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Struktura

o Struktura v case.struct je klicovou informaci pro simulaci
(a de facto jedinym fyzikalnim vstupem)

o Ostatni parametry jsou spiSe technického charakteru ("metoda")

o Strukturu definuji parametry zakladni bunky:
o mfizové parametry (a,b,c, a, 8,7),
o prostorova grupa symetrif,
o polohy neekvivalentnich atomi a jejich typ,
o pocatecni elektronova a spinova struktura

@ Velmi Casto je struktura zaroven soucasti vystupu
(optimalizace/upresnéni struktury béhem vypoctu)
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Jak ziskat strukturu case.struct?

case.struct lze vytvorit nékolika zplisoby:

o P¥imo, napt. editaci Sablony
$WIENROOT/SRC_templates/case.struct
(vhodné jen pro jednoduché struktury - case.struct je formatovany)

o Konverzi z CIF (crystallographic information file):
cif2struct case.struct

o Z parametri zakladni bunky pomoci:
makestruct_lapw (interaktivni skript)
structgen ve webovém rozhrani w2web

o Upravou jiné struktury (za pomoci nastrojii WIEN2k):
nahrazeni atomu jinym, snizeni symetrie, zména buriky (supercell), ...
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Vhodné strukturni nastroje

o VESTA (Visualization for Electronic and STructural Analysis)
https://jp-minerals.org/vesta/en

o Vizualizace struktury a velké mnozstvi uzite¢nych funkci

o Bilbao Crystallographic Server
https://www.cryst.ehu.es

o Tabulky grup symetrii, mnoho dalSich strukturnich informaci a nastroji
(napf. konverze formati)

o Crystallography Open Database
https://www.crystallography.net/cod

o Open-access databaze krystalovych struktur (CIFy ke stazeni)
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@ Inicializace vypoctu WIEN2k
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Inicializace

Inicializace vypoctu ve WIEN2k ma t¥i hlavni (koly:

Q Detailni kontrola/korekce vstupniho strukturniho souboru case.struct
- programy nn, setrmt, sgroup, symmetry

@ Vytvoreni vstupnich soubori s vypocetnimi parametry
- programy symmetry, instgen, lstart, kgen

© Spoditani startovni elektronové hustoty pg
- programy lstart, dstart

o Vsechny tfi dkoly lze provést interaktivnim skriptem init_lapw
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trola a doladéni case.struct - setrmt a nn

Struktura v case.struct po konverzi nebo ruénim vytvoreni ¢asto nema
(spravnou) prostorovou grupu symetrii, poloméry atomovych kouli (RMT),
nebo dalSi parametry.

init_lapw nejprve nastavi RMT a ovéfi, ze se at. koule neprekryvaji.

@ program setrmt nalezne nejvétsi mozné RMT a umozni nastavit jejich
% snizeni (pro predpokladané dpravy struktury pozdéji béhem vypoétu).
Zaruci, ze RMT rliznych prvkd budou v rozumnych vzajemnych
proporcich a ze vSechny atomy daného prvku budou mit stejny RMT.

@ program nn zkontroluje, zda se nékteré atomové koule nedotykaji.
Také projde okoli kazdého atomu a zjisti, zda jsou vSechny ekvivalentni
atomy skutecné ekvivalentni. Navrhne p¥ipadnou novou strukturu se
spravnymi pocty ekvivalentnich atomi (jen v ramci stavajici grupy).
Vstupem je nasobek vzdalenosti k nejblizSimu sousednimu atomu
- do této vzdalenosti vypiSe info o sousednich atomech. (default=2)
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trola a doladéni case.struct - sgroup

init_lapw potom struktufe zkontroluje symetrii programem sgroup:

@ sgroup nalezne prostorovou grupu struktury a ovéfi, zda vsechny atomy
(a jejich ekvivalence) této symetrii odpovidaji.

o Pokud nalezne problém, navrhne novou strukturu se spravnymi pocty
ekvivalentnich atom{ a spravnou grupou.
(Toto je nedocenitelna funkce pro ruéni dpravy struktury.)

@ sgroup umi nalézt mensi primitivni buriku. (nap¥. hexa — rhombo)

o Existuje-li pro danou grupu vice moznosti ("settings”), sgroup nastavi
tu, kterou WIEN2k podporuje.

pozn.: Ne vzdy je navrzené zména fyzikalné relevantni a pro uZivatele
zadouci (napf. pouhy posun pocatku, inverze nékteré z os, zména poradi
atomi). Zmény lze odmitnout, a pokud pozdéji takové struktura Gspésné
projde kontrolou programem symmetry, je to v poradku.
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trola a doladéni case.struct - symmetry

init_lapw déle spousti program symmetry:

o symmetry znovu ovéFi, zda struktura sedi se svou prostorovou grupou

@ nalezne bodovou grupu kazdého atomu a navrhne nejvhodnéjsi orientaci
lokalniho (kartézského) atomového systému
- a tuto LOCAL MATRIX nastavi do case.struct
Obecné vzdy chceme co nejvice vyuzivat symetrii:
tento proces snizi pocet potfebnych Yy, funkci pro bazi uvnitt RMT.

o Je vhodné ovérit v case.outputs, Ze bodové grupy jednotlivych atomi
odpovidaji tomu, co v nasi struktute ofekdvame (napf. srovnanim s
informacemi na Bilbao serveru). Miize to byt také uzite¢nd informace
(napt. pro NMR spektroskopii).

pozn.: Cast vystupu symmetry uz se vlastné tyka tvorby baze,

tj. "technickych” vstupnich parametri, které jiZ nesouvisi se strukturou.
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Vytvoreni pocatecnich atomovych hustot - Istart

Pro kazdy atom se spocitd pocatecni hustota pomoci Istart:
@ instgen vytvori vhodnou pocatecni elektronovou konfiguraci, v¢. spinu

o zadavame volbu vyménné-korelaéniho (X-C) potencialu (LDA,
GGA-PBE, ...)

o zad4dvame energetické rozhrani core a valen¢nich stavi (typicky -6 Ry)
(Chceme mit core stavy zcela uzavieny v RMT, zbytek je valenéni. )

o Pocatecni konfigurace atomi je dilezita - pfi nespravném nastaveni
obvykle vypocet nenalezen spravny zakladni stav.
(Napt. pfi inicializaci magnetické latky jako nemagnetické tato zlstane
ve vypoltu nemagneticka.)
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Vytvoreni vstupnich souborli s vypocetnimi parametry .in?

Jsou vytvoreny vstupni soubory case.in? (in0, inl, in2, inc),

vvvvvv

o case.in0: volba X-C potencidlu & definuje sit (IFFT), na které se
potencial bude poditat

o case.inl: limity baze - zdsadni je RKpax = Min(RMT) - Kppax,
ktery vyznamné ovliviluje pfesnost a naro¢nost vypoctu

o case.in2: Gpax limituje rozvoj (hustoty a potencidlu) mimo RMT

o case.inc: konfigurace core elektroni

Obvykle je potfeba nastavit pouze RKyax v case.inl. (ostatni default)
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Vytvoreni k-bodové sité v reciprokém prostoru - kgen

zadavame celkovy pocet k-bodi v Brillouinové zéné (BZ) uvazenim
symetrii se dedukuje pocet v iBZ (ireducibilni ¢asti BZ) kolik bodi pouzit?
Obecné rady:

@ mala zakladni bunka = velka reciprokd BZ = vice k-bodi

@ kovy = mnoho k-bodi (tisice) oproti par desitkdm pro izolatory

O nékteré vypolty chtéji mnoho k-bodii (napf. hustota stavii DOS)

Q nejlepsi je k-mesh konvergovat viici néjaké sledované fyzikalni veli¢iné

Nékdy struktura umozni (a je to vhodné) vysunout stfed k-meshe mimo T
(Skript init_lapw to sam nabidne.)
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Vytvoreni pocatecni krystalové hustoty - dstart

o dstart vytvori pocatecni krystalovou hustotu jako superpozici
pocatecnich atomovych hustot (jiz vyrobené Istartem)

o Tato hustota (case.clmsum) uz m4 bazi definovanou parametry
v souborech case.in*

@ Pro spinové polarizovany vypocet (magnetizmus) je generovana hustota
UP a DN zvlast

Timto je inicializace vypoctu dokoncena. Vse podstatné je pripraveno pro
béh iterativniho cyklu SCF. Struktura (case.struct), hustota (case.clm*), a
vstupni soubory (case.in*) tvofi kompaktni informaci, ze které je mozné
vypolet zadit (napf. z dfive ulozeného béhu).
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