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本module功能：使用wannier函数（WFs）计算电声耦合矩阵

核心计算目标：电声耦合矩阵，即  ���1 
��

����
 ���2 

计算步骤（大纲）：

1. 做JOB=SCF，构造WFs

2. 利用PWmat的声子模块，计算声子相关信息

3. 做displacement，将WFs写入G空间，做JOB=HPSI，用于后续计算电声耦合矩阵

4. 计算电声耦合矩阵

m和n为电子能带指标，k1和k2为电子k点指标，b为声子模指标，q为声子q点指标

其中，k1+q=k2
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“Localize”

WFs “局域”示意图

wannier functions (WFs) 理论简介

U矩阵的作用是使其满足规范性

将WFs选取为展开基组
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将WFs加回bloch state的对比
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理解phonon mode

解dynamical matrix

本征值 ���
2 对应频率

本征矢 ���
�� 对应极化矢量

两者一起给出一个phonon mode_{q,j}
q是声子q点，j是声子3N个支，N为原子数



① 准备好输入文件，进行一次scf运算，参考etot.input如下：

注意：这里构造的初始k点网络需要与后面的WFs的supercell指标一致，
因此MP_N123这里一定要关闭对称性，以及一定要打开PWSCF_OUTPUT = T
以及根据计算资源与计算结果准确度平衡考虑，推荐使用4*4*4

1. 计算SCF，生成wannier函数（WFs）



② 在①任务结束的目录下，运行 in_wann.x 程序，辅助生成WFs的输入文件
（in_wann.x由本module提供）

注意：in_wann.x程序需要本目录下有atom.config文件提供原子位置信息，
以及需要有①中MP_N123生成的OUT.KPT文件提供k点信息，如果缺少这两个
文件的话，程序会报错，请根据提示修改相关内容



③ 完善wannier90.win和wannier90.pw2wan输入文件

对于wannier90.win, 需要填写的内容有：
num_wann是产生WFs的个数，需要与下边
projections的个数一致，计算方法为：
num_wann = � ��om i 上的WFs projections

其中，l=0,1,2,3对应于s, p ,d, f, 对应的
projections数量是1,3,5,7（杂化情况可参考
wannier90 user guide及原子轨道信息分析，此
处不做展开）

因此在本例中，num_wann = Al原子对应的(1+3)
以及As原子对应的(1+3)，即num_wann = 8

本module中，均采用num_bands = num_wann

exclude_bands为选取WFs对应bands后排除掉的
bands，建议值为num_wann+1至scf计算时设置
的num_band值（可在etot.input中设置或使用
默认值，REPORT中可以查到）



③ 完善wannier90.win和wannier90.pw2wan输入文件

如计算体系无需考虑spin，请直接使用in_wann.x协助生成的wannier90.pw2wan

对于wannier90.win, 需要填写的内容有：

wannier_plot = T 打开这个开关即可
wannier_plot_supercell = 4，构造WFs时的超胞大小
根据Marzari的理论，构造的超胞大小应该与原始
的k点网络大小一样，即我们使用的4*4*4的k点网
络，就应该构造4*4*4的超胞

至此wannier90.win文件已经填写完成，可以开始运算

④依次输入以下命令（请使用我们重新编译过的wannier90.x，由本module提供）：
wannier90.x -pp wannier90
pw2wannier90.x < wannier90.pw2wan
wannier90.x wannier90

上述流程顺利完成后，可以看到目录下已经生成WFs（要注意查看WFs是否局域）



2. 使用pwmat声子模块计算声子，得到mesh.yaml文件

需要在phonon_std的
band_dos.conf文件中
加上这两行参数

得到声子信息文件mesh.yaml和mesh.yaml.dat，将其存放在SCF任务完成的目录下

声子网格与k点网格一致

k点与之前保持一致



3. 在SCF的目录下，运行DISPLACEMENT.x做displacement,得到disp-xxx文件夹和运行脚本

./run-disp.sh，计算disp-xxx文件夹里的SCF任务

注：为保证脚本可以方便直接使用，
请将SCF计算脚本的后缀命名为.pbs



退出disp-000文件夹到上层文件夹
./ln-IN.WG.sh，会准备好hpsi文件夹里的文件

进入disp-000文件夹，运行G-wann.x，将WFs写入G空间

./run-hpsi.sh，在disp-xxx文件夹里计算JOB=HPSI

计算完成后会得到OUT.HPSI文件，在后续计算电声耦合时需要用到



在做完run-disp.sh和run-hpsi.sh系列任务时，可以使用./check-run.sh
检查每个子文件夹是否顺利计算完成



4. 回到SCF的目录下，运行calc_EPW.x，得到epw.out文件

程序会提示当前进度



因为电声耦合矩阵数量巨大
如无必要，不需要每次都遍历所有指标输出
因此我们最后准备一个epc.input的输入文件来确定输出范围
每次更改epc.input里的参数时，只需要重新运行calc_EPC.x即可
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运行calc_EPC.x，得到OUT.EPC文件，完成计算

第一行为公式中m的取值范围
第二行为公式中n的取值范围
第三行为公式中k1的取值范围
第四行为公式中k2的取值范围
公式中b和q的取值范围为遍历



OUT.EPC文件中的信息

前三行：满足k1+q=k2的k1、q、k2坐标

后续为3N，N为原胞原子数个声子支对应的电声耦合矩阵信息

如图所示，第一列和第二列对应m和n的序号
第三、四、五、六列依次为k1、b、q、k2的序号
第七列和第八列为k1、k2对应的本征能量(eV)
第九列为声子频率换算过来的能量(meV)
第十列和第十一列为电声耦合矩阵的实部和虚部(原子单位)
最后一列为电声耦合矩阵的模(meV)
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用户如有需要，也可以使用degenerate.x
将输出的OUT.EPC“简并化”

此处“简并化”是指，如果电声耦合矩阵的k1、k2、q的能量都相同，则认为它简并

然后将它的模做一个算术平均，如图所示



体系：AlAs

输出内容：

非简并电子态：m=n=5

phonon 
mode freq EPW PWMAT

1 7.4222 0.0000 0.0207

2 7.4222 0.0000 0.0186

3 18.6508 50.5914 50.5965

4 45.5245 0.0000 0.0142

5 45.5245 0.0000 0.0173

6 49.5436 183.4980 181.5947
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和EPW的对比


