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1 Cel

e Omowienie zasad zaliczenia.

e Przypomnienie komend w systemach UNIX.

Zalogowanie si¢ na serwer obliczeniowy, szukanie informacji o strukturze krystalicznej materia-
hu, wizualizacja komorki elementarne;j.

e Zapoznanie sie z pakietem obliczeniowym WIEN2k.

2 Logowanie

Obliczenia beda prowadzone na serwerach z systemem operacyjnym typu UNIX, do ktérych mozna
sie dosta¢ z sieci wydziatowej lub posrednio przez Taurusa.

1. Logowanie z terminala
ssh -XC login@172.30.254.133

Opcja -X pozwala korzystac z interfejséw graficznych, a 172.30.254.133 to IP serwera. Uwaga:
jest to adres starego serwera, ktéry bedzie zmieniany w niedlugim czasie.

Prowadzenie obliczen rownolegtych w WIEN2k wymaga mozliwosci logowania sie¢ bez hasta ze
swojego konta jeszcze raz na nie, dlatego nalezy wygenerowaé klucz ssh i doda¢ go do listy
zaufanych.

ssh-keygen -t rsa
ssh-copy-id -i “/.ssh/id_rsa.pub ~/.ssh/authorized_keys

2. Logowanie z Windowsa wymaga dodatkowego programu, na przyktad PuTTY (sam terminal).
Do korzystania z interfejséw graficznych z Windowsa mozna skorzysta¢ z programu Moba-
Xterm.

3. Przydatne komendy z przyktadami:

e cp - kopiowanie
kopiowanie pliku dane.dat do dane2.dat oraz kopiowanie catego folderu tmp do tmp2



cp dane.txt dane2.txt
Cp -r tmp tmp2

e scp - wysytanie pliku na inny komputer przez internet
przestanie pliku dane.dat (jest w obecny w katalogu, z ktérego wywoltujemy scp) na konto
uzytkownika gabriel na serwerze 172.30.0.169, do folderu /home/gabriel/Documents

scp dane.txt gabriel@172.30.254.133:/home/gabriel/Documents

e scp - pobieranie pliku z innego komputera przez internet
pobranie pliku dane.dat (jest w obecny na koncie uzytkownika gabriel na serwerze 172.30.0.169
w katalogu /home/gabriel /Documents) na komputer do folderu, w ktérym wywotano scp

scp gabriel@172.30.254.133:/home/gabriel/Documents/dane.txt .

e Is - wyswietl zawartos¢ folderu
wyswietlenie zawarto$¢ obecnego folderu wraz z opcja -a pokazujaca ukryte pliki, na przy-
ktad zaczynajace si¢ kropka

ls -a
e pwd - wyswietl adres obecnego folderu

e ps - pokaz dziatajace programy
wyswietlenie proceséw uzytkownika gabriel

ps —au gabriel

e grep - wyszukaj tekst w pliku
wyswietlenie wierwszy z pliku Al.scf, w ktérych wystepuje wyrazenie :ENE

grep ":ENE" Al.scf

e przekierowanie wyniku komendy z poprzedniego przyktadu do pliku
grep ":ENE" Al.scf > ene.dat

e dopisanie wyniku komendy z poprzedniego przyktadu do konca pliku

grep ":ENE" Al.scf >> ene.dat

3 Struktura krystaliczna

Metody ab initio pozwalaja wyznaczy¢ optymalna strukture danego zwiazku od zera, ale jezeli to
nie jest celem w samym sobie, punktem wyjscia do obliczen najczesciej jest struktura znaleziona
w eksperymencie dyfrakcji czy w bazach danych. Jedna z takich baz jest na przyklad Materials
Project, w ktorej po zalogowaniu mozna wyszukac¢ zwigzek i pobracé plik .cif, ktory definiuje strukture
krystaliczng. W dodatku bazy moga zawiera¢ wyniki obliczen struktury elektronowej, fononowej i
innych wtasnosci.

Ponadto baza Bilbao Crystallographic Server zawiera wiele narzedzi do tworzenia i analizowania
struktur. Na przyktad mozna zobaczy¢ dozwolone pozycje atomowe czy punkty wysokiej symetrii w
danej grupie przestrzenne;j.

Zdefiniowany plik wejsciowy do programéw warto podejrze¢, na przyktad za pomoca programéw
XCrysDen czy VESTA i sprawdzi¢ czy poprawnie zapisalismy strukture.

7 powodu wielu réznych przyblizenien w obliczeniach w ramach DFT, struktura eksperymental-
na czesto nie jest optymalna i uzycie jej bedzie prowadzi¢ do pojawienia sie stosunkowo duzych sit
dziatajacych na atomy. Badanie subtelniejszych wtasnosci takich jak fonony czy nadprzewodnictwo
wymaga zrelaksowania struktury, czyli zmiany objetosci i pozycji atomowych tak, zeby zminimalizo-
wacé sity i cidnienie w komorce.



4 Obstuga pakietu WIEN2k

W WIEN2k sa zaimplementowane metody all-electron i full-potential. Wiecej informacji o pakiecie
mozna znalez¢ na stronie http://www.wien2k.at/ i dokumentacje pod linkiem. Pakiet mozna ob-
stugiwaé za pomocyg interfejsu graficznego w przegladarce lub z terminala. Na pierwszych zajeciach
skorzystamy z trybu graficznego i na kolejnych bedziemy juz pracowac z terminala, poniewaz w prak-
tyce najczesciej tak jest wygodniej lub serwer obliczeniowy w ogdle moze nie wspiera¢ wyswietlania
grafiki.

1. Do trybu graficznego najpierw potrzeba stworzy¢ srodowisko graficzne komendg
w2web
Robimy to tylko raz w ciggu zycia konta. Nastepnie otwiera si¢ je w przegladarce
firefox [link podany przez w2web]

Warto zapisa¢ ten link.

2. Stworzenie projektu
Create new session — wpisujemy nazwe — Create New directory — wpisujemy nazwe — create
— Select current directory

3. Definicja struktury — StructGen

e Recznie - nalezy podaé typ struktury (P - prosta, F - Sciennie centrowana, B -przestrzennie
centrowana itd.), jednostke statych sieci (A lub ag), stale sieci i katy oraz atomy nieréw-
nowazne (nazwa, liczba atomowa, pozycja i promien RMT).

e Za pomoca pliku .cif - upload — Browse (wybieramy sciagniety plik) — Upload — kliknaé¢
biatg kropke przy nazwie pliku — Use selected CIF

Dalej: Save Structure — set automatically RMT — do it — Save structure — save file and
clean up.

Uwaga: RMT to promien sfery otaczajacej atomy, wewnatrz ktorych funkcja falowa jest rozwi-
jana w bazie orbitali a poza nimi w bazie fal ptaskich. RMT powinno by¢ jak najwieksze, ale
sfery nie mogg sie przekrywac¢. Poréwnywanie wielkosci takich jak energia calkowita wymaga
stosowania ustalonych wartosci RMT. W przypadku optymalizacji struktury rozmiar komoérki
bedzie zmienia¢, wiec przed optymalizacja trzeba zmniejszy¢ RMT o wybrany procent, zeby
sfery nie przekryty sie.

4. Plik wejéciowy ze struktura jest nazwany case.struct, gdzie case jest taki sam jak nazwa folderu,
w ktorym sa wykonywane obliczenia. Strukture mozna zobaczy¢ na przyktad w XCrysDen

xcrysden --wien_struct case.struct

lub wpisa¢ w terminalu xcrysden bez parametréw i wybra¢ Open Wien2k File.

5. Inicjalizacja obliczen — initialize calc

e RMT reduction - jak wspomniano powyzej, zazwyczaj 0.
e VXC - potencjal wymienno-korelacyjny. Najczesciej stosuje sie PBE, ktory jest typu GGA
(generalized gradient approximation).

e cnergy separation between core/valence. W strukturze pasmowej bedzie widaé tylko pasma
elektronow, ktérych energia jest powyzej tej wartosci, zazwyczaj domyslna wartos¢ -6Ry.


http://www.wien2k.at/
http://www.wien2k.at/reg_user/textbooks/usersguide.pdf

e RKMAX - definiuje liczbe funkcji bazy fal ptaskich. Im mniejsze sfery tym wiekszy RKMAX
powinno sie wybraé, wiecej info.

e TEMP - parametr rozmycia w liczeniu catek zawierajacych delte Diraca metoda smearin-
gu. Alternatywnie mozna je liczy¢ metoda tetraedréw, ktora nie wymagajg tego parame-
tru.

e use X kpoints in full BZ - obliczenia prowadzi si¢ na zadanej siatce punktow sieci odwrotnej
(tzw. punkty k). Program wykorzysta symetrie uktadu i zredukuje ich liczbe. Zazwyczaj
do cyklu samouzgodnionego potrzeba kilkudziesiecu do kilkuset punktow, a do gestosci
stanéw rzad wielkosci wiecej. W zasadzie powinno sie wykonaé seri¢ obliczen z r6zng liczba
punktéw i wybraé taka, powyzej ktorej interesujace nas wtasnosci przestaja si¢ zmieniac.
W ogélnosci im wieksza komoérka w przestrzeni prostej tym mniejsza komodrka w przestrzeni
odwrotnej, zatem do jej opisu potrzeba mniej punktow.

Mozemy wpisaé te wartosci lub klikna¢ RUN BATCH INITIALISATION jesli zgadzamy sie z
sugerowanymi wartosciami. W przypadku Al tak wlasnie jest. Klikamy znowu RUN BATCH
INITTALISATION, a nastepnie view STDOUT zeby zobaczy¢, czy inicjalizacja przebiegta po-
myslnie. Jesli tak, to wrocmy do poprzedniej strony i kliknijmy w Individual mode we wszystkie
"view output...”, aby zobaczy¢, co program zrobit w kolejnych krokach. Tam klikamy po kolei
opcje: x nn (dystanse miedzy sasiednimi atomami, by sprawdzié¢, czy sfery sie nie nakrywaja),
x sgroup (sprawdzamy czy strukture da sie sprowadzi¢ do mniejszej komoérki lub do takiej o
wyzszej symetrii), view outputsgroup (klikamy Yes), x symmetry (sprawdzamy, czy struktura
spelia wszystkie symetrie), x Istart i Execute (to tutaj obliczane sa energie poziomdéw ener-
getycznych i definiowane jest, ktére sa walencyjne), x kgen (ustalamy liczbe punktéow tak jak
opisano powyzej - mozemy zdefiniowac liczbe punktéw lub wymiary siatki w kazdym kierunku),
x dstart (tu obliczana jest startowa gestosé do dalszych obliczen).

. Cykl samouzgodniony (SCF od self-consistent field) - rozwiazywanie réwnan Kohna-Shama, w
wyniku czego uzyskuje sie gesto$é elektronows, funkcje falowe i energie stanéow elektronowych

BE(k).

Aby uruchomié cykl, wracamy na strone gtéwna naszego projektu i klikamy refresh w prawym
gornym rogu. Nastepnie w lewym panelu wybieramy run SCF. Tu wyskakuje lista opcji, z czego
najwazniejsze to:

e spin-polarized - Do liczenia uktadéw magnetycznych. Wtedy nalezy wtaczy¢ takze podczas
inicjalizacji.

e spin-orbit - Sprzezenie spin-orbita. Zaleca sie najpierw obliczy¢ cykl SCF bez spin-orbit i
nastepnie z uwzglednieniem go. To oddziatywanie jest wazne szczegdlnie w cigzkich pier-
wiastkach.

e parallel - Zréwnoleglenie na wielu procesorach, niekoniecznie na jednej maszynie. Aby
to zrobic, nalezy stworzy¢ w plik .machines (bez nazwy case na poczatku) w folderze,
w ktérym prowadzimy obliczenia. Przyktadowy plik .machines dla dwéch (lub trzech)
Procesorow:

1:localhost:1
1:1localhost:1
residue:localhost

Program podzieli siatke punktéw k na N réwnych czesci (N to liczby wierszy 1:adres),
a jesli liczba punktow nie jest podzielna przez N, to reszte umiesci na jeszcze jednym
procesorze (zdefiniowanym przez residue).

e parametry zbieznodci: energii, gestosci tadunkowej i sit (przy optymalizacji).


http://www.wien2k.at/reg_user/faq/rkmax.html

Nastepnie klikamy start SCF cycle i Show STDOUT zeby podejrzeé, jak ida obliczenia. Z pliku
SCF wyciagnijmy energie catkowite z kazdego kroku cyklu:

grep ":ENE" *.scf >> ene.dat

i wyrysujmy zalezno$¢ Energia(numer cyklu).
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