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Skript run_lapw - zakladni schéma

Zakladni schéma jedné iterace SCF:

o LAPWO vypocet potenciali z elektronové hustoty

o LAPW1 eigenproblem - nalezeni vlastnich &isel (E) a funkei (v)
o LAPW?2 vypocet hustot valencnich elektroni

o CORE vypocet core elektronii

o MIXER smichani nové spoctené hustoty se starou

Kazdy program zapiSe strucny vystup do souboru case.scf.
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Skript run_lapw - konvergence a dalsi nastavenfi

run_lapw miize mit mnoha nastaveni, z nichz nejdlezit&jsi jsou:
o konvergenéni kritéria: -ec LIMIT -cc LIMIT -fc LIMIT
(energie, naboj v RMT koulich, atomové sily)

@ maximalni pocet iteraci: -i NUMBER

o inicializace nebo pokracovani vypoctu: -1 / -NI

o paralelizace pfes k-body (podle .machines): -p

@ zapnuti spin-orbitalni vazby (podle case.inso): -so

@ minimalizace atomovych sil: -min

Dalsi info pomoci run_lapw -h
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Master output file case.scf

Vystup s parametry, spoctenymi veli¢inami a dalsimi informacemi.
Je dobre filtrovatelny pomoci grep :string case.scf, napf.

:LABEL — informace o vypoctu (kdy, kde, jak)

:ENE — celkova energie

‘RKM — info o velikosti baze, :KPT — k-mesh

:FER — Fermiho energie, :GAP — $itka zakazaného pasu
:QTLx % x — obsazovaci Cisla atomu €. * * x

:MMiIx % x — spinovy magneticky moment atomu C. * * x
:HFF* % x — hyperjemné pole na jadfe atomu &. * * x

:EFGx x x — gradient elektrického pole (V) atomu &. * x *
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Monitoring béziciho/dobéhlého vypoctu

o Lze filtrovat grep :DIS case.scf nebo jiné konvergencni kritérium.

Informace o bézicim nebo dobéhlém vypocltu jsou také v souborech:

@ case.dayfile

o :log

Predcasné zastaveni vypoctu (korektné):

@ touch .stop - zastavi po dobéhnuti aktualni iterace

o cancel_lapw - zastavi béh ihned (postupné pozabiji bézici procesy)
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Ziskani a analyza vysledki

Nékteré veliciny jsou z hustoty rovnou spocteny za béhu SCF, napt.:
o celkova energie a Fermiho energie
@ naboj uvnitf RMT, obsazovaci Cisla orbitalil

@ magnetické momenty, vetSina hyperjemnych parametri

Jiné velic¢iny je potteba z vypoltu dodatecné analyzovat, napf.:

@ rovnovazny objem, bulk modulus, ...celkova energie a Fermiho energie
o hustota stavi, pasové struktura

@ 3D elektronova hustota, zobecnéné atomy (Baderova analyza)

.. Casto za pouziti dalSich programi a (nékdy naro¢nych) vypocta:

o fononové spektrum

o spektra NMR, XAS, EELS, ...

o elektrickd polarizace, piezoelektfina, optické vlastnosti, ...
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