
安装记录  

vasp.6.4.1+vstscode6.4安装  

基本运行环境

module load gcc/14.1.0

module load mpi/2021.12

module load mkl/2024.1

module load compiler/2024.1.0

1.vtstcode6.4文件配置

解压两个软件的安装包，将vstscode所有文件拷贝至vasp的src下，并修改以下文件：

修改src目录下main.F文件 

修改src目录下.objects文件，在chain.o前添加内容：

修改src同级目录下的make�le文件

2.vasp文件配置

!第一处修改
f将最后一行修改
gs..ogdsymler\gfizqlymerfmyrmpff/*mf=rpyrmffqrqfimffqyer\ffoxo
oooooooooooo.sqqlg$\fsff.sqqlg$\f:ffyrfy$v4
f修改后
gs..ogdsymler\gfizqlymerfmyrmpff/*mf=rpyrmffqrqfimffqyer\ffox
oooooqpyeff.sqqlg$\fsff.sqqlg$\f:ffyrfy$v4

"第二处修改
f修改前
yeoz.gdsym4ogs..o1Mu{}l{}{"zoqlymerffoyr4
f修改后
gs..o1Mu{}l{}{"zoqlymerffoyr4

-w®20Ko9k}flu"0Ko{}2"u}"K}0Ko#-w®20Ko290Ko1®0Ko9{flGZ0Ko--fl0Ko3
~ZG0Ko#u}1VK20Ko}G-0Ko+fl0Ko3
5kuflQlwKZ"Zu}RS0Kofl#l5kuflQ0Ko3
K5"0K

.y:To#{-o5uZ2GZo5kuflQlwKZ"Zu}



修改vaps目录下make�le.include文件中的内容：   

注意，下图中的MKLROOT，INCS中的mpi路径，填写根据环境准备module load后的实际路径。

3.vasp安装及环境变量配置

在vasp目录下使用make all命令，并在~/.bashrc 将新生成可执行的vasp文件添加到环境变量中。

4.运行测试

准备好输入文件，测试vasp_std命令。

5.添加module并测试

of路径根据实际情况调整
oGU5KZ"o=sqdTV=sqdWRK5"RXu25lu}9l"KK#2RXu25Rv0Y0ZR-{}

0



在安装目录下添加module�le文件内容见下：

module purge后对新添加的模块进行测试：

 

vaspkit 1.4.1安装  

配置要求见下：Python 3.5 or higher

Numpy 1.15.4 or higher

Scipy 1.1.0 or higher

matplotlib 3.0.1 or higher

1.安装conda环境 

5ZK1o[K9\#G2dG#5o]o^o]
ooooo5\"2o2"9GZZo_$2{}®oflK\9#Go#Ku9o"Ko#Ku9o"M{2oflK9\#G0_
g^
flK9\#G`aMu"{2o_Xu25ov0Y0Zffo1Kfl5{#G9oa{"Moy}"G#boK}Gs=yogKfl5{#GZocdcYffoy}"G#o[e.ocdZfozwKZo
#u5u1go21u#u5u1goQ"ao0004o_

1K}h{1"oXu25

flK9\#Go#Ku9o®11RZY0Z0dofl5{RcdcZ0Zcoflg#RcdcY0Z

i2G"G}Xo[e.lqd\fis/ymjl.s*fi\oooymqfi.
2G"G}Xor[=lm$[lqd\fis/poooooooZ
2G"G}Xor[=l=.sgfipoooooooooooo1KZG2
2G"G}Xor[=l=\rgl:ym/ooooooooo1#K2G
2G"G}Xor[=lpqsgepykfioooooooooZdj:

5ZG5G}9`5u"Mo=sqdoRK5"RXu25lu}9l"KK#2RXu25`v0Y0ZlX"2"1K9G0v0YRXu25v0Y0ZR-{}

flK9\#Go#Ku9ou}u1K}9uRlRcY0dv



2.换conda镜像源

利用conda con�g --add channels的命令添加新源和删除默认default源不奏效。以下是通过修改.condarc的方法

进行换源。

  

     进入第一行显示路径，写入全新的./condarc镜像源：

3.指定目录下创建conda环境

    可能出现的问题：第一次在该目录下建立虚拟环境时，conda env list得到的环境未命名。

    通过复制该环境得到命名新环境：
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4.激活并进入环境

利用pip安装所需其他工具：

5.vaspkit安装

 安装包解压后按要求复制文件并修改

在解压缩包的安装目录下运行vaspkit，成功界面如下：
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6.添加module并测试

在安装目录下添加module�le文件内容见下：

 

if[K9\#GZ0d

5ZK1o[K9\#G2dG#5o]o^o]
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module purge后对新添加的模块进行测试：

vtstscripts安装  

1.赋予可执行权限：

解压文件包，赋执行权限  chmod +x vtstscripts-1033

2.添加环境变量~/.bashrc：

3.添加至module

在安装目录下添加module�le文件内容见下：

GU5KZ"o=sqdTV=sqdWRK5"RXu25lu}9l"KK#2RX"2"21Z{5"2RX"2"21Z{5"2`Zdll



#%Module1.0

proc ModulesHelp { } {

    puts stderr "Using moudle load to load this module. Before running vtstscripts-1033, please run setup.sh to 

setup your environment."

}

module-whatis   "VTSTSCRIPTS 1033"

prepend-path PATH /opt/vasp_and_tools/vtstscripts-1033/vtstscripts-1033

lobster.5.1.0安装  

1.赋予执行权限

解压安装包后内容如下：

添加lobster-5.1.0的权限

2.添加环境变量~/.bashrc

可在输入目录下运行   ./lobster-5.1.0

3.直接运行可执行文件

/opt/vasp_and_tools/lobster/5.1.0

 

1MflK9ooUo#K-2"GZ`p0Z0d
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qvasp安装  

1.启动安装脚本：

解压软件包，启动安装脚本报错：

选择直接修改环境变量的方式：

3.添加至module

在安装目录下添加module�le文件内容见下：

#%Module1.0

proc ModulesHelp { } {

    puts stderr "Using moudle load to load this module. Before running qvasp-v2.24, please run setup.sh to 

setup your environment."

}

module-whatis   "QVASP-V2.24"

prepend-path PATH /opt/vasp_and_tools/qvasp-v2.24/qvasp-v2.24

prepend-path PATH /opt/vasp_and_tools/qvasp-v2.24/qvasp-v2.24/exe�le/Tools/USERTooLs/vtstscripts
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