WIEN2K - FAQs

Problémy a reSeni pro program Wien2k

Problémy

« Chci pocitat programem Wien2k na MetaCentru.
Maém na svém pocitaci systém MS Windows a nemdm nainstalovany X-server pro X-windows.

« Chci pocitat programem Wien2k na Met ntru.
Mam na svém pocitaci systém Linux nebo Unix (mohu zobrazit graficky vystup z MetaCentra).

« Pri inicializaci Spatné funguje procedura sgroup
e Prvni cvkl koncil pred¢asné (vétSinou hn l1apwO
v souboru case.dayfile se objevila hlaSka Segmentation fault

» Pouzivate skute€né podporovanou verzi programu Wien2k-08? Pozor na kompatibilitu ...
» Mam jiny problém
» Chci jen rychle zkusit néjaky vypocet a nechce se mi €ekat na frontu
» Jak spoustét vypolty pomoci fronty?
» Vysledky mych vypo¢tl zabiraji pfili§ mnoho paméti
Reseni

Q: Chci pocitat v programu Wien2k na MetaCentru.
Mam na svém pocitaci systém MS Windows a nemam nainstalovany X-server pro X-
windows (napi. X-Win32).

A: Jde to, ale nebudete schopni vyuzit v§ech moznosti, které Vam MetaCentrum nabizi. Za¢néte tim, ze si zafidite ucet
na stroji skirit.ics.muni.cz. Ve svém domovském adresafi (naptiklad Zhome/manik/) si ztid'te adresat TiC a spust'te
Wien2k.

Vase ptikazova fadka bude vypadat takto (misto manik si doplite své uzivatelské jméno):

$ pwd

/home/manik

mkdir TiC

cd TiC

module add wien2k

w2web
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Postup pfi prvnim spusténi w2web:

Pocita¢ se Vas zepta na piihlasovaci jméno a heslo pro w2web (wien to web), které si zvolte netrividlni. Ostatni tidaje
nechte takové, jaké jsou prednastavené. Jestlize pocita¢ hlasi

w2web failed to bind port 7890 - port already in use!

You may want to try w2web -p portnumber

pak Vam nezbude neZz smazat profil .w2web zkusit to znovu takto:

$rm -r ~/.w2web

$ w2web -p 7891

vvvvv

tak je to nejspi§ zplisobeno jinymi uzivateli, ktefi po sob& zapomnéli proces w2web zabit. Neztézujte prosim vy sami
dalsim uzivatelim programu WIEN2k praci a vZdy, kdyZ se po ukonceni prace s w2web odhlasite, zadejte jesSté dva
prikazy:

$ ps -u manik

PID TTY TIME CMD

19082 pts/0 00:00:00 bash

19141 ? 00:00:00 w2web

19142 pts/0 00:00:00 ps

$ kill 19141
Tim po sob¢ proces w2web zabijete.

Na svém vlastnim pocitaci si pak spustite internetovy prohlize¢ (Internet Explorer, Mozilla, Firefox, Opera...) a jako
adresu zadate http://skirit.ics.muni.cz:7890

vvvvv



Execution >>

Session: TiC
/susi/pblaha/lapw/TiC refresh

Tue May 24 09:17:06 2005
ETATUS: idl=s
norsfrech

StructEdit fsusi/pblahallapw/Ti

StructGenm

You have to click "Save Structure” for changes to take effect!
Save Structure I

StructGen™
initialize calc.
run SCF Title: ITiC
gingls prog. Lattice: Spacegroup: 225 Fm-3m_
optimize (W cia)
mini. positions F L
F |
Utils. == B
— cxy
Tasks >> CYZ
Xz
Files == R
struct file(s) H
input files 1_F1 # Spacegroups from Bilbao Cryst Server
output files Lattice parametersin |2 -
SCEF files

Session Mgmt. >>
change session

a=|a.3zsnnnn3s b=|d.3zsuunn3s C=}4.328000038

a=|90.000000 b=|S0.000000 g=|S0.000000

hange di .
Ehg:g: iI'IIfrD Inequivalent Atoms: 2
Atom1:ti |1 Z=322.0 RMT=|2.ncruu remove atom
Configuration Pos 1: x=|n.onuunnnn y=|n.nnnonuun z=|n.uunnnnnn =<— edit only this
Usersguide position!
himl-Version
pdi-Version Atom 2:|c | Z=so RMT=[1.3000 remove atom
Pos 1: x=|n.5nuunnnn y=|n.5nnnnuuu 2=|n.5mnnnnn <— edit only this
position!
add an atom

Number of symmetry operations: |43 R

You have to click "Save Structure” for changes lo take effect!
Save Structure |

*

Po zadani svého uzivatelského jména a hesla pro w2web uZ budete postupovat podle manuélu k programu Wien2k, ktery

si Ize stahnout na adrese www.wien2k.at/reg_user/textbooks/ a v ptipadé problémi se podivat do FAQ nebo
zadat dotaz do mailing-listu (vSe na strankach www.wien2k.at).

Q: Chci pocitat v programu Wien2k na MetaCentru.
Mam na svém pocitaci systém Linux (mohu zobrazit graficky vystup z MetaCentra).

A: Zacnéte tim, ze si zafidite ucet na stroji skirit.ics.muni.cz. Na tento stroj (nebo na jiny vami preferovany) se pak
muzete ptihlasit pomoci

$ ssh -X mojeUzivatelskeJdmeno@skirit.ics.muni.cz

Piepina¢ -X u ssh (secure shellu) automaticky zajisti, Ze budete moci zobrazovat grafiku bez jakychkoliv dalSich
nastaveni.

Ve svém domovském adresafi (napiiklad Z7home/manik/) si ziid'te adresatr TiC a spustte Wien2k.
Vase piikazova tadka bude vypadat takto (misto manik si dopliite své uzivatelské jméno):
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$ pwd

/home/manik

mkdir TiC

cd TiC

module add wien2k
w2web

LR

Postup pii prvnim spusténi w2web:

Pocitac se Vas zepta na prihlasovaci jméno a heslo pro w2web (wien to web), které si zvolte netrivialni. Ostatni Gdaje
nechte takové, jaké jsou pfednastavené. Jestlize pocita¢ hlasi

w2web failed to bind port 7890 - port already iIn use!

You may want to try w2web -p portnumber

pak Vam nezbude nez smazat profil .w2web zkusit to znovu takto:

$ rm -r ~/_.w2web

$ w2web -p 7891

vvvvv

tak je to nejspi$ zplsobeno jinymi uzivateli, ktefi po sobé zapomnéli proces w2web zabit. NeztéZujte prosim vy sami
dalsim uzivatelim programu WIEN2k praci a vzdy, kdyz se po ukonceni prace s w2web odhlasite, zadejte jesté dva
ptikazy:

$ ps -u manik

PID TTY TIME CMD

19082 pts/0 00:00:00 bash

19141 ? 00:00:00 w2web

19142 pts/0 00:00:00 ps

$ kill 19141
Tim po sobé& proces w2web zabijete.

Dale spustite na stroji skirit (nebo jiném vami preferovaném stroji) prohlize¢ Mozilla. Napiste
$ module add mozilla
$ mozilla &

Spusti se prohlize¢ Mozilla. Do pole adresy prohlizece zadate http://skirit.ics.muni.cz:7890

vvvvv



Session: TiC Tue May 24 091706 2005
STATUS: dl=

/susi/pblaha/lapw/TiC refresh  norefresh

StructEdit fsusi/pblahallapw/Ti

StructGenm

You have to click "Save Structure” for changes to take effect!
Save Structure I

Execution >>

StructGen™
initialize calc.
run SCF Title: [Tic
gingls prog. Lattice: Spacegroup: 225 Fm-3m_
optimize(V c/a)
N =3 ...
mini. positions F
F I
Utils. >> B
CHY
Tasks >> CYZ
CXZ
Files »> R
struct file(s) H _
input files 1_F1 \#| Spacegroups from Bilbao Cryst Server
output files Lattice parameters in |,& |
SCE fles a=}1.328000038 b=1.328000038 €=}1.328000038
Session Magmt. >> a=|9|:r.u{mnnu b=|90.uunuun £=/20.000000
change session
hange di .
Eh::g: in'frﬂ Inequivalent Atoms: 2
Atom1:ti |1 Z=322.0 RMT=|2.ncruu remove atom
Configuration Pos 1: x=|n.onuunnnn y=|n.nnnonuuﬂ z=|n.uunnnnnn =<— edit only this
Usersguide position!
himl-Yersion
pdi-Version Atom 2:|c | Z=so RMT=[1.3000 remove atom
Pos 1: x=|n.5nuunnnn y=|n.5nnnnuun 2=|n.5unnnnnn <— edit only this
position!
add an atom

Number of symmetry operations: | 48 R

You have to click "Save Structure” for changes lo take effect!
Save Structure |

*

Po zadani svého uZivatelského jména a hesla pro w2web uz budete postupovat podle manualu k programu Wien2k, ktery

si Ize stahnout na adrese www.wien2k.at/reg_user/textbooks/ a v ptipadé problémi se podivat do FAQ nebo
zadat dotaz do mailing-listu (vSe na strankach www.wienZ2k.at).

Mate jesté moznost vyuzit skvélé moznosti programu XCrysDen pro vizualizaci vaSich struktur a vysledkil vypoctu.
Zadejte

$ cd TiC

$ module add xcrysden

$ xcrysden &

a vyberte ze zalozky File / Open WIEN2k / Open WIEN2k Struct File / TiC.struct. Pokud Vam bézi w2web, muzete si
strukturu v programu XCrysDen prohlédnout i kliknutim na view structure v zalozce Utils.
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sl =w XCrySDem: TiC struct

Podobny obrazek pro TiC.struct mizete ziskat, kdyZ po nadéteni struktury stisknete ¢ (crystal cell) a s (atomic Symbols).
Ve vyznaceném Cerveném kolecku jsou dva médy: Preset a Logic. Zvolte Logic a vypnéte STICK. Nakonec miZzete
zménit barvu pokladu z ¢erné na jinou kliknutim na ramecek uplné vlevo nahote.

Q: Pri inicializaci Spatné funguje procedura sgroup

A: Problém je ziejmé v tom, ze pouzivate starou verzi Wien2k-05. Prejdéte na vyssi (podporovanou) verzi Wien2k-08
napsanim do piikazového fadku:

$ module rm wien2k

$ module rm wien2k-05

$ module add wien2k-08

Ve verzi 08 je jiz tento problém odstranén.

Q: Prvni cyklus skongil predéasné (vétSinou hned po Iapw0O) a
v souboru case.dayfile se objevila hlaSka Segmentation fault
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A: Pred spusténim run_lapw nebo runsp_lapw zadejte do piikazového fadku (nebo dopiste do skriptu)
$ ulimit -s unlimited

To pokud pouzivate bash shell. Pokud pouZivéte shell csh nebo tcsh, pouzijte misto toho pitikaz
limit stacksize unlimited

Pokud nevite, jaky shell pouzivate, zjistite to piikazem echo $SHELL

Q: Vypocet skonéil chybovym hlasenim L2main - QTL-B Error

A: V tomto piipadé¢ nejde o chybu MetaCentra. Musite upravit sviij inicializa¢ni soubor case.inl (poptipadé
case.inlc). Podivejte se na www.wien2k.at. V posledni zélozce shora REG USERS najdete odkaz na Erequently
Asked Questions (FAQ) . Pro tento ptipad miZete rovnou kliknout na otazku

LAPW-2 stops with QTL-B error or crashes with "invalid character”

Q: Pouzivate skutecné podporovanou verzi programu Wien2k-08? Pozor na kompatibilitu

Je tfeba dbat na kompatibilitu vypoctl, kterd neni zajiSténa pro star$i verzi Wien2k-05 na strojich s procesory AMD.
Chcete-li si byt jisti, kterou verzi Wien2k pouzivate, mizete to zjistit piikazem

$ which run_lapw

spravna odpoved’ je

/software/wien2k-08/i1386_1inux26.p4/run_lapw

nebo

/software/wien2k-08/amd64_1inux26/run_lapw

Pokud se misto toho vypise

/software/wien2k-05/root/run_lapw

pak pouzivate verzi 05. Tato verze jiz neni podporovana. Piejdéte prosim na verzi 08 napsanim
$ module rm wien2k

$ module add wien2k-08

Pokud pouzivate svoji vlastni binarni verzi programu Wien2k, zadejte piikaz
$ module add wien2k

Mizete se pro jistotu i presveédcCit, zda se pouZije spravna verze programu:

$ which run_lapw
/software/wien2k-08/1386_1inux26.p4/run_lapw

Upozornéni
Pokud pouzivate zaroven svoji vlastni binarni verzi programu Wien2k i ustfedni instalaci wien2k-08 na MetaCentru,
nesmite mit v souborech ve svém domovském adresaii ~/ .bashrc ~/.cshrc nebo ~/ .tcshrc aliasy pro ptikazy
Wien2k:

a podobné.

Q: Mam jiny problém

A: Témét urcité uz nékdo pred Vami fesil stejny nebo aspon podobny problém. Pokud odpoveéd nenajdete na FAQ
zkuste Vas problém vyhledat na Mailing listu . Pokud jde o problém MetaCentra, obracejte se e-mailem na
meta|zavinac|cesnet|teckalcz.

Q: Chci jen rychle zkusit néjaky vypocet a nechce se mi ¢ekat na frontu

A: Pro tento tcel je pfipravena vas obslouzit interaktivni fronta.

Jeji pouziti je snadné. Napitiklad pro interativni vypocty na uzlech clusteru skirit staci zadat:
$ gsub -gq normal -1 nodes=1:ppn=1:brno:xeon,mem=499mb -I

gsub: waiting for job 135447_skirit-f.ics.muni.cz to start
chvili pockejte

gsub: job 135447 _skirit-f.ics.muni.cz ready

a jste napiiklad na nodu skirit28.
$ hostname
skirit28.ics.muni.cz


http://www.wien2k.at/
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$ pwd

/home/manik

$ cd TiC

$ module add wien2k

$ ulimit -s unlimited

$ run_lapw -cc 0.000001 -i 45 -inlnew 3

pockejte nez dobéhne vypocet a pak skoncete ulohu prikazem

$ exit

gqsub: job 135452 _skirit-f.ics.muni.cz completed

Nakonec nezapomeiite zadat
$ clean_lapw
Q: Jak spoustét vypocty pomoci fronty

A: Manual MetaCentra o Spousténi aplikaci i detailni dokumentace PBS Pro ukazuji vzorové piiklady spoustécich
skriptd, které se zadévaji do fronty, ale pocita jen s tim, Ze potfebujete jen jeden nebo nékolik vstupnich souborti pro Vas
vypocet. Jenze vy potfebujete cely adresai. Nabizim Vam proto hotové feSeni, jak napsat a spustit skript pro Vas
vypocet. Je to soubor job.

#1/bin/bash

#PBS -N moje uloha

hostname

source /packages/run/modules-2.0/init/bash

module add wien2k

ulimit -s unlimited

mv /Zhome/manik/TiC /scratch/manik/

cd /scratch/manik/TiC

rm *_broyd*

rm *.error*

run_lapw -cc 0.000001 -i 98 -inlnew 3
echo y | clean_lapw

mv /scratch/manik/TiC /home/manik/

#To je vsechno, konec skriptu job.

Skript si zasluhuje okomentovat. Spousti se piikazem

gqsub -g long -1 nodes=1:ppn=1:brno,cput=700:00:00 -V job

kdyz tulohu spoustite na brnénském clusteru skirit.ics.muni.cz, a to ve front¢ long (dalsi podrobnosti v detailni
dokumentaci PBS Pro). Jestlize mate Va§ adresat s inicializovanym vypo¢tem v domovském adresafi na stroji
skurut.cesnet.cz, tak misto :brno zadejte :praha. Jestlize mate adresaf s inicializovanym vypoétem na stroji
nympha.zcu.cz (zkopirujte si jej 1 na minos.zcu.cz pro pfipad, Ze pouzijete Glohu normal nebo short), zadate misto
tbrno :plzen.

Misto moje_uloha v druhém tadku si zadejte vlastni nazev tlohy.

Asi uz jste si vSimli, Ze na clusteru skirit.ics.muni.cz a dalSich neni adresaf /scratch/manik, ktery by odpovidal
/home/manik. Tyto adresaie jsou vSak na jednotlivych nodech (skiritl, skirit2...). Kdyz systém PBS Pro ulohu pfijme,
bude ji pocitat pravé na jednom z téchto nodd. Na kterém, to se mizete presvédcit bud’ napsanim gstat -u manik
-n anebo piimo na webu METACentra, kdyz kliknete na zalozky Stav zdroju a zvolite zalozku Ulohy. Kliknutim na
Vase jméno budete védét o vSech Vasich ulohach i na kterém nodu se pocitaji.

Skript job napfed piesune adresai /home/manik/TiC (ktery je sdileny) do adreséfe /scratch/manik/ na nodu, kde se tloha
pocitd. Pak se tam ptesune (cd /scratch/manik/TiC) a po¢ita (run_lapw -cc 0.000001 -i 98 -
inlnew 3). Vypocet produkuje velmi velké soubory TiC.vector (popiipadé TiC.vectorup a TiC.vectordn pfi spin-
polarizovaném vypoctu). Proto je po vypoctu zadano echo y | clean_lapw. Procedura clean_lapw uZ tyto
soubory smaze. Nakonec se adresai s vypoctem presune zpatky do domovského adresare.

Vsimnéte si jesté fadku pied
source /packages/run/modules-2_0/init/bash
Tento ptikaz vysvétluje nodu, na kterém Vase Gloha pobézi, co vlastné znamena piikaz module add.
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Tip:

Pii vypoétech energy-volume kiivky Vam procedura X optimize, (spustitelnda i z w2web), nabidne skript
optimize. job, ktery je psan v ¢ shellu. Pak misto fadku
#1/bin/bash

napiste

#1/bin/csh

a misto radkt

source /packages/run/modules-2.0/init/bash
ulimit -s unlimited

napiste

source /packages/run/modules-2.0/init/csh
limit stacksize unlimited

Takto si muzete spoustét svoje ulohy. Po jejich dobéhnuti tfeba mizete procedurou X kgen zvysit pocet k-bodl a
znovu Ulohu spustit. Nesmite uz v8ak zadavat znovu X dstart, tim byste vratili vypocet zpét na zacatek.

Pokud chcete sledovat vas vypocet pti béhu, miiZzete se pfihlasit na konkrétni node, na kterém vypocet bézi (zde je to
napiiklad node skirit28). Bud’

$ module add ssh

$ ssh skirit28

nebo

$ telnet skirit28

a pak

$ cd /scratch/manik/TiC
$ Is

$ cat TiC.dayfFile

$ exit

Q: Vysledky mych vypoétu zabiraji priliS mnoho paméti

A: Pokud budete spoustét narocné¢ vypolty s vice atomy, miizete tim zabirat velkou cast paméti v adresari
/home/vaseUzivatelskedmeno. Nezapomeiite, Ze i po promazani procedurou clean_lapw mohou byt vase

adresafe  se  soubory  stile  hodné¢  velké. Ulozte si je rad€ji do  ulozist¢ MetaCentra
/storage/home/vaseUzivatelskeJmeno/ jednoduchym piikazem

$ pwd

/home/manik/TiC

$cd ..

$ mv TiIC /storage/home/vaseUzivateskeJdmeno/

Zjistit, kolik paméti VaSe vypocty v domovském adresati zabiraji 1ze piikazem
$ du -hs /home/vaseUzivatelskeJmeno

nebo

$ du -hs ~

Bude-li to vice nez 3.0G, je to pftili§ mnoho a systémovi administratofi po Vas mohou chtit, abyste pamét’ uvolnili.
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