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

3. 固体 | Quantum ESPRESSO | キーワード設定をクリックする。
4. 格子を変換するか聞かれるので、いいえをクリックする。

※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。

シリコン結晶の単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fd-3m (227)

Lattice constants ： a=5.4309 Å
Asymmetric unit： Si (0.0 0.0 0.0)



II. Quantum ESPRESSOの入力作成
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1. Resetをクリックする。
2. PresetからPhonopyを選択する。
3. K_POINTSにAutomaticを選択し、4 4 4 1 1 1と入力する。
4. OKをクリックする。
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1. ファイル | 名前を付けて保存をクリックする。
2.  si.pwinとして保存する。

II. Quantum ESPRESSOの入力作成
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1. 計算終了後、固体 | Phonopy | キーワード設定・実行…をクリックする。
2. 開くボタンをクリックし、さきほど保存したsi.pwinを選択する。

III. スーパーセルの作成
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1. DIMに作成したいスーパーセルのリピート数を指定する。
（今回は2 2 2のまま行う。）

２． Startをクリックすると、スーパーセルの作成が始まる。

III. スーパーセルの作成
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1. スーパーセルの作成が終了したら、
固体 | Phonopy | Quantum ESPRESSO連続実行…をクリックする。

2. si_ph_dataフォルダを選択し、OKをクリックすると、ジョブマネージャが起動し、
Phonopyによって生成されたスーパーセルの個数分の計算ジョブが開始される。

IV. QEの連続実行
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1. 固体 | Phonopy | Phonopy実行をクリックする。
2. si_ph_dataフォルダを選び、OKをクリックすると計算が始まる。

V. Phonopyの実行
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固体 | Phonopyメニューにあるバンド構造、状態密度、熱物性
をそれぞれクリックすると対応するグラフを表示できる。

VI.  結果解析

バンド構造 状態密度

熱物性
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