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概要

• Quantum ESPRESSO(以降QE)によりMg2Si結晶のNSCF計算を行いアウト
プットファイルファイルを取得します。このアウトプットファイルを元にBoltzTraP
の設定および計算を実施します。その後ゼーベック係数の可視化を行います。

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。
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動作環境設定(Qutantum ESPRESSO)
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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Si.pbe-mt-fhi.UPF, Mg.pbe-mt-fhi.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/fhi-pp-from-abinit-web-site

「Si」、「Mg」をそれぞれクリック

「Si.pbe-mt-fhi.UPF」をクリック

「Mg.pbe-mt-fhi.UPF」をクリック

https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf
http://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/fhi-pp-from-abinit-web-site


本機能を用いるためには、Cygwinのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/manual_jp.htmlの「２．計算エンジンのインストール」か
ら、Cygwinの自己解凍書庫（exe）を入手し実行してください。

動作環境設定(BoltzTraP)
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こちら

• デフォルトではC:¥直下にインストールされますが、Winmostarの環境設定の「プロ
グラムパス」＞「Cygwin」を変更することで任意の場所にインストール可能です。

こちらこちら

https://winmostar.com/jp/manual_jp.html


I. モデルの作成1

1. ファイル | 開くをクリックする。
2. サンプルフォルダ内のmg2si.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos9¥samples¥si.cif）
3. ソルバ一覧からQuantum ESPRESSOを選択し、 (キーワード設定) をクリックする。

Mg2Si単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fm-3m (225)

Lattice constants ： a=6.351 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0), Mg (0.25 0.25 0.25)

※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。
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I. モデルの作成2

プリミティブセルに変換するか聞かれるのではいを選択する。
メイン画面上の単位格子がコンベンショナルセルからプリミティブセルに変換される。
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プリミティブセルコンベンショナルセル



II.     QEによるSCF計算1

1. Resetをクリックする。
2. Basicタブにて、

・Use nbndにチェックを入れ、その右のフォームに15と入力する。
・KPOINTSからautomaticを選択し、8 8 8 1 1 1と入力する。
・Set ibrav = 2 and celldmにチェックを入れる。
・ecutwfcを40, ecutrhoを400と入力する。
・occupationsからsmearingを選択する。

3.    Advanceタブにて、
・conv_thrを1d-8と入力する。
・smearingからMarzari-vaderbiltを選択し、degaussに0.003と入力する。
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II.     QEによるSCF計算2

1. Pseudo Potentialsタブにて、
・Pseudo Potentialからpbe-mt_fhi.upfを選択する。

2. Runをクリックし、ファイル名にMg2Si_scf.pwinと入力し保存する。
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1. 計算終了後、 (キーワード設定)をクリックする。
2. Output DirectoryからContinueを選択する。
3. Basicタブにて、以下を入力する。

・calculation=nscf,

・K_POINTS=automatic, 30 30 30 1 1 1

・occupation=tetrahedra

5.      Runをクリックし、ファイル名にMg2Si_nscf.pwinと入力して保存する。

III.    QEによるNSCF計算
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IV.    intransファイルの作成1

1. Quantum ESPRESSOの計算終了後、
固体 | BoltzTraP | キーワード設定・実行をクリックする。
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IV.    intransファイルの作成2

1. Create .instransをクリックする。
2. ダイアログ上でMg2Si_nscf.pwoutを選び、開くをクリックする。

.intransファイルが作成され、フォームに読み込まれる。
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1. Tmaxを1200と変更する。
2. Start BoltzTraPをクリックする。キーワード設定画面は閉じられ、コンソール画面が起動する。

V.      BoltzTraPによる計算
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1. 計算終了後、固体 | BoltzTraP | BoltzTraP結果読み込みをクリックする。
2. デフォルトで直前のジョブの作業ディレクトリが選択されているので、OKをクリックする。

VI. traceファイルの可視化1
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１．左のパネルの上からSeebek Coefficient, T [K], 250, 300, 350※を選択する。
※リストからの複数選択の方法はctrlを押しながらクリック。

２．Drawをクリックすると、グラフが表示される。
このグラフはT=250, 300, 350 [K]の時のゼーベック係数のエネルギー依存性を示している。
左のパネルのT [K]をE-Ef [eV]と変更すると温度依存性グラフも描画できる。

3. Excelボタンをクリックすると表示されているプロットをcsvで出力できる。

VI. traceファイルの可視化2
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