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DFT: ecuaciones de Kohn-Sham
En la teoŕıa del funcional de la densidad, se resuelven las ecuaciones de Kohn-Sham:

Ĥ(~r)ψn~k (~r) =
{
− ~2

2me
∇2
~r + V̂c + V̂xc

}
ψn~k (~r) = εn(~k)ψn~k (~r)

con V̂c el potencial electrostático clásico generado por núcleos y electrones y V̂xc, el

potencial de cambio y correlación.

• El objeto clave en la DFT es la densidad electronica: las funciones propias ψn~k no

representan electrones, pero la densidad que generan es una buena aproximación

a la densidad del estado fundamental del sistema.

• El potencial de cambio y correlación es desconocido: LDA, GGA, meta-GGA, ?.

• En sólidos es habitual tratar con la ecuación anterior únicamente a los electrones

de valencia.
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El método FPLAPW
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Las funciones de base parten el espacio en

dos zonas:

1. Los muffin tin (I), en los cuales

adquieren la forma de un desarrollo

en armónicos esféricos, recordando las

soluciones de un cálculo atómico.

2. El espacio intersticial (II), en el que la

densidad se expresa como combinación

lineal de ondas planas.

El método FPLAPW no aproxima la forma

del potencial en las cercańıas de los núcleos

(FP) gracias al empleo de ondas planas au-

mentadas (APW).

(3)



A. Otero de la Roza y V́ıctor Luaña Malta

El método FPLAPW – funciones de base

• LAPW: continuidad de la función y sus derivadas en la superficie de muffin.

φ
~k
~K
(~r) =


1√
V
ei(
~k+ ~K)·~r ~r ∈ I∑

lm

(
Aα,

~k+ ~K
lm uαl (r′, El,1) +Bα,

~k+ ~K
lm u̇αl (r′, El,1)

)
Ylm(r̂′) ~r ∈ Sα

Las enerǵıas El,1 deben ser cercanas a la enerǵıa de la banda que se representa.

Aparición de bandas fantasma (estados espúreos) cuando los términos B son

grandes.

• Para los estados de semicore, se añaden orbitales locales (LO).

• Es posible utilizar las antiguas funciones de base APW, incorporando para cada

una de ellas orbitales locales (lo) en cada átomo (método APW+lo).
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El método FPLAPW – caracteŕısticas

• Es uno de los métodos más precisos de los basados en la teoŕıa del funcional de

la densidad en sólidos.

• El potencial y la densidad son completos: no hay aproximaciones a la forma que

tienen.

• Tratamiento relativista completo del core, escalar relativista de la valencia.

Permite calcular sistemas con cualquier elemento de la tabla periódica.

• Ineficiente en el cálculo de sólidos moleculares.

• Cálculo de propiedades en el núcleo: ρ(0), EFG, desplazamientos qúımicos, etc.

• Más dif́ıcil trabajar con la base (L)APW que con ondas planas.
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Caracteŕısticas de WIEN2k

• WIEN2k está formado por una colección de programas, cada uno de los cuales

realiza una tarea espećıfica, y unidos a través de scripts.

• Sobre los scripts: interfaz web (w2web) o runwien.

• En la implementación actual, WIEN2k calcula: enerǵıas, estructura de bandas

y densidad de estados, fuerzas (incluido minimización de coordenadas internas),

constantes elásticas, interacción esṕın-órbita, factores de estructura, espectros

de emisión y absorción de rayos X, propiedades ópticas y análisis del enlace con

átomos en moléculas. También, espectros de vibración a través de un programa

externo.

• NO calcula: tensor de tensiones ni funciones de respuesta lineal.

• Paralelización en puntos-k y MPI.
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Instalación y configuración de WIEN2k

1. Instalación: el script siteconfig se encarga de manejar la compilación de todos

los componentes de WIEN2k.

2. Cada usuario debe ejecutar el script userconfig, en el directorio de instalación

de WIEN2k. Este script modifica el bashrc (cshrc).

3. Las utilidades adicionales se instalan por separado: XCrysDen, critic, runwien,...

4. Variables de entorno: WIENROOT y SCRATCH.
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Esquema general de WIEN2k

• Componentes (FORTRAN)

• Script de ejecución (x): re-

conoce el programa a ejecutar y

escribe el archivo que contiene

la descripción de las unidades

lógicas (def).

• Scripts de nivel superior: eje-

cutan varios programas con-

secutivamente. run lapw,

min lapw, init lapw, ...

• Interfaz: w2web y runwien.
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El servidor w2web
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Crear un cálculo nuevo: silicio
Cada nuevo cálculo genera un directorio. Todos los archivos tienen la misma ráız,

igual al nombre del directorio. Paralelización, polarización de esṕın, etc.
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Silicio: geometŕıa de la celda

• Input de la estructura con

structgen.

• A partir de un archivo cif,

el grupo espacial + lista de

atomos no equivalentes o red

+ lista de atomos.

• Radios de muffin: generados

automáticamente.
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Silicio: el archivo struct
El archivo Si.struct contiene la in-

formación acerca de la geometria de

la celda y el tamaño de las esferas de

muffin:

• Parametros de red, red de Bravais y

posiciones atómicas.

• Radios de muffin.

• Caracteristicas de la rejilla radial

atomica (ul(r), ρLM (r),...).

• Matrices de rotacion atomicas.

• Operaciones de simetria: se escriben

automaticamente durante la inicial-

izacion.
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Silicio: visualización con XCrysDen

XCrysDen (A. Kokalj y M. Causa, J. Mol. Graphics Modell., 17 (1999) 176–179) es

un programa de visualizacion que permite verificar la geometria introducida. Se

distribuye libremente (GPL) a traves de la pagina web

http://www.xcrysden.org/.

• Ademas de representar interactiva-

mente la estructura, permite calcu-

lar densidades electronicas, superfi-

cies de Fermi, etc.

• Ademas de WIEN2k, puede rep-

resentar estructuras calculadas con

otros codigos: crystal, PWscf, ...

• En WIEN2k, permite generar visual-

mente caminos en la 1BZ para dia-

gramas de estructuras de bandas.
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Silicio: inicialización – simetŕıa de la celda
• nn: calcula las distancias entre veci-

nos. Permite comprobar que no exis-

ten colisiones entre esferas de muffin.

• sgroup: encuentra el grupo puntual

y cualquier posible grupo espacial

mas favorable para el calculo. Gen-

era un nuevo struct que se puede

utilizar opcionalmente.

• symmetry: genera las operaciones

de simetria del grupo espacial, las

matrices de rotacion atomicas y los

terminos de la expansion LM de la

densidad y el potencial.
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Silicio: inicialización – la densidad inicial

ρ(r) =


∑

G ρGe
iG·~r ~r ∈ I∑

LM ρLM (r)YLM (r̂′) ~r ∈ Sα

• lstart: calcula las densidades

atomicas relativistas resolviendo las

ecs. Dirac-Fock atomicas. Input:

potencial xc y energia core-valencia.

• Potenciales xc estables: LDA, GGA-

PBE96, GGA-WC06 (muchos mas

experimentales).

• Separacion del core y valencia: leak-

ing del core.

• dstart: construye la densidad ini-

cial como superposicion de densi-

dades atomicas. Parametro gmax,

relacionado con la expresion de la

densidad en WIEN2k.
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Silicio: inicialización – la lista de puntos k

• kgen: genera la lista de puntos k.

Hay dos opciones: dar el número

completo de puntos k en la 1BZ o

introducir manualmente las dimen-

siones de la rejilla. El archivo klist

contiene las dimensiones de la rejilla

y el número de puntos k en la zona

irreducible. La rejilla puede ser de-

splazada del origen.
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Silicio: parámetros del SCF
En el SCF más sencillo, 5 programas se

ejecutan ćıclicamente:

• lapw0: calcula el potencial total a

partir de la densidad.

• lapw1: diagonaliza la matriz del

hamiltoniano y encuentra los valores

y vectores propios.

• lapw2: construye la densidad de va-

lencia a partir de los vectores propios.

• lcore: calcula los estados y la den-

sidad de core.

• mixer: mezcla la nueva densidad

con las densidades anteriores.
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Silicio: parámetros del SCF

Input de lapw0 (in0):

Input de lapw1 (in1):

Input de lapw2 (in2):

Input de mixer (inm):

Seguimiento del SCF: dayfile

Output del SCF: scf
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Silicio: estructura de bandas

(19)



A. Otero de la Roza y V́ıctor Luaña Malta

Silicio: densidad de estados
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Critic: análisis QTAIM de densidades en estado
sólido.

Caracteŕısticas de critic

• Completa herramienta para el

análisis de la densidad de WIEN2k:

topoloǵıa, integración, representa-

ciones gráficas...

• Acepta densidades de diversos

códigos de estados sólido además de

WIEN2k.

• Trabaja con otros campos escalares:

laplaciana, ELF, etc.

Input de critic
crystal

struct li.struct

clm li.clmsum

endcrystal

iws 1

auto newton 1e-15

grdvec

files 001-rho

plane 0 0 0 1 0 0 0 1 0

cpall

rho log 101 101 30

endgrdvec
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Runwien: una nueva interfaz para WIEN2k

Caractersticas de runwien

• Interfaz en modo texto para el cdigo

WIEN2k.

• Exploracin de parmetros de clculo y

superficies de energa potencial.

• Nuevas capacidades: constantes el-

sticas,...

• Sencillo de utilizar y modificar.

• ' 15000 lneas AWK.

• Extensa documentacin.

• Licencia GNU/GPL.

Etapas en WIEN2k

• Pre-SCF: simetra, tablas de vecinos,

densidad inicial,...

• SCF: resolucin iterativa de las ecua-

ciones de Kohn-Sham.

• Post-SCF: densidad de estados, di-

agrama de bandas,...

Complementa a w2web que es una

interfaz sencilla pero poco eficaz en

clculos de produccin.
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Runwien: una nueva interfaz para WIEN2k

Ejecución de WIEN2k

scf

prescf

critic etc.

dosplot bandplot

Crear .struct

nn
sgroup

lstart
...

lapw0

lapw1

lapw2

...

runwien.awk, 5729 ĺıneas de código y

49 scripts adicionales.

Entrada de runwien.awk

general
lattice H
equiv list Be

0.6666667 0.3333333 0.75
0.3333333 0.6666667 0.25

end equiv list
cell parameters 4.321\

4.321 6.77 90 90 120
rmt 1.55/1.75/0.10
rkmax 7.0
kpts 5000

end general
initialization

xcpotential ggapbe96
ecoreval -10.0

end initialization
prescf default
scf default
bandplot default
critic

newton 1e-15
noiws 4

end critic
synopsis default
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Bibliograf́ıa

• Gúıa de usuario de WIEN2k, lista de correo y FAQ, en la página web del

programa, http://www.wien2k.at/.

• S. Cottenier, DFT and the family of LAPW methods: a step by step introduction.

Un breve texto de introducción a DFT y el método LAPW, que se puede encontrar

en la misma página.

• K. Schwarz, P. Blaha, G. K. H. Madsen, Comp. Phys. Commun. 147 (2002)

71. El último art́ıculo que describe el programa.

• J. C. Slater, Phys. Rev. 45 (1934) 794. El método APW original.
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