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一、简介



What is Quantum Espresso?

1. 高效&开源(免费！)的物理材料模拟软件包

2. 使用量子力学方法进行纳米尺度体系的模拟
(~1000电子）

3. 基于密度泛函理论（DFT）计算材料电子性质

4. 主要使用赝势（Pseudopotentials）和平面波
基组（Plane Waves）作为其主要计算方法

5. 拥有大量开源计算模块：溶剂化模型environ等



What Can Quantum Espresso Do?

1.晶体结构计算

2.电子性质计算: 能带，态密度

3. 分子动力学计算

4. 光谱性质计算

5. 量子输运等其他计算



How to apply a QE calculation?

晶体结构建模
1.选择合适的赝
势和交换关联函

2.准备输入文件
和任务脚本

3.调用合适的执
行程序

4.对结果进行分
析和后处理材料性质



晶体结构建模

http://jp-minerals.org/vesta/en/download.htmlhttps://legacy.materialsproject.org/

1.可视化：VESTA（免费！）

3.可视化：Material Studio（付费）

2.Python库：ASE（开源）

https://wiki.fysik.dtu.dk/ase/

建模软件数据库

1.Material project（晶体）

3.PubChem（分子）

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/

2.COD（晶体）

http://www.crystallography.net/cod/



1.1.1晶体结构建模：下载结构



1.1.2晶体结构建模：编辑结构

2.打开.vasp格式，编辑结构
Edit-Edit Data-Structure Parameters

1.转化成.vasp格式：
File-Export Data-.vasp格式



1.1.2晶体结构建模：编辑结构

2.打开.vasp格式，编辑结构
Edit-Edit Data-Structure Parameters

3.编辑完成后导出：
File-Export Data-.vasp格式



选择合适的赝势
和交换关联函

交换关联泛函 赝势

    为了减少计算量，对内层（非价
电子）电子和核对价电子的作用打包
起来简化成一个简单的势
    赝势通常是通过拟合方法构造的，
以确保它在原子核外的行为与实际的
电子相互作用在某种程度上是一致的

Kohn-Sham 
Equation

膜守恒赝势

超软赝势

投影缀加波贋势



1.2.1 输入文件

管理设置：
计算模式，输入输出

目录等 体系设置：
原子数量，截断能，
自旋，占据计算等

电子步设置：
电子步收敛标准，新
的密度混合比例等

离子步设置：
离子步移动步长等

元素以及赝势设置

布里渊区采样精度
晶格参数

原子坐标

Bing搜索：pw.x



二、实操



请大家下载 MobaXterm（用bing搜索）

https://mobaxterm.mobatek.net/download-home-edition.html

①安装：

②登录设置：

第一步：点击Session图
标，弹出Settings界面

第二步：点击SSH图标按照下图，
修改host、username和Port

③输入密码（密码是
盲打！）：

高性能集群使用手册 (shanghaitech.edu.cn)

IP(remote host): 
10.15.78.129

本次培训使用的账号仅为教学

使用，后续大家需要申请高性

能平台计算账号:
高性能账号申请 (shanghaitech.edu.cn)

https://it.shanghaitech.edu.cn/2022/0722/c8851a711935/page.htm
https://it.shanghaitech.edu.cn/8850/list.htm


1.复制例子目录为自己的目录

cp  –r  20231130  xiety(你自己
想要创建的目录) 

2.打开自己的目录

cd xiety(你自己想要创建的目录) 

3.列出当前的目录(自己的目录）下的内容

ls

0.列出当前的目录下的内容

ls



计算例子

课后例子 实操例子 赝势文件包 Python程序包实操例子结果

Linux 基本操作:

1.打开目录： cd {目录名}

2.返回上一级目录： cd ..

3.打开文件： vi {文件名}

4.在文件中编辑： 按下i，↑↓←→移动光标，在光标位置进行输入/修改

5.保存对文件的编辑：按下ESC，然后同时按下shift和“：”两个键，输入wq并回车

6.编辑文件但是不保存：同5，但是输入q！并回车



计算流程

晶体结构优化

和实验值进行对比，
选择合适赝势和泛函

优化后的结构

能带计算

态密度计算

声子谱计算

吸收谱计算

MD计算

。。。
晶格原子性质



1.relax输入文件

2.赝势

3.提交任务的bash脚本

2.1 晶体结构优化——relaxation计算

                                      以Si为例

1. cd demo-Si-relax  （进入该目录）
2. ls（列出该目录下所有文件）

准备
文件

PBE交换关联泛函
膜守恒赝势

relax输入文件 赝势提交任务的bash脚本



2.1.1 relaxation 输入文件

1. vi in_relax （打开文件）
2. Shift键和“：”同时按，按完以
后wq加回车   （保存并且退出）

模式为relax

原子数量
元素数量

Scf收敛标准

元素；相对原子质量；赝势名称

在布里渊区k点采样个数

晶胞参数

原子位置



2.1.2 提交任务bash脚本

1. vi job_script（打开文件）
2. Shift键和“：”同时按，按完以
后wq加回车   （保存并且退出）

计算任务名称
计算调用节点数和核数

计算预计时间

计算节点分区

计算relax的执行程序 输入文件 输出文件

计算需要加载的模块



2.1.3 提交任务

1. qsub job_script（提交bash脚本）

2.  qstat （查看脚本运行情况）



2.1.4 查看优化的结构

1. python  ../scripts/qein2car.py  in_relax  xsf
（从输入文件提取优化前的结构）

2. python  ../scripts/read_qeout_relax.py  out_relax 
（从输出文件提取优化后的结构）

3. VESTA  in_relax.xsf  out_relax.xsf 
 （用VESTA可视化结构）



1.bands输入文件

2.赝势

3.提交任务的bash脚本

2.2 电子结构计算——能带计算

                                      以Si为例

1. cd demo-Si-bands  （进入该目录）
2. ls（列出该目录下所有文件）

准备
文件

Relax计算得到
的波函数文件

注意：bands计算需要在relax计算
后得到的波函数基础上进行计算，因
此在实际计算中需要和relax计算在
同一个文件夹内进行



2.2.1 bands 输入文件

1. vi in_bands （打开文件）
2. Shift键和“：”同时按，按完以
后wq加回车   （保存并且退出）

模式为bands

nbnd数量：允带数量*1.2



2.2.1 bands 输入文件

在布里渊区k点路径

https://www.densityflow.com/

brillouin_zones.pdf (mit.edu)

http://web.mit.edu/espresso_v6.1/i386_linux26/qe-6.1/Doc/brillouin_zones.pdf


2.1.2 提交任务bash脚本

1. vi job_script（打开文件）
2. Shift键和“：”同时按，按完以
后wq加回车   （保存并且退出）

计算任务名称
计算调用节点数和核数

计算预计时间

计算节点分区

计算bands的执行程序 输入文件 输出文件



2.2.3 查看结果

python ../scripts/titledbandstrv5.1.py out_bands 4 4 4（画出能带）

K_point number: 17 VS 41 

K点采样数量越多，能带计算的精度越高



1.relax输入文件（自己
构建）

2.赝势（psp中复制）

3.提交任务的bash脚本

3.1 晶体结构优化——计算一个大体系

准备
文件



2.1.1 relaxation 输入文件

模式为relax

原子数量（需要修改）
元素数量（需要修改）

元素；相对原子质量；赝势名称

在布里渊区k点采样个数：改为3 3 2

晶胞参数

原子位置



2.1.2 提交任务bash脚本

1. vi job_script（打开文件）
2. Shift键和“：”同时按，按完以
后wq加回车   （保存并且退出）

计算调用节点数和核数（跨节点计算）
计算预计时间（更长）

计算节点分区

计算relax的执行程序 输入文件 输出文件

计算需要加载的模块



https://www.quantum-espresso.org/ https://github.com/QEF/q-e

http://bbs.keinsci.com/

https://xh125.github.io/archive/?tag=QUANTUM
+ESPRESSO

https://www.youtube.com/
@realquantumnerd/videos



关于提高计算精度的方法：（需要和计算成本进行取舍）

1. 选择高精度的赝势和交换关联泛函

2. 选择布里渊区较密集的K点采样

3. 选择较大的截断能



关于VESTA配置：
1. 申请一个超算账号
2. 右侧命令行输入mkdir ~/bin
3. 右侧命令行输入cd ~/bin
4. 左侧导航栏打开bin，上传VESTA-gtk3.tar
5. 右侧命令行输入tar –xvf VESTA-gtk3.tar
6.右侧命令行输入ln  -s VESTA-gtk3/VESTA .
7.（查看自己所在绝对路径）：右侧命令行输入pwd
     （返回/hpc/data/home/hpc_train/bin）返回值依人而定
8. (配置环境变量) vi ~/.bashrc
9. 在最后输入： export PATH= /hpc/data/home/hpc_train/bin:$PATH
10. Esc然后shift+“：”然后wq保存退出
11.右侧命令行输入bash

关于VESTA使用：
VESTA {你需要查看的文件名}


