することをお勧めします。



動作環境設定
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① Quantum ESPRESSO（以下、QE）インストールマニュアルに従い、QEを
インストールする。 https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf

② 以下のURLより擬ポテンシャルファイルをダウンロードし、QEのインストール
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

• O原子のO.pw-mt_fhi.UPF

• Ti原子のTi.pw-mt_fhi.UPF

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


I. モデルの作成
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「メニュー＞開く」からWinmostarのインストールディレクトリの下のsample以下に
あるrutile_tio2.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos8¥samples¥rutile_tio2.cif）
その後、「固体＞Quantum ESPRESSO＞キーワード設定」を選択する。



II. 構造最適化計算
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まず「Reset」ボタンを押し、「Preset」に「Relax(variable cell)」を選択する。
「Advance」タブを開き、「ecutwfc」に「80」、「ecutrho」に「320」と入力する。



II. 構造最適化計算
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「Attributes」タブで「Pseudo Potential」に「pw-mt_fhi.upf」を選択し、
「Set」ボタンを押す。
「pw-mt.fhi.upf」がない場合は「動作環境設定」のページに従って設定してください。



II. 構造最適化計算
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「固体＞Quantum ESPRESSO＞Quantum ESPRESSO実行」を選択する。
保存ファイル名を指定した後計算が開始される。（2コアで約2分）
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計算の終了後、「固体＞ Quantum ESPRESSO＞アニメーション(pwout) 」を選択する。
デフォルトで選ばれるファイルを選択する。

III. 結果の表示
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Animationウインドウの「|＞」ボタンを押すとアニメーションが開始される。
メイン画面にセルと原子位置の両方が構造最適化される様子を確認できる。
「概要」に記載の通り、構造最適化中はDFT計算のパラメータが更新されず、
最終ステップのみ最適化後の構造を用いてパラメータを更新しSCFを実行している
ため、最終ステップのエネルギーはそれまでの値から外れることがある。
この飛びは、カットオフエネルギーを大きくすることである程度軽減できる。

III. 結果の表示
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