
 يبسمه تعال

 

 

 

 يچگال يتابع ي هينظر ي شرفتهيکارگاه پ

 يکياپت يخواص بلورها ي محاسبه

 

 

 

 

 اکسايتينگمحاسباتي  يِ بستهمعرفي 

 

 

 

 

 

 :گرد آورنده

 ، حسين کريميسيد محمدحسين مدرسي

 دانشگاه صنعتي اصفهان( کده فيزيک،)دانش

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 97آبان  23و  22





 

1 

 

 فهرست مطالب

 1 ...................................................................................................... ي محاسباتي اکسايتينگ معرفي بسته -1

 2 .................................................................................................................. فايل ورودي در اکسايتينگ -2

 4 ............................................................................................... (SCF)ي خودسازگار  انجام يک محاسبه -3

 5 ................................................................................................................. توصيف فايل خروجي اصلي -4

 

شویم؛ انتظار  و سپس با فایل ورودی آن آشنا مي (exciting) اکسایتینگ محاسباتيِ ی بستهبا مباني در این راهنما  هدف:

این گونه محاسبات، نقطه  .دهپایه را انجام دفرد بتواند محاسبات خودسازگاز حالت رود پس از مطالعه این راهنما  مي

 .شود ميشروع هرگونه محاسبات ابتدا به ساکن ساختار الکتروني محسوب 

بر حسب واحدهای اتمي )انرژی برحسب هارتری و  اکسایتینگ ی محاسباتيِ بستهتمام پارامترهای ورودی در  نکته:

 شوند. فاصله بر حسب بوهر( بیان مي

 

 نگیتیاکسا يِمحاسبات ی بسته يمعرف -1 .1

از  یاریه بسیخواص حالت پا ی مناسب در محاسبهمرسوم و بسیار ک ابزار یشم، -کوهن يچگال يتابع ی هینظرامروزه 

با وجود این، محاسبه خواص حالات برانگیخته نظیر خواص اپتیکي در رود،  يبشمار مبلورها، نانوساختارها و مولکول ها 

به  یضرور يالکترون ی ختهیانگ ف حالات بریتوص یبرا DFTتر رفتن از ل به فرایتمااین رهیافت چالش برانگیز است و 

، هرچند این گونه کند يدا میت پیواقع (TDDFT)وابسته به زمان  يچگال يتابع ی هین هدف در نظریانظر مي رسد. 

بسیار محاسبات وابسته به زمان، در عمل برای سیستم های کوچک عملي است و با بزرگ شدن سیستم حجم محاسبات 

مناسب  یا ذره-ن تکیافت تابع گری، رههای بزرگسیستمبرای انجام محاسبات حالات برانگیخته برای . سنگین مي شود

اختلال  هیو نظر يچگال يتابع هیکه از نظراست کامل  لیبا پتانس يبسته تمام الکترون کی نگیتیکساا .تر به شمار مي رود

تنها به محاسبات حالت  نگیتیمشخص است، اکسا ی محاسباتي بسته نیاز نام اهمانطور که . کند ياستفاده م یا ذره-بس

خواص حالت  يبه منظور بررس دارد. ختهیخواص حالت برانگ یبر رو يشود، بلکه تمرکز فراوان يمحدود نم هیپا

در  BSE و روش DFT-1/2، روش GWب یوابسته به زمان، تقر يچگال يتابع ی هیخته، امکان استفاده از نظریبرانگ

به عنوان  يخط ی افتهیامواج تخت بهبود  ازنگ یتیاکسا يمحاسبات ی نگ وجود دارد. در بستهیتیاکسا يمحاسبات ی بسته

به عنوان  يخط ی افتهیبهبود  تخت امواج روششود.  ياستفاده م شم-کان ی ذره-ژه حالات تکیبسط و یه برایتوابع پا

در  .است ( شناخته شدهDFT) يچگال يتابع هیدر نظر شم-کانحل معادلات  یبرا یعدد یها روش نیتر قیدقاز  يکی



2 

 

خص ن مشیت نیمف یها ها که با کره اطراف هسته يم کرد، نواحیبلور را به دو قسمت تقس یتوان فضا ين روش میا

 يده و در نواحیگزیجا یها تالین با استفاده از اربیت نیمف یها ها درون کره ها. رفتار الکترون ن کرهیب يشوند، و نواح يم

 يو خروج یل ورودیفا ين قسمت معرفیهدف ما در اشود.  يف میبا استفاده از امواج تخت توص يگاهین جایب

 است. PBE يسازگار با تابع خود ی ک محاسبهینگ به منظور انجام یتیاکسا

 نگیتیدر اکسا یل ورودیفا -2 .2

 یخطا xmlشود. استفاده از فرمت  يره میذخ input.xml، و معمولا با نام xmlنگ در فرمت یتیدر اکسا یل ورودیفا

ک مقاله شامل یه به ینگ شبیتیاکسا یل ورودیک فای یدهد. به صورت شهود يرا کاهش م یل ورودیدر فا ینوشتار

 یها مختلف را عنصر یها ر بخشیبخش ها و ز xmlبا فرمت  یل ورودیک فایاست. در  یيها ر بخشیها و ز بخش

 هستند. ياتم یها نگ برحسب واحدیتیدر اکسا یورود یها پارامتر يتمام  نامند. يم یل ورودیفا ی ل دهندهیتشک

 خود سازگار قابل مشاهده است:  ی ک محاسبهیبه منظور انجام  LiFمربوط به بلور  یل ورودیر فایدر ز

<input> 

  

   <title>LiF</title> 

  

   <structure speciespath="$EXCITINGROOT/species"> 

  

      <crystal scale="7.6820"> 

         <basevect>0.0   0.5   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.0   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.5   0.0</basevect> 

      </crystal> 

  

      <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

      </species> 

      <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

      </species> 

   </structure> 

  

   <groundstate  

      do="fromscratch" 

      rgkmax="7.00" 

      ngridk="6 6 6" 

      gmaxvr="14" 

      outputlevel="high" 

      xctype="GGA_PBE"> 

   </groundstate> 

  

</input> 
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د یتوان يم يست. پس به راحتیپاراگراف حساس ن یابتدا یها يرفتگ ن خطوط و تویب يخال یبه فضا xmlفرمت 

مختلف  یها در ادامه قسمت ده شود.یتر د ل منظمیفا ید تا ساختار ظاهریک کنیتفکها را از هم  بخش ریها و ز بخش

شروع و  ی ر است و مشخص کنندهیهمواره به صورت ز یل ورودیم.  خط اول و آخر فایکن يم يل را معرفین فایا

 باشد: يم یل ورودیان فایپا

<input> 

... 

</input> 

را قرار  يتوان هر عنوان يم LiFعبارت  یاست. به جاات مورد نظر سبمحاعنوان انتخابي برای  ی ن کنندهیمع titleعنصر 

 داد:

<title>LiF</title> 
 باشد: يستم مورد مطالعه میس یيایمیب شیهندسه و ترک ی ف کنندهیاست که توص structureبخش قسمت بعد، 

<structure speciespath="$EXCITINGROOT/species/"> 
ن آدرس با یقرار دارد. ا یيایمیکند که در آن اطلاعات مربوط به ساختار ش يرا مشخص م يمکان speciespathعبارت 

 شود: يم مینال تنظیترم ی ر در پنجرهیاعمال دستور ز

SETUP-excitingroot.sh 
 است.  speciesو  crystal  یها بخش ریاست شامل ز یل ورودین بخش فایتر که مهم structure بخش

<structure ....> 

  

  <crystal scale="7.6820"> 

      <basevect>0.0   0.5   0.5</basevect> 

      <basevect>0.5   0.0   0.5</basevect> 

      <basevect>0.5   0.5   0.0</basevect> 

  </crystal> 

  

  <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 

      <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

  </species> 

 

  <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

      <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

  </species> 

 

</structure> 
و شامل اطلاعات مربوط به  شود. يستم مورد مطالعه استفاده میس ی براوه ی ف شبکهیتعر یبرا crystal بخش زیراز 

ها  ن و مکان اتمین تیمف ی ، شعاع کرهیيایمیفرمول ش species بخش زیردر  باشد. يشبکه م یها پارامتر شبکه و بردار

 است که Fک اتم یو  Liک اتمِ یرُخ شامل  یک لوزی LiF ی هیشود. سلول واحد اول يستال مشخص میدر واحد کر

 شود. يشبکه مشخص م یاها بر اساس برداره ت آنیموقع

 ه است:یمربوط به محاسبات حالت پا یها شامل پارامتر groundstate بخش يعنیقسمت بعد 
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   <groundstate  

      do="fromscratch" 

      rgkmax="7.00" 

      ngridk="6 6 6" 

      gmaxvr="14" 

      outputlevel="high" 

      xctype="GGA_PBE"> 

   </groundstate> 
ار مهم یبس kانتخاب نقاط  ی ن نحوهیشود. بنابرا يلوئن انجام میاول بر ی منطقه یمحاسبات تنها برا یا دوره یها ستمیدر س

 پارامتر کند. يمختصات مشخص م یها لوئن را در جهت محوریاول بر ی منطقه یبند مش ngridk پارامتراست. 

outputlevel کند. اگر آن را  يرا مشخص م يل خروجیحجم اطلاعات چاپ شده در فاhigh ن یشتریم، بیقرار ده

پارامتر  کند. ين میرا مع يهمبستگ-يتبادل يتابع xctype پارامترکند.  يچاپ م يل خروجیاطلاعات ممکن را در فا

rgkmax ن یاست. مقدار ا شم-کان ی حل معادلات تک ذره یه برایتعداد توابع پا ی مشخص کننده يبه طور ضمن

 شود: ير مشخص میر گذار است و به صورت زیار تأثیبس پارامتر در دقت محاسبات

rgkmax=𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛𝐾𝑚𝑎𝑥 
از دقت  زیر کمتر نیتر باشد مقاد ستم کوچکیس ی شود. اما هرچه پارامتر شبکه يانتخاب م 9تا  7ن یعدد آن معمولا ب

 قابل قبول است. يدقت یز داراین 4ا ی 3دروژن مقدار یه یبرخوردار هستند. به عنوان نمونه برا يخوب

ن مقدار بردار یبزرگتر ی ن پارامتر مشخص کنندهیاست. ا gmaxvrن قسمت قابل مشاهده است، یکه در ا یگریپارامتر د

G است. يل و چگالیبسط پتانس یبرا 

 (SCF) خودسازگار ی ک محاسبهیانجام  -3 .3

ی کار شما قرار داده شده  در پوشه input.xmlل با نام یک فایدر  ریات زیمحتو SCF ی ک محاسبهیبه منظور انجام 

 است. با دستور زیر در ترمینال، وارد آن شوید:

cd ~/Desktop/workshop/day1/scf-LiF 

gedit input.xml 
 محتویات فایل به شکل زیر قابل مشاهده است:

<input> 

  

   <title>LiF</title> 

  

   <structure speciespath="$EXCITINGROOT/species"> 

  

      <crystal scale="7.6820"> 

         <basevect>0.0   0.5   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.0   0.5</basevect> 

         <basevect>0.5   0.5   0.0</basevect> 

      </crystal> 

  

      <species speciesfile="Li.xml"  rmt="1.6"> 
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         <atom coord="0.00 0.00 0.00"/> 

      </species> 

 

      <species speciesfile="F.xml"  rmt="1.6"> 

         <atom coord="0.5 0.5 0.5"/> 

      </species> 

 

   </structure> 

  

   <groundstate  

      do="fromscratch" 

      rgkmax="7.00" 

      ngridk="6 6 6" 

      gmaxvr="14" 

      outputlevel="high" 

      xctype="GGA_PBE"> 

   </groundstate> 

  

</input> 
 د:یر را وارد کنیدستور ز speciespathدر قسمت م آدرس یتنظ یبرا

SETUP-excitingroot.sh 
 د:ینان حاصل کنیآن اطم ير ساختار را مشاهده کرده و از درستیمحاسبات، با دستور زقبل از شروع 

xcrysden --exciting input.xml 

 
 LiFی واحد بلور  یاخته

 

 د:یر محاسبات را آغاز کنیبا دستور ز 

excitingser input.xml 

شود. اما  يساخته م يل خروجیفا یو تعدادرسد  يان میقه( محاسبات به پایدق 4-3) يبعد از گذشت مدت زمان کوتاه

 قابل مشاهده است. INFO.OUTبا نامِ  يل اصلیک فایدر  يدِ خروجیاطلاعات مف يتمام

 ياصل يل خروجیف فایتوص -4 .4

 خ و زمان انجام محاسبات وجود دارد:ینگ و تاریتیاکسا ی در مورد نسخه ياطلاعات يل خروجیفا یدر ابتدا
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==================================================================== 

| EXCITING NITROGEN started                                                    = 

|                                                                              = 

| MPI version using      4 processor(s)                                        = 

|                                                                              = 

| Date (DD-MM-YYYY) : 03-11-2018                                               = 

| Time (hh:mm:ss)   : 23:56:27                                                 = 

|                                                                              = 

| All units are atomic (Hartree, Bohr, etc.)                                   = 

==================================================================== 

 دهد: يه میاول يه و مقدار دهیاول يدر مورد چگال يخط بعد اطلاعات

********************************************************************** 

* Ground-state run starting from atomic densities                              * 

********************************************************************** 

  

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

+ Starting initialization                                                      + 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

 م و وارون است:یشبکه مستق یها در مورد بردار يقسمت بعد شامل اطلاعات

Lattice vectors (cartesian) : 

      0.0000000000      3.8410000000      3.8410000000 

      3.8410000000      0.0000000000      3.8410000000 

      3.8410000000      3.8410000000      0.0000000000 

  

 Reciprocal lattice vectors (cartesian) : 

     -0.8179100895      0.8179100895      0.8179100895 

      0.8179100895     -0.8179100895      0.8179100895 

      0.8179100895      0.8179100895     -0.8179100895 

  

 Unit cell volume                           :     113.3347046420 

 Brillouin zone volume                      :       2.1886518717 

 :بلور قابل مشاهده است یيایمیب شیدر قسمت بعد اطلاعات مربوط به ترک 

Species :    1 (Li) 

     parameters loaded from                 :    Li.xml 

     name                                   :    lithium 

     nuclear charge                         :      -3.00000000 

     electronic charge                      :       3.00000000 

     atomic mass                            :   12652.66897000 

     muffin-tin radius                      :       1.60000000 

     # of radial points in muffin-tin       :     250 

  

     atomic positions (lattice) : 

       1 :   0.00000000  0.00000000  0.00000000 

  

 Species :    2 (F) 

     parameters loaded from                 :    F.xml 

     name                                   :    fluorine 

     nuclear charge                         :      -9.00000000 

     electronic charge                      :       9.00000000 
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     atomic mass                            :   34631.97043000 

     muffin-tin radius                      :       1.60000000 

     # of radial points in muffin-tin       :     250 

  

     atomic positions (lattice) : 

       1 :   0.50000000  0.50000000  0.50000000 

  

 Total number of atoms per unit cell        :       2 

 ا نبودن محاسبات قابل مشاهده است:یبودن  يسیدر مورد مغناط يدر قسمت بعد اطلاعات

Spin treatment                             :    spin-unpolarised 
ن یدر ا ين قسمت اطلاعاتیکند که در ا يم یيرا شناسا یبلور یها نگ به طور خودکار تقارنیتیاکسا يمحاسبات ی بسته

 باره قابل مشاهده است:

Number of Bravais lattice symmetries       :      48 

 Number of crystal symmetries               :      48 

  

 k-point grid                               :       6    6    6 

 Total number of k-points                   :      16 

 k-point set is reduced with crystal symmetries 

 ن قابل مشاهده است:ین تیمف ی ه و شعاع کرهیپا در مورد توابع يدر بخش بعد اطلاعات

R^MT_min * |G+k|_max (rgkmax)              :       7.00000000 

 Species with R^MT_min                      :       1 (Li) 

 Maximum |G+k| for APW functions            :       4.37500000 

 Maximum |G| for potential and density      :      12.00000000 

 Polynomial order for pseudochg. density    :       9 

  

 G-vector grid sizes                        :      24    24    24 

 Total number of G-vectors                  :    3287 

  

 Maximum angular momentum used for 

     APW functions                          :       8 

     computing H and O matrix elements      :       8 

     potential and density                  :       8 

     inner part of muffin-tin               :       2 

 ره قابل مشاهده است:یو غ يهمبستگ-يتبادل يدر مورد تابع يدر قسمت بعد اطلاعات

Total nuclear charge                       :     -12.00000000 

 Total electronic charge                    :      12.00000000 

 Total core charge                          :       2.00000000 

 Total valence charge                       :      10.00000000 

  

 Effective Wigner radius, r_s               :       1.31128679 

  

 Number of empty states                     :       5 

 Total number of valence states             :      11 

  

 Maximum Hamiltonian size                   :     176 

 Maximum number of plane-waves              :     169 

 Total number of local-orbitals             :       7 

  

 Exchange-correlation type                  :      20 
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     Perdew-Burke-Ernzerhof, Phys. Rev. Lett. 77, 3865 (1996) 

     Generalised gradient approximation (GGA) 

  

 Smearing scheme                            :    Gaussian 

 Smearing width                             :       0.00100000 

  

 Using multisecant Broyden potential mixing 

 شود: يخودسازگار آغاز م ی چرخهدر قسمت بعد 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

+ Self-consistent loop started                                                 + 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

 

 

 شود: يچاپ م یکل و گاف نوار ین مرحله به بعد اطلاعات مربوط به هر چرخه شامل انرژیاز ا

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

+ SCF iteration number :    1                                                  + 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

 Total energy                               :      -109.78421493 

 _______________________________________________________________ 

 Fermi energy                               :         0.05617563 

 Kinetic energy                             :       106.71553074 

 Coulomb energy                             :      -203.93147579 

 Exchange energy                            :       -12.17730653 

 Correlation energy                         :        -0.39096336 

 Sum of eigenvalues                         :       -53.98302661 

 Effective potential energy                 :      -160.69855735 

 Coulomb potential energy                   :      -144.52518175 

 xc potential energy                        :       -16.17337560 

 Hartree energy                             :        32.56915376 

 Electron-nuclear energy                    :      -209.66348927 

 Nuclear-nuclear energy                     :       -26.83714028 

 Madelung energy                            :      -131.66888491 

 Core-electron kinetic energy               :         0.00000000 

 DFT-1/2 contribution to total energy       :         0.00000000 

  

 DOS at Fermi energy (states/Ha/cell)       :         0.00000000 

  

 Electron charges : 

     core                                   :         2.00000000 

     core leakage                           :         0.00000001 

     valence                                :        10.00000000 

     interstitial                           :         1.44453647 

     charge in muffin-tin spheres : 

                  atom     1    Li          :         2.05238718 

                  atom     2     F          :         8.50307635 

     total charge in muffin-tins            :        10.55546353 

     total charge                           :        12.00000000 

  

 Estimated fundamental gap                  :         0.37737148 

        valence-band maximum at    1      0.0000  0.0000  0.0000 

     conduction-band minimum at    1      0.0000  0.0000  0.0000 

  



9 

 

 Wall time (seconds)                        :         3.36 

 شوند: يچاپ م یيهمگرا یارهایبه همراه مع یياول، مقادر همگرا ی بعد از چرخه

 RMS change in effective potential (target) :   49.1659      ( 0.100000E-05) 

 Absolute change in total energy   (target) :   1.46809      ( 0.100000E-05) 

 Charge distance                   (target) :  0.262031E-01  ( 0.100000E-04) 

خودسازگار  ی تر باشند، چرخه کوچک یيهمگرا یها اریاز مع يمتوال ی در دو چرخه یير همگرایکه مقاد يدر صورت

 شود: ير چاپ میشود. و قسمت ز يتوقف مم

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

| Convergency criteria checked for the last 2 iterations                       + 

| Convergence targets achieved. Performing final SCF iteration                 + 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++ 

 Total energy                               :      -107.54871894 

 _______________________________________________________________ 

 Fermi energy                               :         0.10957305 

 Kinetic energy                             :       107.35042254 

 Coulomb energy                             :      -202.54624651 

 Exchange energy                            :       -11.96311499 

 Correlation energy                         :        -0.38977999 

 Sum of eigenvalues                         :       -53.16858308 

 Effective potential energy                 :      -160.51900562 

 Coulomb potential energy                   :      -144.62546389 

 xc potential energy                        :       -15.89354173 

 Hartree energy                             :        31.08364234 

 Electron-nuclear energy                    :      -206.79274857 

 Nuclear-nuclear energy                     :       -26.83714028 

 Madelung energy                            :      -130.23351456 

 Core-electron kinetic energy               :         0.00000000 

 DFT-1/2 contribution to total energy       :         0.00000000 

  

 DOS at Fermi energy (states/Ha/cell)       :         0.00000000 

  

 Electron charges : 

     core                                   :         2.00000000 

     core leakage                           :         0.00000001 

     valence                                :        10.00000000 

     interstitial                           :         1.63927795 

     charge in muffin-tin spheres : 

                  atom     1    Li          :         2.07886661 

                  atom     2     F          :         8.28185544 

     total charge in muffin-tins            :        10.36072205 

     total charge                           :        12.00000000 

  

 Estimated fundamental gap                  :         0.32557219 

        valence-band maximum at    1      0.0000  0.0000  0.0000 

     conduction-band minimum at    1      0.0000  0.0000  0.0000 

متوقف شدن محاسبات و زمان انجام محاسبات و ... چاپ  ی د نحوهیآ يز بحساب میدر قسمت بعد که قسمت آخر ن

 شود: يم

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++

+ Self-consistent loop stopped                                                 + 

+++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++++
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+ 

 STATE.OUT is written 

  

***************************************************************************

* 

* Groundstate module stopped                                                   * 

***************************************************************************

* 

  

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

- Timings (seconds)                                                            - 

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

 Initialisation                             :         1.01 

 Hamiltonian and overlap matrix set up      :         1.94 

 First-variational secular equation         :         0.84 

 Calculation of charge-density              :         2.29 

 Calculation of potential                   :        13.63 

 Muffin-tin manipulations                   :        16.20 

 APW matching                               :         0.15 

 Disk reads/writes                          :         2.56 

 Mixing efforts                             :         0.00 

 Solver of Dirac eqn.                       :         0.23 

 Solver of rel. Schroedinger eqn.           :         7.07 

 Total time spent in radial solvers         :         7.30 

  

 Total time spent (seconds)                 :        33.82 

===================================================================

= 

| EXCITING NITROGEN stopped                                                     

===================================================================

= 

 کند. يخطا را چاپ م WARNING.OUTبه نام  يلیاگر محاسبات با خطا همراه باشد در فا

 


