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  as	
  a	
  superposi6on	
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  plane	
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  are	
  vectors	
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  infinite,	
  can	
  be	
  truncated:	
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Problems:	
  
1)  Core	
  electrons	
  are	
  localized	
  	
  
2)  Valence	
  electrons	
  have	
  nodes	
  close	
  to	
  the	
  nucleus	
  

An	
  all-­‐electron	
  calcula6on	
  would	
  require	
  high	
  Ecut	
  	
  	
  

Pseudopoten4als:	
  The	
  choice	
  of	
  Ecut	
  depends	
  on	
  the	
  PP	
  



Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  
	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

~2
2m

|k+G|2  Ecut

Units:	
  Ry	
  (1	
  Ry	
  =	
  0.5	
  Ha	
  =	
  13.6057	
  eV)	
  

For	
  ultrasor	
  pseudopoten6als	
  we	
  have	
  also:	
  
ecutrho	
  =	
  usually	
  8-­‐12	
  *	
  ecutwfc	
  



Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  
	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Name	
  of	
  the	
  PP	
  file:	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  



<PP_INFO>	
  
Generated	
  using	
  Andrea	
  Dal	
  Corso	
  code	
  (rrkj3)	
  
Author:	
  Andrea	
  Dal	
  Corso	
  	
  	
  Genera6on	
  date:	
  unknown	
  
Info:	
  	
  	
  Si	
  PBE	
  3s2	
  3p2	
  RRKJ3	
  
	
  	
  	
  	
  0	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  The	
  Pseudo	
  was	
  generated	
  with	
  a	
  Non-­‐Rela6vis6c	
  Calcula6on	
  
	
  	
  2.50000000000E+00	
  	
  	
  	
  Local	
  Poten6al	
  cutoff	
  radius	
  
nl	
  pn	
  	
  l	
  	
  	
  occ	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Rcut	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Rcut	
  US	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  E	
  pseu	
  
3S	
  	
  1	
  	
  0	
  	
  2.00	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.50000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.60000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.00000000000	
  
3S	
  	
  1	
  	
  0	
  	
  0.00	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.50000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.60000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.00000000000	
  
3P	
  	
  2	
  	
  1	
  	
  2.00	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.50000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.70000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.00000000000	
  
3D	
  	
  3	
  	
  2	
  	
  0.00	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.50000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  2.50000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  0.00000000000	
  
</PP_INFO>	
  

<PP_HEADER>	
  
	
  	
  	
  0	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Version	
  Number	
  
	
  	
  Si	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Element	
  
	
  	
  	
  NC	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Norm	
  -­‐	
  Conserving	
  pseudopoten6al	
  
	
  	
  	
  	
  F	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Nonlinear	
  Core	
  Correc6on	
  
	
  SLA	
  	
  PW	
  	
  	
  PBE	
  	
  PBE	
  	
  	
  	
  PBE	
  	
  Exchange-­‐Correla6on	
  func6onal	
  
	
  	
  	
  	
  4.00000000000	
  	
  	
  	
  	
  	
  Z	
  valence	
  
	
  	
  	
  -­‐7.47480832270	
  	
  	
  	
  	
  	
  Total	
  energy	
  
	
  	
  0.0000000	
  	
  0.0000000	
  Suggested	
  cutoff	
  for	
  wfc	
  and	
  rho	
  
	
  	
  	
  	
  2	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Max	
  angular	
  momentum	
  component	
  
	
  	
  883	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Number	
  of	
  points	
  in	
  mesh	
  
	
  	
  	
  	
  2	
  	
  	
  	
  3	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Number	
  of	
  Wavefunc6ons,	
  Number	
  of	
  Projectors	
  
	
  Wavefunc6ons	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  nl	
  	
  l	
  	
  	
  occ	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3S	
  	
  0	
  	
  2.00	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  3P	
  	
  1	
  	
  2.00	
  
</PP_HEADER>	
  

<PP_MESH>	
  
	
  	
  <PP_R>	
  
	
  	
  1.77053726905E-­‐04	
  	
  1.79729551320E-­‐04	
  	
  1.82445815642E-­‐04	
  	
  1.85203131043E-­‐04	
  
	
  	
  1.88002117930E-­‐04	
  	
  1.90843406086E-­‐04	
  	
  1.93727634813E-­‐04	
  	
  1.96655453076E-­‐04	
  
	
  	
  1.99627519645E-­‐04	
  	
  2.02644503249E-­‐04	
  	
  2.05707082721E-­‐04	
  	
  2.08815947154E-­‐04	
  
	
  	
  2.11971796056E-­‐04	
  	
  2.15175339506E-­‐04	
  	
  2.18427298316E-­‐04	
  	
  2.21728404189E-­‐04	
  
	
  	
  2.25079399889E-­‐04	
  	
  2.28481039403E-­‐04	
  	
  2.31934088115E-­‐04	
  	
  2.35439322975E-­‐04	
  
	
  	
  2.38997532677E-­‐04	
  	
  2.42609517831E-­‐04	
  	
  2.46276091150E-­‐04	
  	
  2.49998077629E-­‐04	
  
…	
  

Pseudopoten6als	
  





hGp://www.qe-­‐forge.org/gf/project/pslibrary/	
  



	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa4c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  



Sampling	
  of	
  the	
  Brillouin	
  zone	
  

A =
1

⌦BZ

Z

BZ
A(k)dk

n(r) =
1

⌦BZ

X

i

Z

BZ
| i,k(r)|2f(✏i,k � ✏F )dk

1

⌦BZ

Z

BZ
dk !

X

k

!k

Many	
  quan66es	
  we	
  need	
  to	
  compute	
  involve	
  an	
  integral	
  over	
  the	
  BZ:	
  

An	
  example	
  is	
  the	
  electronic	
  density	
  n(r):	
  

In	
  prac6ce	
  the	
  integral	
  is	
  discre6zed:	
  

How	
  do	
  we	
  choose	
  the	
  k	
  points	
  to	
  include	
  in	
  the	
  sum?	
  



Sampling	
  of	
  the	
  Brillouin	
  zone	
  

BZ	
  

IBZ	
  
b1	
  

b2	
  

• 	
  example:	
  square	
  2D	
  lahce	
  	
  
• 	
  4x4	
  k-­‐points	
  grid	
  (16	
  points)	
  

• 	
  3	
  inequivalent	
  points	
  (IBZ)	
  

• 	
  4	
  x	
  k1	
  	
  -­‐-­‐>	
  	
  ω1	
  =	
  ¼	
  
• 	
  4	
  x	
  k2	
  	
  -­‐-­‐>	
  	
  ω2	
  =	
  ¼	
  
• 	
  8	
  x	
  k3	
  	
  -­‐-­‐>	
  	
  ω3	
  =	
  ½	
  

k1	
  
k2	
  
k3	
  

1

⌦BZ

Z

BZ
A(k)dk ' 1

4
A(k1) +

1

4
A(k2) +

1

2
A(k3)

½	
  

½	
  

0	
  



BZ	
  

IBZ	
  
b1	
  

b2	
  
k1	
  
k2	
  
k3	
  

½	
  

½	
  

0	
  

	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa4c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

(automa4c,	
  tpiba,	
  crystal,	
  gamma)	
  



BZ	
  

IBZ	
  
b1	
  

b2	
  
k1	
  
k2	
  
k3	
  

½	
  

½	
  

0	
  

	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa4c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

Nk1,	
  NK2,	
  NK3,	
  shir1,	
  shir2,	
  shir3	
  
shir:	
  0	
  or	
  1	
  



Sampling	
  of	
  the	
  Brillouin	
  zone	
  

Discon6nuity	
  of	
  occupa6ons	
  

n(r) =
1

⌦BZ

X

i

Z

BZ
| i,k(r)|2f(✏i,k � ✏F )dk

a)	
  	
  	
  f(x)	
  =	
  Θ(x)	
  =	
  	
  
1	
  	
  for	
  x	
  ≤	
  0	
  	
  

0	
  	
  for	
  x	
  >	
  0	
  	
  

b)  f(x)	
  =	
  smooth	
  func6on	
  of	
  x/σ	
  	
  
	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  (i.e.	
  par6al	
  occupa6ons)	
  

	
  σ	
  :	
  dimensions	
  of	
  energy,	
  	
  
	
   	
  	
  	
  	
  controls	
  the	
  broadening	
  of	
  the	
  Fermi	
  surface	
  
	
   	
  	
  	
  	
  “smearing”	
  of	
  the	
  Fermi	
  surface	
  



	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

occupa6ons	
  =	
  ‘smearing’ 	
  	
  
smearing	
  =	
  ‘gaussian’	
   	
   	
  (or	
  mp,	
  mv,	
  fd)	
  
degauss	
  =	
  0.01	
   	
   	
   	
  (units:	
  Ry) 	
   	
  



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)



Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  
	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Name	
  of	
  the	
  PP	
  file:	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  

By	
  default	
  the	
  XC	
  func6onal	
  is	
  chosen	
  based	
  on	
  
the	
  informa6on	
  contained	
  in	
  the	
  PP	
  file.	
  

ntyp	
  >	
  1	
  -­‐-­‐>	
  XC	
  must	
  be	
  consistent	
  (or	
  overwriGen)	
  



Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  
	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

input_dr	
  =	
  ‘rpbe’	
  
	
   	
  =	
  ‘pz’	
  
	
   	
  =	
  ‘b3lyp’	
  
	
   	
  =	
  …	
  (see	
  espresso-­‐5.0.2/Modules/funct.f90)	
  

Name	
  of	
  the	
  PP	
  file:	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  

By	
  default	
  the	
  XC	
  func6onal	
  is	
  chosen	
  based	
  on	
  
the	
  informa6on	
  contained	
  in	
  the	
  PP	
  file.	
  

ntyp	
  >	
  1	
  -­‐-­‐>	
  XC	
  must	
  be	
  consistent	
  (or	
  overwriGen)	
  



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)



	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

diagonaliza6on	
  =	
  ‘david’	
  (DEFAULT)	
  
	
   	
   	
  	
  	
  =	
  ‘cg’	
  
	
   	
   	
  	
  



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)



	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

conv_thr	
  =	
  1.d-­‐6	
  (DEFAULT)	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  =	
  1.d-­‐8	
  
	
   	
   	
  	
  



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)



Mixing	
  

• 	
  Mix	
  new	
  and	
  old	
  density	
  
• 	
  0.7	
  =	
  70%	
  of	
  the	
  new	
  density	
  and	
  30%	
  of	
  
old	
  at	
  first	
  step,	
  then	
  use	
  Broyden	
  scheme	
  

	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  'scf',	
  
	
  	
  	
  	
  prefix	
  =	
  'Si_exc1',	
  
	
  /	
  
	
  &system	
  
	
  	
  	
  	
  ibrav	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  celldm(1)	
  =	
  10.26,	
  
	
  	
  	
  	
  nat	
  =	
  	
  2,	
  
	
  	
  	
  	
  ntyp	
  =	
  1,	
  
	
  	
  	
  	
  ecutwfc	
  =	
  20	
  
	
  /	
  
	
  &electrons	
  
	
  	
  	
  	
  mixing_beta	
  =	
  0.7	
  
	
  /	
  
ATOMIC_SPECIES	
  
	
  Si	
  28.086	
  	
  Si.pbe-­‐rrkj.UPF	
  
ATOMIC_POSITIONS	
  (alat)	
  
	
  Si	
  0.0	
  0.0	
  0.0	
  
	
  Si	
  0.25	
  0.25	
  0.25	
  
K_POINTS	
  (automa6c)	
  
	
  	
  6	
  6	
  6	
  1	
  1	
  1	
  



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)



Itera6ve	
  solu6on	
  of	
  KS	
  equa6ons	
  

Construct	
  

Ini6al	
  guess	
  

Compute	
  

Solve	
  	
  

VH [n] + Vxc[n]

Veff = Vnucl + VH [n] + Vxc[n]

Vnucl(r)

n(r)

Compute	
  

Self-­‐consistent?	
  	
  

n(r) =
X

| i(r)|2

No	
   Yes	
   Energy/Forces	
  


�1

2
r2 + Veff (r)

�
 i(r) = ✏i i(r)

Move	
  ions	
  



	
  &control	
  
	
  	
  	
  	
  calcula6on	
  =	
  ’relax',	
  
	
  	
  	
  	
  nstep=50,	
  
	
  	
  	
  	
  etot_conv_thr	
  =	
  1.d-­‐4	
  
	
  	
  	
  	
  forc_conv_thr	
  =	
  1.d-­‐3	
  
	
  	
  	
  	
  …	
  
	
  /	
  
…	
  
&electrons	
  
	
  	
  	
  	
  conv_thr	
  =	
  1.d-­‐7	
  
	
  …	
  
	
  /	
  
	
  &ions	
  
	
  	
  	
  	
  	
  ion_dynamics	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  =	
  "bfgs",	
  
	
  	
  	
  	
  	
  pot_extrapola4on	
  =	
  "second_order",	
  
	
  	
  	
  	
  	
  wfc_extrapola4on	
  =	
  "second_order",	
  
	
  	
  	
  	
  	
  upscale	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  =	
  100,	
  
/	
  
	
  …	
  

Structure	
  of	
  QE	
  input	
  file	
  

(or	
  ‘damp’,	
  ‘verlet’,	
  ‘langevin’)	
  
(DEFAULT:	
  ‘none’)	
  
(DEFAULT:	
  ‘none’)	
  
(DEFAULT:	
  10)	
  



Exercises	
  

Read	
  the	
  instruc6ons	
  !!!	
  

Exercise	
  1:	
  bulk	
  Si	
  	
  
• 	
  convergence	
  of	
  Etot	
  w.r.t.	
  plane	
  waves	
  cutoff	
  (ecutwfc)	
  
• 	
  convergence	
  of	
  Etot	
  w.r.t.	
  BZ	
  sampling	
  (K_POINTS)	
  
• 	
  lahce	
  constant	
  

Exercise	
  2:	
  bulk	
  Al	
  (metal!)	
  
• 	
  convergence	
  of	
  Etot	
  w.r.t.	
  plane	
  waves	
  cutoff	
  (ecutwfc)	
  
• 	
  convergence	
  of	
  Etot	
  w.r.t.	
  BZ	
  sampling	
  (K_POINTS)	
  
• 	
  lahce	
  constant	
  


