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概要
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• Cu結晶のSCF計算を実施し、その後各k点での電子状態を算出した上でフェ
ルミ面の表示を行います。（Winmostar上では連続して実行されます）。

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の設定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。

①
pw.x

(calculation=scf)

②
pw.x

(calculation=bands)

結果の解析
Fermi Surfer



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
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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cu.cifを開く。（デフォルトではC:¥winmos9¥samples¥cu.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。

I. モデルの作成

Cu単位格子について
Crystal system： Cubic

Space group ： Fm-3m (225)

Lattice constants ： a=3.6149 Å
Asymmetric unit： Cu (0.0 0.0 0.0)



I. モデルの作成2
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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



II. QEによる計算
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1. Reset…ボタンを押す。
2. PresetにSCF+Bands (Fermi surf) を選択する。
3. Runをクリックし、ファイル名をcu_fermi.pwinとして保存する。



III. フェルミ面表示
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1. 計算終了後、 (結果解析) | フェルミ面をクリックし、デフォルトで選択され
るファイルを開く。

2. Calcボタンをクリックし、保存する。



III. フェルミ面表示
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1. コマンドプロンプトにPress any key to exitと表示されたら何かキーを押す。
2. 表示用アプリ（FermiSurfer）が起動し、フェルミ面が表示される。
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https://www.facebook.com/X-Ability-CoLtd-168949106498088/
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