

    
      
          
            
  
Python Materials WorkFlow

The Python Materials WorkFlow (Pymatflow) is an workflow simplifier for reserach
on Materials Science by means of Ab initio simulation.
Pymatflow provides module interface to several popular open source Ab initio programs
along with many useful command line tools which can help setting up, post-processing
the simulations.
A basic usage of Pymatflow (via module interaface) is like this:

>>> from pymatflow.qe.import static_run
>>> task = static_run()
>>> task.get_xyz("CO2.xyz")
>>> params = {
>>>   "encutwfc":60,
>>>   "degauss": 0.001
>>>   }
>>> task.set_params(params)
>>> task.scf(runopt="genrun", auto=0)





The above code will read the xyz structure file CO2.xyz and do a basic scf
calculation on it. Note, to make sure task.get_xyz() run normally we must specify cell
parameters in the second line of CO2.xyz manually, in format like this:

3
cell: 10 0 0 | 0 10 0 | 0 0 10
C  0.0000000 0.000000 0.000000
O -1.1600000 0.000000 0.000000
O  1.1500000 0.000000 0.000000
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For Chinese User

Pymatflow官方微信公众号”开源科学计算”目前已经开始试运营。欢迎订阅查看更多关于Pymatflow的最新
信息和使用教程。
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Tutorials (English)

Sorry! The content is still on the way!




            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
中文版教程

目前关于Pymatflow的模块接口使用的教程暂未完成。用户现在如何使用已经编写好的命令行工具
来用于日常的研究当中，了解使用方式的最佳方式是使用案例(Examples)。


命令行脚本使用示例(部分为公众号文章链接)



	Phonopy+Quantum ESPRESSO计算固体声子谱(Pymatflow简化版)
	使用流程

	案例演示

	更多文章

	微信公众号





	使用Pymatflow辅助Quantum ESPRESSO计算能带
	更多文章

	微信公众号











注意事项

在使用Pymatflow命令行工具自动进行第一性原理模拟输入文件的生成、任务提交和结果后处理的过程中，如果涉及
到能带、声子谱计算等涉及到倒空间高对称点路径的模拟，用户可统一通过--kpath或者--kpath-file提供
高对称点路径信息(推荐使用后者)。--kpath-file用于指定文件包含有高对称点路径，文件格式如下:

5
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.500000 0.000000 0.000000 #X |
0.000000 0.500000 0.000000 #Y 15
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.000000 0.000000 0.500000 #Z





其中，第一行是一个整数指定一共有多少个高对称点。后面的行用于指定高对称点的坐标信息符号信息(必须大写)以及
连接情况。如果某一个高对称点与其后的高对称点是相连的，那么每一行的最后应当是一个整数用于指定
两个高对称点连线中间的k点个数。如果一个高对称点与其后的高对称点断开，则在该行末尾用|指定。

如图中第一个GAMMA点通过15个点连接到了X点，然后X点与其后的Y点处于断开状态。





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
Phonopy+Quantum ESPRESSO计算固体声子谱(Pymatflow简化版)

本教程将简单介绍如何使用Pymatflow简单地实现利用Phonopy+Quantum ESPRESSO实现对固体声子谱的计算。

Phonopy通过体系的原子间力常数来计算声子谱，而力常数的计算需要借助于第一性原理程序，目前非常多的DFT程序都得到了支持，比如VASP、QE、Abinit、CP2K等。

Pymatflow工具将使用Phonopy的过程进行了封装，能够方便地利用Phonopy结合其它DFT程序，比如QE、CP2K、Abinit来快速进行声子谱的计算。


使用流程


	准备好贋势文件和xyz结构文件，注意第二行需要按照一定方式注明cell参数.


	运行命令提交计算






案例演示

最近待在家里，切身体验柴米油盐酱醋茶的滋味。为此这次的研究对象就选取每天都能尝到的NaCl好了。这里的NaCl为常见的面心立方结构，空间群为225，结构如图所示:

准备xyz类型的结构文件(nacl.xyz)如下:

8
cell:   5.6916936   0.0000000   0.0000000  |   0.0000000   5.6916936   0.0000000  |   0.0000000   0.0000000   5.6916936
Na      0.0000000   0.0000000   0.0000000
Na      0.0000000   2.8458468   2.8458468
Na      2.8458468   0.0000000   2.8458468
Na      2.8458468   2.8458468   0.0000000
Cl      0.0000000   0.0000000   2.8458468
Cl      0.0000000   2.8458468   0.0000000
Cl      2.8458468   0.0000000   0.0000000
Cl      2.8458468   2.8458468   2.8458468





然后在服务器上运行以下命令:

qe-phonopy.py -f nacl.xyz --ecutwfc 60 --kpoints-mp 3 3 3 0 0 0 --supercell-n 1 1 1

然后你就可以静静等待任务运行结束。然后运行后处理程序。下面解释一下参数的意义:


	-f指定结构文件


	–kpoints-mp指定Monkhorst-Pack的K点方案


	–supercell-n是通过pymatflow传递给Phonopy的超胞参数，对应于Phonopy的–dim参数




下面便是结果:

声子谱:

这次的内容就到这里了，后面我还会继续更新Pymatflow的使用案例，并继续整理文档，欢迎使用和讨论，有意参与开发者或者有任何建议者可以联系我。



更多文章

Band Structure [https://mp.weixin.qq.com/s?__biz=MzU4MjM5NDUyMg==&mid=2247484108&idx=1&sn=8433830398824f147bd98b46893803c6&chksm=fdb9b539cace3c2f1e4b673f9d5f5cc039dbd8e382f874e77a935515b86b1fb2c12baddec5ae&token=1365138185&lang=zh_CN#rd]
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使用Pymatflow辅助Quantum ESPRESSO计算能带

疫情期间，我们要积极响应国家、社会的号召待乖乖在家里。学校暂时肯定回不去了，待在家里我们也可以好好学习哦。今天我将自己陆陆续续花了半年利用课余时间用Python写的一个DFT计算流程管理工具Pymatflow整理并发布到了PyPI上。

Pymatflow本质上是一个为开源软件如Quantum ESPRESSO、CP2K、SIESTA等自动生成输入文件以及将任务在本地运行或者提交到服务器运行的工具。

为了向大家介绍该工具，我这里以一个实际的能带结构计算的例子来展示如何使用Pymatflow:

这里假设已经在服务器上安装了Pymatflow，然后你的服务器的作业调度器是PBS。具体的安装办法是:

pip install pymatflow --user

注意要将`~/.local/bin`加入到你的`PATH`中，如果你是系统管理员，也可以直接:

sudo pip install pymatfow

然后准备好xyz格式的结构文件，这里以MoS2作为作为模拟对象。

结构文件(mos2.xyz)内容如下:

6
cell:   3.1922380   0.0000000   0.0000000  |  -1.5961190   2.7645592   0.0000000  |   0.0000000   0.0000000  13.3782944
Mo      1.5961190   0.9215197   3.3445736
Mo      0.0000000   1.8430395  10.0337208
S       1.5961190   0.9215197   8.4695574
S       0.0000000   1.8430395   4.9087370
S       1.5961190   0.9215197  11.5978843
S       0.0000000   1.8430395   1.7804102





需要注意的是为了让Pymatflow能够正确读取结构，你需要在xyz结构文件的第二行指定体系的晶胞参数，就像上述内容中所示。

然后就开始进行静态SCF的计算，将mos2.xyz文件与对应的贋势文件放在一个目录下 ，然后运行一下命令:

qe-scf.py -f mos2.xyz -d mos2-band --ecutwfc 80 --kpoints-mp 3 3 3  0 0 0 --runopt=gen --auto=3

等待上述任务完成后执行一下命令进行nscf的计算:

qe-nscf.py -f mos2.xyz -d mos2-band --ecutwfc 80 --kpoints-mp 5 5 5  0 0 0 --runopt=gen --auto=3

然后你需要准备一个能带高对称点路径文件，示例如下:

 11
 0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
 0.000000 0.500000 0.000000 #Z 15
 0.000000 0.500000 0.500000 #D 15
 0.000000 0.000000 0.500000 #B 15
 0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
-0.500000 0.000000 0.500000 #A 15
-0.500000 0.500000 0.500000 #E 15
 0.000000 0.500000 0.000000 #Z 15
-0.500000 0.500000 0.000000 #C_2 15
-0.500000 0.000000 0.000000 #Y_2 15
 0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15





等nscf计算结束后，执行以下命令进行能带结构的计算:

qe-bands.py -f mos2.xyz -d mos2-band --ecutwfc 80 --crystal-b-file kpath.txt --runopt=gen --auto=3

支持能带结构计算就完成了，运行以下命令进行作图:

post-qe-bands.py -d mos2-band

得到结果如下:

该工具在我的日常学习工作中扮演者比较重要的角色，可以很大程度提高我的工作效率(当然撇去开发时间不算)。另外需要注意的是此工具的使用需要使用者对自己在做什么有清晰的认识，具体的计算参数的设置可以通过命令行参数传递给程序。

目前Pymatflow对QE、CP2K的结构驰豫、晶胞参数优化、SCF、能带计算、过渡态计算等有较好的支持，我也会继续增加功能和进行维护，感兴趣的朋友也可以联系我一起维护。由于才整理好代码部分，文档还未整理完全，目前会通过此公众号发布一些使用案例来和大家交流。有好的建议欢迎发送邮件到`pymatflow@163.com`
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Pymatflow用户手册

Pymatflow是一个第一性原理模拟的工作流自动化管理软件，有两种工作模式。其一是终端命令行模式，目的是减少用户进行DFT模拟所需要的输入文件准备和结果后处理时间，让用户在服务器集群上通过一行命令就可以提交任务和进行结果的提取。其二是使用Pymatflow提供的API进行高通量计算，这部分的使用需要用户具有一定的编程能力。目前支持的计算程序有Abinit、Quantum ESPRESSO、CP2K、SIESTA、VASP

由于个人精力有限，本手册内容并不完善，目前主要对命令行工具matflow、postflow和structflow的使用方式进行了初步介绍，以方便用户试用。


安装Pymatflow

~$ pip install pymatflow





目前推荐的方式是在服务器中使用pip安装已发布的pymatflow。

如果自己不是系统管理员，没有root权限:

~$ pip install pymatflow --user





并保证~/.local/bin在环境变量PATH之中。

pymatflow支持本地与远程服务器交互操作，但是需要做一定配置，后续做补充。


使用须知

首先用户使用本软件需要对结果自行负责，Pymatflow不保证结果的正确性。需要用户具有一定的背景知识，能够鉴别计算任务的合理性。


	结构文件




可以通过--cif、--xsd、--xsf或者--xyz三个参数之一传递结构文件路径给matflow或者postflow。用户需要注意的是这四个参数一次只能设置一个。如果是进行过渡态计算，则通过--images参数输入结构。


	赝势文件




matflow提供了--pot选项供用户选择赝势文件，有三种设置方式。第一种是指定一个文件夹，该文件夹中需要包含所有的赝势文件，并且建议用户在该文件夹中仅存放赝势文件，因为目前matflow会将所有该文件夹下的内容都拷贝到当前路径。其二是默认形式，即不需要指定--pot选项，但用户需要保证所有赝势文件都在当前路径下。第三种方式是--pot auto，此时matflow会自动会你准备好赝势文件。

对于第三种方式，我们需要对服务器进行一下配置，将赝势库都准备在用户家目录下面。各个程序的赝势存放位置分别是:~/.pot-vasp、~/.pot-qe、~/.pot-siesta、~/.pot-abinit。需要注意的是目前对CP2K的支持不需要指定赝势，默认只会使用DZVP-MOLOPT-SR-GTH基组和GTH-PBE类型的赝势。


	高对称点路径




在对晶体材料的体相进行研究时，常会用到倒空间这个强有力的工具。在使用Pymatflow的过程中，所有涉及倒空间高对称点路径的任务都以一个规范的形式进行管理。你可以通过--kpath-manual或者--kpath-file向matflow传入高对称点路径。

使用--kpath-manual时，需要在其后按照一定格式手动输入路径:

--kpath-manual '0.000000 0.000000 0.000000 GAMMA 15' '0.500000 0.000000 0.000000 X |' '0.000000 0.500000 0.000000 Y 15' '0.000000 0.000000 0.000000 GAMMA 15' '0.000000 0.000000 0.500000 Z |' '0.500000 0.500000 0.500000 R 15' '0.000000 0.000000 0.000000 GAMMA 15' '0.000000 0.500000 0.500000 T |' '0.500000 0.000000 0.500000 U 15' '0.000000 0.000000 0.000000 GAMMA 15' '0.500000 0.500000 0.000000 V 15'





上面的参数给出的高对称点路径是:\(\Gamma-X|Y-\Gamma-Z|R-\Gamma-T|U-\Gamma-V\)。

Notes:


	如果一个K点的最后一个符号
为一个整数，那么它将通过该整数个点连接到下一个K点。


	如果一个K点的最后一个符号为|，那么它与后面的K点处于断开状态。


	kx, ky, kz是倒空间K点坐标的分数坐标。




此外，用户可以将高对称点路径信息准备在文件中，然后将文件路径通过--kpath-file传递给Pymatflow。文件格式如下:

11
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.500000 0.000000 0.000000 #X |
0.000000 0.500000 0.000000 #Y 15
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.000000 0.000000 0.500000 #Z |
0.500000 0.500000 0.500000 #R 15
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.000000 0.500000 0.500000 #T |
0.500000 0.000000 0.500000 #U 15
0.000000 0.000000 0.000000 #GAMMA 15
0.500000 0.500000 0.000000 #V 15





文件的第一行制定了文件后面给出的行数。

每一行对应于kpath数据结构中的一个元素:


	行中前三个元素对应于K点的x、y和z坐标


	行中第四个元素对应于K点的符号(需要是大写)


	行中第五个元素对应于K点与其后K点的连接关系，意义和上述kpath数据结构中一致




用户往往需要通过--kpath-file参数向Pymatflow的命令行工具(如matflow、postflow、structflow)指定包含有高对称K点的文件路径。要注意这里同样坐标必须是分数坐标。注意--kpath-manual的优先级高于--kpath-file。


	环境变量




用户需要为Pymatflow指定所用程序的环境变量，比如将下列内容加入到你的~/.bashrc中:

export PMF_VASP_STD=/path/to/your/vasp_std
export PMF_VASP_NCL=/path/to/your/vasp_ncl
export PMF_VASP_GAM=/path/to/your/vasp_gam
export PMF_CP2K=/path/to/your/cp2k.[popt|psmp...]
export CP2K_DATA_DIR=/path/to/your/cp2k/data





然后通过下面的命令使其立即生效:

~$ source ~/.bashrc








matflow简介

matflow提供了计算任务的自动化生成和提交功能。使用方式归结为一句话就是”主命令+子命令+可选参数”。主命令当然就是matflow了，至于子命令，目前一共有5个，即:


	abinit


	qe


	cp2k


	siesta


	vasp




使用时也就代表了命令使用到的计算器。用户可以通过matflow -h查看使用帮助。如果想要具体了解某一个计算器提供的可选参数和使用帮助需要加上子命令选项，比如命令matflow vasp -h可以查看vasp对应的帮助文档。下面我们通过一个例子来看如何在服务器上使用matflow来辅助第一性原理计算。

另外为了减少输入，用户可以使用mflow代替matflow。



matflow命令工具使用示例

这里以一个简单的优化LiH立方晶胞参数的例子，展示如何使用Pymatflow来加速计算的准备工作。

首先，准备好LiH的晶体结构文件lih.cif。然后在对应路径运行一下命令:

~$ matflow vasp -r 2  --cif lih.cif --encut 300 --ibrion 2 --isif 2 --kpoints-mp 3 3 3 0 0 0 -d lih-cubic





即可在指定的lih-cubic文件夹中自动生成输入文件，并提交任务到服务器中，要注意的是这里默认提交的是PBS类型的任务。目前支持的服务器只有吕梁天河二号和PBS集群，或者以单机模式运行。具体使用参见--server参数的帮助文档。至于结果的提取由postflow工具提供。目前matflow对vasp支持的计算类型包括:
静态计算(scf、nscf、bands)、结构优化、立方晶胞参数优化、六方晶胞参数优化、四方晶胞参数优化、结合VTST进行过渡态计算、VASP自带声子谱计算、结合Phonopy进行声子谱计算。



postflow简介

postflow对Pymatflow的后处理进行了部分封装，目前还未完全成熟。可能有部分选项无法使用。这里展示一下通常的使用流程。比如对上述的LiH晶胞参数优化任务的后处理，只需要运行命令:

~$ postflow vasp -r 2 -d lih-cubic





就可以进行结果的提取，生成的文件统一在lih-cubic/post-processing目录下。

目前Pymatflow的后处理功能主要还是由API提供，但是往postflow移植的工作正在进行中，后续会完善。



structflow简介

structflow主要提供了常见的结构文件转换，以及进行固定原子结构优化等功能，其中结构文件转换得益于ASE项目的ase.io的帮助。这部分内容会在后续的文章中进行介绍



使用Pymatflow命令行的通式



matflow之VASP计算器


VASP静态计算

~$ matflow vasp -r 0 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --kpath-file KPATH_FILE_PATH --kpoints-mp VALUE





参数-r 0表示静态计算，其行为是scf、nscf、bands一起进行计算。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。后处理命令如下:

~$ postflow vasp -r 0 -d DIRECOTRY --kpath-file KPATH_FILE_PATH --kpoints-mp VALUE







VASP结构优化

~$ matflow vasp -r 1 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --ediffg VALUE    --ibirion VALUE --isif VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 1表示进行结构优化。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。后处理命令如下:



VASP晶胞参数优化

~$ matflow vasp -r [2|3|4] --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 2是进行cubic晶胞的cell参数的优化，-r 3进行hexagonal晶胞的cell参数的优化，-r 4进行tetragonal晶胞的cell参数的优化。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。后处理命令如下:

~$ postflow vasp -r [2|3|4] -d DIRECOTRY







VASP过渡态计算(VTST)

~$ matflow vasp -r 5 --images INITIAL.cif FINAL.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 5代表进行过渡态计算。其中--images用于指定初始和终态结构。



VASP声子谱计算(内置IBRION=[5, 6, 7, 8])

~$ matflow vasp -r 6 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --kpoints-mp VALUE --ibirion [5|6|7|8] --supercell-n VALUE





参数-r  6是利用vasp内置的算法进行声子谱计算，需要设置--ibrion为5|6|7|8之一。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。后处理命令如下:

~$ postflow vasp -r 6 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --kpath-file KPATH_FILE_PATH







VASP声子谱计算(Phonopy)

~$ matflow vasp -r 7 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --encut VALUE --ediff VALUE --kpoints-mp VALUE --supercell-n VALUE








matflow之QE计算器


QE几何结构优化(relax)

~$ matflow qe -r 1 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE







QE几何结构优化(vc-relax)

~$ matflow qe -r 2 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE







QE晶胞参数优化

~$ matflow qe -r [3|4|5] --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 3是进行cubic晶胞的cell参数的优化，-r 4进行hexagonal晶胞的cell参数的优化，-r 5进行tetragonal晶胞的cell参数的优化。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。后处理命令如下:



QE声子谱计算(DFPT)

~$ matflow qe -r 0 --static scf --cif YOUR_STRUCTURE -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpionts-mp VALUE
~$ # after the above task terminates
~$ matflow qe -r 7 --cif -d DIRECTORY --nq VALUE --tr2-ph VALUE







QE声子谱计算(Phonopy)

~$ matflow qe -r 8 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE --supercell-n VALUE








matflow之CP2K计算器


CP2K结构优化(GEO_OPT)

~$ matflow cp2k -r 1 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --cutoff VALUE --kpoints-scheme VALUE







CP2K结构优化(CELL_OPT)

~$ matflow cp2k -r 2 --cif YOUR_STRUCUTRE.cif -d DIRECTORY --cutoff VALUE --kpoints-scheme VALUE







CP2K声子谱计算(phonopy)

~$ matflow cp2k -r 7 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --cutoff VALUE --kpoints-scheme VALUE --supercell-n VALUE







CP2K振动分析(VIBRATIONAL_ANALYSIS)

~$ matflow cp2k -r 8 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --cutoff VALUE --kpoints-scheme VALUE







CP2K晶胞参数优化

~$ matflow cp2k -r [3|4|5] --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 3是进行cubic晶胞的cell参数的优化，-r 4进行hexagonal晶胞的cell参数的优化，-r 5进行tetragonal晶胞的cell参数的优化。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。




matflow之SIESTA计算器


SIESTA 结构优化

~$ matflow siesta -r 1 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --meshcutoff VALUE --kpoints-mp VALUE







SIESTA 晶胞参数优化

~$ matflow siesta -r [2|3|4] --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --ecutwfc VALUE --kpoints-mp VALUE





参数-r 2是进行cubic晶胞的cell参数的优化，-r 3进行hexagonal晶胞的cell参数的优化，-r 4进行tetragonal晶胞的cell参数的优化。其中需要注意-d参数不能指定为当前路径，否者命令会抛出警告并退出。



SIESTA 声子谱计算(phonopy)

~$ matflow siesta -r 5 --cif YOUR_STRUCTURE.cif -d DIRECTORY --meshcutoff VALUE --kpoints-mp VALUE --supercell-n VALUE








特定类型计算

Pymatflow提供部分特定类型计算任务，文档暂无。



structflow工具


结构格式转换

structflow支持cif、xsf、xsd、cube等结构文件的相互转换。例如,下面的命令会将cif格式的结构文件转换为xsd格式。


~$ sflow convert -i INPUT_STRUCTURE.cif -o OUTPUT_STRUCTURE.xsd






构建Supercell


~$ sflow supercell -i INPUT_STRUCTURE.cif -o OUTPUT_STRUCTURE.cif -n N1 N2 N3






删除晶体结构中的指定元素


~$ sflow remove -i INPUT_STRUCTURE.cif -o OUTPUT_STRUCTURE.cif –elements ELEMENTS_TO_REMOVE






指定移除晶体结构中原子


~$ sflow remove -i INPUT_STRUCTURE.cif -o OUTPUT_STRUCTURE.cif –atoms ATOMS_TO_REMOVE






更改晶体结构中原子的位置


~$ sflow move -i INPUT_STRUCTURE.cif -o OUTPUT_STRUCTURE.cif –atoms ATOMS_TO_REMOVE –disp LENGTH –direction DIRECTION







服务器交互实用工具


	thq.py


	thpull.py


	thcancel.py


	thcmd.py


	threport.py


	sz-cmd.py


	sz-del.py


	sz-q.py


	sz-pull.py




这些工具是本地与远程服务器交互的工具，具体使用需要参数配置，后续补充。



API

文档暂无



官方微信公众平台

Pymatflow官方微信公众号”开源科学计算”目前已经开始试运营。欢迎订阅查看更多关于Pymatflow的最新
信息和使用教程。

[image: _images/qrcode_for_open_source_scientific_computation.jpg]


未来

首先欢迎有兴趣的朋友可以一起参与开发。也欢迎用户对程序的使用提出建议，或者提交功能需求。


	项目地址: https://gitlab.com/DeqiTang/pymatflow


	文档地址: http://pymatflow.readthedocs.org/






问题反馈

本文档所有权归属Pymatflow项目。对项目有任何问题反馈，请发送邮件至

📫 pymatflow@163.com
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Pymatflow Docs

This project was initially copied directly from pymatflow/docs folder and initialized to
a git repo.


PDF构建中文支持

中文支持，使用ctex或更底层的xeCJK:

# ctex 本地支持, readthedocs上已经有支持了
$ sudo apt install latex-cjk-all








Pymatflow

Pymatflow is a workflow manager and highthroughput tool for DFT modeling of materials. It can automatically preparing input files for popular open source DFT programs like Quantum ESPRESSO, CP2K, Abinit, and SIESTA. And the development for the post processing is on the way.


Install

To install the current stable release, just use pip to install Pymatflow from PyPI:

$ pip install pymatflow





to install the current develpment version, you can clone the project and manually install it after chdir to the project root directory:

$ git clone https://gitlab.com/deqitang/pymatflow.git
$ cd pymatflow
$ python setup.py install





or directly:

$ pip install git+https://gitlab.com/deqitang/pymatflow.git







Usage:

There are two ways to use pymatflow:


	use Pymatflow as a python library and build your own calculation.


	use scripts provided by Pymatflow directly from command line.




The document for use Pymatflow as a python library is not ready at present! So we provide an example of using the script provided byPymatflow to show you how Pymatflow works.
We take the scf calculation of one H2O molecule using Quantum ESPRESSO calculator as an example.
First, preparing the following structure file h2o.xyz(xyz format, with the second line specifying the cell parameter):

3
cell: 10.0   0.0   0.0  |   0.0   10.0   0.0000000  |   0.0000000   0.0000000   10.0
H    0.000000    2.599887    5.074274
H    0.000000    3.543756    3.781971
O    0.000000    2.585050    4.077973





make sure you put the xyz structure file and the needed pseudopotential file for H and O in the same directory and in that dir, do:

$ qe-scf.py -f h2o.xyz -d h2o-scf --ecutwfc 60 --conv-thr 1.0e-5 --kpoints-option gamma --runopt=genrun --auto=0





The above command assumes you want to run the pw.x directly on your computer, and all the calculation happens inside directoryh2o-scf.
Usually, we do DFT calculations on powerful cluster, and pymatflow can also automatically submit the job. However, only pbs job manager and modified version of slurm on TianHe II is supported now!
For doing the calculation on the server, you should run the command on your server, and modifying the value of --runopt and --auto as follows:

$ qe-scf.py -f h2o.xyz -d h2o-scf --ecutwfc 60 --kpoints-option gamma --runopt=gen --auto=3 --servere=pbs





Which is actually the default setting for value of --runopt and --auto. This way pymatgen will automatically generate the input file and submit the job the pbs job manager. The support for other type of jobnamager is  actually not hard to implement. If you have the need, you can get in touch with me through pymatflow@163.com.



Goals


	powerful and stable calculator supports for popular Ab initio programs


	fully featured results analysis system


	user friendly structure builder


	automated workflow for high throughput calculation[including database handling]


	automatical choice of appropriate parameters


	automatical correction of error during running






	statistical analysis for properties, basic machine learning module


	support for system visulization by third-party molecular visualizer like Avogadro, Vipster, paraview, vtk, vmd, xcrysden, vesta, blender


	support for third-party structure generation tools, like mbuild, atomsk, msmbuilder,


	using spgroup to get space group of crystals.






Documents & Resources

Official Document(ongoing!) [https://pymatflow.readthedocs.io/en/latest/]



License

MIT License

Copyright (c) 2019 DeqiTang

Permission is hereby granted, free of charge, to any person obtaining a copy
of this software and associated documentation files (the "Software"), to deal
in the Software without restriction, including without limitation the rights
to use, copy, modify, merge, publish, distribute, sublicense, and/or sell
copies of the Software, and to permit persons to whom the Software is
furnished to do so, subject to the following conditions:

The above copyright notice and this permission notice shall be included in all
copies or substantial portions of the Software.

THE SOFTWARE IS PROVIDED "AS IS", WITHOUT WARRANTY OF ANY KIND, EXPRESS OR
IMPLIED, INCLUDING BUT NOT LIMITED TO THE WARRANTIES OF MERCHANTABILITY,
FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE AND NONINFRINGEMENT. IN NO EVENT SHALL THE
AUTHORS OR COPYRIGHT HOLDERS BE LIABLE FOR ANY CLAIM, DAMAGES OR OTHER
LIABILITY, WHETHER IN AN ACTION OF CONTRACT, TORT OR OTHERWISE, ARISING FROM,
OUT OF OR IN CONNECTION WITH THE SOFTWARE OR THE USE OR OTHER DEALINGS IN THE
SOFTWARE.










            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
About Pymatflow


Origin of Pymatflow

Due to some reason, I came back to SiChuan Univsersity(SCU) ahead of time during the summer of my senior year in 2019. Time was boring
at the beginning, So I decided to find me some business to do. I was going to be studying electronic cerramics by experiment in my group.
However, I exactly knew, from the bottom of my heart, I don’t like doing experiments. Actually I still do not know the behind reasons.
And I have previously learned some basic skills in ab initio simulation, so I decided I was going to tell me my boss, I want to work on
that filed. At that time, I knew I had to make my reserach routine more efficient, or I would be buried in the work, as we were an experiment
group. On reckoning of my future live, I decided to preparing more script to raise the efficiencies in my research, and I named it emuhelper
at the beginning, which becomes Pymatflow today. And as an open source enthusiast, I make it an open source program.



What is Pymatflow?

Pymatflow aims to become a powerful and stable workflow manager for popular open source Ab initio programs
like Quantum ESPRESSO, CP2K, SIESTA, Abinit, etc. It will support high throughput calculation and provide more powerful
post processing unit.



Future of Pymatflow

I greatly welcome researchers in this field can join in the development of Pymatflow. At present pymatflow provide basic support for calculation workflow
for open source programs like Quantum ESPRESSO, CP2K, Abinit and SIESTA. And in the future, It will be extended with more features. High throughput calculation
work flow are under dev now, and a more powerful post processing unit is also most addressed currently.





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow



	pymatflow package
	Subpackages
	pymatflow.abinit package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.abinit.abinit module

	pymatflow.abinit.dfpt module

	pymatflow.abinit.md module

	pymatflow.abinit.neb module

	pymatflow.abinit.opt module

	pymatflow.abinit.phonopy module

	pymatflow.abinit.static module

	Module contents





	pymatflow.base package
	Submodules

	pymatflow.base.atom module

	pymatflow.base.element module

	pymatflow.base.xyz module

	Module contents





	pymatflow.builder package
	Submodules

	pymatflow.builder.cluster module

	pymatflow.builder.slab module

	pymatflow.builder.tool module

	Module contents





	pymatflow.cp2k package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.cp2k.cp2k module

	pymatflow.cp2k.lr module

	pymatflow.cp2k.md module

	pymatflow.cp2k.mp2 module

	pymatflow.cp2k.neb module

	pymatflow.cp2k.opt module

	pymatflow.cp2k.phonopy module

	pymatflow.cp2k.static module

	pymatflow.cp2k.vib module

	Module contents





	pymatflow.dalton package
	Subpackages

	Module contents





	pymatflow.exciting package
	Module contents





	pymatflow.flow package
	Submodules

	pymatflow.flow.dev module

	Module contents





	pymatflow.gromacs package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.gromacs.gmx module

	Module contents





	pymatflow.lammps package
	Subpackages

	Module contents





	pymatflow.orca package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.orca.converge_multiplicity_orca module

	pymatflow.orca.geo_opt_orca module

	pymatflow.orca.single_point_orca module

	Module contents





	pymatflow.qe package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.qe.dfpt module

	pymatflow.qe.dielectric module

	pymatflow.qe.elastic module

	pymatflow.qe.md module

	pymatflow.qe.neb module

	pymatflow.qe.opt module

	pymatflow.qe.phonopy module

	pymatflow.qe.pwscf module

	pymatflow.qe.qe module

	pymatflow.qe.static module

	pymatflow.qe.tddfpt module

	Module contents





	pymatflow.remote package
	Submodules

	pymatflow.remote.rsync module

	pymatflow.remote.server module

	pymatflow.remote.ssh module

	Module contents





	pymatflow.siesta package
	Subpackages

	Submodules

	pymatflow.siesta.md module

	pymatflow.siesta.opt module

	pymatflow.siesta.phonon module

	pymatflow.siesta.phonopy module

	pymatflow.siesta.siesta module

	pymatflow.siesta.static module

	pymatflow.siesta.ts module

	Module contents









	Module contents












            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.abinit.base package


Submodules



pymatflow.abinit.base.dfpt module



pymatflow.abinit.base.electrons module



pymatflow.abinit.base.files module



pymatflow.abinit.base.guard module



pymatflow.abinit.base.input module



pymatflow.abinit.base.ions module



pymatflow.abinit.base.misc module



pymatflow.abinit.base.properties module



pymatflow.abinit.base.system module



pymatflow.abinit.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.abinit.post package


Submodules



pymatflow.abinit.post.md module



pymatflow.abinit.post.neb module



pymatflow.abinit.post.opt module



pymatflow.abinit.post.scf module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.abinit package


Subpackages



	pymatflow.abinit.base package
	Submodules

	pymatflow.abinit.base.dfpt module

	pymatflow.abinit.base.electrons module

	pymatflow.abinit.base.files module

	pymatflow.abinit.base.guard module

	pymatflow.abinit.base.input module

	pymatflow.abinit.base.ions module

	pymatflow.abinit.base.misc module

	pymatflow.abinit.base.properties module

	pymatflow.abinit.base.system module

	pymatflow.abinit.base.xyz module

	Module contents





	pymatflow.abinit.post package
	Submodules

	pymatflow.abinit.post.md module

	pymatflow.abinit.post.neb module

	pymatflow.abinit.post.opt module

	pymatflow.abinit.post.scf module

	Module contents











Submodules



pymatflow.abinit.abinit module



pymatflow.abinit.dfpt module



pymatflow.abinit.md module



pymatflow.abinit.neb module



pymatflow.abinit.opt module



pymatflow.abinit.phonopy module



pymatflow.abinit.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.base package


Submodules



pymatflow.base.atom module



pymatflow.base.element module



pymatflow.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.builder package


Submodules



pymatflow.builder.cluster module



pymatflow.builder.slab module



pymatflow.builder.tool module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.cmd package


Submodules



pymatflow.cmd.cp2k_parser module



pymatflow.cmd.lmpflow module



pymatflow.cmd.matflow module



pymatflow.cmd.matflow_abinit module



pymatflow.cmd.matflow_cp2k module



pymatflow.cmd.matflow_dftbplus module



pymatflow.cmd.matflow_qe module



pymatflow.cmd.matflow_siesta module



pymatflow.cmd.matflow_vasp module



pymatflow.cmd.postflow module



pymatflow.cmd.qe_parser module



pymatflow.cmd.structflow module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.cp2k.base package


Submodules



pymatflow.cp2k.base.atom module



pymatflow.cp2k.base.atom_ae_basis module



pymatflow.cp2k.base.atom_method module



pymatflow.cp2k.base.atom_optimization module



pymatflow.cp2k.base.atom_potential module



pymatflow.cp2k.base.atom_powell module



pymatflow.cp2k.base.atom_pp_basis module



pymatflow.cp2k.base.atom_print module



pymatflow.cp2k.base.bsse module



pymatflow.cp2k.base.debug module



pymatflow.cp2k.base.dft module



pymatflow.cp2k.base.dft_almo_scf module



pymatflow.cp2k.base.dft_auxiliary_density_matrix_method module



pymatflow.cp2k.base.dft_density_fitting module



pymatflow.cp2k.base.dft_efield module



pymatflow.cp2k.base.dft_external_density module



pymatflow.cp2k.base.dft_external_potential module



pymatflow.cp2k.base.dft_external_vxc module



pymatflow.cp2k.base.dft_kg_method module



pymatflow.cp2k.base.dft_kpoints module



pymatflow.cp2k.base.dft_localize module



pymatflow.cp2k.base.dft_low_spin_roks module



pymatflow.cp2k.base.dft_ls_scf module



pymatflow.cp2k.base.dft_mgrid module



pymatflow.cp2k.base.dft_periodic_efield module



pymatflow.cp2k.base.dft_poisson module



pymatflow.cp2k.base.dft_print module



pymatflow.cp2k.base.dft_qs module



pymatflow.cp2k.base.dft_real_time_propagation module



pymatflow.cp2k.base.dft_relativistic module



pymatflow.cp2k.base.dft_sccs module



pymatflow.cp2k.base.dft_scf module



pymatflow.cp2k.base.dft_scrf module



pymatflow.cp2k.base.dft_sic module



pymatflow.cp2k.base.dft_tddfpt module



pymatflow.cp2k.base.dft_transport module



pymatflow.cp2k.base.dft_xas module



pymatflow.cp2k.base.dft_xc module



pymatflow.cp2k.base.eip module



pymatflow.cp2k.base.embed module



pymatflow.cp2k.base.ext_restart module



pymatflow.cp2k.base.external_potential module



pymatflow.cp2k.base.farming module



pymatflow.cp2k.base.force_eval module



pymatflow.cp2k.base.glob module



pymatflow.cp2k.base.mixed module



pymatflow.cp2k.base.mm module



pymatflow.cp2k.base.mm_forcefield module



pymatflow.cp2k.base.mm_neighbor_lists module



pymatflow.cp2k.base.mm_periodic_efield module



pymatflow.cp2k.base.mm_poisson module



pymatflow.cp2k.base.mm_print module



pymatflow.cp2k.base.motion module



pymatflow.cp2k.base.motion_band module



pymatflow.cp2k.base.motion_cell_opt module



pymatflow.cp2k.base.motion_constraint module



pymatflow.cp2k.base.motion_driver module



pymatflow.cp2k.base.motion_flexible_partitioning module



pymatflow.cp2k.base.motion_free_energy module



pymatflow.cp2k.base.motion_geo_opt module



pymatflow.cp2k.base.motion_mc module



pymatflow.cp2k.base.motion_md module



pymatflow.cp2k.base.motion_pint module



pymatflow.cp2k.base.motion_print module



pymatflow.cp2k.base.motion_shell_opt module



pymatflow.cp2k.base.motion_tmc module



pymatflow.cp2k.base.multiple_force_evals module



pymatflow.cp2k.base.negf module



pymatflow.cp2k.base.optimize_basis module



pymatflow.cp2k.base.optimize_input module



pymatflow.cp2k.base.print module



pymatflow.cp2k.base.properties module



pymatflow.cp2k.base.pw_dft module



pymatflow.cp2k.base.pw_dft_control module



pymatflow.cp2k.base.pw_dft_iterative_solver module



pymatflow.cp2k.base.pw_dft_mixer module



pymatflow.cp2k.base.pw_dft_parameters module



pymatflow.cp2k.base.qmmm module



pymatflow.cp2k.base.rescale_forces module



pymatflow.cp2k.base.subsys module



pymatflow.cp2k.base.swarm module



pymatflow.cp2k.base.test module



pymatflow.cp2k.base.vibrational_analysis module



pymatflow.cp2k.base.xyz module
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pymatflow.cp2k.post package


Submodules



pymatflow.cp2k.post.bands module



pymatflow.cp2k.post.converge module



pymatflow.cp2k.post.md module



pymatflow.cp2k.post.opt module



pymatflow.cp2k.post.out module



pymatflow.cp2k.post.pdos module



pymatflow.cp2k.post.scf module



pymatflow.cp2k.post.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.cp2k package


Subpackages



	pymatflow.cp2k.base package
	Submodules

	pymatflow.cp2k.base.atom module

	pymatflow.cp2k.base.atom_ae_basis module

	pymatflow.cp2k.base.atom_method module

	pymatflow.cp2k.base.atom_optimization module

	pymatflow.cp2k.base.atom_potential module

	pymatflow.cp2k.base.atom_powell module

	pymatflow.cp2k.base.atom_pp_basis module

	pymatflow.cp2k.base.atom_print module

	pymatflow.cp2k.base.bsse module

	pymatflow.cp2k.base.debug module

	pymatflow.cp2k.base.dft module

	pymatflow.cp2k.base.dft_almo_scf module

	pymatflow.cp2k.base.dft_auxiliary_density_matrix_method module

	pymatflow.cp2k.base.dft_density_fitting module

	pymatflow.cp2k.base.dft_efield module

	pymatflow.cp2k.base.dft_external_density module

	pymatflow.cp2k.base.dft_external_potential module

	pymatflow.cp2k.base.dft_external_vxc module

	pymatflow.cp2k.base.dft_kg_method module

	pymatflow.cp2k.base.dft_kpoints module

	pymatflow.cp2k.base.dft_localize module

	pymatflow.cp2k.base.dft_low_spin_roks module

	pymatflow.cp2k.base.dft_ls_scf module

	pymatflow.cp2k.base.dft_mgrid module

	pymatflow.cp2k.base.dft_periodic_efield module

	pymatflow.cp2k.base.dft_poisson module

	pymatflow.cp2k.base.dft_print module

	pymatflow.cp2k.base.dft_qs module

	pymatflow.cp2k.base.dft_real_time_propagation module

	pymatflow.cp2k.base.dft_relativistic module

	pymatflow.cp2k.base.dft_sccs module

	pymatflow.cp2k.base.dft_scf module

	pymatflow.cp2k.base.dft_scrf module

	pymatflow.cp2k.base.dft_sic module

	pymatflow.cp2k.base.dft_tddfpt module

	pymatflow.cp2k.base.dft_transport module

	pymatflow.cp2k.base.dft_xas module

	pymatflow.cp2k.base.dft_xc module

	pymatflow.cp2k.base.eip module

	pymatflow.cp2k.base.embed module

	pymatflow.cp2k.base.ext_restart module

	pymatflow.cp2k.base.external_potential module

	pymatflow.cp2k.base.farming module

	pymatflow.cp2k.base.force_eval module

	pymatflow.cp2k.base.glob module

	pymatflow.cp2k.base.mixed module

	pymatflow.cp2k.base.mm module

	pymatflow.cp2k.base.mm_forcefield module

	pymatflow.cp2k.base.mm_neighbor_lists module

	pymatflow.cp2k.base.mm_periodic_efield module

	pymatflow.cp2k.base.mm_poisson module

	pymatflow.cp2k.base.mm_print module

	pymatflow.cp2k.base.motion module

	pymatflow.cp2k.base.motion_band module

	pymatflow.cp2k.base.motion_cell_opt module

	pymatflow.cp2k.base.motion_constraint module

	pymatflow.cp2k.base.motion_driver module

	pymatflow.cp2k.base.motion_flexible_partitioning module

	pymatflow.cp2k.base.motion_free_energy module

	pymatflow.cp2k.base.motion_geo_opt module

	pymatflow.cp2k.base.motion_mc module

	pymatflow.cp2k.base.motion_md module

	pymatflow.cp2k.base.motion_pint module

	pymatflow.cp2k.base.motion_print module

	pymatflow.cp2k.base.motion_shell_opt module

	pymatflow.cp2k.base.motion_tmc module

	pymatflow.cp2k.base.multiple_force_evals module

	pymatflow.cp2k.base.negf module

	pymatflow.cp2k.base.optimize_basis module

	pymatflow.cp2k.base.optimize_input module

	pymatflow.cp2k.base.print module

	pymatflow.cp2k.base.properties module

	pymatflow.cp2k.base.pw_dft module

	pymatflow.cp2k.base.pw_dft_control module

	pymatflow.cp2k.base.pw_dft_iterative_solver module

	pymatflow.cp2k.base.pw_dft_mixer module

	pymatflow.cp2k.base.pw_dft_parameters module

	pymatflow.cp2k.base.qmmm module

	pymatflow.cp2k.base.rescale_forces module

	pymatflow.cp2k.base.subsys module

	pymatflow.cp2k.base.swarm module

	pymatflow.cp2k.base.test module

	pymatflow.cp2k.base.vibrational_analysis module

	pymatflow.cp2k.base.xyz module

	Module contents





	pymatflow.cp2k.post package
	Submodules

	pymatflow.cp2k.post.bands module

	pymatflow.cp2k.post.converge module

	pymatflow.cp2k.post.md module

	pymatflow.cp2k.post.opt module

	pymatflow.cp2k.post.out module

	pymatflow.cp2k.post.pdos module

	pymatflow.cp2k.post.scf module

	pymatflow.cp2k.post.static module

	Module contents











Submodules



pymatflow.cp2k.cp2k module



pymatflow.cp2k.lr module



pymatflow.cp2k.md module



pymatflow.cp2k.mp2 module



pymatflow.cp2k.neb module



pymatflow.cp2k.opt module



pymatflow.cp2k.phonopy module



pymatflow.cp2k.static module



pymatflow.cp2k.vib module
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pymatflow.dalton.base package


Submodules



pymatflow.dalton.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.dalton package


Subpackages



	pymatflow.dalton.base package
	Submodules

	pymatflow.dalton.base.xyz module

	Module contents
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pymatflow.dftbplus.base package


Submodules



pymatflow.dftbplus.base.analysis module



pymatflow.dftbplus.base.driver module



pymatflow.dftbplus.base.electrondynamics module



pymatflow.dftbplus.base.excitedstate module



pymatflow.dftbplus.base.geometry module



pymatflow.dftbplus.base.hamiltonian module



pymatflow.dftbplus.base.hsd module



pymatflow.dftbplus.base.options module



pymatflow.dftbplus.base.parallel module



pymatflow.dftbplus.base.parseroptions module



pymatflow.dftbplus.base.resk module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.dftbplus package


Subpackages



	pymatflow.dftbplus.base package
	Submodules

	pymatflow.dftbplus.base.analysis module

	pymatflow.dftbplus.base.driver module

	pymatflow.dftbplus.base.electrondynamics module

	pymatflow.dftbplus.base.excitedstate module

	pymatflow.dftbplus.base.geometry module

	pymatflow.dftbplus.base.hamiltonian module

	pymatflow.dftbplus.base.hsd module

	pymatflow.dftbplus.base.options module

	pymatflow.dftbplus.base.parallel module

	pymatflow.dftbplus.base.parseroptions module

	pymatflow.dftbplus.base.resk module

	Module contents











Submodules



pymatflow.dftbplus.dftbplus module



pymatflow.dftbplus.md module



pymatflow.dftbplus.neb module



pymatflow.dftbplus.opt module



pymatflow.dftbplus.phonopy module



pymatflow.dftbplus.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.elk.base package


Submodules



pymatflow.elk.base.calculation_modes module



pymatflow.elk.base.execution module



pymatflow.elk.base.hamiltonian module



pymatflow.elk.base.inp module



pymatflow.elk.base.linear_response module



pymatflow.elk.base.math module



pymatflow.elk.base.mesh module



pymatflow.elk.base.output module



pymatflow.elk.base.scf module



pymatflow.elk.base.states module



pymatflow.elk.base.system module



pymatflow.elk.base.time_dependent module



pymatflow.elk.base.utilities module
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pymatflow.elk.post package


Submodules



pymatflow.elk.post.bands module



pymatflow.elk.post.converge module



pymatflow.elk.post.dos module



pymatflow.elk.post.md module



pymatflow.elk.post.neb module



pymatflow.elk.post.opt module



pymatflow.elk.post.pdos module



pymatflow.elk.post.phonon module



pymatflow.elk.post.phonopy module



pymatflow.elk.post.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.elk package


Subpackages



	pymatflow.elk.base package
	Submodules

	pymatflow.elk.base.calculation_modes module

	pymatflow.elk.base.execution module

	pymatflow.elk.base.hamiltonian module

	pymatflow.elk.base.inp module

	pymatflow.elk.base.linear_response module

	pymatflow.elk.base.math module

	pymatflow.elk.base.mesh module

	pymatflow.elk.base.output module

	pymatflow.elk.base.scf module

	pymatflow.elk.base.states module

	pymatflow.elk.base.system module

	pymatflow.elk.base.time_dependent module

	pymatflow.elk.base.utilities module

	Module contents





	pymatflow.elk.post package
	Submodules

	pymatflow.elk.post.bands module

	pymatflow.elk.post.converge module

	pymatflow.elk.post.dos module

	pymatflow.elk.post.md module

	pymatflow.elk.post.neb module

	pymatflow.elk.post.opt module

	pymatflow.elk.post.pdos module

	pymatflow.elk.post.phonon module

	pymatflow.elk.post.phonopy module

	pymatflow.elk.post.static module

	Module contents











Submodules



pymatflow.elk.dfpt module



pymatflow.elk.elk module



pymatflow.elk.elkflow module



pymatflow.elk.md module



pymatflow.elk.opt module



pymatflow.elk.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.exciting.base package


Submodules



pymatflow.exciting.base.input module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.exciting.post package


Submodules



pymatflow.exciting.post.bands module



pymatflow.exciting.post.converge module



pymatflow.exciting.post.dos module



pymatflow.exciting.post.md module



pymatflow.exciting.post.neb module



pymatflow.exciting.post.opt module



pymatflow.exciting.post.pdos module



pymatflow.exciting.post.phonon module



pymatflow.exciting.post.phonopy module



pymatflow.exciting.post.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.exciting package


Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.flow.calypso package


Submodules



pymatflow.flow.calypso.calypso module



pymatflow.flow.calypso.psoflow module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.flow.uspex package


Submodules



pymatflow.flow.uspex.uspex module



pymatflow.flow.uspex.uspflow module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.flow package


Submodules



pymatflow.flow.dev module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.gromacs.base package


Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.gromacs package


Subpackages



	pymatflow.gromacs.base package
	Module contents











Submodules



pymatflow.gromacs.gmx module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.lammps.base package


Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.lammps package


Subpackages



	pymatflow.lammps.base package
	Module contents
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pymatflow.octopus.base package


Submodules



pymatflow.octopus.base.calculation_modes module



pymatflow.octopus.base.execution module



pymatflow.octopus.base.hamiltonian module



pymatflow.octopus.base.inp module



pymatflow.octopus.base.linear_response module



pymatflow.octopus.base.math module



pymatflow.octopus.base.mesh module



pymatflow.octopus.base.output module



pymatflow.octopus.base.scf module



pymatflow.octopus.base.states module



pymatflow.octopus.base.system module



pymatflow.octopus.base.time_dependent module



pymatflow.octopus.base.utilities module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.octopus.post package


Submodules



pymatflow.octopus.post.bands module



pymatflow.octopus.post.converge module



pymatflow.octopus.post.dos module



pymatflow.octopus.post.md module



pymatflow.octopus.post.neb module



pymatflow.octopus.post.opt module



pymatflow.octopus.post.pdos module



pymatflow.octopus.post.phonon module



pymatflow.octopus.post.phonopy module



pymatflow.octopus.post.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.octopus package


Subpackages



	pymatflow.octopus.base package
	Submodules

	pymatflow.octopus.base.calculation_modes module

	pymatflow.octopus.base.execution module

	pymatflow.octopus.base.hamiltonian module

	pymatflow.octopus.base.inp module

	pymatflow.octopus.base.linear_response module

	pymatflow.octopus.base.math module

	pymatflow.octopus.base.mesh module

	pymatflow.octopus.base.output module

	pymatflow.octopus.base.scf module

	pymatflow.octopus.base.states module

	pymatflow.octopus.base.system module

	pymatflow.octopus.base.time_dependent module

	pymatflow.octopus.base.utilities module

	Module contents





	pymatflow.octopus.post package
	Submodules

	pymatflow.octopus.post.bands module

	pymatflow.octopus.post.converge module

	pymatflow.octopus.post.dos module

	pymatflow.octopus.post.md module

	pymatflow.octopus.post.neb module

	pymatflow.octopus.post.opt module

	pymatflow.octopus.post.pdos module

	pymatflow.octopus.post.phonon module

	pymatflow.octopus.post.phonopy module

	pymatflow.octopus.post.static module

	Module contents











Submodules



pymatflow.octopus.dfpt module



pymatflow.octopus.md module



pymatflow.octopus.octoflow module



pymatflow.octopus.octopus module



pymatflow.octopus.opt module



pymatflow.octopus.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.orca.base package


Submodules



pymatflow.orca.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.orca package


Subpackages



	pymatflow.orca.base package
	Submodules

	pymatflow.orca.base.xyz module

	Module contents











Submodules



pymatflow.orca.converge_multiplicity_orca module



pymatflow.orca.geo_opt_orca module



pymatflow.orca.single_point_orca module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.qe.base package


Submodules



pymatflow.qe.base.arts module



pymatflow.qe.base.cell module



pymatflow.qe.base.control module



pymatflow.qe.base.electrons module



pymatflow.qe.base.ions module



pymatflow.qe.base.system module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.qe.post package


Submodules



pymatflow.qe.post.bands module



pymatflow.qe.post.converge module



pymatflow.qe.post.dos module



pymatflow.qe.post.neb module



pymatflow.qe.post.opt module



pymatflow.qe.post.pdos module



pymatflow.qe.post.scf module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.qe.thermopw package


Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.qe package


Subpackages



	pymatflow.qe.base package
	Submodules

	pymatflow.qe.base.arts module

	pymatflow.qe.base.cell module

	pymatflow.qe.base.control module

	pymatflow.qe.base.electrons module

	pymatflow.qe.base.ions module

	pymatflow.qe.base.system module

	Module contents





	pymatflow.qe.post package
	Submodules

	pymatflow.qe.post.bands module

	pymatflow.qe.post.converge module

	pymatflow.qe.post.dos module

	pymatflow.qe.post.neb module

	pymatflow.qe.post.opt module

	pymatflow.qe.post.pdos module

	pymatflow.qe.post.scf module

	Module contents





	pymatflow.qe.thermopw package
	Module contents











Submodules



pymatflow.qe.dfpt module



pymatflow.qe.dielectric module



pymatflow.qe.elastic module



pymatflow.qe.md module



pymatflow.qe.neb module



pymatflow.qe.opt module



pymatflow.qe.phonopy module



pymatflow.qe.pwscf module



pymatflow.qe.qe module



pymatflow.qe.static module



pymatflow.qe.tddfpt module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.qmcpack package


Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.remote package


Submodules



pymatflow.remote.rsync module



pymatflow.remote.server module



pymatflow.remote.ssh module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.siesta.base package


Submodules



pymatflow.siesta.base.electrons module



pymatflow.siesta.base.ions module



pymatflow.siesta.base.properties module



pymatflow.siesta.base.system module



pymatflow.siesta.base.tbtrans module



pymatflow.siesta.base.transiesta module



pymatflow.siesta.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.siesta.post package


Submodules



pymatflow.siesta.post.bands module



pymatflow.siesta.post.converge module



pymatflow.siesta.post.md module



pymatflow.siesta.post.opt module



pymatflow.siesta.post.pdos module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.siesta package


Subpackages



	pymatflow.siesta.base package
	Submodules

	pymatflow.siesta.base.electrons module

	pymatflow.siesta.base.ions module

	pymatflow.siesta.base.properties module

	pymatflow.siesta.base.system module

	pymatflow.siesta.base.tbtrans module

	pymatflow.siesta.base.transiesta module

	pymatflow.siesta.base.xyz module

	Module contents





	pymatflow.siesta.post package
	Submodules

	pymatflow.siesta.post.bands module

	pymatflow.siesta.post.converge module

	pymatflow.siesta.post.md module

	pymatflow.siesta.post.opt module

	pymatflow.siesta.post.pdos module

	Module contents











Submodules



pymatflow.siesta.md module



pymatflow.siesta.opt module



pymatflow.siesta.phonon module



pymatflow.siesta.phonopy module



pymatflow.siesta.siesta module



pymatflow.siesta.static module



pymatflow.siesta.ts module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.structure package


Submodules



pymatflow.structure.crystal module



pymatflow.structure.molecule module



pymatflow.structure.neb module



pymatflow.structure.tools module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.third package


Submodules



pymatflow.third.aflow module



pymatflow.third.aseio module



pymatflow.third.mp module



pymatflow.third.nomad module



pymatflow.third.oqmd module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.variable package


Submodules



pymatflow.variable.group module



pymatflow.variable.variable module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.vasp.base package


Submodules



pymatflow.vasp.base.dipolecorrection module



pymatflow.vasp.base.electrons module



pymatflow.vasp.base.incar module



pymatflow.vasp.base.intraband module



pymatflow.vasp.base.ions module



pymatflow.vasp.base.kpoints module



pymatflow.vasp.base.lr module



pymatflow.vasp.base.orbitalmagnet module



pymatflow.vasp.base.poscar module



pymatflow.vasp.base.potcar module



pymatflow.vasp.base.start module



pymatflow.vasp.base.write module



pymatflow.vasp.base.xc module



pymatflow.vasp.base.xyz module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.vasp.post package


Submodules



pymatflow.vasp.post.bands module



pymatflow.vasp.post.converge module



pymatflow.vasp.post.dos module



pymatflow.vasp.post.md module



pymatflow.vasp.post.neb module



pymatflow.vasp.post.opt module



pymatflow.vasp.post.pdos module



pymatflow.vasp.post.phonon module



pymatflow.vasp.post.phonopy module



pymatflow.vasp.post.static module



Module contents





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
pymatflow.vasp package


Subpackages



	pymatflow.vasp.base package
	Submodules

	pymatflow.vasp.base.dipolecorrection module

	pymatflow.vasp.base.electrons module

	pymatflow.vasp.base.incar module

	pymatflow.vasp.base.intraband module

	pymatflow.vasp.base.ions module

	pymatflow.vasp.base.kpoints module

	pymatflow.vasp.base.lr module
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Pymatflow Guide

Pymatflow适合哪些人使用？

pymatflow的开发目的是为了实现大规模的高通量计算以及提高计算准备的效率。但这一切的前提是使用者要对背后的计算软件如quantum espresso、SIESTA、CP2K等有较为熟练的掌握，以保证合理使用本工具。

目前Pymatflow仅支持Linux平台，暂无支持Windows平台的打算。

## 简单示例

这里以一个简单的静态计算作为示例，展示如何使用Pymatflow来加速计算的准备工作:

`
~$ qe-scf.py -f CO2.xyz
`

即可自动生成用于QE的静态SCF输入文件并运行。

这里CO2.xyz有一点需要注意的是其中第二行需要以一定格式来定义cell以被Pymatflow读取:

`
3
cell: 10 0 0 | 0 10 0 | 0 0 10
C 0.0000000 0.000000 0.000000
O -1.160000 0.000000 0.000000
O 1.1500000 0.000000 0.000000
`

## Pymatflow支持的计算程序

Pymatflow可以自动生成许多常见的第一性原理计算程序，比如Quantum Espresso、CP2K、SIESTA、Abinit。未来将支持更多的程序。

## Pymatflow的安装

`
pip install git+https://gitlab.com/deqitang/pymatflow
`

## Pymatflow的定位

为了打造我自己的DFT模拟工作流，在本科毕业的那个夏天，我开始为几个DFT程序的常见任务编写成通用脚本来生成输入文件，该项目被命名为`emuhelper`。但是随着项目的推进我发现它有非常大的扩展空间，于是在研一开学后我利用课余时间对其进行开发和完善，并将其重新命名为`Pymatflow`。

由于我爱好开源项目，所以对商业的VASP我并没有在Pymatflow中进行支持，不过考虑到以后可能会使用VASP工作，便另外启动了一个叫做vaspstudio的项目来针对VASP构建我的工作流。

## 使用Pymatflow命令行的通式

`
xxx-xxx.py xxx
`

## Pymatflow之qe计算器

Pymatflow的qe计算助手开发比较完善，目前支持静态scf、nscf、能带、态密度、结构优化、过渡态搜索、pp.x各类计算等。

## Pymatflow之cp2k计算器

Pymatflow开发之初的cp2k输入文件生成核心非常小，但是逐渐作者发现cp2k的输入文件的分块、分级的结构可以用类的包含关系来反应，于是改写了输入文件生成核心的代码，这样的好处是使用cp2k的生成器会非常简单有逻辑，但是坏处是类非常多，导致内存占用较多。

为了平衡内存占用过多的缺点，在使用时，对于有需要处理大量不同结构的需求时，建议不要以为每一个结构定义一个`pymatflow.cp2k`对象的方式来批处理，而是仅定义一个`cp2k`类，然后通过`get_xyz`函数来迭代获取结构进行计算。

## Pymatflow之SIESTA计算器

Pymatflow对SIESTA的支持目前仅停留于siesta上，对transiesta、tbtrans及对应的输运计算模块的支持还在开发之中。

## Pymatflow之Abinit计算器

Abinit输入文件自带的多数据(multidata)模式没有得到Pymatflow的支持，因为作者对Abinit的使用并不太多对应的Pymatflow方面的支持还不是特别完善。

## Pymatflow之elk计算器

开发中

## Pymatflow之dalton计算器

开发中

## Pymatflow之orca计算器

开发中

## Pymatflow之lammps计算器

开发中

## Pymatflow之gromacs计算器

开发中

## 特定类型计算流程控制核心`pymatflow.flow`

`pymatflow.flow`中着力对一些特定类型的计算进行开发，比如势能面搜索等。


	`flow-pes.py`静态势能面搜索。




## 实用结构相关工具

结构转换工具:


	cif-to-xyz-modified.py`依赖于第三方工具`cif2cell


	cif-to-pdb.py


	pdb-to-cif.py


	xyz-modified-to-cif.py`依赖于第三方工具`vasp2cif [p.s. `xyz-modified-to-cif.py`位于vaspstudio项目中]


	xyz-modified-to-cif.py


	xyz-modified-to-crystal.py




结构信息分析工具:


	`xyzinfo`利用seekpath库来获取k点路径，以及晶体结构信息。




超胞构建工具:


	xyz-build-supercell.py




其它:


	`qe-fix-atom.py`且qe生成固定原子的xyz文件




## 服务器交互实用工具


	thq.py


	thpull.py


	thcancel.py


	thcmd.py


	threport.py


	sz-cmd.py


	sz-del.py


	sz-q.py


	sz-pull.py




## `CP2K`助手使用Wiki

除了命令脚本`cp2k-*.py`的使用，也可以利用助手来实现批量计算或者说高通量计算.  下面是一个简单示例。

`
from pymatflow.cp2k.opt import opt_run
task = opt_run()
task.get_xyz("xxx.xyz")
task.set_geo_opt()
task.geo_opt(directory="xxx")
`

## 各类工具使用Wiki

`pes-flow-static.py`

`pes-flow.py`的工作方式是，读取xyz文件，指定最后n个原子作为一个集合进行运动，对每个运动的镜像进行静态scf计算获取能量，然后作图。

注意`–xrange`指定的是运动原子的x坐标变化的**相对**变化范围，`–yrange`同理。该工具还会自动生成用于生成xyz轨道文件的bash脚本`get_traj.sh`(运行较慢)。xyz格式的轨道文件可以通过`xcrystal –xyz trajectory.xyz`可视化。

`pes-flow-relax.py`

目前`pes-flow-static.py`工具通过静态的scf计算来获取每个坐标点对应的能量。实际上还可以考虑在每个坐标点进行relax计算，relax的时候保持x和y不变，只允许z方向移动，这样得到的势能面对于判断吸附位点更有意义，因为在每个xy点上对z进行了优化，得到了对应xy上的能量最小的z。这个时候可以保证势能面上xy点对应的是最小能量状态。

那么该如何实用`pes-flow-relax.py`以及`pes-flow-static.py`呢? 很简单，我们需要准备一个包含体系结构的xyz文件，文件中包含有计算中所涉及到的所有原子，但是要注意，用于扫描势能面的要移动的原子或原子团簇需要放在xyz文件的最后，然后通过`–last-n-move`传递给`pes-flow-relax|static.py`脚本。然后还是老规矩xyz文件第二行要定义晶胞参数来工`Pymatflow`使用。

当然为了实现定制化的势能面计算，我们还需要给程序额外的参数。与几何优化relax有关的参数这里就不作阐述，我们来看看与势能面有关的参数。首先是前面有讲过的`–last-n-move`参数用于指定进行移动扫描的原子或团簇。然后就是设定扫描空间范围的`–xrange`、–yrange、–zshift、参数。xyz文件中的移动的原子的初始位置将作为定义扫描空间范围的参考位置，xrange确定了移动原子的x的相对变化范围和步长，比如`–xrange -2 2 0.5`表示所有移动的原子的坐标将在原始值+(-2)到原始值+(2)这个范围内进行改变，改变 的步长是`0.5 angstrom`。

`qe-get-matdyn-qpoints-from-bands-calc.py`

通过分析qe能带结构的输出来获取k点用与设置qe的matdyn.x计算中使用的q点。非常不错的方案。

注意再作能带计算的时候，如果pw.x的band类型计算的高对称点的设定是以crystal_b的方式进行，那么要注意在进行pw.x的band类型计算后，再用band.x计算后在band.x输出文件中，你会发现高对称点的坐标不一定一样了，因为band.x输出的k点坐标不是crystal_b类型，你会发现其类型被转换成了tpiba_b，单位是2pi/a。所以你会发现如果是四方晶胞，且a=8.82，c=6.22，时，crystal_b类型的A(0.5, 0.5, 0.5)在bands.x的输出文件中会对应于点(0.5, 0.5, 0.709)，0.5与0.709的比值恰好等于c与a的比值。因为crystal_b类型的kx, ky, kz的单位是对应的2pi/a, 2pi/b, 2pi/c，那么当转换为tpiba_b时，都以2pi/a为单位，则新的坐标肯定只有kx不会变，ky，kz均会变化，只不过这里四方a=b，那么ky坐标变化比例为1，也就不变了。但是c != a，于是kz变了。

然后此脚本会根据能带结构计算中的k点来给出matdyn.x计算用得到的q点，从Quantum Espresso官网给出的Summer school on [Advanced Materials and Molecular Modelling with Quantum ESPRESSO](http://qe2019.ijs.si/), Ljubljana, Slovenia, September 15-20, 2019教程的[Github仓库](https://gitlab.com/QEF/material-for-ljubljana-qe-summer-school)的Day-3/example1b的matdyn.Si.in文件中的q点设置我们可以初步判断matdyn.x的q点应该也是tpiba_b类型(我还不能完全确定!!!!!!!)，那么本脚本在给出q点的时候主要就要统一使用bands.x输出中的tpiba_b类型的k点，就算pw.x的band类型的计算输入文件中以crystal_b类型给出高对称点，我们也只需要利用到其中对应的#label注释，然后对应高对称点转化为tpiba_b后，也是在bands.x的输出中，所以在给出matdyn.x的qpint的时候我们以bands.x中的输出为准。

### QE处理声子谱

`qe-get-matdyn-qpoints-from-bands-calc.py`

通过分析qe能带结构的输出来获取k点用与设置qe的matdyn.x计算中使用的q点。非常不错的方案。

注意再作能带计算的时候，如果pw.x的band类型计算的高对称点的设定是以crystal_b的方式进行，那么要注意在进行pw.x的band类型计算后，再用band.x计算后在band.x输出文件中，你会发现高对称点的坐标不一定一样了，因为band.x输出的k点坐标不是crystal_b类型，你会发现其类型被转换成了tpiba_b，单位是2pi/a。所以你会发现如果是四方晶胞，且a=8.82，c=6.22，时，crystal_b类型的A(0.5, 0.5, 0.5)在bands.x的输出文件中会对应于点(0.5, 0.5, 0.709)，0.5与0.709的比值恰好等于c与a的比值。因为crystal_b类型的kx, ky, kz的单位是对应的2pi/a, 2pi/b, 2pi/c，那么当转换为tpiba_b时，都以2pi/a为单位，则新的坐标肯定只有kx不会变，ky，kz均会变化，只不过这里四方a=b，那么ky坐标变化比例为1，也就不变了。但是c != a，于是kz变了。

然后此脚本会根据能带结构计算中的k点来给出matdyn.x计算用得到的q点，从Quantum Espresso官网给出的Summer school on [Advanced Materials and Molecular Modelling with Quantum ESPRESSO](http://qe2019.ijs.si/), Ljubljana, Slovenia, September 15-20, 2019教程的[Github仓库](https://gitlab.com/QEF/material-for-ljubljana-qe-summer-school)的Day-3/example1b的matdyn.Si.in文件中的q点设置我们可以初步判断matdyn.x的q点应该也是tpiba_b类型(我还不能完全确定!!!!!!!)，那么本脚本在给出q点的时候主要就要统一使用bands.x输出中的tpiba_b类型的k点，就算pw.x的band类型的计算输入文件中以crystal_b类型给出高对称点，我们也只需要利用到其中对应的#label注释，然后对应高对称点转化为tpiba_b后，也是在bands.x的输出中，所以在给出matdyn.x的qpint的时候我们以bands.x中的输出为准。

## 关于各程序中K点的设置

此前已经将由seekpath生成高对称点以及K点路径集成到了能带计算和Phonopy声子谱计算中，但是我发现seekpath给出的k点对应的cell参数与输入的参数相比可能是变化了的，因此可能不值得信赖。

我打算将集成的seekpath生成k点部分改写为手动读取K点文件，然后以后计算时单独提供K点文件，如果要用seekpath，也可以用脚本生成可用的K点文件，然后pymatflow读取来进行计算。目前QE已经实现了手动读取，但是还没有移除掉内部的seekpath部分代码。

对于`Quantum ESPRESSO`有一个技巧就是:

在pw.x的bands类型计算的crystal_b类型的高对称点设置时，如果某个点后的 整数个连接点被设置为0，那么其效果是最后可以从bands.x的输出中查看到两个高对称点的xcoord是一样的。这是合理的，因为两个点之间的链接数为0，那么中间距离肯定就是0了。这样有一个好处就是，我们在设置$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z|X–R|M–A$类型的布里渊区K-Path的时候，我们可以设置高对称点$Z|X$、$R|M$中链接的$Z$和$X$以及$R$和$M$的点数为0，那么最后相对应的$Z$与$X$以及$R$与$M$点的xcoord就会是一样的，我们在作能带图的时候就可以用$Z|X$、$R|M$这样的符号来表示，很方便。并且我的qe.post.band已经能够自动处理这种情况，从pw.x的bands计算输入文件中读取高对称点符号，从bands.x输出中获得对应高对称点的xcoord，下一步就是很不错的一步，对以后的高对称点label和xcoord进行refine处理，如果发现某两个相邻点的xcoord一样，那么就将两个合并，丢掉一个xcoord，并且将两个label进行合并为”xxx|xxx”的形式。

在SIESTA的Bandsline模式中，我也想这样实现，但是不幸的是SIESTA中设置0个点来连接相邻高对称点时，计算输出的SystemLabel.bands文件中可以看到，程序直接从0个连接点处断开，后面的点就没输出了，意味着按照QE那种设置0个点链接断开点的技巧$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z|X–R|M–A$这样一条路径，最后只会计算输出$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z$，SIESTA读取到链接Z到X的点为0个时，就会舍弃后面的！！！！这个方法是行不通的，我又尝试了设置为1个点来链接，但是SystemLabel.bands文件末查到的对应两个高对称点的xcoord就不一样了，这不适合脚本向qe后处理那样自动处理。

**`post-xxx-phonoy.py`**的使用

–qpath`参数，与能带计算中的`–kpath`参数格式一样，尽管phonoy不需要单独设置每个高对称q点之间链接点的数量，但是为了使用习惯的一致性，–qpath`参数仍然需要–qpath ‘0.0 0.0 0.0 GAMMA 10’ ‘ 0.5 0.0 0.0 X |'`这样来设置。其中每个q点的最后一个值如果是"|”，那么表示其未与后面的q链接。如果不是”|”就表示是链接的。由于该值不会被脚本传递给Phonopy使用，因此除了”|”以外的任何合法字符都会被认为是表明是链接状态。

如果是在其它脚本中`–kpath`的每个k点的最后一个参数应该要么是”|”要么是一个整数，表示该点与后面的点断开或者以该整数个点进行链接。

### K点的单位类型

就像实空间坐标有直角坐标(Cartesian)和晶体坐标(Crystal又叫做分数坐标Fractional)一样，倒易空间的K点也有直角坐标和晶体坐标(有时也叫作reciprocal坐标)。QE的crystal_b、CP2K的B_VECTOR、SIESTA的ReciprocalLatticeVectors类型的BandLinesScale、Abinit的kpt、kptbounds，以及vasp设置rec类型的K点都是晶体坐标或者说reciproca primitive vector形式。这样的kx、ky、kz的单位长度其实就分别是b1、b2、b3。

QE的tpiba_b类型的K点就是直角坐标，kx、ky、kz的单位长度都是2pi/a。

晶体坐标类型的K点大多都是有理数，使用起来比较方便。

## 关于为什么，我的几何结构核心选取xyz结构:
* 由于我的计划会在pymatflow中实现许多对结构的操作，而我目前的几何只是只能支持我在Cartesian这样的直角坐标上进行操作。
* 另外，没有必要支持所有类型的结构文件的直接结构操作，我们以xyz文件(modified version)为核心进行操作，然后提供工具
# 将其转换为其它类型的结构文件就可以了。

## TODO


	VASP计算数据的提取，单独作PDOS、BAND图。


	QE考虑SOC，以及对应PDOS、BAND分析工具对SOC的支持。


	QE的DFPT计算声子谱的后处理，作图考虑”|”.


	phonopy声子谱数据的提取，额外作图。


	Abinit、提交脚本的支持。


	Abinit的Phonopy和能带测试。


	SIESTA的Phonopy和能带测试。
* 目前我在服务器上安装的SIESTA计算退出似乎有异常，在计算完一个disp后无法正常继续计算下一个disp，且仍然占用计算资源，我发现作业脚本应该没问题，或许是SIESTA安装有问题。


	CP2K能带后处理。


	一个单独的SeekPath模块用于为各类计算器准备K点，目前已经有了脚本，但是我想设计出模块，方便以后高通量计算使用。以前其实每个计算器都耦合了，但是我把它们移除了，打算单独抽出来，统一一个kpath的数据格式，来供各计算器使用。


	各类计算时间信息的分析。


	为各类计算编写保障性代码。


	QE的epsilon.x以及turbo_davidson.x、turbo_lanczos.x、turbo_spectrum.x已经写好了，但是需要测试。


	构建一个qe类，将其它如pwscf、ph.x、epsilon.x、projwfc.x单独抽象为类后包含到qe类中。


	将auto默认设置为在服务器上运行、


	将xyz类更进一步分离出来，与计算器的结构部分代码进一步解离。


	编写测试代码，可以改造一些base_xyz，让他除了能够从xyz文件获取结构，也能直接从一个python数据结构获取结构。




在对晶体材料的体相进行研究时，常会用到倒空间这个强有力的工具。在使用`Pymatflow`的过程中，所有设计倒空间高对称点路径的任务都以一个规范的形式进行管理。

在能带计算核声子谱计算中用到的高对称K点路径的数据结构`kpath`如下:

`python
[[kx, ky, kz, label, connect_indicator], ...] like [[0.0, 0.0, 0.0, 'GAMMA', 15], ...]
`

这是一个由高对称点组成的列表。列表同时包含了高对称点之间的连接信息。

Notes:



	如果一个K点的``connect_indicator`` 值为一个整数，那么它将通过该整数个点连接到下一个K点。








	如果一个K点的`connect_indicator 值是 `|，那么它与后面的K点处于断开状态。


	`kx, ky, kz`是倒空间K点坐标的分数坐标，亦或称作crystal格式。




Besides, users can preparing the corresponding high symmmetry path in a file with
such a format:

此外，用户可以将高对称点路径信息准备在文件中，`Pymatflow`可以读取并构建上述`kpath`信息。文件格式如下:

`Text
5
0.0 0.0 0.0 #GAMMA 15
x.x x.x x.x #XXX |
x.x x.x x.x #XXX 10
x.x x.x x.x #XXX 15
x.x x.x x.x #XXX 20
`

文件的第一行制定了文件后面给出的行数。

每一行对应于`kpath`数据结构中的一个元素:


	行中前三个元素对应于K点的x、y和z坐标


	行中第四个元素对应于K点的符号(需要是大写)


	行中第五个元素对应于K点与其后K点的连接关系，意义和上述`kpath`数据结构中一致




用户往往需要通过`–kpath-file`参数向`Pymatflow`的命令行工具(如`matflow`、postflow、structflow)指定包含有高对称K点的文件路径。要注意这里同样坐标必须是分数坐标。

## 关于各程序中K点的设置

此前已经将由seekpath生成高对称点以及K点路径集成到了能带计算和Phonopy声子谱计算中，但是我发现seekpath给出的k点对应的cell参数与输入的参数相比可能是变化了的，因此可能不值得信赖。

我打算将集成的seekpath生成k点部分改写为手动读取K点文件，然后以后计算时单独提供K点文件，如果要用seekpath，也可以用脚本生成可用的K点文件，然后pymatflow读取来进行计算。目前QE已经实现了手动读取，但是还没有移除掉内部的seekpath部分代码。

对于`Quantum ESPRESSO`有一个技巧就是:

在pw.x的bands类型计算的crystal_b类型的高对称点设置时，如果某个点后的 整数个连接点被设置为0，那么其效果是最后可以从bands.x的输出中查看到两个高对称点的xcoord是一样的。这是合理的，因为两个点之间的链接数为0，那么中间距离肯定就是0了。这样有一个好处就是，我们在设置$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z|X–R|M–A$类型的布里渊区K-Path的时候，我们可以设置高对称点$Z|X$、$R|M$中链接的$Z$和$X$以及$R$和$M$的点数为0，那么最后相对应的$Z$与$X$以及$R$与$M$点的xcoord就会是一样的，我们在作能带图的时候就可以用$Z|X$、$R|M$这样的符号来表示，很方便。并且我的qe.post.band已经能够自动处理这种情况，从pw.x的bands计算输入文件中读取高对称点符号，从bands.x输出中获得对应高对称点的xcoord，下一步就是很不错的一步，对以后的高对称点label和xcoord进行refine处理，如果发现某两个相邻点的xcoord一样，那么就将两个合并，丢掉一个xcoord，并且将两个label进行合并为”xxx|xxx”的形式。

在SIESTA的Bandsline模式中，我也想这样实现，但是不幸的是SIESTA中设置0个点来连接相邻高对称点时，计算输出的SystemLabel.bands文件中可以看到，程序直接从0个连接点处断开，后面的点就没输出了，意味着按照QE那种设置0个点链接断开点的技巧$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z|X–R|M–A$这样一条路径，最后只会计算输出$Gamma–X–M–Gamma–Z–R–A–Z$，SIESTA读取到链接Z到X的点为0个时，就会舍弃后面的！！！！这个方法是行不通的，我又尝试了设置为1个点来链接，但是SystemLabel.bands文件末查到的对应两个高对称点的xcoord就不一样了，这不适合脚本向qe后处理那样自动处理。

**`post-xxx-phonoy.py`**的使用

–qpath`参数，与能带计算中的`–kpath`参数格式一样，尽管phonoy不需要单独设置每个高对称q点之间链接点的数量，但是为了使用习惯的一致性，–qpath`参数仍然需要–qpath ‘0.0 0.0 0.0 GAMMA 10’ ‘ 0.5 0.0 0.0 X |'`这样来设置。其中每个q点的最后一个值如果是"|”，那么表示其未与后面的q链接。如果不是”|”就表示是链接的。由于该值不会被脚本传递给Phonopy使用，因此除了”|”以外的任何合法字符都会被认为是表明是链接状态。

如果是在其它脚本中`–kpath`的每个k点的最后一个参数应该要么是”|”要么是一个整数，表示该点与后面的点断开或者以该整数个点进行链接。

### K点的单位类型

就像实空间坐标有直角坐标(Cartesian)和晶体坐标(Crystal又叫做分数坐标Fractional)一样，倒易空间的K点也有直角坐标和晶体坐标(有时也叫作reciprocal坐标)。QE的crystal_b、CP2K的B_VECTOR、SIESTA的ReciprocalLatticeVectors类型的BandLinesScale、Abinit的kpt、kptbounds，以及vasp设置rec类型的K点都是晶体坐标或者说reciproca primitive vector形式。这样的kx、ky、kz的单位长度其实就分别是b1、b2、b3。

QE的tpiba_b类型的K点就是直角坐标，kx、ky、kz的单位长度都是2pi/a。

晶体坐标类型的K点大多都是有理数，使用起来比较方便。

## 几何结构核心选取xyz结构:


	由于我的计划会在pymatflow中实现许多对结构的操作，而我目前的几何只是只能支持我在Cartesian这样的直角坐标上进行操作。


	另外，没有必要支持所有类型的结构文件的直接结构操作，我们以xyz文件(modified version)为核心进行操作，然后提供工具将其转换为其它类型的结构文件就可以了。




## 各类工具使用Wiki

`pes-flow-static.py`

`pes-flow.py`的工作方式是，读取xyz文件，指定最后n个原子作为一个集合进行运动，对每个运动的镜像进行静态scf计算获取能量，然后作图。

注意`–xrange`指定的是运动原子的x坐标变化的**相对**变化范围，`–yrange`同理。该工具还会自动生成用于生成xyz轨道文件的bash脚本`get_traj.sh`(运行较慢)。xyz格式的轨道文件可以通过`xcrystal –xyz trajectory.xyz`可视化。

`pes-flow-relax.py`

目前`pes-flow-static.py`工具通过静态的scf计算来获取每个坐标点对应的能量。实际上还可以考虑在每个坐标点进行relax计算，relax的时候保持x和y不变，只允许z方向移动，这样得到的势能面对于判断吸附位点更有意义，因为在每个xy点上对z进行了优化，得到了对应xy上的能量最小的z。这个时候可以保证势能面上xy点对应的是最小能量状态。

那么该如何实用`pes-flow-relax.py`以及`pes-flow-static.py`呢? 很简单，我们需要准备一个包含体系结构的xyz文件，文件中包含有计算中所涉及到的所有原子，但是要注意，用于扫描势能面的要移动的原子或原子团簇需要放在xyz文件的最后，然后通过`–last-n-move`传递给`pes-flow-relax|static.py`脚本。然后还是老规矩xyz文件第二行要定义晶胞参数来工`Pymatflow`使用。

当然为了实现定制化的势能面计算，我们还需要给程序额外的参数。与几何优化relax有关的参数这里就不作阐述，我们来看看与势能面有关的参数。首先是前面有讲过的`–last-n-move`参数用于指定进行移动扫描的原子或团簇。然后就是设定扫描空间范围的`–xrange`、–yrange、–zshift、参数。xyz文件中的移动的原子的初始位置将作为定义扫描空间范围的参考位置，xrange确定了移动原子的x的相对变化范围和步长，比如`–xrange -2 2 0.5`表示所有移动的原子的坐标将在原始值+(-2)到原始值+(2)这个范围内进行改变，改变 的步长是`0.5 angstrom`。


Pymatflow的定位

为了打造我自己的DFT模拟工作流，在本科毕业的那个夏天，我开始为几个DFT程序的常见任务编写成通用脚本来生成输入文件，该项目被命名为emuhelper。但是随着项目的推进我发现它有非常大的扩展空间，于是在研一开学后我利用课余时间对其进行开发和完善，并将其重新命名为Pymatflow。

由于我爱好开源项目，所以对商业的VASP我并没有在Pymatflow中进行支持，不过考虑到以后可能会使用VASP工作，便另外启动了一个叫做vaspstudio的项目来针对VASP构建我的工作流。





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
General rules you should know while using Pymatflow


High symmetry line used in Electronic Band and Phonon Band

Research on solid state system usually revolves using the great tool of reciprocal
space. In Pymatflow, all the using of high symmetry point in reciprocal space goes
in a specific form.
The high symmetry k point path used in bands structure calculation or phonon band
structure calculation are always in format like this:

[[kx, ky, kz, label, connect_indicator], ...] like [[0.0, 0.0, 0.0, 'GAMMA', 15], ...]





It is a list of high symmetry kpoint along with the connecting information.
Notes:



	if connect_indicator in a kpoint is an integer, then it will connect to the following point through the number of kpoints defined by connect_indicator.


	if connect_indicator in a kpoint is ‘|’, then it will not connect to the following point.


	[kx, ky, kz] are all in crystal format(fractional coordinates) in reciprocal space.







Besides, users can preparing the corresponding high symmmetry path in a file with
such a format:

5
0.0 0.0 0.0 #GAMMA 15
x.x x.x x.x #XXX |
x.x x.x x.x #XXX 10
x.x x.x x.x #XXX 15
x.x x.x x.x #XXX 20





When you provide such file to pymatflow(usually by --kpath-file or --qpath-file),
Pymatflow will use it to bulid the corresponding data structure. Must be aware
that the x.x x.x x.x is in crystal coordinate(fractional coordinate)!





            

          

      

      

    

  

    
      
          
            
  
The usage with –auto = 0


About the th*.py scripts

in order to use th*.py scripts and sz-*.py scripts and the function of –auto=2 in running scripts(like qe-relax.py), you have to prepare a server_yh.conf file and server_pbs.conf in ~/.pymatflow/, in format like this:

[server]
ip = x.x.x.x
user = xxx
serverdir = /xx/xx/xx # like /THFS/home/xxx/
password = xxx
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