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ЗОНА БРІЛЛЮЕНА КРИСТАЛУ



АЛГОРИТМ РОЗРАХУНКУ

1.    Самоузгоджений розрахунок
pw.x < si.scf.in > si.scf.out

2.    Несамоузгоджений розрахунок
pw.x < si.nscf.in > si.nscf.out

3.    Розрахунок зон вздовж високосиметричних точок зони Бріллюена
pw.x < si.band.in > si.band.out

4.    Постпроцессінг – виділення енергій із si.band.out в окремі файли
band.x < si.band2.in > si.band2.out

5.    Постпроцессінг – побудова графіків
plotband.x < si.band3.in > si.band3.out



&control
calculation = 'scf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =60.0,
nbnd = 8

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
8 8 8 0 0 0

1. Самоузгоджений розрахунок

Кількість зон. Для напівпровідника вдвічі менше за
кількість електронів, для металів – трохи більше за половину
Але в даному випадку вона дорівнює кількості електронів,
інакше ми отримаємо лише заповнені валентні зону, і не 
отримаємо зону провідності



&control
calculation = 'nscf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =60.0,
nbnd = 8
occupations = 'tetrahedra'

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
12 12 12 0 0 0

2. Несамоузгоджений розрахунок



&control
calculation = 'nscf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =60.0,
nbnd = 8
occupations = 'tetrahedra'

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
12 12 12 0 0 0

2. Несамоузгоджений розрахунок



&control
calculation = 'nscf'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =60.0,
nbnd = 8
occupations = 'tetrahedra'

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF

ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25

K_POINTS {automatic}
12 12 12 0 0 0

2. Несамоузгоджений розрахунок



&control
calculation = 'bands'
prefix='silicon',
pseudo_dir = './',
wf_collect=.true.

/
&system

ibrav=  2,
celldm(1) =10.20, 
nat=  2, 
ntyp= 1,
ecutwfc =60.0,
nbnd = 8

/
&electrons

mixing_mode = 'plain'
mixing_beta = 0.7
conv_thr =  1.0d-8

/
ATOMIC_SPECIES
Si  28.086  Si.pz-n-kjpaw_psl.0.1.UPF
ATOMIC_POSITIONS alat
Si 0.00 0.00 0.00
Si 0.25 0.25 0.25
K_POINTS {crystal_b}
5
0.5 0.5 0.5 20 !L
0.0 0.0 0.0 20 !Gamma
0.5 0.0 0.5 20 !X
0.625 0.25 0.625 20 !U
0.0 0.0 0.0 20 !Gamma

3.Розрахунок вздовж високосиметричного шляху

https://www.materialscloud.org/work/tools/seekpath

https://www.cryst.ehu.es/cryst/get_kvec.html



Файл si.band2.in 
&bands

prefix='silicon',
outdir = './',
filband = 'si.band.dat'

/

Файл si.band3.in
si.band.dat
-7 16
si.band.xmgr
Si.band.ps
6.6255
2.0 6.6255

4. Постпроцессінг

Інтервал розрахунку в eV

Енергія Фермі в eV (можна знайти в si.nscf.out)



set ylabel 'Energy (eV)'

set ytics 5

unset key

x1 = 0.8660
x2 = 1.8660
x3 = 2.2196
xmax = 3.2802
ymin = -10
ymax = 10
ef = 6.6255

set xrange [0:xmax]
set yrange [ymin:ymax]
set xtics ("L" 0,"{/Symbol G}" x1, "X" x2, "K,U" x3, "{/Symbol G}" xmax)
set arrow 1 nohead from x1,ymin to x1,ymax lt 2
set arrow 2 nohead from x2,ymin to x2,ymax lt 2
set arrow 3 nohead from x3,ymin to x3,ymax lt 2

plot './si.band.dat.gnu' using 1:($2-ef) w l

4. Постпроцессінг, приклад скріпту в gnuplot

Координати високосиметричних точок, можна знайти в si.band2.out

Запис назв високосиметричних точок і потім побудова ліній, що їх 
відділяють

Запускати через gnuplot –persist plot.gp TAB
(після вводу команди нажати кнопку табуляції)


