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概要
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• 本チュートリアルでは、ルチル型TiO2結晶の構造最適化計算を実施します。
セルと原子核位置の両方を同時に最適化します。

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。

• 構造最適化計算中のDFT計算のパラメータは初期構造で調整されるため、
最終構造が初期構造から大きく異なる場合は、最適化後の構造を用いて再
度構造最適化計算を実行することをお勧めします。



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/fhi-pp-from-abinit-web-site/

・O原子のO.pw-mt_fhi.UPF

・Ti原子のTi.pw-mt_fhi.UPF

擬ポテンシャルの用意
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https://www.quantum-espresso.org/pseudopotentials/fhi-pp-from-abinit-web-site/
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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tio2_rutile.cifを開く。

( デフォルトではC:¥winmos9¥samples¥tio2_rutile.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。

※ 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。

ルチル型TiO2単位格子について
Crystal system： Tetragonal

Space group ： P42/mnm (136)

Lattice constants ： a=4.65327231 Å, c = 2.96920288 Å
Asymmetric unit： Ti (0.00000 0.00000 0.00000), O (0.19542  0.80458  0.50000)

I. モデルの作成



II. 構造最適化計算
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1. Reset…をクリックする。
2. PresetにRelax(variable cell)を選択する。
3. Basicタブを開き、ecutwfcに80、ecutrhoに320と入力する。



II. 構造最適化計算
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1. Pseudo PotentialsタブでPseudo Potentialにpw-mt_fhi.upfを選択する。
pw-mt.fhi.upfがない場合は「動作環境設定」のページに従って設定する。

2.   Runをクリックする。ファイル名をtio2_rutile_relax.pwinをとして保存する。

（計算時間は2コアで約2分）
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1. 計算の終了後、 (アニメーション(pwout)) 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する。

III. 結果の表示
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Animationウインドウの をクリックするとアニメーションが開始される。
メイン画面にセルと原子位置の両方が構造最適化される様子を確認できる。

III. 結果の表示

「概要」に記載の通り、構造最適化中はDFT計算のパ

ラメータが更新されず、最終ステップのみ最適化後の
構造を用いてパラメータを更新しSCFを実行している

ため、最終ステップのエネルギーはそれまでの値から
外れることがある。この飛びは、カットオフエネルギー
を大きくすることである程度軽減できる。



10Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

続けてCustom PlotボタンをクリックするとCustom Plotウィンドウが開く。

III. 結果の表示



11Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved.

Seriesの2番目のPlot...にチェックを入れ、プルダウンでCell vector aを選択する。
その後、Add seriesボタンをクリックすると、SeriesのリストにCell vector aが
追加される。

III. 結果の表示
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Seriesのリストのデフォルトでチェックが入っていた4 th value in log file (Etot)の
チェックを外すと、a軸方向の格子定数が最適化されている様子がプロットされる。

III. 結果の表示
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/

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

