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使用说明书
1、 安装软件
1. 需要预安装的部分
程序主要有Bash和Python3语言编写，需要不低于Python 3.6版本的解释器。为了实现不同维度的材料结构搜索，需要第一性原理模拟软件具有一定的锁定晶胞的能力，本程序目前主要对接的第一性原理计算程序为VASP，在软件包的预设脚本中提供了对于VASP程序的补丁。

2. 程序包构成及安装配置
tar zxf spade_linux_1.0.tar.gz
cd mtc_linux_mpi
获得安装包并解压后获得基本的环境
~: ls
scripts  spade  README.md  setup.py
scripts文件夹内提供了辅助程序前期准备的相关脚本，spade为软件包主要核心代码所在，setup.py脚本用于通过Python语言的setuptools库方便用户快速安装软件包。可以通过以下指令安装当前的软件包：
~: python setup.py install
如果本地安装有pypi软件包管理工具，可以更快速的安装当前的软件包并进行使用。
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3. 测试和验证软件包安装情况
正确安装软件包并正确设置软件包环境后，可以在Python解释器的交互界面进行测试。
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2、 晶体材料搜索
1. [bookmark: _Hlk57157606]程序运行模式配置文件
本程序现阶段通过脚本传参的模式传递参数，后续采用配置文件的形式传递参数。具体例如如下：
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主要需要进行修改的部分为注释的第一段，第一个参数atom用于设置搜索空间内的原子类型及其对应的个数。例如搜索的体系为BP体系，搜索空间设置为4倍大小的超胞，便可以设置为4个硼原子和4个磷原子。第二个参数mode用于设置搜索的晶体结构模式，可选择的模式有3d、2d、1d和0d，分别对应于三维块材、二维层状材料、一维纳米线和零维的团簇结构搜索，在本次例子中选择对于BP体系的三维块材晶体结构搜索。第三个参数njobs和nproc用于设置并行的任务数及每个任务所对应的核数，两者相乘应接近于当前高性能计算所拥有的核数，且当两者数值相近时具有最高的计算效率。第四个参数command是传递用于第一性原理计算相关的软件包程序，在本例子选择VASP程序用于计算结构的总能。
除了以上最为基础的设置外，用户也可以选择设置其他更为进阶的相关设置。例如用于差分进化算法模拟过程中的族群个数Np的大小、体系是否带有磁性特性ispin、模拟晶体结构所施加的压力大小pstress等参数。在默认设置中，差分进化算法将循环迭代200次族群的演化，其中每5次演化会对产生的所有个体进行归档分类。在归档分类阶段会对每个演化获得的结构进行相似度分析，更进一步的局域结构优化，晶体结构对称性分析和X射线粉末衍射频谱分析。用户也可以对以上的部分进行合理的修改，以适应不同的用户需求。

2. 程序输出结果格式
当执行程序后将自动生成以下文件夹和文件，其中会根据当前的任务模式生成对应的文件夹。例如本次任务为搜索BP体系的三维块材晶体结构文件，因此主要的数据和结构存储于3d文件夹内。在该文件夹内存储了五个文件夹，archive用于存储所有演化过程中产生的个体；best用于存储差分进化算法中每一代族群最优个体的结构信息；feeds用于提供接口方便用户提前投喂优秀的个体，促进族群的演化过程；paramaters用于存储差分进化算法中各个自适应参数的具体数值，方便后续调试和理解演化过程；stable用于存储归档分类的结构信息。其中stable和bests文件夹会创建软连接于任务的根目录方便用户查看当前的演化进度。
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在程序执行阶段会不断将结果输出至屏幕，其中在程序开始阶段会显示当前工作模式的相关信息，方便用户检查任务模式设置是否正确。在输出的头部信息内，存有演化中族群个数Np、自适应学习所采样的代数Lp以及任务开始所在的节点和路径信息。在这之后会将进化算法演化过程中的关键信息进行输出存储，其中Method列表示所选择的差分进化算法变体，NOH列表示演化尝试次数，Adopt列表示是否成功取代当前族群父辈个体，Evolve列表示当前个体是否成功推进族群的演化，Energy和BaseEnergy列分别为演化个体和族群父辈个体的平均原子总能。
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在程序执行阶段，用户可以随时查看产生的结果与信息。其中最为重要的输出结构存在于bests和stable文件夹内。在bests文件夹内会存储每一次代领族群进步的最优个体结构文件，用户可以及时查看最优个体的能量值演化情况。通过晶体结构可视化软件可以查看，演化获得个体未经过对称性等标准化操作的原始结构文件。
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在stable文件夹内存储了最近一次对所有归档结构分类的结果，在result.dat文件内记录了所有能量较低且结构稳定的晶体结构。Energy列记录所有稳定结构的平均原子总能，Volume列记录了标准化操作前晶胞结构的单胞体积，SpaceGroup列记录了晶体结构对应的空间群符号及序号，stdVol列记录了标准化操作后晶胞结构的单胞体积。同时在stable文件夹下的三个子文件夹分别存储了以上结构的原始搜索结构、标准化晶体结构及对应的X射线粉末衍射模拟结构。

3. 分析输出结果文件
查看bests文件夹内的第12次推进族群演化的最优个体结构可以发现，最优的个体已经演化至类似于金刚石结构的稳定晶体结构。
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图1. 演化过程中第12次推进族群演化的最优个体结构。
因此可以查看经过分类及标准化操作的最优个体晶体如下：
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图2. 对所有归档结构分类标准化后的最优结构。
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图3. 对所有归档结构分类标准化后的最优结构的XRD模拟结构。
在本程序内，除了可以搜索获得最优结构外还可以用于搜索研究其他所有亚稳定结构相的性质分析，通过查看分析stable文件夹内稳定且具有较高对称性的结构即可。

3、 其他维度晶体结构搜索工作模式
1. 低维度层状材料
通过将输出的配置文件中的搜索模拟分别修改为2d、1d和0d可以分别为搜索二维层状材料、一维纳米线和零维团簇量子点等问题的提供解决方案。
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图4. 二维层状材料MoS2搜索结果，spunish参数设置为否情况。
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图5. 一维碳纳米管结构搜索，稳定结构为CNT(3, 3)。
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图6. 搜索实验已知最小的稳定富勒烯结构C20。
2. 其他特殊模拟场景
除了分析具有较好对称性的结构以外，程序还可以用于模拟分析其他复杂低维场景问题，例如晶界、水界面、负载团簇和边界问题等。在程序中通过设置模式为fix1和fix2模式，分别在搜索空间的左右两侧设置固定的原子结构信息。具体的接口设置模式如下图，其中当只有一个晶面被锁定时，可以用于模拟负载团簇、边界等此类问题。当两个晶面均过锁定时，可以用于模拟金属水界面问题、晶界等此类问题。当两侧均未固定时，问题将等价于二维层状材料的搜索过程，因此不专门提供特定的接口。此外，在以上两种锁定界面的问题中，将不再进行变胞优化搜索。
[image: 图片包含 图形用户界面
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图7. 处理其他复杂低维度晶体结构搜索问题，seu-spade程序提供接口设计逻辑。
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图8. (a-c) 分别为铜金属晶界稳定结构搜索、铜金属表面负载水界面稳定结构搜索和石墨烯表面负载铜团簇稳定结构搜索。
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¢! /usr/bin/env python
import spade

if __name__ == ' _main__':
#
# configure VASP part
#
atom = ‘B 4 P 4’
mode = '3d°
njobs, nproc = &, ©
command = 'mpirun -np %d /public/software/vasp/vasp.5.u4.4_modules/bin/vasp_
#
# set arguments part
#
args = {

'atom': atom, # example: 'B 4 P U4'
'njobs': njobs, # multiprocessing - Number of tasks in parallel
‘command': command,
'mode': mode, # example: 'all', '3d', '2d', '1ld 3d'
'spunish': False, # For multi-block structures, Only work for 6d - 2d
'Np': None, # Number of population: [Defalut: 0.6 * Dimension]
'npar': None, # Same as NPAR in vasp: int
'ispin': None, # Same as ISPIN in vasp: int
'encut': None, # Same as ENCUT in vasp: float
'pstress': None, # Same as PSTRESS in vasp: float
'thickness': None, # Just work for 2d: float
}

#

# execute spade with vasp

#

mat = spade.spade_vasp(**args)
for _ in range(L0):

mat.run(epochs=5)
mat.sort()

std & log' % nproc

1

1

All
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- bup-3d s
3d bests database log run.py run.sh stable workdir
- bupu-3d s 3d

archives bests feeds paramaters stable

- bup-3d head -n 18 log

R ———
# Structure Probe Adaptive Differential Evolution (SPADE) *
# Southeast university - School of Physics - Jinlan Wang's Group *
# Author: Yehui Zhang *
# Version: 0.7.0 *
R ——————

SPADE| Software Interface VASP
SPADE| Maximum epochs (epochs) 5
SPADE| Target elements (atoms) B P-4
SPADE| Material Dimension (mode) 3d
SPADE| Number of populaiton (Np) 18
SPADE| Learning period (Lp) 20
GLOBAL| Hostname 101
GLOBAL| Data directory path /data/yhzhang/daneel_backup/workspace/project/spad
GLOBAL | e/workspace/project-9/c_20220218/bipt-3d

- bup4-3d
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# Generation (Gen) = 2 Best One: -5.500368 eV

Mode Indv ID  Method NOH Adopt Evolve Energy(eV)  BaseEnergy(eV)
Norm 1S ex/exp 1 True -5.394101 -5.166638
Norm 1 F  ctpb/l 10 True -5.335363 -5.166638
Norm 2 F  ctpb/l 33 -5.201888 -5.280795
Norm 3 F  rand/1 22 -14.488818 -5.438636
Norm 2 S rand/1 13 -5.041368 -5.280795
Norm 4 S rand/2 4 True -5.093490 14902485
Norm 3 S ctpb/l 4 -5.312879 -5.438636
Norm 4 F  rand/1 9 -3.901434 14902485
Norm 5 F  rand/1 2 True -4.917623 14584581
Norm 6 S ex/exp 1 True -5.494759 -5.488095
Norm 5 S ex/exp 1 -4.329334 -14.58581
Norm 8 F ctpb/l 19 -5.356671 -5.416873
Norm 6 F  ctpb/l 1 -5.282619 -5.488005
Norm 7 F  rand/2 28 -14.989972 -5.213042
Norm 8 S rand/2 6 -5.183334 -5.416873
Norm 7 S rand/1 4 -4.618715 -5.213042
Norm 9 F  ex/exp 1 -5.412523 -5.444803
Norm 9 S rand/l 1 -4.517335 -5.444803
Norm 18 S  rand/2 7 -14.788972 -5.059555
Norm 10 F  rand/1 3 14966058 -5.059555
Norm 11 F  rand/2 4 True -5.489132 -5.166866
Norm 12 F  rand/2 8 True True -5.503707 -5.238930
Norm 11 S  ex/exp 1 True -5.342209 -5.166866
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- bupu-3d 1s bests

BP_001_-05.488095.vasp BP_004_-05.773959.vasp BP_007_-06.376218.vasp BP_010_-06.460584.vasp
BP_002_-05.500368.vasp BP_005_-06.015660.vasp BP_008_-06.459159.vasp BP_011_-06.460672.vasp
BP_003_-05.51u454.vasp BP_006_-06.368580.vasp BP_009_-06.459335.vasp BP_012_-06.460688.vasp
- bup-3d ls stable

original result.dat standardize xray

- bupu-3d cat stable/result.dat

Index Energy  Volume SpaceGroup P1 Atom stdvol layered
1 -6.461910 93.65 F-u3m[216] N 8 93.65
2 -6.459912 93.54 P6_3mc[186] N 8 93.53
3 -6.385211 93.88 R3m[160] N 24 281.63
u —-6.344683 94.21 P-6m2[187] N u u7.10
5 -6.303299 98.16 Pm[ 6] N 8 98.16
3 —-6.242345 98.37 cm[ 8] N 16 196.73
7 -6.019010 110.15 cm[ 8] N 16 220.30 P
8 -5.953199  107.62 Pi[ 1] 8 107.62

. bupu-3d ls stable/original
BP_-05.953199_P1-1.vasp BP_-06.2u2345_Cm-8.vasp BP_-06.344683_P-6m2-187.vasp BP_-06.459912_P6_3mc-186.vasp
BP_-06.019010_Cm-8.vasp BP_-06.303299_Pm-6.vasp BP_-06.385211_R3m-160.vasp BP_-06.461910_F-43m-216.vasp
- bupu-3d ls stable/standardize

BP_-05.953199_P1-1.vasp BP_-06.2U2345_Cm-8.vasp BP_-06.344683_P-6m2-187.vasp BP_-06.459912_P6_3mc-186.vasp
BP_-06.019010_Cm-8.vasp BP_-06.303299_Pm-6.vasp BP_-06.385211_R3m-160.vasp BP_-06.461910_F-43m-216.vasp
- bupu-3d ls stable/xray

BP_-05.953199_P1-1.dat BP_-06.2423u5_Cm-8.dat BP_-06.344683_P-6m2-187.dat BP_-06.459912_P6_3mc-186.dat
EP_*OS.QlQBﬁG_CN*S.dat BP_-06.303299_Pm-6.dat BP_-06.385211_R3m-160.dat BP_-06.461910_F-43m-216.dat

- bupy-3d
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4 ~/spade_example

- spade_example pip install spade_linux_1.0.tar.gz
Looking in indexes: https://mirrors.aliyun.com/pypi/simple/
Processing ./spade_linux_1.0.tar.gz
Requirement already satisfied: numpy>=1.15 in /home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages (from spa
de==0.7.0) (1.21.0)
Requirement already satisfied: spglib in /home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages (from spade==
.7.0) (1.16.1)
Collecting xrayutilities

Downloading https://mirrors.aliyun.com/pypi/packages/7e/fa/9b7f74a97+f03379fUeflbe6e88a838a088005213b53725ad57298d6
9e8aa/xrayutilities-1.7.3-cp38-cp38-manylinux_2_17_x86_64.manylinux2014_x86_64.whl (8.6 MB)

| I | 8.6 MB 726 kB/s

Requirement already satisfied: h5py in /home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages (from xrayutilit
ies->spade==0.7.0) (2.10.0)
Requirement already satisfied: scipy>=0.13.0 in /home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages (from x
rayutilities->spade==0.7.0) (1.6.2)
Requirement already satisfied: six in /home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages (from h5py->xrayu
tilities->spade==0.7.0) (1.16.0)
Building wheels for collected packages: spade

Building wheel for spade (setup.py) ... done

Created wheel for spade: filename=spade-0.7.0-py3-none-any.whl size=10354225 sha256=7b9efe7d3bf28aaa90b79uf1ae2393
3b6a8a51df757faf3ubbbaubd9a989bc25

Stored in directory: /tmp/pip-ephem-wheel-cache-sasnlbpp/wheels/7e/6f/21/9a22be2afe50ca93b92cfufa2577uf7b72d6e6e5+
673261550
Successfully built spade
Installing collected packages: xrayutilities, spade
Successfully installed spade-0.7.0 xrayutilities-1.7.3
» spade_example
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A IPython: yhzhang/spade_exam X

- spade_example ipython

Python 3.8.8 (default, Apr 13 2021, 19:58:26)

Type 'copyright', 'credits' or 'license' for more information
IPython 7.22.0 -- An enhanced Interactive Python. Type '?' for help.

In [1]: import spade

In [2]: spade. file
2 '/home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages/spade/__init__.py'

In [3]: spade.vasp
3 <module 'spade.vasp' from '/home/yhzhang/software/anaconda3/lib/python3.8/site-packages/spade/vasp/__init__.
py'>

In [4]: spade.core.atoms.elements['Pd']
o4 {'number': u46, 'symbol': 'Pd', 'rwigs': 1.434, 'rcore': 2.6}

In [51:




