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1 Cel

e Zapoznanie sie z obstuga WIEN2k za pomoca terminala.
e Wyznaczenia optymalnej statej sieci Al w strukturze fcc.

e Wyznaczenia optymalnej statej sieci Al w strukturze bee i potwierdzenie, ze nie jest ona pre-
ferowana w poréwnaniu z fcc.

1.1 Stworzenie nowego katalogu

WIEN2k wykonuje obliczenia w katalogu, w ktérym wywotamy komendy. Obowigzuje konwencja
nazw plikow, w ktorej pierwszy czlon jest taki sam jak nazwa katalogu, a po kropce znajduje si¢
drugi czton charakteryzujacy plik.

Najpierw przejdzmy do katalogu ~/WIEN2k/Al i utworzmy nowe katalogi na dzisiejsze zajecie, na
przyktad fcc i bec.

1.2 Zdefiniowanie struktury

Skopiujmy weczesniej pobrany plik Al.cif do utworzonego przed chwilg katalogu fcc i przejdzmy do
niego. Program cif2struct

cif2struct Al.cif

wstepnie przygotuje plik fce.struct. Jezeli plik Al.cif zawieral informacje o symetriach struktury,
to istnieje szansa, ze powstaly fcc.struct juz bedzie gotowy do inicjalizacji. Niemniej zawsze warto
skorzysta¢ z programu sgroup, ktéry stworzy nowy plik .struct ze znalezionymi operacjami symetrii.
Na przyktad stworzmy plik Al sg.struct wywotujac

sgroup fcc.struct -wi -wo fcc_sg.struct

i poréwnajmy jego zawarto$¢ z poprzednim fcec.struct. Skopiujmy plik fece_sg.struct w miejsce po-
przedniego pliku fcc.struct bez operacji symetrii. Zobaczmy jeszcze jak wyglada uzyskana struktura
korzystajac z XCrysDena

xcrysden —-wien_struct fcc.struct

Screenshot struktury z widocznymi nazwami atoméw do sprawozdania.
Alternatywna opcjg tworzenia pliku .struct jest wykorzystanie programu

makestruct_lapw

ktory bedzie po kolei poprosi¢ o podawanie informacji o strukturze.



1.3 Inicjalizacja obliczen
Do inicjalizacji stuzy program
init_lapw

ktory bedzie po kolei wywotywaé programy, wyswietla¢ outputy do podgladu i od czasu do czasu
pyta¢ o podanie parametrow. Przyjmijmy potencjal wymienno korelacyjny GGA i siatke punktéw k
103.

1.4 Cykl samouzgodniony
Uruchamiamy go za pomocg programu run_lapw
nohup run_lapw &

Dzieki funkcji nohup program nie przerwie sie nawet jak wyjdziemy z terminala czy nas cos roztaczy a
ampersant & pusci program w tle i zwolni terminal do dalszej pracy. Output z wywotanego run_lapw
jest zapisywany w nohup.out, ale mozna tez przekierowa¢ go do wybranego przez siebie pliku, na
przyktad do aout

nohup run_lapw > aout &

Cykl zakonczy sie, jezeli wielkosci ETEST (energia catkowita) i CTEST (gesto$¢ tadunku) w
kolejnych iteracjach beda sie rézni¢ o mniej niz pewne ustalone wartosci. Prég zbieznosci energii
mozna zmieni¢ korzystajac z parametru -ec, a prég zbieznosci gestosci przez -cc.

Po skonczonym cyklu SCF zapiszmy obliczenia za pomoca programuu save_lapw, na przyktad w
katalogu o nazwie rl

save_lapw -d rl

1.5 Optymalizacja struktury
Do optymalizacji uzyjemy programu
X optimize

w ktorym zadamy zmiane objetosci (opcja 1) w procentach (na przyktad -8 -4 0 4 8, liczby podawaé
pojedynczo i enter po kazdej). Dzieki temu powstaje skrypt optimize.job. Mozna w nim zmodyfikowaé
wiersz z run_lapw. Nastepnie uruchamiamy ten skrypt za pomoca

nohup ./optimize.job &

i w pliku nohup.out mozemy podgladaé¢ jak ida obliczenia.
Nastepnie musimy wyekstraktowaé zaleznosé energii od objeto$ci. W tym celu uzywamy:

grepline :ENE ’*x.scf’ 1 > Al.analysis
grepline :VOL ’*.scf’ 1 >> Al.analysis

(uwaga: apostrofy powinny by¢ proste). W pliku Al.analysis mamy teraz serie energii i serie objetosci.
Nastepnie analizujemy te wyniki wpisujac w programie

eplot_lapw



To odczytuje plik Al.analysis, dopasowuje funkcje Birch-Murnaghana i wyrzuca parametry tej funkcji
i tabelke taka jak poprzednio oraz robi stosowny rysunek.

Aby zrobi¢ samemu taki rysunek, trzeba przekopiowaé tabelke z outputu do nowego pliku (na
przyktad e_vs_vol.dat) i wyrysowaé funkcje E(a), gdzie E to energia, a - stala sieci (a = v/4V).
Ponadto w tamtym pliku nad tabelg jest dopasowana funkcja Birch-Murnaghana F = FE0 + ... i
wartosci parametréw dopasowania (Vy, B, B)), Ey). Ma ono postaé

w0 =t g (s () 5 [ s )} o0

gdzie ay = (4Vp)Y/? dla fec i ag = (2Vp)'/? dla bee. Na wyrysowane wyzej punkty F(a) nanie$my
rowniez te funkcje Efi(a).

fee bce

Rysunek 1: Komorki elementarne i prymitywne fcc oraz bec.

2 bcc Al

PrzejdZzmy do katalogu ~/WIEN2K/A1l/bcc. Kopiujemy plik *.struct z poprzednich obliczen, w ktérym
jest zdefiniowana struktura fcc Al.

Tym razem chcemy uzy¢ fikcyjnej struktury bee, wiec musimy zmodyfikowaé plik Al.struct, tak,
by byta w nim taka struktura bcc, w ktorej odlegtosci miedzyatomowe beda takie same jak w struk-
turze fcc. Przyjrzyjmy sie wiec tym strukturom i znajdzmy wzoér, ktory pozwoli nas obliczy¢ taka
stala sieci bee, by ten warunek byt spetniony.
d= ?afcc

d= (252 + (B2 = Yoy,

Apee = \/%afcc
Afee = 71.632472 ap, wWige ap. = 6.231887 ap

Nastepnie skopiujmy plik Al.struct do Al bee.struct i zmieniamy typ i state sieci na nowe (pod tym
linkiem jest opis wszystkich parametréw w pliku *.struct).

Nastepnie otwieramy plik Al.struct w xcrysden i skorzystamy z jego mozliwosci obliczania odlegtosci
miedzyatomowych. Klikamy ” Distance” na dole okna — wybieramy dwa atomy bedace sasiadami —
"Done” — czytamy wynik w oknie. Nastepnie z plikiem Al_bcc.struct robimy to samo i poréwnujemy,
czy sprawdzone dystanse sg takie same.


https://euler.phys.cmu.edu/cluster/WIEN2k/4Files_Program.html#SECTION05130000000000000000
https://euler.phys.cmu.edu/cluster/WIEN2k/4Files_Program.html#SECTION05130000000000000000

Nastepnie musimy znalez¢ symetrie nowej struktury. W tym celu wpisujemy

sgroup Al-bcc.struct -wi -wo Al-bcc_sg.struct. Wynikiem jest plik Al-bee_sg.struct, porow-
najmy go z Al_bcc.struct.

Nowy plik jest gotowy do uzycia, kopiujemy go tak by czton nazwy pliku struct byt taki sama jak
nazwa katalogu.

Analogicznie jak dla struktury fcc w poprzednim punkcie, wykonajmy inicjalizacje, cykl scf i
optymalizacje objetosci struktury bcce.

3 Sprawozdanie

Sprawozdanie w formacie pdf prosze przesytaé na teamsach.
W sprawozdaniu nalezy umiesci¢:

1. Krotki wstep, w ktorym bedzie cel wykonanych obliczen oraz rysunek obydwu struktur z XCrys-
Dena.

2. Sekcje informacje o metodach, w ktérej bedzie zawarte:

e uzyte oprogramowanie do obliczen DFT

e opis metody obliczeniowej, ktéra jest zaimplementowana w wykorzystanym kodzie DFT
(full potential LAPW, rozwijanie funkcji falowej w dwdch bazach, orbitali i fal ptaskich

e uzyte parametry do obliczen (potencjal wymienno-korelacyjny, promien RMT, rozmiar
siatki punktéw k).
3. Sekcje wyniki, w ktérej bedzie zawarte:

e postaé¢ réwnania stanu Bircha-Murnaghana,

e rysunek z obliczonymi wartosciami E (V') i dopasowana funkcja, na tym rysunku poréwnaé
wyniki fcc i bee

e podaé¢ wyznaczone state sieci w obu przypadkach i uzasadnié¢, ktéra struktura jest prefe-
rowana

4. Krotkie podsumowanie, w ktorym napisa¢ co udato sie zrobic i jaki jest wynik pracy.

Prosze opisywac osie wykresoéw i uzywac na nich czytelnych czcionek.
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