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概要
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本チュートリアルではSi結晶の誘電関数を取得します。

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。

pw.x

SCF計算
epsilon.x

誘電関数計算
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. SCF＆誘電関数計算
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1. Reset…ボタンをクリックする。
2. Use nbndにチェックを入れ12と入力する。
3. K_POINTSにautomaticを指定し、8 8 8 1 1 1（スペース区切り）と入力する。
4. nosymにチェックを入れる。



I. SCF＆誘電関数計算
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Propertiesタブを選択し、Dielectric Functionにチェックを入れる。



I. SCF＆誘電関数計算
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1. Pseudo Potentialsタブを選択し、Pseudo Potentialにpz-vbc.upfを選ぶ。
2. Runをクリックし、ファイル名をsi_eps.pwinとして保存する。



II. 結果の表示
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1. (結果解析) | 誘電関数をクリックする。
2. デフォルトで選択されたディレクトリを選択する。



II. 結果の表示
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Drawをクリックすると、下図のように誘電関数のグラフが表示される。
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