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概要

Copyright (C) 2019 X-Ability Co.,Ltd.  All rights reserved. 2

① フォノン計算からSi結晶のIR、ラマンスペクトルを取得します。

② フォノン計算からSi結晶のフォノンバンド、フォノンDOSを取得します。

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、
smearing幅は計算結果に影響を与えます。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。

• k点の経路（パス）は対象とする結晶構造に応じて設定し直す必要があります。
各結晶構造における推奨のパスはQEのインストールディレクトリにある
Doc¥Brrilouin_zonew.pdfを参考に設定してください。

• GGA、Ultrasoftで計算したい場合は、別途Phonopyなどを使う必要があります。
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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1
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1. メニュー | 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）

※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。

Si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)

3. ツールバーのソルバ一覧から、Quantum ESPRESSOを選択する。
4. (キーワード設定)をクリックする。



I. モデルの作成2
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5. プリミティブセルに変換するか聞かれるのではい を選択する。
コンベンショナルセルからプリミティブセルに構造が変換され、
キーワード設定画面が表示される。

プリミティブセルコンベンショナルセル



I. IR、ラマンスペクトル
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1. Reset…をクリックする。
2. K_POINTSにautomaticを指定し、4 4 4 1 1 1（スペース区切り）と入力する。
3. Set ibrav = 2 and celldmにチェックを入れる。



I. IR、ラマンスペクトル
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1. Phononタブを選択し、以下の3項目にチェックを入れる
・Run phonon calculation (ph.x) as postprocess

・Calc macroscopic dielectric constant

・Calc non-resonant Raman

2.   Acoustic Sum Ruleをsimpleにする。



I. IR、ラマンスペクトル
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1. Pseudo Potentialsタブを選択し、Pseudo Potentialをpz-vbc.upfにする。
(ph.xがGGA, Ultrasoftに対応していないため)

2.   Runをクリックし、ファイル名にsi_vib.pwinと入力し保存する。



I. IR、ラマンスペクトル
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1. (結果解析) | IR/ラマンスペクトル…をクリックする。
2.デフォルトで選択されたQEの作業ディレクトリと出力ファイルを選択する。



I. IR、ラマンスペクトル
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IR/Ramanスペクトル表示ウインドウが表示される。
1. 画面左のスペクトル表示欄で可視化したいスペクトルを選択する。
2. Animationをクリックすると、アニメーションが表示される。



I. IR、ラマンスペクトル
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IR、ラマンスペクトルの計算と並行して算出された誘電率は、si_vib.pwinを保存し
た場所にあるsi_vib_qe_dataフォルダのph.outに出力される。



II. フォノン分散
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1. 初期状態のSi結晶（si.cif）をメイン画面で開き直す。
2. (キーワード設定)をクリックする。
3.  プリミティブセルに変換するか聞かれるのではい を選択する。
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1. Phononタブの、以下の2項目からチェックを外す。
・Calc macroscopic dielectric constantと
・Calc non-resonant Raman

2.   Calc phonon dispersionにチェックを入れる。
3.   Runをクリックする。 ファイル名にsi_disp.pwinと入力し、保存する。

II. フォノン分散



II. フォノン分散
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1. (結果解析) | フォノン分散曲線をクリックする。
2. デフォルトで選択されたディレクトリを選択する。



II. フォノン分散
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1. ASRにSimple、K Pointsに下図のように入力する。
2. Drawをクリックすると、以下のようなフォノン分散曲線が得られる。
3. 確認後Closeをクリックする。
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II. フォノン分散
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1. (結果解析) | フォノン状態密度をクリックする。
2. デフォルトで選択されたディレクトリを選択する。



II. フォノン分散
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1. ASRにsimpleを指定する。
2. Drawをクリックするとフォノン状態密度が描画される。
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