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• Cu（100）表面上のAg原子のホローサイト間のジャンプを計算します。

• 本チュートリアルでは、短時間で全体の流れを把握するという目的のため、スラ
ブの表面構造の緩和などを省略し、システムサイズも小さく設定しています。
NEB計算は収束するまで計算させず、指定した反復回数分しか計算させません。

• 同様に、電子状態計算と構造最適化計算の精度も落としています。

概要、注意点



動作環境設定
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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

https://winmostar.com/jp/QE_install_manual_jp_win.pdf


本機能を用いるためには、Quantum ESPRESSOとCygwinのセットアップが必要です。

• https://winmostar.com/jp/download_jp.htmlのインストール方法のWindows用の
Quantum ESPRESSOとCygwinの設定手順に従います。

動作環境設定
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https://winmostar.com/jp/download_jp.html


本チュートリアルを実施するためには、追加の擬ポテンシャルファイルが必要です。

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。

https://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/ps-library/

・Cu原子のCu.pbe-dn-rrkjus_psl.0.2.UPF

・Ag原子のAg.pbe-dn-rrkjus_psl.0.1.UPF

擬ポテンシャルの用意
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https://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/ps-library/
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• ファイル｜開くをクリックしC:¥winmos9¥samples¥cu.cifを開く。
• 固体｜スーパーセルを作成をクリックし、a, bを「2」に変更し、OKボタンを押す。

I. 系の作成
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• メインウィンドウにおいて固体｜真空層を挿入をクリックする。
• Vacuum [A]に「25」と入力しOKをクリックする。
• その後ファイル｜名前を付けて保存をクリックし、「cu_slab.cif」として保存する。

I. 系の作成
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• メインウィンドウ右の座標表示エリアから4番目の原子を選択する。
• 分子表示エリアにて赤太丸で囲まれた原子をCtrl＋左クリックし青丸で選択された
状態にする。

I. 系の作成
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• （X軸方向から表示）ボタンをクリックする。
• Ctrl+C、Ctrl+Vと入力し、1回分子表示エリアをクリックする（ドラッグしてはならない）。
• 座標表示エリアにおいて25番目の原子の行をクリックする。

I. 系の作成
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• 座標表示エリアでXYZタブが開いた状態にする。
• 25番目の原子のZ座標を「18」に変更する。
• 続けて元素を選択するメニューで「Ag 47」を選び元素を変更ボタンを押す。

I. 系の作成
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• 選択｜すべてをグループ選択をクリックする。
• 編集｜属性を変更｜最適化フラグを変更をクリックし、SolverにQuantum 

ESPRESSOを選択し、X, Y, Z coordinateすべてをFixedに変更しOKを押す。

II. 始状態の構造最適化
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• 座標表示エリアにおいて25番目の原子の行を選択し、その下でZ成分の最適化
フラグを0（固定）から1（可変）に変更する。

II. 始状態の構造最適化
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• ソルバを選択メニューにおいてQuantum ESPRESSOを選択する。
• キーワード設定ボタンを押す。

II. 始状態の構造最適化
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• まずQuantum ESPRESSO Setupウィンドウ左下のResetボタンをクリックする。
• PresetにRelaxを選択する。
• Basicタブのoccupationsをsmearingに変更する。

II. 始状態の構造最適化
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• Pseudo Potentialsタブの共通のPseudo Potentialを(Manual)に設定し、各原子
種のPseudo PotentialにおいてCuは「Cu.pbe-dn-rrkjus_psl.0.2.UPF」、Agは
「Ag.pbe-dn-rrkjus_psl.0.1.UPF」に設定する。

• 上記のpseudoファイルがない場合はP.3の手順で入手する。

II. 始状態の構造最適化
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• Runボタンをクリックし、保存ダイアログでファイル名はcu_slab_first.pwinとして保
存し、計算を開始する。 （25番目の原子のZ成分だけが動く構造最適化計算が
走る）

II. 始状態の構造最適化
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• メインウインドウにて先ほど保存したcu_slab.cifを開く。
• 座標表示エリアにて2番目の原子の行を左クリックし選択する。
• 分子表示エリアにて赤太丸で囲まれた原子をCtrl＋左クリックし青丸で選
択された状態にする。

III. 終状態の構造最適化
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• （X軸方向から表示）ボタンをクリックする。
• Ctrl+C、Ctrl+Vと入力し、1回分子表示エリアをクリックする（ドラッグしてはならない）。
• 座標表示エリアにおいて25番目の原子の行をクリックする。

III. 終状態の構造最適化
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• 座標表示エリアでXYZタブが開いた状態にする。
• 25番目の原子のZ座標を「18」に変更する。
• 続けて元素を選択するメニューで「Ag 47」を選び元素を変更ボタンを押す。

III. 終状態の構造最適化
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• P.9-13の手順を繰り返し構造最適化計算を実施する。しかし、ファイル名は
cu_slab_last.pwinとする。

III. 終状態の構造最適化
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• 固体｜Quantum ESPRESSO｜NEBキーワード設定をクリックする。
• FIRST_IMAGEの欄に計算終了後のcu_slab_first.pwoutを、LAST_IMAGEの欄に

cu_slab_last.pwoutをドラッグアンドドロップする。
• # of Imagesに「5」、# of ionic & electronic stepsに「5」を入力し、OKボタンを押す。

IV. NEB計算
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• 座標表示エリアにて25番目の原子の行を選択し、X,Y成分の最適化フラグも
1(可変)に設定する。（それ以外の粒子はX,Y,Z全成分0にしておく）

• キーワード表示エリアにQEのキーワードが設定されていない場合は キー
ワード設定ボタンを押し、構造最適化時と同等の設定を行い、OKボタンを押す。

IV. NEB計算
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• 固体｜Quantum ESPERSSO｜NEB実行をクリックし、プロジェクトを保存ウイン
ドウで名前に「cu_slab_neb」と入力し、保存ボタンをクリックすると計算が開始さ
れる。

• リモートジョブの場合は固体｜Quantum ESPERSSO｜NEB実行をクリックせず、
ツール｜リモートジョブ投入をクリックし、Solverにqe_nebを指定してジョブを実行
する。

IV. NEB計算
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• 計算終了後、固体｜Quantum ESPRESSO｜遷移状態 (NEB)をクリックし、デフォ
ルトで選択される2つのファイルを開く。（メインウインドウで他のファイルを開いて
いた場合は、計算開始時に保存されたneb.inを一旦開く）

• （X軸方向から表示）ボタンをクリックする。
• Animationウインドウの （Play/pause）ボタンをクリックすると各Imageの原子配
置を確認できる。各ImageのエネルギーもAnimationウインドウ下部で確認できる。

IV. NEB計算
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

