
      Use VASP4FS to calculate the Fermi surfaces (FS)



 
   

     

所需程序：VASP4FS, XCrySDden 

1）首先进行scf计算，得到CONTCAR，EIGENVAL，OUTCAR-scf文件。

2）将INCAR中的IBRION设为8，运行vasp_FS程序，得到简约布里渊区和全布里渊区的对应关系，
存储在文件FKPCAR中。

3）运行脚本 vp2fermi.sh
$$ bash vp2fermi.sh

4）得到三维费米面文件bands.fermi.bxsf，可用xcrysden查看
$$ xcrysden --bxsf bands.fermi.bxsf

vp2fermi.sh：所需文件：
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