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概要
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① フォノン計算からSi結晶のIR、ラマンスペクトルを取得します。

② フォノン計算からSi結晶のフォノンバンド、フォノンDOSを取得します。

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、
smearing幅は計算結果に影響を与えます。本チュートリアルではすぐに結果を
取得できるよう、精度を落とした設定を用います。

• k点の経路（パス）は対象とする結晶構造に応じて設定し直す必要があります。
各結晶構造における推奨のパスはQEのインストールディレクトリにある
Doc¥Brrilouin_zonew.pdfを参考に設定してください。

• GGA、Ultrasoftで計算したい場合は、別途Phonopyなどを使う必要があります。
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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. IR、ラマンスペクトル
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1. [メニュー] > [開く]をクリックする 。
2. サンプルフォルダ内のsi.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos8¥samples¥si.cif）

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

※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. IR、ラマンスペクトル
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1. [Reset]ボタンをクリックする。
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. IR、ラマンスペクトル
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1. [Phonon]タブを選択し、[Run Phonon Calculation as Postprocess]、[Calc

Macroscopic Dielectric Constant]、[Calc Non-resonant Raman]にチェック
を入れ、[Acoustic Sum Rule]を"simple"にする。



I. IR、ラマンスペクトル
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1. [Attributes]タブを選択し、[Pseudo Potential]を"pz-vbc.upf"にする。(ph.xが
GGA, Ultrasoftに対応していないため)

2. [Set]する。



I. IR、ラマンスペクトル
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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「si_vib.pwin」とする。



I. IR、ラマンスペクトル
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [IR, Raman]をクリックする。
2. QEの作業ディレクトリと出力ファイルを選択する。ここでは、どちらもデフォルトで
選択されたものを選択する。



I. IR、ラマンスペクトル
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IR/Ramanスペクトル表示ウインドウが出現する。画面左のスペクトル表示欄で可視
化したいスペクトルを選択し、[Anim.]ボタンをクリックすると、アニメーションが表示さ
れる。



I. IR、ラマンスペクトル
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IR、ラマンスペクトルの計算と並行して算出された誘電率は、si_vib.pwinを保存した
場所にあるsi_vib_qe_dataフォルダのph.outに出力される。



II. フォノン分散
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1. 初期状態のSi結晶（si.cif）をメイン画面で開き直す。
2. [固体] > [Quantum ESPRESSO キーワード設定]をクリックする。
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1. [Phonon]タブの、[Calc Microscopic Dielectric Constant]と
[Calc Non-resonant Raman]のチェックを外し、 [Calc Phonon Dispersion]に
チェックを入れる。

2. [Set]する。

II. フォノン分散
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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「si_disp.pwin」とする。

II. フォノン分散



II. フォノン分散
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [フォノン分散曲線]をクリックする。
2. QEの作業ディレクトリを選択する。ここでは、デフォルトで選択されたものを選択
する。



II. フォノン分散

162018/4/4 Copyright (C) 2018 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

[ASR]に"Simple"、[K Points]に下図のように入力し、[Draw]をクリックすると、以下
のようなフォノン分散曲線が得られる。確認後[Close]ボタンを押す。
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II. フォノン分散
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1. [固体] > [Quantum ESPRESSO] > [フォノン状態密度]をクリックする。
2. QEの作業ディレクトリを選択する。ここでは、デフォルトで選択されたものを選択
する。



II. フォノン分散
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[ASR]に"simple"を指定し、 [Draw]をクリックするとフォノン状態密度が描画される。
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