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概要
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• このチュートリアルでは、XAFSスペクトルの算出に特化したフリーウエアであ
るFDMNESを用いてCu結晶のXAFSスペクトルを算出します。

注意点：
• 構造最適化はQuantum EPSRESSO, OpenMXなどの他のソフトで実行する必
要があります。

• クラスタ半径や計算手法は計算結果に影響を与えます。
• 計算手法、波動関数の基底が異なるシミュレーションから算出されたXAFSス
ペクトルと比較する際には注意が必要です。
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I. FDMNESの設定＆実行

Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

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cu.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos9¥samples¥cu.cif）

3. ツールバーのソルバ一覧から、FDMNESを選択する。
4. (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. FDMNESの設定＆実行
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1. デフォルトの設定のままRunをクリックする。
2. ファイル名はそのままで保存をクリックすると、
入力ファイルが作成され計算が始まる。
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1. 計算終了後、 (結果解析) | XAFSスペクトルをクリックする。
2. デフォルトで選ばれるファイルを選択し、計算されたXAFSスペクトル（右図）を取得。
※ 2016年6月23日以前のバージョンのFDMNESを使うと横軸がFermiエネルギーにシ
フトされていないので注意。

II. XAFSスペクトルの表示
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