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INTRODUCCION A CRYSTAL 14

USO DE CRYSTAL 14 EN CLUSTER KNL

Este software es una implementacién de los métodos Ab initio. Su pri-
mera version Crystal 88 fue implementada hace 30 afios, después se han
desarrollado siete versiones mas hasta la que se emplea actualmente.

Este software puede utilizarse para el calculo de propiedades en varios
tipos de compuestos caracterizados por su periodicidad, por ejemplo,
en unadimension (cuasilineal y polimeros hélicos, nanotubos), en dos
dimensiones (monocapas, slabs), en tres dimensiones (cristales, so-
luciones sélidas, sistemas substitucionales desordenados) y en una
forma limitada las moléculas.

En este manual se describe el uso del software Crystal 14, para realizar
el calculos Ab Initio de polimeros.

PREPARACION DE MOLECULAS
POR ANALIZAR

Para realizar el calculo, se necesita de un archivo de cristalografia en
formato CIF, es decir con extension @.cif.
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USO DE CIF2CELL

En el cluster HPC KNL se cuenta con el script cif2crystall4.sh para
convertir el archivo de cristalografia extension ®.cif en un archivo de
entrada para Crystal 14 de extension @.d12.

Una vez iniciada la sesién en el cluster 8KNL en la terminal > para
convertir el archivo ®.cif se ejecutan el script como que se muestra
a continuacion:

OTA

Se recomienda crear un directorio por molécula a analizar para evitar
confusién en los archivos que se generan. Por ejemplo, si el archivo de
la molécula se llama benzene.cif y esta en su directorio m# crear el
directorio Wbenzene, copiar el archivo ®cif y convertir en formato
Crystal 14 como se describe a continuacion:

[user@rogueone ~]$Smkdir benzene

[user@rogueone ~]$cd benzene

[user@rogueone benzene]$cp ~/benzene.cif ./
[user@rogueone benzene]Scif2crystall4.sh benzene.cif

Una vez ejecutado el script cif2crystal.sh se generan los archivos
de entrada de Crystal 14, esto se puede comprobar listando los ar-
chivos que se generan, como se muestra a continuacién:

[user@rogueone ~]$ls

archivo.d12 archivo.cif
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