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Ex0: 学习前的准备工作

在学习本书时,大师兄们会默认读者掌握了一些基本的电脑操作技能,以及化学的基本常识。本章列举出一些常用的计算工具和软件,以及假设大家掌握的一些技能。如果没
有达到基本的要求,那么请在学习前面几章的同时,抓紧提升自己的能力。 化学的基本知识如果没有掌握,不建议学习本书。

1 心态:主动行动,主动思考
学习过程中要时刻抱着主动去解决问题的心态,
1.1) 遇到不会的问题,主动去查找解决方法;
1.2) 遇到不懂的基础知识,主动去找教科书;
1.3) 遇到什么好的资源,书籍,课件等,主动去网上搜索,下载;
1.4) 主动去做本节的练习或者重复其他人的计算。
1.5) 没事就去官网溜达,求助的话第一反应就是去找官网的论坛!
1.6) 前面说的主动是对于你自己来说的,别碰到不会的就主动求助别人,这样你很难得到提升;
1.7) 很多人都是做实验的,被老板强迫做的计算,但老板屁都不懂,在这里,大师兄建议你找个做计算的组,让老板派你去交流一段时间,别自己在那里瞎捣鼓。
1.8) 很多人吐槽计算化学是个坑,既然你选择了这条路,要么抓紧改行,要么请避开这些负能量的说法。无论放弃或者坚持,都要拿出你自己的判断力出来,请不要再听别人在
你耳边瞎逼逼。
个人的理解是，计算化学可以使你的视野更加开阔，思维方式更加灵活。不论是否继续相关的研究，对今后的发展总会有所帮助。
 

2 操作系统:
2.1) Windows 系统:会使用Windows系统:会开机,打字,安装软件;
2.2) Linux 系统, 推荐使用 Ubuntu16.XXX版本的系统(强烈推荐使用linux系统,但不局限于Ubuntu系统);
2.3) Mac 系统(大师兄周围很少用的,这里就忽略掉了....)。

3 文本编辑工具(列举几个)
3.1) 初步使用远古神器vim, linux自带,如不会,慢慢学习(这个必须学);
3.2) notepad++:  https://notepad-plus-plus.org/  (Windows用户,要求会创建文件,输入内容并保存文件!这个软件必须学会使用!);
3.3) Atom:https://atom.io/ (这个Atom是文本编辑工具,不是原子的意思,Windows,Linux均可使用,要求会输入文件,保存文件。装X神器,单身狗们可以拿来给小师妹们
炫耀!);
3.4) 记事本等其他编辑工具,大家根据自己的喜好进行选择;(强烈不建议!可以说是厌恶甚至杜绝使用!)
注意1: Windows下面编辑的文件如果想在linux服务器上运行,由于格式问题,最好先执行:dos2unix 这个命令。
注意2: Windows用户计算出错了,一定要首先想到 dos2linux 这个命令来解决问题!!!
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4 常用建模相关软件:
4.1) Material Studio 

自行下载(百度里面一大堆),安装(教程也是一大堆)。

PS:  默认已经安装成功,会不会使用暂且不要求; 不要问我从哪里下载,安装出现问题也不要找我解决! 这个自行百度即可搞定。

4.2) p4vasp 
网址：http://www.p4vasp.at 
Linux,Windows均可安装,Linux下功能更加强大,
Linux下安装(Ubuntu系统): sudo apt-get install p4vasp  (一行命令搞定!!!)
注意: Ubuntu17.XXX 版本p4vasp会出现问题,建议大家使用16.XXX版本。
Windows:下载程序,解压,双击图标即可运行。(可以在大师兄QQ群文件中下载,也可以在其他群文件中搜一搜)
4.3) VESTA 
Linux,Windows均可,小日本的良心软件,
linux下安装: 下载binary程序文件,本人解压后放到了/opt/VESTA-x86_64目录, 编辑 ~/.bashrc 文件
export VESTA=/opt/VESTA-x86_64
把目录添加到PATH里面
PATH="$HOME/bin:$OPENMPI/bin:$VASP:$VMD:$MOLDEN:$MOLEKEL/bin:$GAUSS_EXEDIR:$g09root/gv:$VESTA"
运行的时候,在终端里面输入 $ VESTA 即可
Windows下同p4vasp一样,下载程序,解压,双击图标即可运行; 
4.4) Xcrysden
Linux下使用,可以批量生成图片, 网址:http://www.xcrysden.org/      ;
4.5) Molden
Linux下使用,可以查看频率振动等信息, 网址:http://wwwNaNbi.ru.nl/molden/   ;
4.6) VMD
Windows,Linux均可,功能极其强大,http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/    ;
4.7) 经验丰富的,可以尝试安装下ASE(Atomic Simulation Environment),网址:https://wiki.fysik.dtu.dk/ase/ 
4.8) 其他程序等,vasp 官网列举了一些, 可以参考下该网址: https://www.vasp.at/index.php/resources     ;
4.9) 注意事项: 不要过于纠结,担心不会使用这些程序。 
刚刚开始,前面三个软件能安装成功就OK了(4.2是必须要安装好的)。会初步使用更好,学习软件跟学习vasp一样需要时间的积累。

5 服务器相关
5.1) 知道怎么连接自己组内或者租赁的服务器;
5.2) 初步使用linux命令:
   进入目录 :cd;  
   移动文件(夹):mv;
   复制文件: cp;  
   复制文件夹记得用: cp -r ; 注意 cp 和 -r 直接有个或者N个空格, (这个一定要记住,因为后面学习过程你可能会遇到相关的错误!)
   创建文件夹:mkdir; 
   删除文件: rm ; 
   删除文件夹: rm  -r 
   强制删除文件夹: rm -fr  或者 rm -rf  (f 和 r 的顺序可以颠倒 )     
   显示目录下文件: ls,等命令;
   这里大师兄就不再啰嗦了,老司机们自动略过,新手自行百度:linux 命令,你会得到铺天盖地的信息。
 
5.3) 组里面已经安装好vasp程序或者手上有可以正常运行的VASP。版本5.2以上最好。注意:我们在本书里,不讨论:
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1) 怎么下载VASP;
2) 去哪里下载VASP; 
3) 去哪里下载VASP的pseudo potentials
4) 怎么安装VASP;
5) 前三条命令禁止,杜绝在大师兄群里提问,第四条VASP安装遇到问题可以交流。

 
5.4) 自己组里已经有提交任务的脚本,如果没有的话,请

1) 找组里的师兄师姐帮忙;
2) 第一个啃螃蟹的人,找老师解决或者服务器商求助
3) 自行百度解决

6 程序学习 (建议大家学习两个语言)

6.1) shell 语言：下面有分很多种,ash, bash, dash等等。其中的区别俺也搞不清楚,本人学的是bash ;
6.2) python: python是一款很容易上手的程序,有着丰富的数据库支持;
注:learn python the hard way 是本人推荐的python学习书。(自行百度或者谷歌下载,不要问我从哪里下,其他的参考书当然也可以。)
6.3) 初步学习下程序语言,一方面可以极大地提高自己的工作效率,另一方面也可以改变自己看待事物的思维方式。

7 总结: 
初学者学习本书,所必须具有的技能:
7.1) 熟练使用一个操作系统;
7.2) 会编辑文本,写入和保存(Windows 用户Notepad++必须掌握,linux用户vim或者其他编辑器);
7.3) 安装好或者会初步使用一款建模软件,p4vasp 必须安装在自己的电脑上。
7.4) 会连接服务器,且已经安装好了vasp程序;(这个大师兄帮不了你,自行找服务器商或者其他售后人员解决)
7.5) 冰冻三尺,非一日之寒,即使自己是彻头彻底的小白,也不必要担心。 相对于那些积累了很多错误经验的人来说,什么都不知道则具有更好的可塑性;
7.6) 大师兄要求:尽可能多地浏览VASP官网,阅读手册,最重要的是不要偷懒,遇到不会的东西或者困难,立刻记下来或者去解决,否则明天你就会忘掉;
7.7) 好东西要学会分享。

8 致谢：

本教程在写作的过程中，得到了很多人的支持。 有些地方可能描述不清，当然书里面的错误也有一堆，收到了很多人的建议和批评指正。在这里向他们表示诚挚的谢意。
很多人认为，通过这个教程，学到了很多东西，但不要过分把功劳归在我身上。引用佛系的观点：因果，完全是自作自受。你自己学习了，自己认真练习了，水平的提高完全是你自己辛苦付出的

结果。教程就在这里，你学或者不学，都跟我没有关系。私以为，收获最大的还是本人。一方面把自己多年的学习的经验整理总结出来，另一方面，很多当时一知半解的地方，在写作的过程中

，通过查阅资料，认真分析得到了解决。此外，教程的宗旨在于快速带领大家入门VASP的使用，这里大师兄想起了金庸笔下的打狗棒法， 本书传授的只是招式，而心法口诀则是你扎实的科研
基础功，是自己这些年（高中，大学，硕士，博士）通过坚持不懈学习来积累获得的，对次，本人确实无能为力，而这一点也恰恰是我们最欠缺的部分，希望可以引起大家的重视。 
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Learn VASP The Hard Way （序言）：为什么写本书

2017-06-11

Learn-VASP-The-Hard-Way (序言)

此书主要针对于0-6个月的VASP初学者,VASP小白,或者刚刚转换计算方向(从VASP计算一个性质到另外一个性质时),以及某一部分计算细节生疏需要复习的科研工作者。列出来一堆求解薛定谔

方程中的各个公式定理等,肯定会对初学者造成一定的误导,因此本书不讨论过多量子力学的基本原理。旨在为初学者提供一个快速进入计算而又避免过多新手错误的方法。

由于对计算细节的不了解,且无人指导(导师啪啪啪打脸),很多人在计算了一个多月后发现自己的参数设置错了,并且需要重算,浪费了大把的时间和机时。大师兄遇到过很多种类似的情况,周围的朋

友遇到这种情况的也不在少数。更有甚者,课题做完了才发现是错的。 出现错误并不可怕,可怕的是我们不知道长教训,后面继续犯错。这也是本书的一个出发点,首先保证大家提交的任务准确无误

,可以尽最大可能避免遇到前面类似的问题,进而起到间接节约时间的作用。在正确计算的同时,大家可以从头学习密度泛函理论,阅读相关课题的参考文献等。

本书的另一个出发点就是,大师兄加了很多关于计算的QQ群,但是群里面很多问题都非常低级,令人费解,或者说是匪夷所思的,从最基本的建模都做不到,到计算结果不会分析等等。这些人简单而又

低级的问题充斥在各个QQ群里。暂且不说这些人的导师有多么地不负责任。很多热心的人却在群里整天忙着应付这些问题,而对于自身,除了得到个活雷锋的标签外,对理论功底的提高,帮助甚微

。可以说是花自己的时间替别人指导学生。 不论群主给自己的群定位有多高,高级群,中级群,精英群等等,都避免不了这样的问题出现。本书主要通过实例引导大家主动思考去解决这些最基本的常

见问题,进而避免因自己的低级问题浪费他人的时间。大师兄希望的是,对于求助或者应助的人,大家尽可能地讨论一些更高级,更深层次的科研问题,而不是浪费在这些低级的问题上。即使在新的计

算中遇到了之前没有碰到过的小细节,自己也知道怎么去动脑子,主动解决。引用一个牛人的话:量化入门一定要按照正确、合理的顺序,循序渐进。要从简单到复杂,从构建整体的知识框架并会用最

常用的量化程序算最基本的任务开始,再到逐渐了解更多理论、深化对理论的理解以及掌握更多计算技巧和程序的使用。具体可以浏览下网站:http://sobereva.com/355 。

学习计算化学的人,对解决科研问题都有着一种执着的态度,通过构建模型来阐明已知或者预测未知的结果。相对于做计算的科研工作者们,虽然我们没有实验技巧的提高,但我们可以通过训练自己

的大脑来弥补。懂得思考的人永远站在社会发展的最前端。

此外，国内做量化计算的人如雨后春笋般涌现出来，一批又一批，好多高校，学院都有老师开始主动尝试计算这个方向，很多做实验的老师也安排自己的学生"算一下", 但这一部分人之前没有

任何的计算功底或者经验，但仍然抱有一颗非常乐观的心态：计算无非就是操作软件的活，花几万块钱买台电脑，美其名曰计算！而到了真正计算的时候，乱七八糟的问题如瓢泼大雨般从天而

降，从软件的安装，模型的搭建，计算参数的设置，计算结果的分析等等.....却又不知道如何解决，一来浪费了自己的时间和精力，二来浪费了计算资源（至少很多电费是白交了，服务器白磨损

了....）。

最后,大师兄本人博士已经毕业,目前正在做博士后,早晚有一天会回到国内继续自己的研究生涯,也会有自己的学生,通过这本书把自己学到的东西保存下来,以便后面学生可以借此快速入门，虽然说

磕磕碰碰是最好的学习方向，但我更希望自己的学生能从本书中领悟到解决问题的一些基本思维方式。

如何学习本书,大师兄在学习程序时,受到learn_python_the_hard_way这本书的启发,务实是这本书的一大特色,开始学习语言,乱七八糟的先统统给我闭嘴,照着我的代码练习一番,然后再自己思考

琢磨,出现问题拿自己的代码和作者代码比较找出原因。通过系统地学习,随着水平的提高,再逐步解释前面未讲解的内容。这一种学习方法非常适合零基础的菜鸟,因为一开始太多的概念根本不可

能一股脑儿全部接受。从简单入手,指导着循序渐进,最后达到精通。 (https://learnpythonthehardway.org/  打算学Python的,强烈建议此书,也建议直接学习python3。) 

对于量化计算,本书也采用这样的思路,手把手先教会大家如何计算,如何避免错误。 从最基本的计算开始,通过示例讲解,结合一些脚本的使用,引导大家思考解决自己的问题。因此,在这本书的学习

过程里,每一章节会对应一个例子,大家务必手动搭建模型,输入文件(切忌复制粘贴),然后进行计算,得到和大师兄一致的结果。为了引导大家主动浏览官网解决问题,很多都会采用官网的例子,大师兄

会重新计算后放到章节里面(官网的结果版本比较陈旧)。
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此外,论坛或者QQ群里,有很多无知或者stupid的回复,处在迷糊之际的菜鸟由于对自己的不自信,会一股脑儿去相信别人错误的观点,进而一路错下去,这是最可怕的。所以,如果有疑问,可以先酝酿一

两天,然后再大胆提出来,改正就是进步。

由于时间有限,且保证书的质量,更新可能会比较慢(计划1年),跟不上同学的科研速度,在这段时间,大家有什么问题,对之前的章节有什么意见,可以尽管提出来,这对充实完善本书有着莫大的推动作用

。你的一个问题,可以解决无数个师弟师妹们的疑惑,他们在后续学习中会受益匪浅。

There are kinds of questions you will find yoursel asking and not knowing where to get quick answers from.

That's what BigBro(a)s are trying to fix. 

你会发现自己在问各种各样的问题,但不知道从哪里可以得到快速解答。

这正是大师兄正在尝试解决的问题:结合最基本的化学常识和软件计算细节,做最好的快速基本入门书籍。

对于刚刚入门VASP的小白,下面是大师兄推荐的两本书和一个网站:

参考书:

1 Density functional theory:A practical introduction, by David Sholl 下载方式：

   i) 百度网盘:  http://pan.baidu.com/s/1dFN9stj 

   ii)  点右侧的链接：/DFTAPI 密码（BigBroSci）

  iii)  网络上很多阉割版本，如果你没有数据库权限，慎重下载。

2 Quantum Chemistry by Levine 

3 Vasp Manual: http://www.vasp.at

所以：看到这里，大师兄群里禁止这样的问题：本人刚刚接触计算化学，使用VASP，请问有什么好的参考书啊？

此外，如果你感觉本书对你有所帮助，欢迎随意转发转载，也欢迎打赏，金额不限。为保证本书的简洁性，公众号二维码，留言联系方式，讨论QQ群号，打赏的二维码只在序言和Ex0里面出现

，如下：

如有错误,疑问,或者建议,请发邮件联系大师兄: qli@bigbrosci.com

给大师兄留言：QQ号（2674006510）  微信: BigBroSci （加微信后才可应邀加入微信讨论群，不建议在微信群里讨论问题。）

加入大师兄QQ群：遇见大师兄 217821116 （先根据群公告修改群名片，若不修改，一经发现，立即踢出。）

如果你有自己的科研经验和心得,也欢迎分享给大家!

此外,QQ群专注于科研思维的碰撞与科研生活的分享,本书中已经详细解释或者指明的易出错部分,不建议在群中继续咨询,请大家认真学习并主动积极地去思考和练习。

如果喜欢大师兄的文章,欢迎关注我们,转载,转发。

打赏一下，鼓励大师兄们写出更好的文章！

http://pan.baidu.com/s/1dFN9stj
http://www.bigbrosci.cn/DFTAPI
http://www.vasp.at
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Learn VASP The Hard Way （Ex1）: VASP基本输入文件的准备

2017-06-11

Ex01:VASP基本输入文件的准备

1 准备输入文件, 脑子里要有下面几个概念:

1.1  Rubbish in,Rubbish out! 程序只负责算,对错由你决定!

1.2  遇到不懂的:

(思考 + 看官网)!(思考 +看官网)! (思考 + 看官网)!

重要的话说三遍,不要去看网上那些乱七八糟的说明书。如果英语不好,那么这是一个锻炼你阅读能力的好机会。通过查阅官网解决问题,可以保证你的血统纯正,进而提高你的杀伤力。

1.3  所有的输入文件都只是文本而已 (WAVECAR也可以当成输入文件,不是文本格式,这个后面再说,先不管)。这句话的意思是:所有的输入文件都可以通过文本编辑器打开。

A) Linux系统下使用Vim,或者其他的编辑器。

B) Windows用户请使用Notepad++。

C) Windows用户杜绝使用记事本,写字板等Windows自带的文本编辑器。

1.4  所有的输入文本没有尾缀,Windows用户可能习惯了带各种各样尾缀的文件,但是vasp里面的输入文件,没有尾缀且都是文本。 比如你使用Notepad++这个文本编辑器写了一个输入文件并保

存成 INCAR.txt,那么直接将 .txt删除即可。(INCAR是什么,下面会介绍。)

1.5  再次强调:对于Windows用户,本书中指的文本编辑器是:Notepad++。免费的软件,大家自己下载并安装。 请不要用写字板,记事本等编辑VASP的输入文件。如果你不听话,还是喜欢用写字板

,记事本等,那么:

A) 只可以用它们查看文件(只是查看而已,不要保存。)

B) 如果保存了文件,记得运行:dos2linux 这个命令转换一下格式! (自行百度这个命令是干嘛用的)

C)保存了文件,没有运行dos2linux这个命令。出现错误,你会死的很惨,折腾很久可能都找不到哪里出错了。

1.6  一步一步按照本书的练习进行操作,有问题,先记下来,如果后面没有得到解答,通知大师兄(邮箱:qli@bigbrosci.com)。

2  有了上面的概念,我们就可以准备输入文件了。

2.1 VASP输入和输出文件 

下面是官网列出VASP的输入和输出文件,in 代表输入,out代表输出。

先声明一下:大家不要被下面这么多文件吓傻了,脑子里有个印象就行,很多文件可能穷奇你一生的计算都用不到,而且你以后会花很多时间在删这些乱七八糟的文件上面。 

所以,大家先简单过目一下即可:

-------------------------

INCAR      in    **

STOPCAR   in

stout       out

POTCAR     in     **

KPOINTS     in     **

IBZKPT     out

POSCAR     in     **

CONTCAR  out

CHGCAR   in/out

大师兄科研网 首页 连载小说 LVASPTHW 招聘信息 知识经验
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CHG        out

WAVECAR    in/out

TMPCAR     in/out

EIGENVAL   out

DOSCAR     out

PROCAR     out

OSZICAR    out

PCDAT      out

XDATCAR    out

LOCPOT     out

ELFCAR     out

PROOUT     out

-------------------------

2.2 对于VASP计算来说,前面绿色标出来的 INCAR , KPOINTS, POSCAR 和POTCAR 是必不可少的输入文件,必须有!

A)INCAR 告诉VASP算什么,怎么算。

B)KPOINTS 包含计算的K点信息(K点是什么,这个问题很抽象,脑子里先记住,计算的时候必须有这个东西)。

C)POSCAR是计算模型结构的文字描述,也就是各个原子在xyz方向的坐标信息。

D)POTCAR对应的是计算过程中每个原子的平面波基组,描述原子中原子核和电子的相关信息。

注意:

最新版的VASP中可以在INCAR中设置KPOINTS。但在涉及到计算能带的特殊K点时候,INCAR中就不可以直接设置了。所以,在本书中,KPOINTS是认为必须有的。请不要再纠结这个问题,也不要

专门找我争论这个问题。如果你认为可以没有,那就是可以没有。

2.3 基本输入文件的准备, 我们以单个氧原子的计算为例,

2.3.1 INCAR

打开编辑器,把下面几行挨个输入进去: #号以及后面的不用输入

SYSTEM = O atom   # 氧 符号,不是零!

ISMEAR = 0            # 是零,不是氧符号!

SIGMA = 0.01         # 对于分子或者原子,用0.01

INCAR的注意事项:

1) INCAR 中有很多参数,改变参数来控制计算细节,从而得到我们期望的结果。INCAR准备的原则是,越简单越好。 

2)网上很多人发INCAR的教程,列了一堆参数进去,甚至长达两页,有些连默认值也放在里面了,恨不得把所有参数全部放进去。不过,请记住:那些令人眼花缭乱的只是唬人装逼用的,在实际计算中会

严重拖你的后腿。 

3)熟知各个参数的数值意义,以及在不同计算任务中的设置至关重要。

4)有人会说,那么多参数,怎么能记得过来? 放心,完全可以的。

i)一方面对于特定的体系,所需要的参数不同,如果你的课题比较稳定,那么你应该不会接触太多的参数。比如你专注于体系的能带结构,那么算过渡态的参数你就不会需要。

ii)另一方面,这些计算参数又不是一天两天能记住的,是一个长期积累的过程。随着时间的增长和个人经验的增加,自然而然地就记住了。

5) 每个参数后面跟着等号 = , 

6) 等号前后可以有空格,也可以没有,ISMEAR=0 和ISMEAR = 0 结果一样,

7)写INCAR的时候,不要使用 tab,用空格替换tab

8)本文中 # 后面写的是汉语,是给大家展示用的,大家在写的时候,最好不要把汉语写进去,有可能会出错!

9) 官网有些旧的文件可能用的不是# 号,而是 !。 大家记住: ! 可能会出错。

10) 前面7,8,9条对其他的输入文件同样适用。

INCAR的详解: 

1) SYSTEM 后面是该计算的说明。你的这个任务算的是什么,目的是什么,体系是什么?等等,这写都可以随便写在里面。SYSTEM = O atom 和SYSTEM = I LOVE YOU 和 SYSTEM = VASP, 除了

多出几个字符外,对计算没有什么影响。不建议大家在这一行里写一堆乱七八糟的东西。当然,有或者没有本行对计算结果不会产生任何影响,看着不爽也可以删除。

2) ISMEAR这一项,目前需要记住的是:不同的值对应的是不同的展宽方法:

A) 对于半导体和绝缘体体系,ISMEAR的值取绝对不能大于0, 一般用0,



B)对所有体系,更加精确的时候用-5,

C)对于所有K点数目小于3的计算,不能用ISMEAR = -5。为什么呢?因为会出错。

D) K 点少,还是半导体或者绝缘体,那么只能用 ISMEAR = 0。

E) 对于金属来说,ISMEAR的取值一般为1。

F) 保守地说,ISMEAR = 0(Gaussian Smearing) 可以满足大部分的体系(金属,导体,半导体,分子),

G) 在DOS能带计算中,使用ISMEAR= -5 用于获取精确的信息。 

3) SIGMA该项:

SIGMA的取值和ISMEAR息息相关:

A) 如果用了ISMEAR = -5 (对于所有体系),SIGMA的值可以忽略,也可以不管(VASP会自动略过)

B)对于金属: ISMEAR =1 或者0,非金属: ISMEAR= 0 的时候,一般取0.10 或者采用默认值 0.20 即可。

不过很多人都不放心,为了保险想测试一番。标准是: SIGMA 的取值要保证OUTCAR 中的 entropy T*S 这一项,平均到每个原子上,要小于 1-2 meV。

检查的时候可以用这个命令: grep 'entropy T'  OUTCAR   (这里有两个单引号,不要输入的时候漏掉) 得出的能量除以体系中原子的数目,然后再和 0.001 eV 比较,如果小于,SIGMA取值OK,如果大

于,再换个测试。

C) 对于分子,原子体系(也就是你把分子或者原子放到一个box里面),必须要用很小的值,这里我们用的0.01。

文本保存:

1) 输入完上面的几行,Notepad++ 保存的时候,文件名为: INCAR,保存类型选择 Alltypes (*.*)。 也可以保存成任意 INCAR.XXX 文件,然后重命名的时候将.XXX 手动删除即可。

2) 用Vim的筒子们输入前面的三行文字,然后保存成INCAR即可。

3) 前面说了很多,很多人可能会犯晕。目前来说,关键两点要记住: 

A) INCAR是纯文本没有尾缀; 

B)算原子或者分子时:ISMEAR选择0, SIGMA要足够小。

4) 再次强调:Windows用户请使用Notepad++作为文本编辑器,不要使用Windows自带的记事本或者写字板!

2.3.2KPOINTS 

打开编辑器,把下面几行输入进去:#号以及后面的不用输入:

K-POINTS    #  第一行随便写都行

 0                 # 零,格子自动生成

Gamma        #  gamma点centered 

  1 1 1          #  1*1*1格子

  0 0 0          #  S1 S2 S3, 一般保持 0 0 0 不变。

详解:

1) 该KPOINTS 文件里面,共有5行,第一行可以随便写内容,但不能没有;

2) 第二行是数字0,不是字母O,0 在这里表示的是自动生成K点。你可能注意到了,0前面有个空格,不过没关系,对计算不影响,可以删掉也可以再加一个空格,后面的第4,5行同样如此, 但是避免用tab

输入,VASP有时候不识别tab键输入的空白部分,导致计算出错。

3) 第三行,VASP只认第一个字母,大小写均可。在这里Gamma和gamma,Gorge,gorge 效果是一样的,当然这一行也可以直接写字母G或者g。G表示的是以gamma点为中心生成网格,

另外一种是原始的Monkhorst-Pack 网格,两者的区别是 M 或者 m 在 G的基础上在三个方向上平移了1/(2N)个单位。其中G,也叫 gamma centered Monkhorst-Pack Grid. 具体见扩展阅读K

POINTS;

4) 第四行,在xyz三个方向上生成对应数目的K点,本例是1*1*1;

5) 第五行,扩展阅读中对应的S1,S2和S3, 一般都写成 0 0 0 ;

6) 按照前面INCAR的方式保存文件,名字为KPOINTS;

7)请不要在每一行后面注释的时候使用 !,要使用 #,且最好不要写中文。 

8) 对于原子或者分子的计算,K点取一个gamma点就够了,也就是这个KPOINTS文件可以用于绝大多数的原子或者分子计算,不用再修改;因此,不要在群里问类似这样的问题:我优化一个气相小分子

的时候,用gama点还是2*2*2的K点?

9) K点在VASP计算中非常重要,大师兄给的一个建议是,永远用gamma centered,也就是第三行保持G不变。因为M平移之后,网格的对称性和晶胞的对称性会出现不匹配的情况,从而导致计算出

错,尤其是对于六角晶系hexagonal的结构,必须用gamma centered!这一点,vasp官网说的很明确;

其他的建议后续慢慢展开讨论。

10) 前面看不懂,没事。目前记住这一点: 气体分子计算的时候,使用gamma点即可。

2.3.3 POSCAR 

下面几行中,#或者!后面的文字是为了给大家展示用的,不用输入。



 

O atom in a box  #1

 1.0             ! universalscaling parameters #2 

 8.0 0.0 0.0  ! lattice vector a(1) #3 

 0.0 8.0 0.0  ! lattice vector a(2) #4 

 0.0 0.0 8.0  ! lattice vector a(3) #5 

O                ! O element #6  not zero

1                 ! number ofatoms #7 

cart             ! positions incartesian coordinates #8 

 0 0 0          #9 

(挑错:上面的 !是老版的,这是错误的!应该用 # 号!)

详解:

POSCAR包含了我们的模型结构信息。

这里,我们要计算氧原子能量,采取的模型是:把氧原子放到一个长宽高均为8.0 \AA (埃)的格子里,如果你要算其他原子或者分子,均采用这种模型,格子长宽高可以随便更改。

1) 第一行,同样随便写,但不能不写;

2) 第二行,一个Scalefactor,可以称为缩放系数,这里是1.0,如果写成2.0,则后面的三行中的数字以及xyz坐标都要除以2。一般来说,写成1.0即可,这样比较直观,清晰;

3) 第三到五行是格子在三个方向上的坐标信息;

4) 第六行是 氧的元素符号,这里需要注意的是,

A) vasp4.xx版本里面没有这一行,最新的版本里面有; 

B) 另外,O的符号和数字0容易混淆,一定要注意!

C) 在POSCAR里面该行没有的话也不会影响计算,VASP会读取POTCAR中的元素信息,但输出文件CONTCAR中会把该行自动添上;

D)第一个元素符号要顶格写,前面不要有空格,有可能会出错。

5) 第七行对应第六行元素原子的数目;

6) 第八行的cart,同KPOINTS的第三行,只认第一个字母,C或者c代表笛卡尔坐标, D或者d代表分数坐标系,两者的转换见参考阅读POSCAR2, 值得注意的是,VASP输出文件CONTCAR里面采用的是

分数坐标系,

两个坐标系的区别从第8行开始,前面的七行都保持完全一致。 也就是说,如果想实现两个坐标系之间转换,我们只需改变第7行后面的部分即可;

7) 第9行是氧原子的坐标信息,这里我们把它放到了原点(0.0 0.0 0.0)的位置,大家也可以随便放一个位置,比如说(4.0 5.06.0 ), (1.1 2.5 6.5)等

由于周期性,不管你怎么放,相邻两个格子之间氧原子的距离都是一样的。

8) 如有迷惑,先记下来!

2.3.4 POTCAR

1) 每种元素都有很多种不同的POTCAR,VASP官网推荐了一些常用的, 见扩展阅读POTCAR2,  大家浏览该网址,寻找适合自己体系的POTCAR。 

本例子中,我们采用官网推荐的氧原子POTCAR,默认的Cut-off 能量是400,价层有6个原子。大家把自己的POTCAR数据库中的直接复制过来即可。

查看POTCAR中的元素:  grep  TIT POTCAR

查看POTCAR的Cut-off 能量: grep  ENMAX POTCAR

2) POTCAR中的元素顺序一定要和POSCAR保持一致,否则计算会出错。

这个后面我们也会继续讨论,目前大家先知道这一点即可。

3 扩展练习

3.1 新建10个文件夹,每个文件夹中的SIGMA的数值不同, 从0.01,0.02,0.03 ...0.10,其他输入文件与本章中的内容保持一致;

3.2 新建6个文件夹,每个文件夹中的KPOINTS不一样,1*1*1,2*2*2, 3*3*3,4*4*4,5*5*5,6*6*6 其他输入文件与本章中的内容保持一致;

3.3 新建6个文件夹,每个文件夹中的POSCAR不一样,格子分别为:8*8*8,10*10*10,14*14*14,16*16*16,18*18*18,20*20*20,其他输入文件与本章中的内容保持一致。

4 扩展阅读: 

Vim使用练习:自己搜资料学习,百度里面很多,学会怎么输入,保存。

VASP文件: http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node50.html#SECTION00070000000000000000

http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node50.html#SECTION00070000000000000000
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INCAR:    http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node91.html

KPOINTS1:   http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node55.html#SECTION00075000000000000000

KPOINTS2:  https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Automatic_k_mesh_generation.html

POSCAR1:   http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node59.html#SECTION00077000000000000000

POSCAR2:  https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/POSCAR_file.html

POTCAR1:   http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node54.html#SECTION00074000000000000000

POTCAR2:   https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Recommended_PAW_potentials_DFT_calculations_using_vasp_5_2.html

ISMEAR1:   http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/guide/node124.html

ISMEAR2:   http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Number_k_points_method_smearing.html

5 总结

本节主要给大家展示一下,VASP的四个基本输入文件是怎么制作的,以及每个文件中所对应的格式和细节, 从而消除大家的疑惑。本节信息量对于新手来说,可能有些大,下一个练习我们进入计算问

题部分。请务必完成扩展练习,手把手进行Hard-Way训练。扩展阅读链接均来自vasp官网,大家务必要静下心来浏览一遍,如果不懂,没有关系,也得继续看完。 

这也是为什么本书叫The Hard Way 的原因:鼓励大家手动制作输入文件(避免复制粘贴),潜心学习官网教程,养成良好的习惯,从而远离网络上那些错误的信息。尤其是对于新手来说,很多都不懂的

时候,没有自己的主见,别人一说就被牵着鼻子走了。

本文中注意的地方大师兄能想到的都已经提出来了,所以,你可以主动去犯错误,然后去验证一下:如果不按照大师兄说的去办,会有什么错误出现。

希望大家：以官网为准，杜绝浮躁，熟知各项的含义，注意事项，拥有封面中金刚狼一般的利刃！

版权所有：大师兄网络科技有限公司    鲁ICP备：16036772号 
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Ex02：做计算常用的批量处理方法（一）

 

前面一节大家已经学习了怎么制作文本格式的输入文件。回顾一下上一节所学：

1）必须有的输入文件都有哪些？  INCAR、KPOINTS、POSCAR、POTCAR

2）这些文件用什么编辑器修改或者制作？

3）文本内部格式都有哪些需要的注意事项？

4）各个参数代表的含义？

5）文本中每一行所代表的含义？

从前面一节的扩展练习, 大家可以猜到:大师兄要教给大家如何对一些参数进行测试了。

在网上，你可以找到很多个测试参数的小脚本，然而,本节需要学习的是在linux系统下,大师兄本人常用的批量处理任务文件的一个办法。

这时候你要问了，师兄，哪个批量处理的方法最好啊？

没有最好的，这根据你所要达到的目标，目前自己对程序的理解水平来定的。

但是，你必须要学会一种，一个好的开始对于大家的后程发力和高效解决日常任务非常重要。

1  查看文件

首先,教给大家常用的三个linux命令 :ls,  cat,  grep。

通过这三个命令复习并查看上一节我们制作的输入文件: INCAR, KPOINTS, POSCAR 和POTCAR。

在大师兄电脑的 ~/test/vasp/O/ex1 的文件目录下。大家进入自己练习的目录(通过cd 命令),然后按照图中的命令,先敲一遍,看下输出结果,
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详解: 

1）  ls 命令：列出来当前目录下的所有文件和文件夹， 注意：本例中没有文件夹;

2）  cat 后面加上文件名,就可以在输出里面查看该文件的内容：cat 和文件名之间有空格, 可以是一个,也可以是N个;

3） 对于一个大文件来说,里面有很多行, 用cat就不方便查看了, 我们可以用grep这个命令提取出来所需要的信息。

4） grep 命令用于提取文件中的我们有兴趣的信息。 

例子1：我们想知道POTCAR中包含的元素,可以用这个命令: grepTIT POTCAR , 

TIT就是POTCAR中的一个固定的字符,通过提取这个字符,获取我们需要的结果,这里我们知道了 POTCAR中含有O元素;

例子2：通过使用： grep ENMAX POTCAR  可以获取POTCAR中O元素的截断能是400 eV;

5） 注意,grep 后面提取的字符,最好在文件中是唯一存在的或者只出现几次,否则我们不容易得到期望的结果; 大家可以运行下面这两个命令,感受下结果;

grep  PBE POTCAR  

grep  0  POTCAR  （可以是0，也可以是字母O）

6） 查看文件的命令还有 more 和 less, 运行less 命令后退出 敲一下 q 键即可;

运行less后再敲一下v,进入vi编辑界面,退出时和vi的退出方法是一样的;  

注意： 

上面名为详解,但想学的更加深入还要靠自己百度查找相关的linux命令学习手册，ppt等，多加操练。

但，请不要让我推荐参考书给你。百度搜索关键词： limux命令 即可。

2 扩展练习1: 

新建10个文件夹,每个文件夹中的SIGMA的数值不同,从0.01, 0.02,0.03 ... 0.10,其他输入文件与本章中的内容保持一致。

按照图中的命令,自己先敲一遍,感受下效果。

注意: 



如果出现 cp: omitting directory 这个错误,使用 cp -r 0.01 0.0$i ,也就是在cp 后面加上 -r 

详解：

大师兄不想挨个创建10个文件夹,也不想挨个编辑修改INCAR文件中的SIGMA数值。

想必大家都不想这么做,因此在这里教给大家使用一个for循环来快速实现我们的小目标;

2.1 创建名为0.01的文件夹:  mkdir 0.01  

qli@tekla2:~/test/vasp/O/ex1$ mkdir 0.01

mkdir 是创建文件夹的一个命令，后面紧跟着你要创建的文件夹的名字。

mkdir的使用，有很多敲门。大家可以百度关键词查找： mkdir 窍门，小诀窍 等等。

如果你是看了本文去搜索并学习的小诀窍，请记得分享给周围的人。

大师兄希望本文的读者都有一股乐于分享的精神，而不是自己学到了什么东西，偷偷揣在怀里。

如果你这么想： 我自己学到的东西，凭什么教给别人。那么请：

立即滚蛋，并立即停止阅读本书！ 大师兄自己学到的东西，辛苦总结的经验。凭什么让你这种人看。

如果你继续阅读本书，那么后面书中的每一个字，每一个标点符号，空格，空行都时时刻刻代表着我向您致以最鄙视的敬意。直至你学会分享的精神为止

本人无法阻止别人看我写的东西，但我可以通过写几句严厉的话把那些自私的人排除在读者之外。

2.2 将输入文件移动到0.01文件夹中:

qli@tekla2:~/test/vasp/O/ex1$mv INCAR  KPOINTS  POSCAR POTCAR  0.01/

mv 是linux中： 转移、重命名文件（夹）的一个命令

使用的时候：

1） 转移文件：

mv +  要转移的文件或者文件夹（可以是一个，也可以是N个，N个的话，中间用空格分开，也可以用N个空格分卡）  +  转移的目的地。

2） 重命名

mv + 要重命名的文件或者文件夹（只有一个） + 新的名字

3） 1） 和 2） 中的  加号 请使用的时候不要输入，只是解释用的。

2.3 查看下结果:使用ls 命令

qli@tekla2:~/test/vasp/O/ex1$ ls

0.01 

此时，只有一个文件夹,说明文件全部移动到0.01文件夹里面去了

注意：

即使是ls这样简单的命令，也有N中玩法。



大家百度搜索 ls 窍门 ，然后进阶学习。

2.4 for循环实现我们的效果

qli@tekla2:~/test/vasp/O/ex1$ for i in {2..9}; do cp 0.01 0.0$i; done

qli@tekla2:~/test/vasp/O/ex1$ls

0.01  0.02 0.03  0.04  0.05 0.06  0.07  0.08 0.09

详解:

2.4.1  {2..9} 是为了获取从2到9的所有数字, 有两点需要注意:

1）用的是花括号

2）2和9中间有两个点 ..  

3）两个点之间没有空格, 2,9 与两个点之间也没有空格。

大家可以练习下面这几个命令来看一下效果: 

echo {1..100} 

echo {A..Z}

echo {a..z} 

2.4.2  for i in {2..9} : 翻译过来就是:对于从2到9的任意数字 i, i在这里是一个变量;我们给 i 赋值,值的范围是 从2到9 ;两点需要注意:

1) i 只是个人喜好而已, 你也可以用 for a in  XXX ; for b in XXX;  

2) in 后面是一个 集合; 怎么选取这个集合决定了for循环的威力;

2.4.3  for i in XXX  这个句字后面跟着一个分号,如果没有便会出错。

分号前后可以有空格,也可以没有,为了让自己写的东西更加直观,建议加上空格; 

2.4.4 do 翻译过来就是: 我们要实现什么任务，目的; do 后面跟一个空格, 或者几个空格 

2.4.5 cp 0.01  0.0$i  cp 0.01 把 0.01 这个文件夹复制成 0.0$i 文件夹; 

在这里

1） $i 调用for 里面赋予变量 i 的值,然后将$i 替换;

2） 我们使用了 cp 这个命令 复制文件夹：

cp + 要复制的文件（夹） +  新的文件夹的名字

思考下：

对于一个文件A： 我们执行了下面2种操作：

第一种） mv A B 

第二种） cp A B 然后 rm A 

我们的目的是将A重命名为B。但这两种做法都是可以的。这里大师兄想告诉你的：

i） 尽量找最简单的方法（第一种）实现所期望的目的

ii） 如果不知道最简单的方法, 那么可以尝试其他方式来解决（第二种）。

3） 再次强调： 如果出现 cp: omitting directory 这个错误,使用 cp -r 0.01 0.0$i ,也就是在cp 后面加上 -r

cp -r 0.01 之间由两个空格， - 和 r 之间没有空格。
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2.4.6 复制完成后,后面跟着一个分号; 分号和前面的内容之间可以有空格也可以没有空格;

2.4.7 done 完成任务。

2.4.8 大家可以尝试着其他类似的命令:for iin XXX; do XXX ; done

比如: for bigbro in {A..Z}; do echo bigbro is $bigbro ; done

这个例子只是为了说明,for 后面的变量如果你用i 表示,那么后面就用$i 来引用;如果用bigbro 来表示,后面则用$bigbro;  $ 和后面的变量之间没有空格。（你可以加上空

格，看看有什么错误出现！）

3 扩展练习:

3.1 熟练使用 ls, cat, cd , mkdir , cp , mv 这几个命令,如果不会,从百度里面多找一些linux常见命令学习的文章;

3.2 学会用grep命令提取文件中的内容;

3.3 创建从A到Z的26个文件夹,并且把INCAR复制到这些文件里面;

 

4  总结:

这一节主要是交给大家展示下如何使用一些基本linux的基本命令:

1）使用cat查看文件内容;

2）grep 提取大文件中的内容,

3）使用for循环初步实现一个批量的效果。 

请大家务必多加操练,以及完成扩展练习。至少图中的例子要练习一遍,能看懂什么意思。 下一节我们介绍另一个批量处理的方法。

5 给读者的话：

文中也提到了，本人不希望自私的人作为我的读者。请大家主动，并乐于分享自己的所学。

就如同心灵鸡汤里的老和尚所说：只有倒掉杯子里的脏水，才可以装更多干净的水。

当你把自己学到的东西分享之后，别人就和你在一个起跑线上了，你就必须去学习新的东西才能继续将别人甩在后面。

但你学习的过程，对事物的理解以及解决问题的思路和策略，别人是不会通过你分享的东西学到的。这也是你最宝贵的财富。

所以，请大胆的分享吧。当然，如果你的课题是要保密的，请遵守基本的原则，不要拿出来装X。
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Ex3 做计算常用的批量处理方法（二）

 
前面练习中我们在0.01的文件夹基础上，通过一个命令，复制得到了从0.02到0.09的文件夹。但是, 所有文件夹中的输入文件都是一样的,我们还需要把INCAR中的SIGM
A参数值 SIGMA = 0.01 改成与文件夹对应的数值。 首先我们可以逐个进行编辑,但太浪费时间,这也不是大师兄的风格。下面练习中,我们结合上节的for循环和一个新的l
inux命令: sed 来教给大家实现批量处理输入文本的另一个方法。

注意：大家要主动，并系统性的学习linux下面的基本命令。光指望着本书中的这么一点，是很难提高的。
 
1 重复图中的命令:

 
详解:
1.1  刚开始,在 sigma 文件夹下面,有一个文件夹0.01,包含了我们的VASP输入文件(INCAR,KPOINTS, POSCAR 和 POTCAR);
1.2  for 循环将0.01的文件夹复制成其他的sigma数字的文件夹;
1.3  使用cat 查看 0.04 文件夹中的INCAR文件
1.4  重复第三步,但这次在命令后面加了一个选项 –n ,该选项在输出中给每一行标出了行数,方便我们查看。

注意: 
1）Linux 下面的命令都有很多的选项,用以丰富我们的不同需求。可以使用 man cat 这个命令查看 cat 的其他选项.使用这个命令后,如果想退出,敲 q 键即可;
2）另外,我们也可以使用 cat –help 来查看,效果与man cat 一样。
1.5 for循环命令实现我们的批处理目的:将每个文件夹中INCAR 的SIGMA值替换成文件夹的值。
1） for i in *;  这里的 * 指的是sigma文件夹下所有的文件以及文件夹,本例中没有文件,只有从0.01, 0.02, 0.03 到 0.09 的文件夹;

for i in *  =   for i in 0.01  0.02 0.03  0.04  0.05 0.06  0.07  0.08 0.09
2）等号右边的一系列文件夹之间用空格隔开,可以是一个空格,也可以是N个, 同样 for i in {1..5} = for i in 1 2 3 4 5 
1.5.2 使用sed 命令将INCAR中的 0.01 (所有文件夹中的都是0.01)替换成文件夹的数字;  

1.6 sed  -i “3s/0.01/$i/g ”  精解:

sed –i 是sed 的命令和其附加选项, -i 表示直接对源文件进行编辑,也就是说编辑之后源文件被新文件替换掉。因此,使用这个参数的时候要小心,先不加 -i 运行下sed命令
，确保输出的是正确结果后，然后再加上 -i运行,要不然源文件就被替换了。

1) 双引号中是我们的操作, 3s 表示的是选择第三行,因为我们知道 0.01 在第三行中出现,s 是select 的缩写

2)3s 后面跟一个斜杠 /  用来和后面被替换的内容分开,这里0.01 表示选择第三行的0.01;

3)0.01后面再用一个斜杠,将其和替换后的数字分开(0.01  0.02  0.03 等),表示将0.01替换为斜杠后面的内容;

4)再加一个斜杠,后面的g 代表 global ,意思是全部替换。

5)输入完毕后,我们选择要执行该命令的对象(要替换的文件),也就是所有文件夹下面的INCAR 文件,$i/INCAR 

 

注意:这里我们用的是双引号 " " ,sed 命令中你也会见到大部分都用单引号 ' ' 。但如果这里使用单引号,则所有的 0.01 都会被替换成 $i (单引号中的$i 是纯字符),因为单

引号中的所有内容都会被当做字符来处理,也就是里面是什么就输出什么。使用双引号,则可以读取变量 $i 的值,下面的例子大家一看就知道怎么回事了:
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这里单引号中的内容被原封不动地打印出来了。
 
1.5.3 done 敲回车执行任务

1.6 该命令瞬间运行完成,我们查看下 0.04 中的INCAR , sigma的数值已经替换成0.04 ,完成任务!
---------------- 

备注: sed 是一个非常强大的命令,对于做计算的我们来说,正确的使用sed可以极大的提高我们的工作效率,大家务必硬着头皮掌握这个命令。这个网站列举了一些基本的
用法,大家参考下, 
http://man.linuxde.net/sed 
也可以百度里面搜索一些其他的 sed 使用技巧,如果你有认为很好的sed 技巧,也可以留言分享给大师兄。

2  Ex1中KPOINTS的扩展练习

返回上一级目录,并创建 kpoints 文件夹,
cd ..
mkdir kpoints

然后执行下面图中的命令,完成KPOINTS的批量操作;
(PS:图中大师兄故意犯了两个错误,一个是没有正确设置需要修改的文件, 另一个是上面提到的单引号和双引号,大家可以根据前面所学尝试着避免里面的错误)

 

单引号和双引号的区别,相信大家在练习完之后能大体知道个所以然了,但这个例子中我们怎么把已经犯的错误改正过来呢? 难点在于区别$i是参数还是字符上。下面我们

用一个反斜杠 \ 将$i当成字符来处理，进而避免将其按照变量来处理。  

 
此外,如果被替换的内容中含有 /  , 直接输入则会被认为是分隔符,因此我们需要这么输入\/ (一个反斜杠加单斜杠,中间没有空格),这样的话 / 就会被当成字符来处理啦! （

大家可以运行下这个不加反斜杠的命令:  for i  in {1..6}; do sed -i "4s/$i $i $i/$i $i $i/g" $i$i$i/KPOINTS  看看有什么效果) 

3 本节要求
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1) 学会 man command 或者 command –help 查看命令的具体参数;
2) 大量使用sed 命令进行操作练习;
3) 熟知单引号和双引号以及 \ 的使用;
4) 百度查找其他关于前三个的知识。
5) 根据前面所学,完成ex0中POSCAR的扩展训练。
 

4 总结

本节练习:

1)主要教给大家如何查看linux下面各个命令的详细参数(cat –n, sed -i),

2)知道 * 在for循环中代表的含义;  

3)如何使用sed 命令对文本进行替换; 

4)sed 中的单引号,双引号的区别;以及 \在字符处理中的作用。

下一节我们学习简单批量处理的最后一个关键点。
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Ex-04 做计算常用的批量处理方法(三)

相信大家已经完成了Ex-03中关于POSCAR批量操作的扩展练习。在这里,大师兄需要指出的是,批量操作的方式有很多种,大家千万不要仅仅局限在本书的例子里面,自己主

动去思考这些命令的运行方式,学习新的东西,开发你的大脑,最后才能做到随心所欲,达到无招胜有招的境界。如果只跟着大师兄的教程去练习而不主动思考的话,时间长了

思维就会被限制了。

 

此外,大师兄给的例子是都可以正确执行的,虽然易错的地方已经指出来了,但大家主动犯错，得到错误的结果时，印象会更加深刻些。有句古话说的好:纸上学来终觉浅,绝

知此事要躬行。所以,行动是很有必要的。大家在此基础上多加尝试,尽可能多的犯错误,知道什么样的输入对应什么样的错误。

 

1  POSCAR 批处理练习:

 

重复下图中的操作,完成POSCAR的批量练习,思考这些命令是怎么工作的。
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2 命令详解:

 

2.1 seq 命令用来打印一系列的数字:

在这个例子中 seq 8 2 16 获取8到16之间的数字,间隔为2;

其中， 8  2 16 三个数字间需要用空格分开;

看到这里你会想到之前我们使用的花括号 {};

对的,如果间隔是1的话, {1..9} 和 seq 1 1 9 以及 seq 1 9 是一样的; 

seq 1 9 中省略的是 seq 1 1 9 中间的 1,  因为它是默认值;

 

2.2 for 循环的精髓之一:  for i in  $(seq 8 2 16); (注意,是分号,不是冒号!!!)

 

在这里,我们使用了 $()  这个组合, 它的作用是: 调用一个命令或者函数的输出,进而转化为for循环的对象集合;

for i in $(seq 8 2 6) 等于for i in 8 10 12 14 16 。 

注意: $ 和 后面的括号之间没有空格!!! 

大家运行一下 for i in $ (seq 8 2 16)  这个命令,主动尝试, 看看会出什么错。

 

此外,你还会见到一些人使用 ` ` 这个符号(反单引号);

 `seq 8 2 16`  的效果等于 $(seq 8 2 16); 

所以,当你见到 ` ` 时,不要害怕,因为你知道里面是在调用一个命令或者函数,和 $() 效果是一样的。linux下面有很多奇奇怪怪的字符,当你知道他们的意思时就见怪不怪了

。

 

为什么说这是 for 循环的一个精髓呢?

从for循环的语法上看,有两个部分：

1）第一个是选取对象,也就是for i in XXX 语句中的 XXX 部分;

2）另一个是去执行的动作, do YYY ; 

对于do YYY 我们根据自己的要求或者要现实的目的，把命令填到YYY这一块就可以了。

但是，对于前面的集合选取,这就需要大家脑洞大开了。

最简单的是根据自己的任务要求选取合适的范围直接输入,比如 for i in 1 2 3 4 5 ;

再复杂些,我们使用一个函数,命令或者更高级的命令操作来得到所需范围,如本例中 for i in $(seq 8 2 16)。

 

当我们准备计算输入文件，查看计算亦或者整理计算结果时，首先要对这些文件或者文件夹进行选择，即把需要处理的对象放在一起。为了保证for循环变量范围的高效

选择，养成一个良好的计算习惯非常重要：那就是保持计算在不同目录下的一致性；也就是目录要规范，根据不同的计算等级或者类型进行创建。

 

在这里教给大家另外一个linux 命令: tree 来查看当前目录下的文件夹级别信息,用以给for循环提供合适的变量; (tree 和 tree -d, 尝试下有什么不同)



图中例子给出了一个非常清晰的文件目录结构

2.3  for + sed 的命令组合:

在for循环中的do YYY部分，我们使用了 sed –i “3,5s/8.0/$i/g”  

3,5s 的意思是 选择第三行到第五行中所有的8.0；然后将它们替换成$i； 

有很多同学不知道怎么一次性选择三行中的内容，便运行了这和循环命令三次:

sed –i “3s/8.0/$i/g”

sed –i “4s/8.0/$i/g”

sed –i “5s/8.0/$i/g”

 

从这里可以看出,如果你会用一个命令,可以节省很多时间; 但如果你懂得如何进一步发挥这个命令的作用,那么它会更加节省你的时间。省下来的时间你可以去看书,运动,

谈恋爱…等等。想想都是很美好的事情。记得本人刚读博士的时候,组里的一个博后给我说:如果你想偷懒,那么就必须多动脑! 大家可以在运行完命令后,仔细体会下这句话

的思想。后面我们也会在计算过程中有针对地介绍sed 的用法。

而大家主动学习怎么去偷懒是最重要的。

 

3 扩展练习

3.1 尝试着运行0.01中的计算,

3.2 在vasp官网中查找资料,初步了解VASP的输出文件;

3.3 使用vi（vim）或者其他文本程序打开这些输出文件,了解它们的内容;

3.4 发现输出中的关键词(原则:只出现一次或者几次),并用grep命令提取它们。

 

4 总结

 

本节我们学习了:

1)seq 命令获取数字序列的方法;

2)for循环中使用 $() 调用命令输出为变量提供选择集合的方法;

3)以及sed 一次性选择多行的方法。

4)for 循环处理任务时,对象的选择很重要,这要求我们的文件系统有序而整齐。如果文件夹一个套一个,随意创建,毫无规则可言,那么在用for循环的时候,工作效率就会大大

地打折扣。

前面这几节没有直接进入计算部分,是因为我们的一句古话:工欲善其事必先利其器。进行理论计算,学会最基本的相关操作知识非常重要。当然这只是一个小利器而已,真

正的利器在于你扎实的理论化学基本功。
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Ex5 VASP运行以及OSZICAR详解

前面我们已经准备好了VASP的四个输入文件,那么该如何让vasp 算起来呢?

每个课题组都会有自己不同的任务提交系统,常见的就是PBS的作业管理系统;分下面三种情况:用脚本提交,用命令提交,以及网页提交;大家可以向自己的师兄师姐讨要提交

任务的方法,这里边不再具体介绍。

1 运行vasp:

本图仅做参考,大家自己练习时的要求：VASP正常运行结束。

1.1 登录服务器;这里大师兄用的Ubuntu系统,终端里面直接输入登陆命令,输入密码即可。

Windows系统可以使用 Winscp + Putty,  SSH SecureShellClient 以及其他的服务器连接工具;

1.2 将任务文件拷贝到服务器上;Winscp, SSH SecureShellClient这些软件界面直接拖拽即可;

1.3 进入练习的文件夹,前面几节的练习大家也可以直接在服务器上进行;

1.4 上图中提交任务的脚本为：sub4
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1.5 命令: qsub sub4  提交任务,排队,等待计算完成

1.6 怎么登陆服务器,上传和下载任务文件,以及提交命令,这些都是大家从自己课题组里面学到的东西,如果没有,请找导师或者服务器商解决。

所以：

怎么提交任务? 

谁有提交任务的脚本啊?

怎么用命令提交任务?

类似这样关于服务器提交任务的问题,是杜绝在大师兄群里提问的。

2 查看输出文件,判断任务结束:

计算完成后,会出来很多文件,前面ex0里面大家已经初步了解到这些文件大部分都没用,不用被他们所吓倒,我们后面会一一解释。

检查任务是否算完有很多种方式:查看队列,邮件通知(看大师兄任务脚本里面的邮件),查看输出文件。这里大师兄用的是后者: tail  OUTCAR (OUTCAR是vasp的主要输出

文件), 这个命令用以查看文件最后面的几行,如果你的OUTCAR 和图中的一样,说明任务已经完成。

备注: tail 以及 head  这两个命令,自己学习下相关的用法,熟练掌握。

百度直接搜索关键词： linux  head 或者 tail 命令 即可得到很多教程，这里大师兄就不啰嗦了。

3 OSZICAR 详解:

大师兄你是不是搞错了? 前面不是说OUTCAR是主要的输出文件吗?怎么跳到OSZICAR上面来了? 没错的,大师兄想了很长时间,基于OSZICAR的重要性(包含了计算过程的

具体迭代信息)和简单的特点,对大家初步了解计算过程非常有帮助。

怎么打开或者查看OSZICAR文件?

首先记住一点：它是文本格式。因此可以用：

1）文本编辑器（NotePad++）直接打开;

2）也可以用vim打开;

3）还可以用cat 命令查看,

4）亦可以用 less 或者 more 命令查看, 

Sooo easy!!!

不管用什么方式打开,我们需要的就是把里面的内容呈现在眼前。



首先说明一点,由于体系是单个原子,没有必要进行结构优化,因此这里只有一个离子步。

请以后不要再这么问:大师兄,怎么优化一个单原子的体系啊?

1       N       E                   dE          d eps       ncg    rms      rms(c)

2 DAV:   1     0.363606608360E+02    0.36361E+02   -0.98834E+02    24   0.195E+02

3 DAV:   2     0.815260584647E+00   -0.35545E+02   -0.35545E+02    48   0.327E+01

4 DAV:   3    -0.364886031610E-02   -0.81891E+00   -0.81561E+00    24   0.117E+01

5 DAV:   4    -0.123886775924E-01   -0.87398E-02   -0.79838E-02    36   0.110E+00

6 DAV:   5    -0.123956401569E-01   -0.69626E-05   -0.69631E-05    24   0.349E-02    0.307E-01

7 DAV:   6    -0.134138210989E-01   -0.10182E-02   -0.18030E-03    36   0.222E-01    0.155E-01

8 DAV:   7    -0.135108544930E-01   -0.97033E-04   -0.22625E-04    24   0.934E-02

9   1 F= -.13510854E-01 E0= -.11021795E-01  d E =-.746718E-02

3.1 第一行:

1） N 代表电子步的迭代步数,本例中里面有7个电子步。

2） E 代表当前电子步的体系能量;

3） dE 该步和上一步体系能量的差值;

4） d eps the change in the bandstructure energy;本征值的变化

5） ncg  the number of evaluations of theHamiltonian acting onto a wavefunction;波函数的优化次数

6） rms  the norm of the residuum of the trialwavefunctions (i.e. their approximate error)

7） rms(c) the difference between input andoutput charge density.

注意:4）-7）大师兄直接把原文复制过来了,因为这里俺也是一知半解,对每一个电子步的具体计算过程也不了解,直接翻译过于太生硬,恐对大家造成误解。如果知道怎么

恰当描述,请多多指教。

3.2 第2-8行:

3.2.1 DAV:blockedDavidson iteration scheme 的缩写,一个电子自洽算法的缩写,今后的计算中你可能还会看到RMM (residual minimization scheme) 和 CG (conjug

ate-gradientalgorithm)等,这些是由INCAR中的ALGO 参数决定。可以参考一下VASP官网(扩展练习4.2)以及PPT介绍: 此外, rms(c)最后一列为什么会有几行空着,我也

不知道。



3.3 最后一行(收敛结果):

1 F= -.13510854E-01 E0= -.11021795E-01  d E =-.746718E-02

1） F前面的 1 代表 离子步的步数,本练习只有1步,

2） F = 是体系的总能量, 与OUTCAR中 free energy  TOTEN 后面的值相等(下图倒数第二行);

3） E0 后面的能量对应OUTCAR中 energy(sigma->0)后面的能量(下图到数第一行)。

注意： 我们这里提到了一些OUTCAR的内容，大家可以顺便查看下， 有个印象。 



free energy TOTEN 后面的能量 减去  Entropy T*S 后面的能量, 就是 下面一行 energy without entropy 对应的能量。

4）   d E 项:在优化结构过程中,等于前后两个离子步之间能量差值; 在单点(静态)计算中(本例),等于 entropy * sigma 的值, sigma值来自INCAR,  entropy 可以在OUTC

AR中获得, 对应 entropyT*S 这一项:具体操作如图:

1)  这里用到了grep 命令;

2)  提取的内容为单引号中的 'entropy T' ,单引号必不可少,因为T前面只有1个空格;

3)  用了一个 |  符号(pipe), 它表示把前面命令的输出传递给后面的命令;

4)  tail –n 1 只获取最后一行;

5)  head –n 1 只获取开始的一行。

3.4  OSZICAR 中 E0 与OUTCAR中 energy(sigma->0)后面的能量是一样的,这是计算完成后我们需要获得的体系能量(死死记住!)。所以计算完成后,可以通过 grep E0 

OSZICAR 或者 grep 'energy(' OUTCAR 来获得, 为什么要加单引号呢? 大家可以练习一下图中的操作。

grep 不能直接识别括号,必须把它放到单引号里面作为文本处理, 也可以额加一个反斜杠 \ ;

细心的你可能注意到了:最后一行和前面不太一样,因为它的 without 前面有两个空格。

观察到这一点,我们就可以通过grep '  without' OUTCAR 来获得能量结果,

此外：在本例中：grep '  without' OUTCAR (两个空格)  与 grep ‘ without’ OUTCAR | tail –n 1   (一个空格或者没有空格)

效果是一样的，大家可以尝试下，并多多练习一些基本的命令。

很多人问： energy  without entopy 后面有一个能量（先标记为能量1），后面还有一个能量：energy（sigma->0）（标记为能量2），那我们该用哪一个呢？

1） 首先强调一下：前面我们说了，要牢牢记住 energy（sigma->0）后面的那个能量。这并不是说energy  without entopy后面的能量不能用。

2）能量2 跟能量1 的主要区别在于，能量1是在INCAR中SIGMA数值下的能量。 而能量2则是SIGMA趋于0的时候的数值。我们知道Sigma越小越精确，但我们的计算

量也会增加。因此VASP便在计算的结果基础上推导出SIGMA趋于0时的数值。

所以，如果你设置的SIGMA足够小的时候，能量1和能量2应该会很接近。
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3） 此外，如果当你的SIGMA数值在合理的范围之内，你也可以用能量1。需要注意的是：如果你在一个课题中用的是能量1，那么就一直用能量1。如果你用能量2，那

么久一直用能量2。 两者不能混了，虽然有时差别很小，但当你发现混着用的时候，心里还是憋得慌。

有人问,为什么不直接提取sigma,而非得加单引号呢?

答:可以提取,但很危险!看下面的例子:

神马情况?

这里大师兄用了 grep sigma-> OUTCAR 命令,运行后迟迟没有动静,于是强制杀掉(control键+C)。运行cat OUTCAR命令后,发现OUTCAR已经空了….

所以,如果你想通过sigma来提取OUTCAR中的能量:

grep sigma OUTCAR  OK,

grep sigma- OUTCAR  OK,

但绝对不要画蛇添足,把箭头 > 再放进命令里面!

4 扩展练习:

4.1 阅读官网链接:进一步了解OSZICAR的输出各项的含义, 了解VASP电子步计算的过程,以及ALGO参数;

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/stdout_OSZICAR_file.html

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/ALGO_tag.html

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Algorithms_used_in_VASP_calculate_electronic_groundstate.html

4.2 同样的方式打开OUTCAR,查看里面的信息,结合官网学习各项含义,尝试着用grep,|, tail,  head 这几个命令组合提取信息。

4.3 结合自己关于氧原子的化学知识,思考本计算,有什么地方不合理?

5 总结:

经过本节练习,大家学习了OSZICAR 中各项的具体含义,以及与OUTCAR中一致的能量部分,学习了 grep 结合| 以及 head, tail 提取信息的方法,知道了计算完成后哪一个

能量是我们所需要的。一定要耐住性子浏览官网,万事开头难,稳扎稳打,不要图快导致基础不扎实。此外,OSIZCAR 电子步的部分解释(4-7)没有到位,希望大家提出宝贵的

意见。
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Ex-06  OUTCAR 的基本内容

OUTCAR是VASP的主要输出文件，但官网并没有给出太多详细具体的说明。大师兄对这一点也存在疑虑，思考了下其中的两个原因：

1） VASP可以计算的性质很多，每一个特定的任务都有其对应的输出内容，这就导致了OUTCAR的复杂多样性，比如说优化结构、频率、声子谱，能带、DOS等计算等，这些都会有特定的输

出，需要用户根据自己的计算内容去学习；

2） 另外一个原因就是里面的条目太多了，每一项单独解释都需要花费大量的时间，

工作人员偷懒，也就把这个问题留给了用户自己去解决。

本节，我们通过前面的计算例子，简单介绍一下OUTCAR的基本结构以及输出内容，给大家一个大体的印象，不至于看到这么多行的结果眼花缭乱。

在介绍之前要告诉大家的是，VASP各个输出部分之间用横杠分割（---------------------），当你看到横杠的时候，就知道要进入结果的下一个部分内容了。

VASP会列出来其版本，时间，以及服务器的相关情况，如下图：

所以，如果你不知道，自己的任务是VASP哪个版本计算的，也不知道如何去VASP的安装目录查找版本信息，可以运行一下，然后在OUTCAR的开头去找。

输出我们的INCAR和POTCAR的部分信息：
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每次运行的时候，（即使你的输入是正确的），VASP都会输出一个大大的WARNING来吓唬你，大家可以忽略它。但如果你的计算失败了，这个警告信息对你排查错误可能会有所帮助。 下面

是POTCAR的基本信息，如果你想通过OUTCAR查看POTCAR中的元素时，可以使用下面的命令：

grep POTCAR OUTCAR  

grep TIT OUTCAR

grep ENMAX OUTCAR

…..

ZVAL是该POTCAR中对应元素的价电子，这里氧原子含有6个外层价电子。

 POSCAR的一些基本信息： 坐标格式，原子位置，以及晶胞的形状大小。

体系的对称性以及点群操作相关的信息，在这里我们的体系是立方体，为O_h的点群，有48个对称操作。群论的知识大师兄早已原封不动地还给老师了，在这里就不再详细介绍了…



K点信息：想查看K点个数：grep irreducible OUTCAR  或者 grep irre OUTCAR

计算参数详情（默认的参数值以及代表的意义也列出来了，这个地方大家仔细看下, 一些不常见的参数，采用默认值就好，不用在INCAR里面额外再写一遍！

强调一下，不知道的参数，不要瞎往INCAR里面放！新手的话经常会加一些乱七八糟的参数，导致计算错误。）

 

本计算的文字描述，任务类型：



体系大小，K点数目等信息:

计算所需的内存信息:



 开始电子步的的迭代过程：注意能量在不同迭代步数中的变化：

每一电子步完成后，输出结果同时在OSZICAR中更新一行。

其中各项的具体含义：alpha Z and the Ewald energy define the electrostatic  interaction of the ions in a compensating electron gas.  

The alpha Z component deals with the divergent parts (G=0). The following parts are the Hartree and exchange correlation energy as

defined in theKohn-Sham Hamiltonian. The entropy part stems from the smearing (using the free energy as variational parameter, electronic entropy), EBANDS fromKohn-Sha

m eigenvalues, and EATOM is the reference energy for the potential(which is defined in the POTCAR file). 出自扩展阅读3



迭代结束，输出主要的结果：费米能级以及能带信息。Band 1 对应的是2个 2s 电子， band 2 34 对应的是4个2P电子。固体物理中，费米能级对应的是最高电子占据轨道的能量，也就是HO

MO，大家可以对比下band 2 3 4 和费米能级的能量。再思考下，这个结果是否正确？

体系的坐标，各个方向力的大小，以及总的能量，不包含使用ISMEAR时，所引入Entropy的能量，以及sigma趋于0 时的能量。这里 without 和 energy 之前有两个空格。（注意：这里的Entr

opy是采用ISMEAR方法而导致的，与物理化学中的熵这个概念不一样，如果你要计算熵，则需要通过计算频率，然后通过公式求解。）



计算的内存和时间等信息，看到下面，说明计算正常结束了。

分析完前面的内容,大家会发现:具体到里面各项的含义以及各个细节上,还有很多值得讨论的地方,比如群论,薛定谔方程求解过程,POTCAR的相关信息等。对于新手来说,看完本节,能大体浏览下来,

知道各个部分包含什么内容就很不错了。
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上一篇：Learn VASP The Hard Way （Ex 7）： 前6节总结 下一篇：Learn VASP The Hard Way （Ex 5）： VASP运行以及OSZICAR详解

扩展训练：

1 结合氧原子的外层电子排布，思考下，本例算的结果是否正确？

2 POTCAR 的相关信息，浏览官网，尽可能多的掌握信息：

https://www.vasp.at/vasp-workshop/slides/pseudoppdatabase.pdf

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/POTCAR_file.html

http://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Pseudopotentials_supplied_with_VASP_package.html

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/PAW_potentials.html

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Recommended_PAW_potentials_DFT_calculations_using_vasp_5_2.html

https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp/vasp/Recommended_GW_PAW_potentials_vasp_5_2.html

3  https://cms.mpi.univie.ac.at/vasp-forum/viewtopic.php?t=273

总结：

本练习中，带领大家粗略浏览了一遍OUTCAR中各部分的信息。大家在浏览的时候时刻要思考，这部分包含的什么内容，具有什么物理或者化学意义？  怎么用grep 关键词获取有用的信息等。

 由于计算内容的多样性，对于OUTCAR的详细解释，目前来说还需要很多的时间和精力去完成补充，当然，在后续的计算过程中，我们还会结合具体的例子进行讲解。

 一般来说,等你计算上手之后,OUTCAR里面的很多内容,可能等课题结束或者毕业了,都不会用到,更进一步说,你可能都不会打开OUTCAR了。因此,完全不用担心里面的很多内容不理解。但,这不是

你偷懒的理由,如果你想把VASP学好,学精,这些都需要自己下功夫去琢磨,理解。
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Learn VASP The Hard Way （Ex 7）： 前6节总结

2017-06-11

Ex7 前6节总结

Ex{0..6} (Ex$(seq 0 6)) 

前面6节练习讲述了初学vasp的一点皮毛,但通过大家的学习过程以及提出的问题来看,还是没有达到大师兄所期待的效果,本节回顾一下前面所讲的内容点,帮助大家加深印象,消除疑虑。

前言

在前言里面,大师兄介绍了如何进行vasp学习的方法,并推荐了3本参考书(QQ群文件,自己去下载)。但是大家经常提问的是:我是vasp小白,请问有没有关于量子化学的入门书啊? 

大师兄的经验是,小白们都很贪,希望入门书越多越好。很多人手上都有好多本,这样感觉才踏实,但真正阅读的一本都没有,取而代之的是整天在群里瞎问。如果你有这样的问题,先看前言,自己默默

下载这三本书,放弃这个问题。

 

Ex0

0.1   VASP 的输入文件均为文本,不存在尾缀等格式问题,使用的编辑工具:Linux下面可以用vim,atom,Windows 下可以用 notepad ++, atom等等;这些软件的基本操作,大家平时多加琢磨,notep

ad++ 还可以竖着选择文本。另外推荐一个编辑工具:ultra-edit 大师兄读硕士的时候组里面的人经常用,有兴趣的也可以尝试下。

0.2   程序语言学习:

A)bash 语言:前面6节大师兄带领大家学到了很多相关的命令,自己勤加操练;

B)python语言:在处理数据方面有着得天独厚的优势,支持丰富的扩展库;可以尝试着去了解,学习。参考书(learn python the hard way)

C)关键是自己主动去思考命令的运作方式,怎么把自己的思维转化成程序语言表达出来,这一点大师兄后面会继续强化。

0.3  计算相关的可视化软件的安装:

Materio Studio, P4VASP, VESTA, VMD,Molden,Xcrysden,

学习完本节:大师兄群里禁止提问的内容:

A)求学习python的参考资料;B)求MS的下载链接; C)VASP的输入文件怎么打开啊?

Ex1

在ex1 练习中,我们学习了如何制作INCAR,KPOINTS, POSCAR 和 POTCAR这四个文件: 

1.1 INCAR里面参数的原则是:越简单越好,乱七八糟的默认值不要往里面放。目前学习到的ISMEAR和SIGMA参数熟记于心,知道这个参数是干什么的,在不同体系中的值怎么设定。

1.2 KPOINTS 记住 gamma centered 和 monkhorst 的区别。为保持晶格和K点的对称性,优先选择gamma centered;

1.3 POSCAR中知道分数坐标和笛卡尔坐标的区别,大师兄见过有人在POSCAR里面写Cartesian,然后用分数坐标的情况!

1.4 POTCAR:知道自己组里面安装的POTCAR数据库的目录,不要问大家去哪里找你们服务器里面的POTCAR!

 

学习完本节:应该懂得输入文件中每一行对应的含义以及如何制作输入文件,对VASP不再抱有恐惧的心理,如果计算出错了,这四个文件是必须要检查的部分。永远记住这句话:rubbish in, rubbish 

out!
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Ex2

2.1  学习基本的linux操作命令:ls,mkdir, cat, grep, cd, mv 等;

2.2  初步掌握for循环,实现简单的批量处理;

 

学习完本节,对Linux环境不再陌生,并且初步熟悉linux下的相关操作,如果遇到问题,主动去把出错信息复制到百度或者google里面,搜索自己解决。

 

Ex3

3.1  学会使用man command 或者 command –help 进一步拓展命令的使用功能;

3.2  学会sed 命令,结合for循环进行批处理

 

学习完本节:学会for循环+sed命令实现文本批量处理,并且对linux环境下的命令有进一步的了解。

 

Ex4

4.1  通过调用命令结果,实现for循环中变量范围的选取;

4.2  Sed 多行选择,批量处理;

4.3  学会整理工作目录,保持其规则有序,以便于后面的批处理。

 

学习完本节:学会$()调用命令的输出结果,在后面的学习或者科研工作中,养成一个整洁的好习惯。

 

Ex5

5.1  提交任务并正常结束;(如出错,请认真对比大师兄的输入文件,找到出错点,记下来!);

5.2  掌握OSZICAR中各项的基本含义;

5.3  OSZICAR中的能量信息和OUTCAR中的对应部分要知道;

5.4  OSZICAR 的第一列对应的ALGO选项(算法:DAV,RMM等)要知道;

5.5  Grep sigma--> OUTCAR 这个命令绝对不能用来获取能量;

5.6  Grep,head, tail 以及通过 | 将两个命令串联起来的方式要熟记。

 

学习完本节:对OSZICAR不再陌生,认识了VASP输出文件的其中一个!

 

Ex6

6.1  OUTCAR的大体流程要了解;

6.2  学会grep  + 关键词提取每一部分中怎么有价值的信息,

 



 本网站由阿里云提供云计算及安全服务

上一篇：Learn VASP The Hard Way （Ex 8）： 氧原子能量的正确计算 下一篇：Learn VASP The Hard Way （Ex6）： OUTCAR 的基本内容

学习完本节:认识了VASP最重要的输出文件,并且在后面的学习中,知道如何获取想要的信息。

 

总结

 

通过复习一下前面6节以及前言中的问题,新手们对自己目前的水平应该有所了解。

此外,序言里面推荐的这本书:Density Functional Theory:A Practical Introduction对于那些基础不扎实菜鸟们来说,务必要认真阅读。网上很多版本里面,公式符号丢失了,建议区Wiley官网或

者大师兄QQ群里面下载完整版。

新手学习VASP一定要循序渐进,不要贪多。VASP官网很多示例,自己也可以主动去练习,并和官网结果对比。此外,出现错误更不要慌张,仔细检查自己的输入文件,或者把出错信息复制到百度或者g

oogle里面,查找原因。很多低级的错误,去群里面求助只会浪费你和大家的时间,而且你自己解决问题的能力也不会得到提升。
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