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概要
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• メタン分子のBorn-Oppenheimer (BO) MD計算をごく短時間実行します。最
初に300 Kで温度制御した状態で計算し、その後温度制御を外して計算し、
エネルギー温度、アニメーションの可視化を行います。

注意点：
• 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。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。

• 系のサイズも計算結果に影響を与えます。
• 平衡化に十分な時間をかけ、本計算も長時間実行することで再現性の高い
データを取得することができます。

温度制御つきの計算 温度制御なしの計算 結果の解析



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


I. モデルの作成
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メイン画面上にてCH4分子をモデリングする。



I. モデルの作成
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1. (セルを作成/編集)をクリックする。
2. Createをクリックし、OKをクリックすると、セルが作成される。
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II. 温度制御つきのBOMD計算
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1. ソルバ一覧からQuantum ESPRESSOを選択する。
2. (キーワード設定)をクリックする。
3.  Resetをクリックする。
4. PresetからBOMDを選択する。
5.  Advanceタブにてnstepに200を指定する。
6.  Runボタンをクリックし、 ファイル名をch4.pwinとして保存する。
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1. 計算終了後、 (アニメーション) をクリックし、
デフォルトで選ばれるファイルをクリックする。

2. Animationウィンドウの (再生ボタン)をクリックすると、
アニメーションがメインウィンドウに表示される。

II. 温度制御つきのBOMD計算
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1. 値のリストを見やすくするため、Animationウインドウを横に広げる。
リストの12列目にはTemp（温度）が表示され、300 K前後で推移していることを確認する。
2.  Animationウインドウ右下のプルダウンから12を選択すると、Animationウインドウ
下部に温度の時間変化が表示される。300 Kから外れると温度が制御されジャンプ
していることがわかる。

II. 温度制御つきのBOMD計算
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III. 温度制御なしのBOMD計算
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1. (キーワード設定)をクリックする。
2. Output DirectoryにContinueを指定する。
3.  MDタブにて、ion_temperatureにnot_controlledを指定する。
4.  Runをクリックする。ファイル名はch4_2.pwinとして保存する。
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III. 温度制御なしのBOMD計算
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1. 計算終了後、 (アニメーション) をクリックし、
デフォルトで選ばれるファイルを選択する。

2. Animationウインドウの4列目のポテンシャルエネルギーが0.001 Ry程度の値の
変化を持っていることを確認する。
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III. 温度制御なしのBOMD計算
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1. Animationウインドウの右下のプルダウンで9を選択する。
2. 運動エネルギー（Ekin）を表示し、全エネルギー（運動エネルギー＋ポテンシャル
エネルギー）が保存するように、運動エネルギーがポテンシャルエネルギーと逆方向
に変動していることを確認する。実際に全エネルギーが保存する様子はこの先で確
認する。



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

III. 温度制御なしのBOMD計算
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1. Animationウインドウの右下のプルダウンで12を選択し温度を表示する。
2. グラフから、先ほどの様に温度制御はされていないことを確認する。
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III. 温度制御なしのBOMD計算
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1. リストの15列目の全エネルギー(Econst)が、0.00001 Ry程度の変化で、ポテン
シャルエネルギーよりも変化が小さいのを確認する。

2. Animationウインドウの右下のプルダウンで15を選択して全エネルギーを表示
し、保存している様子を確認する。
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/
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