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INTRODUCCION A VASP

USO DE VASP EN CLUSTER KNL

El software Vienna Ab Initio Simulation Package (VASP por sus
siglas en inglés) desarrollado en el lenguaje de programacién FOR-
TRAN, se utiliza para modelacion, para caracterizar materiales me-
diante métodos Ab Initio. Los sistemas cristalinos que pueden ser
modelados con VASP resuelven la ecuacion de Schrédinger por me-
dio de teoria de la densidad funcional (DFT) o Hartree-Fock (HF), de
esta forma se puede calcular el estado fundamental electrénico de
cualquier sistema cristalino.

En este libro se describen los pasos basicos para realizar calculos Ab
Initio utilizando VASP.

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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INTRODUCCION A VASP

USO DE CIF2CELL

En el cluster HPC KNL, se cuenta con el script cif2vasp.sh, para conver-
tir el archivo de cristalografia extension m.cif en los archivos de entrada
para VASP que son los archivos @ POSCAR, POTCAR, INCAR, KPOINTS .

Utilizaremos como ejemplo el compuesto C;H,O como se muestra en
la Figura 1.

HM:P 1 21/n 1 #14
a=9.4234
b=5.9394
c=10.9884

Figura 1.
Cristal C,H,0.

Una vez iniciada la sesion en el cluster KNLA en la terminal B8, para conver-
tir el archivo ®.cif se ejecutan el script como que se muestra a continuacion:

user@rogueone ~]$cif2vasp.sh C8H50.cif
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