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Practica 2.
Creacion y visualizacion de
estructuras.
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Ubicacion de la practica

cd SHOME/TutorialQ-E/Conferencias
scp -r espresso@192.168.1.16:TutorialQ-E/Conferencias/c?.pdf

Copie las slides de esta practica, abrala con evince, y

haga un directorio para esta practica.

cd $SHOME/TutorialQ-E/Practicas
scp espresso@192.168.1.16:TutorialQ-E/Practicas/pract2.pdf

evince pract2.pdf &

cd ..

scp -r espresso@192.168.1.16:TutorialQ-E/Practicas/Practica2
cd Practicaz2
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Generacion de estructuras cristalinas: Cu

Arregle el archivo cu.scf.cg.in para poder visualizar la estructura del
cobre. Cu (red fcc, a= X angstroms). ibrav= ?

Debe arreglar algunas partes del

archivo de entrada.

&system

Ibrav = X,

celldm(1) =6.73,

nat= x,

ntyp= X,
Para ayudarse, abra una terminal nueva y
en esta, busque y visualice con less, el
archivo BLABLABLA/espresso-
4.0.4/Doc/INPUT_PW.ixt

Visualice con : xcrysden --pwi cu.scf.cg.in
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Generacion de estructuras cristalinas: Fe
Hagamos el hierro, cuya red es tipo bcc. Copie el archivo del cu
cp cu.scf.cg.in fe.scf.in

y modifiquelo para que sirva para Fe.
Datos: red bcc (ibrav = ?),
a= 2.76 angstroms celldm(1)= 7).

Visualice y genere una figura en
algun formato de imagen (JPG,
EPS,PNG,etc). Esto se hace a
traves del menu File/Print Crystal
del xcrysden.
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Tarea: Haga una imagen de la estructura de NaCl
NaCl (red fcc con base, a=5.64 angstrom) ibrav = ?
Intente hacerlo a partir del input

para Cu. Si no puede, arregle el
archivo temp/nacl.scf.in
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Estructura a partir de una base de datos.

Te409: Estructura de la base ICSD
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Debe usar un programa para generar todas las coordenadas de la
celda. Podemos usar gdis, un visualizador/builder que esta en las
distribuciones de Linux. Para esto usaremos el archivo te409.gin con el
contenido

single

cell

9.320 9.320 14.486 90. 90. 120.
frac

Tel 0.33333333 0.6666667 0.48473
Te2 0.73555 0.02099 0.42020

O 0.365 0.8458 0.5667

O 0.8218 0.3153 0.5928

O 0.2581 0.0282 0.4543

space

148
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Visualizamos el archivo anterior con el comando

gdis t409.gin

Celda convencional Parte asimétrica
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Para generar todas las posiciones, salve con formato SIESTA 'y
extension fdf. Examine el archivo resultante. Note que gdis salva la
celda convencional, y esto en ciertos casos resulta en un calculo muy

costoso. Para generar la celda primitiva (menos atomos) es necesario

otro programa como GULP.
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Ejemplos en la distribucidén de Quantum-
ESPRESSO

Los ejemplos de espresso barren la mayor parte de las capacidades
del paquete.

Cambiase al directorio de Quantum-ESPRESSO vy

cd BLABLABLA/espresso-4.0.4
1s

cd examples/

less README

Lea rapilidamente el README. Ahora vamos a correr el
ejemplo 01.
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Ejemplo 01

cd exampleOl
less README (informese del contenido del ejemplo)
./run_example

#Entendamos lo que hizo run_example

less run example

run_example es un archivo de comandos (script) del shell sh
Ver en especial las secciones
. ../lenvironment_variables
# required executables and pseudopotentials
# check for executables
for diago in david cg ; do
cat > si.scf.$diago.in << EOF
$PW_COMMAND < si.scf.$diago.in > si.scf.$diago.out
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Examinemos lo que hizo run_example. Para esto abra una nueva
terminal

y desde el directorio example01 haga

cd results

less si.scf.david.in

Opcional: Vea en el archivo INPUT_PW.ixt la explicacion de cada una
de las keywords utilizadas.

#\Visualizacion de la estrutura
xcrysden --pwil si.scf.david.in

Si no se ven los enlaces Si-Si, ir al menu Modify/Atomic radius y
aumentar

chemical connectivity factor a 1.5.

Jugar un poco con la estructura
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#Veamos como un minimo error (frecuente) del input cambia la
estructura.

gedit si.scf.david.in

Cambiar ATOMIC_POSITIONS -> ATOMIC_POSITIONS bohr
visualizar de nuevo. 4 Cual es el error?

ls $HOME/tmp/ # Vea lo que hay en el directorio outdir

6) Editemos si.scf.david.in, borremos bohr para dejarlo en el estado
original y cambiemos : outdir="",

Visualicemos con xcrysden para asegurarnos.
Ahora corramos manualmente pw.x
pw.x <si.scf.david.in >si.scf.david.out2 &

El signo & permite correr el background. Inspeccione la salida
less si.scf.david.out2
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