RG2使用说明及案例介绍
1．RG2程序简介

RG2是一套利用随机策略（Random strategy），结合群论（Group theory）和图论（Graph theory）的晶体结构搜索代码。RG2搜索晶体结构的基本思路流程为：I.在考虑对称性的基础上产生随机初始结构并计算结构的距离矩阵；II.根据指定的成键列表（商图要求）按“就近关联”原则建立结构商图；III.根据指定键长和键角标准在保持商图守恒的前提下对结构进行快速整理和优化；IV.根据指定的几何拓扑特征（环、成键列表、维数等）进行晶体结构筛选和输出；总的来说，RG2快速高效的为人们提供较合理的具有可描述结构特征的晶体结构构型。目前的RG2为人们提供了三种搜索模式：完全随机、框架随机和初结构读入（初结构读入，为用户自定义搜索起点提供了可能），可用于凝聚态物理和计算材料科学中所感兴趣晶体结构求解，晶体结构预测（3配位高压氮，4配位或3-4混合配位的石墨相变产物，多配位金属或合金体系等）和功能材料设计（超硬材料，储能材料，压电材料，光催化材料等）等课题的研究。

RG2软件的使用要求用户有一定的晶体结构知识和结构化学基础，能分析出目标材料基态或局域态（来源于实验或可靠的全局搜索软件）中各种原子的几何成键特征和能写出目标材料的成键列表（商图）；因此，RG2在使用上不如已经非常成熟的CALYPSO和USPEX等大型晶体结构预测软件方便。RG2的主要思想和方法已于2018年以论文的形在美国物理学学会（APS）主办的学术期刊《物理评论B》上向世人分享，其算法和代码框架也在2019年年底基本完成，已获得中国版权局计算机软件著作权1项（2020SR0295721）。测试结果表明，RG2能重复预测出绝大多数的已知材料，并能产生众多结构相似的候选体；早期的RG2主要是课题组组内成员使用从事晶体结构预测和功能材料设计等工作，2020年起，RG2已经开源免费提供给国内一些感兴趣的课题组和同行使用（QQ交流群群号：43140515）；目前RG2已在三维超硬碳晶体结构，直接带隙硅晶体结构，二维硅薄膜量子材料，石墨烯异构体，石墨炔异构体，石墨相C3N4，磁性CxNy和层状磷锗合金等的预测中取得丰富研究成果，已经在国际著名学术期刊Phys. Rev. Lett.，Phys. Rev. B，JPCL，Nanoscale和JPD等上发表学术论文40余篇
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。

2．RG2 程序的功能介绍

2.1  基础功能

RG2的核心功能是根据用户所提出的成键列表要求产生满足一定键长键角容差晶体结构构型；严格来说，RG2不算是晶体结构预测软件，而是晶体结构构型采样软件，或说是晶体结构产生器。使用RG2的用户必须清楚，RG2并不负责前端的商图分析（也就是成键表），也不负责后期的能量计算和稳定性评估。RG2只是根据键长和键角要求在保持成键列表不变（商图守恒）的情况下对初始晶体进行几何优化，但其精准程度肯定无法与基于DFT的第一性原理方法进行比较。所以RG2的输出一般还需要进一步利用第一性原理软件进行优化和评估。简单来说，RG2这一特征晶体结构产生器的基础功能为：

· 调用对称群（层群和空间群）产生随机结构；

· 根据成键列表要求，按“就近关联”原则建立商图；

· 保持商图守恒对结构进行键长和键角优化；

· 几何拓扑结构筛选和晶体结构去重复；

以上四个基础功能使得RG2可以（结合第一性原理方法）用于对具有可描述几何特征的晶体结构构型进行预测；目前RG2可以进行包括三维、准二维和准一维的2配位，3配位，4配位，2-3配位，2-4配位，2-6配位，3-4配位，3-6配位，4-6配位以及一些混合配位的晶体结构构型进行快速搜索；对于高配位金属（6-，8-，10-，12配位等）体系和合金结构RG2也有明显的产生效率。RG2还能用于搜索边缘重构，表面重构，界面重构，超晶格界面和相变等。也可以用于帮助人们产生非等的磁排列、原子吸附和原子掺杂等模型。

2.2  特殊功能

· 框架随机：如果我们已经提前知道晶体结构的部分框架，就不需要再用完全随机的办法从头搜索结构。我们可以利用RG2提供的框架随机功能，在读入框架的基础上进行原子填充，商图关联和结构优化一系列操作流程来搜索整体上能满足几何要求的晶体结构构型；这一功能主要用于搜索边缘重构，表面重构，界面重构，超晶格界面和特殊结构设计等科研任务。

· 素材扰动：在RG2程序中，我们提供了读入素材（已有晶体结构）进行操作的功能；RG2可对读入的结构进行对称性弱化，商图破坏，原子扰动，商图重建和结构优化等一系列操作来实现晶体结构的搜索；这一功能的设置，可以用于对相变和相变路径的搜索；对于分子自组装，高压新物相，边缘、表面和界面重构，铁电相的搜索都十分有帮助。

· 元素替换或删除：在RG2程序中，我们还提供了对读入素材进行随机的（按概率）或指定的（按成键列表要求）元素替换或删除操作；这一功能的设置，可以用于对给定晶体结构进行缺陷构造（缺陷重构），原子掺杂，商熵合金相的搜索；还可以用于帮助人们分析非等价磁序。

· 自定义输入模式：在RG2程序中，我们还提供了以读入初结构（有区别于读入框架和素材的功能）为起点的功能；这一功能为用户提供了更灵活的初结构产生方式。例如，用户可根据自己的需要在特殊空间，如曲面，球面，柱面或其他指定区域中撒点构建初始结构，只借用RG2做商图关联和结构优化来进行晶体结构搜索；此外，这一功能还可以帮助使用者对搜索到的大量结构进行去重复和再筛选。

2.3  RG2中功能命令集

除了前面基本功能和四个特殊功能外，我们还将RG2中所用到的各种功能函数做成了可调用的命令集，用于对晶体结构实施各种各样的操作；基于这些命令集，使用者可以编写脚本实现自定义的晶体结构搜索流程，或对搜索到的大量晶体结构进行DFT计算前的预处理，包括结构去重复和结构筛选（密度，原子数，环，维数等）。在RG2所有可用的命令及其说明都可以通过help命令获取。
help命令的基本使用格式分两种情况；如果是在Windows系统下，可直接在命令窗口中敲打help进行使用；如果是在Linux系统下，则需要用rg2 -c＂help＂ 进行查看；linux系统下的命令使用格式可先通过rg2 -h获取，具体格式如下：

rg2 -c ＂cmd1;cmd2…cmdn;＂  #依次执行cmd1，cmd2…cmd2

通过windows下的help命令或linux下的rg2 -c ＂help＂命令，我们可以得到RG2中对用户开放的命令（cmd）集如下列表所示： 
	命令及参数
	快捷键
	功能

	help
	H 或 F1
	显示帮助信息

	ver
	无
	显示版本等信息

	exit
	无
	退出程序

	log message
	无
	记录一条信息到日志文件

	sys command
	无
	运行一条系统指令

	e2s eid
	无
	查询元素序号eid对应的元素符号

	s2e sym
	无
	查询元素符号sym对应的元素序号

	ispolar {gid}{Nisar,  #383}
	无
	查询对称群gid的极性，忽略则显示当前结构

	detail
	E
	切换是否显示搜索过程中的详细信息

	srand {seed}
	无
	重置随机数种子为seed，忽略则以时间为种子

	step
	S
	搜索一次。

	start
	J
	开始搜索循环。未搜索时按J开始。

	stop
	J
	终止搜索循环。搜索时按J停止。

	load fname
	鼠标拖入
	载入结构文件为当前结构

	loadlib {dir}
	无
	从目录dir载入结构库，忽略则用参数LIBDIR的值，默认为slib。

	save {path}
	ctrl+S
	保存结构到path，后缀定格式。忽略则用数字。

	relax {n}
	N或Y
	结构弛豫n步，忽略n则弛豫到收敛或最大步数；快捷键N只弛豫1步，快捷键Y相当于忽略n。

	setlatt
	无
	设置晶格常数，6个数字作为参数。

	rlatt
	无
	重定义晶格，9个数字作为参数。

	scell n m l
	无
	建立超胞n*m*l

	sel {n}
	鼠标单击
	选中编号为n的原子，忽略n则清除选择

	info {n}
	I
	显示原子n的信息，忽略n则显示选中原子，无选中原子则显示结构信息。

	add {e} {x} {y} {z}
	无
	添加一个元素为e的原子在坐标xyz处，省略坐标则随机添加在选中原子附近，若没有选中原子，则随机在设定区域。

	remove {n}
	del
	删除编号为n的原子，忽略则删除选中原子

	setgid {n}
	无
	设置群号为n，省略n则查找所有子群并显示

	savegid {n}
	无
	保存满足对称群号为n的cif结构文件，省略n则对所有满足的子群保存文件。

	randnet
	ctrl+R
	生成随机结构

	randpos
	R
	随机扰乱结构

	randpos r
	无
	按给定范围r随机扰乱

	link
	ctrl+F
	截断距离内成键

	link r
	无
	按给定范围r成键

	linknear
	F
	键长误差范围内成键

	unlink
	shift+F
	删除所有成键

	unlast
	无
	如果成键不考虑对称性，删除每个原子最后一个成键；否则，删除首个成键原子的最后一个键。

	check
	C
	检查结构

	findsym
	无
	查找对称性并显示结果

	symm
	无
	转换到对称性胞，类似于findsym

	prim
	无
	转换到原胞（最小胞），会丢失对称性信息

	conv
	无
	转换到惯胞（同对称性胞），会丢失对称性信息

	kpgrid
	无
	生成k点网格文件，用参数-h显示详细说明

	cmp f1 {f2} {prec}
	无
	比较结构；f1为第一个结构文件名；f2为第二个结构，如果省略f2，则使用当前工作结构文件；prec为比较的精度，需大于0小于1，默认0.2。

	filter3d
	无
	从input目录的结构文件中筛选出三维结构，保存在目录out3d中。非三维结构保存在目录outbad中，同时原结构保存到outorg中。

	mark
	无
	标记团簇

	set X=A
	无
	修改参数X的值为A。注：需要初始化的参数不能通过此命令修改，只能通过设置文件设定。

	msgon
	无
	打开屏幕输出

	msgoff
	无
	关闭屏幕输出

	注1：快捷键只在图形模式下有效；
注2：加花括号的参数表示可选参数，省略的话会使用默认值。


3．RG2的启动方式
（一）Windows版本：

1.文件准备：将可执行文件rg2_gui.exe和输入文件para.ini放置在同一工作目录，并根据使用手册，在para.ini根据搜索要求做好参数设置。

2.程序启动：双击rg2_gui.exe启动程序，会出现两个窗口：黑色的命令窗口和蓝色的图形界面窗口（如图1所示）。其中命令窗口中可以通过一系列命令对进程进行操控，而图形界面中可以使用快捷键启动或暂停程序。
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>>LINFOT AN_loadLib: Loading struct lib: slib
AN_loadLib: Loaded: 14-4-16-02CuSr—rdx—id8-20191227-164216 .
AN_LoadLib: 176-4-24-02CuSr—r6x-1id0-20191227-164739 .
AN_LoadLib: 19-4-16-02CuSr—r4x-1d0-20191227-164947.
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AN_LoadLib: 57-4-16-02CuSr-r4x-id0-20191227-164514.
AN_loadLib: Loaded: 81-4-16-02CuSr—r6x-id@-20191227-164612.
AN_loadLib: End loading. 6 read. 6 loaded. B failed.
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图1 RG2的命令窗口和图形界面窗口。

3.搜索开始：a）单击激活图形界面窗口，在其中敲打字母j启动搜索。b)也可以在命令窗口中使用命令start启动搜索。启动后，图形窗口中会有过程动画，命令窗口中输出过程提示信息流，如图2所示；
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图2 RG2搜索过程中的命令窗口和图形界面窗口。

4.控制说明：在图形界面窗口中h获取快捷键信息；此外，也可以在命令窗口中使用命令help来获取可用命令集，如图3所示 。
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图3 RG2的帮助菜单及命令集示意图。

5.暂时或结束：直接在图形界面中敲打字母j可启动或暂停搜索；需要注意的是，图形界的关闭并不影响搜索，在命令窗口中敲打show可调出或关掉图形界面。想要结束搜索，需要在命令窗口中（即使它正在输出信息）输入stop命令实现，或直接掉命令窗口。

（二）Linux版本：

1.文件准备：将可执行文件rg2和输入文件para.ini放置在同一工作目录，并根据使用手册，按照搜索要求在para.ini做好参数设置；使用前需要用命令chmod -R u+x rg2使rg2变成可执行文件；对于rg2在Linux系统下的使用，可以先将它拷贝到系统的环境目录中去，这一操作可用相似的命令cp rg2 ~/bin来完成。

2.程序启动：./rg2 >Llog&启动程序;或mpirun -np 10 ./rg2 >Llog& 多进程启动程；我们还可将mpirun -np 10 ./rg2 >Llog写在脚本（如runrg2.sh）中，通过命令nohup sh runrg2.sh&运行脚本来启动rg2程序；Linux系统中并不会弹出图形界面窗口，搜索过程信息会根据设置输出到屏幕。程序一旦启动，它就会根据para.ini中的要求搜索结构，并生成相应文件目录。搜索过程中的信息流可以被我们重定向到日志文件Llog中，可以用tail -f  Llog命令查看并监控搜索过程。下图是通过runrg2.sh脚本来调用rg2程序的示例。
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175-5-26-C-r567-np-1d0-20210329-174636-0orig.res  191-1-8-C-r6-np-id0-20210329-174627-orig.res  65-1-8-C-r6-np-id0-20210329-174631-orig.res
175-5-30-C-r567-np-id0-20210329-174630-orig.res  191-1-8-C-r6-np-id1-20210329-174629-orig.res  65-1-8-C-r6-np-id1-20210329-174635-orig.res
189-5-24-C-r5679-np-1d0-20210329-174634-0rig.res 47-3-32-C-r568-np-idd-20210329-174630-orig.res 65-1-8-C-r6-np-id1-20210329-174636-orig.res
191-1-16-C-r6-np-id0-20210329-174627-0rig. res 55-4-16-C-r57-np-id0-20210329-174633-orig.res  65-5-32-C-r567-np-id0-20210329-174627-orig.res
191-1-18-C-r6-np-1d0-20210329-174627-0rig. res 65-1-12-C-r6-np-1d0-20210329-174630-0rig. res

17:46 customer@nodedd ~/soft/RG2/NewRG2/Examples/study : $ tail -f Llog

[INFO] AN_search: step: 3438, rand=729759735, netn=151, found: 88, new: 7, time: 53.23s

[INFO] AN output: Reduplicated structure: 191-1-4-C-r6-np-id1-20210329-174721 -> 191-1-16-C-r6-np-id0-20210329-174627 (78)
[INFO] AN_search: step: 3589, rand=332294469, netn=154, found: 89, new: 7, time: 54.01s

[INFO] AN output: Reduplicated structure: 191-1-8-C-r6-np-id2-20210329-174722 -> 191-1-16-C-r6-np-id0-20210329-174627 (79)




图4 linux版本RG2的使用示意图。

4．RG2的输入

RG2以para.ini作为其主要参数输入文件，其中需要用户对搜索过程中所必须的一些参数进行设置，其中包含十余个常用参数，以及大量其他参数。其中一些参数需要配合起来使用。参数文件格式是：

1、每行一条参数设置；

2、参数格式是“参数名=参数值列表”或者“参数名  参数值列表”，即等号等价于空格。一些针对不同元素设置的参数，比如参考键角BONDANG，可以写为：“参数名[元素序号]=参数”的形式，特别地，对于两种元素设置的参数，比如参考键长，可以写为“参数名[元素序号1] [元素序号2]=参数”的形式，但注意，其中的方括号和等号仅用于方便阅读，全部替换为空格并不影响程序运行，即将元素序号也当作参数值，只需要保证多个参数的顺序正确。

3、如无说明，所有参数涉及的长度单位为Å，时间单位为秒，角度采用角度制，逻辑值则以0与1来分别表示是与否。此外，路径参数支持相对路径，但路径中不能有空格；矩阵参数以9个空格隔开的数字表示，且列优先。

4、如无说明，同一个参数多次赋值时，后面的会覆盖前面的；

5、可以用符号#表示注释，会忽略其后的所有内容直到行尾。需要注意：如果#不在行首，则#之前需要有至少一个空格，以便与其之前的内容区分；

6、如果有不能识别的参数（比如拼写错误），程序会报错并终止。

接下来以功能分类对这些参数进行介绍，包括搜索流程控制参数，结构生成参数，成键参数，结构筛选和输出参数，结构优化参数，素材结构参数，随机点参数，其他参数等。

4.1  搜索流程控制参数

RANDMOD：选择搜索模式。可用值：0，3或6。默认值：0。


0表示随机搜索，即通过随机坐标、近邻关联产生结构，是主要的模式；


3表示生长法搜索，即通过在已有原子附近，算出可生长位点集合，并通过随机挑选生长点方案来模拟生长过程产生初始结构，用于边缘、表面重构搜索（或者用于减少大结构搜索的耗时，此方法处于探索中）；


6表示结构批处理模式，用于从LOADDIR指定的目录中读取结构进行批量去重、弛豫优化、元素替换等处理，结果正常输出，而对应的原始结构文件会被移到目录outorig中。该模式主要是作为工具以方便使用。

LOADDIR：设置RANDMOD=6时的读取目录，可以是相对路径。默认值：input。

ISWATCHING：设置RANDMOD=6时是否监视目录。默认值是0，即不监视目录，此时当输入目录中的文件处理完毕后程序会停止；如果设置为1，监视目录，则在文件处理完后程序会继续等待有新的文件被放入目录。监视功能用于配合其他结构搜索软件使用，比如可以多进程搜索输出到相同目录，同时用该功能进行同步去重复等处理。
WATCHINTV：监视等待间隔，浮点数，可以小于1；默认值：0.5。
RUNLIMIT：运行步数限制，用于限制运行的步数。默认值为0，表示无限制。步数的具体含义有多种，通过参数RUNLIMITMOD设置。

RUNLIMITMOD：运行步数限制方式，用于配合参数RUNLIMIT。

可用值：0，1，2，3；默认值：0。


0表示按搜索时尝试的总步数；


1表示成功得到商图的次数；


2表示搜索到结构的次数；


3表示搜索到新结构的次数。

CUSTOMSEARCHBATPATH：自定义搜索流程，用于指定一个文本文件，其中列出每次搜索时需要运行的内置指令，从而控制搜索的细节。可用的内置指令参见程序内的help命令。

ISP1SEARCH：是否以无对称性模式搜索，默认值为0。如果设置为1，则在生成初始结构后，去掉对称性信息，之后的流程不考虑对称性。某些特殊情况可能需要这个功能。

MAPELE：元素映射表，即是否在输出结构时进行元素替换，第一个数字为替换成的目标元素序号，后面的为待替换的元素序号列表。目标元素序号为0表示删除。比如：MAPELE 6 7 8表示在输出时将7和8号元素全部替换为碳原子。可以有多条参数分别设置不同的元素替换关系。

4.2  晶体结构信息参数
GID：整数型，用于设置搜索中选用的对称群编号。可以是单一值，也可以是用空格隔开的列表，或者以-号连接的两个数字表示的范围。目前可用的对称群有空间群（默认）以及层群（DIMENSION=2时默认启用）；注意：该参数无默认值，必须设置，而且默认调用程序内置的空间群或层群。

空间群可用的值为1-230，它们与晶系的对应关系为：triclinic: 1-2; monoclinic: 3-15; orthorhombic: 16-74; tetragonal: 75-142; trigonal: 143-167; hexagonal: 168-194; cubic: 195-230。层群可用的值为1-80，它们与晶系的对应关系为：triclinic: 1-2; monoclinic: 3-18; orthorhombic: 19-48; tetragonal: 49-64; trigonal: 65-72; hexagonal: 73-80。示例：GID= 89 95 100-200 210-220。

LCPARA：设置6个晶格常数a, b, c, (, (, (，其中a, b, c为三个基矢的长度；(, (, (为相对的两个基矢的夹角，范围在30至150之间。每个常数可以用-号连接两个数表示一个随机的范围。注意，因为晶系对晶格常数有约束，实际产生的结构未必完全符合设置的值，比如对于立方晶系，除了a外其余5个参数会被忽略。示例：LCPARA=8-16 8-16 8-16 30-150 30-150 30-150。默认值：LCPARA=10 10 10 90 90 90。

AELE：结构包含的元素序号列表，目前可用的元素为1-110号。示例：比如搜索碳氮化合物，则应设置AELE= 6 7。该参数无默认值，必须根据需要设置。

AELENUM：设置每种元素的非等价原子数范围，对应于AELE参数。非等价原子数越多，则对于特定的对称群，结构一般也越大，但搜索速度也会越慢。该参数无默认值，必须根据需要设置。

DIMENSION：设置结构维度。目前可用值：3，2。默认值3。注意，设置 DIMENSION=2，即搜索二维结构，则默认真空层方向沿c方向，且对应晶格常数中的c将用于表示层厚，而不再是c方向的晶格基矢长度；同时应设置(和(为90。

VACUSIZE：用于在DIMENSION=2时指定真空层厚度，默认值12。

SURFSIZE：用于在DIMENSION=2时指定表面层厚度，即在随机产生坐标时，限制配位数小于3的原子出现在表面一定范围内，以提高搜索效率。默认值1.0。

4.3  成键（商图）参数
LINKMAX：设置某种元素的配位数，比如LINKMAX 6 3表示设置碳元素为3配位。注意，通过此参数每种元素只能设置一种配位，如果需要多种配位混合，可以用ADDBONDLIST。LINKMAX参数会被ADDBONDLIST覆盖。

ADDBONDLIST：添加一个允许的成键列表，其中第一个数字为对应的元素序号，后面的数字为与该元素成键的所有其他原子的元素序号列表。例如，石墨烯中，每个碳原子与其他3个碳原子成键，则应设置：ADDBONDLIST 6 6 6 6。同一元素可以设置多种成键列表。如果设置了某种元素的ADDBONDLIST，则对应元素的LINKMAX参数会被忽略。

BONDANG：设置某种元素成键的参考键角。目前对每种元素只能设置一种键角。示例：BONDANG 6 120，表示设置碳元素成键的键角为120度。

BONDLEN：设置两种元素之间成键的参考键长。示例：BONDLEN[6][6]=1.5，表示设置碳碳键长为1.5Å。

4.4  结构筛选和输出参数

OUTDIR：设置输出路径。默认值：out。

OUTPUTRES, OUTPUTCIF, OUTPUTVASP：0或1，晶体结构文件的输出格式选择开关，设置是否输出.res，.cif或者vasp采用的POSCAR格式。三种格式可以独立设置是否输出。默认只输出res格式。

OUTPUTORIGCELL, OUTPUTCONVCELL, OUTPUTPRIMCELL：0或1，晶体结构的晶胞类型，设置是否输出原始晶胞（即初始结构经优化后的胞），惯胞（用于方便处理对称性）以及最小胞（部分对称群下会比惯胞更小）。三种格式可以独立设置是否输出。默认只输出原始晶胞。

LIBDIR：结构库目录，用于在去重复结构时，存放已知结构。此目录会自动生成，且所有搜索到的结构都会保存在里面。如果程序启动时目录已经存在，则会读取其中的结构用于去重复。默认值：slib。
BONDLENMAX：成键的截断半径，用于忽略过远的原子以减少计算量。单位为参考键长的倍数，默认值：RANDMOD=6时为1.2，其他为5.0。

BONDLENTOLER，BONDLENERRMAX：筛选结构时键长与参考值的相对容差，前者设置所有键长误差的平方平均，后者设置最大的误差。默认值分别被设置为0.15和0.30。

BONDANGTOLER，BONDANGERRMAX：筛选结构时键角与参考值的相对容差，前者设置所有键角误差的平方平均，后者设置最大的误差。默认值分别被设置为0.15和0.30。

ATOMNUM：筛选结果中晶胞内总原子数范围，0表示不限制。默认值1-300。

ATOMDENS：筛选结果中结构的原子密度的倒数的范围，负值表示不限制。默认-1，例如石墨为8.85，金刚石为5.71；
ALLOWUNSAT：是否允许结果中部分原子成键不饱和，即原子的配位数小于LINKMAX，会被ADDBONDLIST设置覆盖。0表示所有原子必须满配位，正数表示允许缺少的成键数目，负值表示忽略; 默认: 0.

BONDRINGINC：筛选结果中结构的成键必须包含的环数列表。默认为空。

BONDRINGEXC：筛选结果中结构的成键不能包含的环数列表。默认为空。

BONDRINGMIN：筛选结果中结构的成键允许的最小的环数。默认为0，表示不限制。

OUTDIMENSION：筛选结果中结构的实际维度。可选值：0，1，2，3或负值。负值表示忽略。默认值-1。

REPEATCHECK：通过结构对比去重复结构的方式，可选值0，1，2，3。其中0表示不去重；1表示只通过第一种方法，即对比非等价原子的方法去重；2表示只通过第二种方法，即点云匹配去重；3表示方法1和2的组合。默认值3。
ISALIGNVACU：是否在输出原胞时重新对齐真空层方向，使其回到默认的c方向，主要用于二维模式搜索，因为原胞操作可能导致晶格发生变化。默认值1。
4.5  素材结构参数

ISLOADFILE：是否读取素材结构的总开关，可以在用于RANDMOD=0和RANDMOD=3时使用。默认关闭。如果开启，会从指定目录中读取其中所有结构作为素材，搜索时会随机选择素材作为初始结构。

STRUCTLIBPATH：素材读取目录，默认值structs。

ISFIXLOADATOM：读取素材后是否锁定素材中原子的坐标，用于比如在框架搜索时锁定组成框架的原子。默认值：0。

RANDRANGE：对素材结构中的原子进行随机扰动的半径，负值表示不扰动。默认值：-1.0。

ISCALCLOADNET：0或1；是否预先对素材结构进行商图关联（计算成键），所用的成键半径并非是成键截断半径BONDLENMAX，而是按设定的对参考键长的容差范围：1+BONDLENERRMAX（相对键长）。用于得到素材中已有原子间的成键。默认值：1。

ISMARKCLUSTER：是否标记素材结构中根据成键网络确定的连通关系，以避免已连通的原子在后续再次成键，因为搜索流程中采用的成键截断半径很大，而框架搜索时其表面原子一般是未饱和的，会导致框架与自身有多余的成键。默认值：1。

PERTUBRANGE：是否在成键后对原子坐标进行随机扰动的范围，用于通过在保持已有成键关系的情况下通过随机化坐标令未饱和原子随机建立新的成键。默认值：0.8。

PERTRATE：用于配合PERTUBRANGE，指定随机扰动的非等价原子比例或数目，正值表示比例，负值表示个数，最少会有一个非等价原子被选中。默认值1.0，即全部扰动。

CMAT：变形矩阵，载入素材结构后对初始晶格进行变形操作，用于比如减少层间距使二维结构层间成键。默认值为单位矩阵.

RMAT：超胞矩阵，载入素材结构后重新定义晶格超胞，默认值为单位矩阵。

PMAT：扰动矩阵，扰动原子坐标时对扰动量左乘此矩阵，影响RANDRANGE、PERTUBRANGE以及内置的randpos命令。默认值：单位矩阵。

EPMAT：同PMAT，但针对不同元素单独设置，第一个参数为元素序号，后面跟9个矩阵元数字（列优先）。

TMAT：结构优化时对移动量左乘此矩阵，用于限制优化时原子的移动方向。默认值：单位矩阵。

ETMAT：同TMAT，但针对不同元素单独设置，第一个参数为元素序号，后面跟9个矩阵元数字（列优先）。

ELESUB：每次搜索开始前随机替换素材结构中的元素，有多个参数，格式为：ELESUB eid eidnew [rat [eid1 eid2 ...]]，其中eid为待替换元素序号；eidnew为替换成的元素序号，或者0表示删除；rat为替换概率，且正值表示比例，负值表示个数，最少替换一个，默认值为1即全部替换；后面的eid1 eid2 ...为选择待替换原子时对其成键列表进行筛选，即只替换已成键原子中与列表中的元素完全匹配的原子。ELESUB可以针对不同元素eid设置多条。相同的eid会覆盖。

ISGENRANDGRID：是否在读取素材结构时，自动根据没有原子的区域生成坐标随机区域，默认值：0。只在使用GRIDRAND*启用了网格法产生随机坐标时有效。默认值：0。注意：即便没有开启此功能，搜索过程随机添加原子时，仍然会检查坐标避免与已有坐标过近。此参数用于提高随机效率。

GRIDRANDREPRAD：用于配合ISGENRANDGRID，指定每种元素的原子占据空间的半径。默认使用对应元素的共价半径。

4.6  结构优化参数

AN_STEP_METHOD：结构优化方法，可用值：0，1，2，默认值2。


0表示简化Verlet方法（见3.4.5）；


1与方法0相同，但键角的优化不是移动键角两边的原子，而是键角顶点上的原子，速度会更快，但对1配位原子无效；


2表示梯度下降法。

RELAX_LEN：是否根据键长优化，默认值：1。

RELAX_ANG：是否根据键角优化，默认值：1。

AN_STEP_LEN：键长优化强度，在0到1之间，默认值：0.3。

AN_STEP_ANG：键角优化强度，在0到1之间，默认值：0.1。

AN_STEP_POS_DIFF：坐标优化收敛标准，默认值：0.00001。设置越大则速度越快，但有可能因不准确而错过某些结构.

AN_STEP_CELL：晶格优化步长，默认值：50.0，设置为0则表示不优化晶格。

AN_STEP_INTV：计算梯度时用的试探偏移ε，默认值：0.001。

AN_STEP_CELL_DIFF：晶格优化收敛标准，默认值：0.0001。

AN_STEP_MAX：最大优化步数，默认1500。适当的值可防止某些不合理结构占用过多的时间。

4.7  随机点参数

STARTRNDSEED：随机数种子，为一个整数。默认值：0，表示根据时间自动设置。影响所有涉及随机的过程，包括产生随机原子坐标、晶格、随机替换元素等等。如果设置了非零值，则每次会得到同样的搜索结果，用于测试。

GRIDRANDITV：网格法产生随机坐标时的步长，默认值：0.1。具体见章节3.4.3。

GRIDRANDPARA：设置网格法产生随机坐标时的随机区域形状，该参数可以设置多个，表示多个形状的组合。默认值为空，表示不限制区域。可用的形状和对应参数格式：


修饰词outof：表示求非（不出现在区域内），必须放在形状关键词前；


形状关键词anywhere：表示任何位置，用于配合outof使用，无需参数。


形状关键词range：坐标范围，6个参数，分别是范围的中心坐标，和正负随机幅度；


形状关键词sphere：球壳，5个参数：前3个是球心坐标，后2个分别是内径和外径；


形状关键词cylind：圆柱体壳，8个参数：前6个分别是圆柱中心坐标和半轴向量，后2个是内外径；


形状关键词layer：平面层，7个参数：前6个分别是体心坐标和层面朝向，最后是层厚。


注意：除了半径或层厚是直角坐标外，其余都是直接坐标。


举例：“GRIDRANDPARA outof sphere 0.5 0.5 0.5  0  5”表示球心在中间、半径为5的球体外部。

SPOINTPROB：设置随机到特殊点的总概率，负值表示不启用该功能，大于1则当作1。默认值为-1。该参数用于指定添加一些特殊坐标，随机坐标时会以指定概率从中间挑选，用于产生一些特定结构。具体见章节3.4.3。

SPOINTFILENAME：特殊点列表文件的路径。默认路径samples/sp.txt。文件格式为每行4个数字：前三个表示特殊点坐标；最后一个表示相对概率，可以大于1，程序内会统计所有点的该值之和后求得实际概率。

4.8  其他参数

RANDPOSTRYMAX：生成随机坐标时的最大尝试次数，默认值：20。产生随机坐标时会丢弃与已有坐标过近的坐标，以防止局部密度过大。该值为连续尝试次数上限，如果超过，则视作当前搜索步骤失败，会重新开始。该参数主要用于防止随机到不合理晶格（比如原子数过多，而晶格太小）导致无法随机到合适坐标或耗时过长。

LCMERGETOL：通过“融合”操作处理Wyckoff特殊位置时的融合半径，默认值0.8。详见章节3.4.2。

SYMPREC：结构对比功能（结构去重复用到）中，重新查找结构对称性时的精度。也影响内置命令findsym等相关功能。可用值：0-1，默认值0.3。
COORDSORTPREC：坐标排序精度，非等价原子排序坐标对比法去重复时，按坐标值排序原子时判断坐标是否相等的精度（单位埃）。默认值0.001。

COORDCMPPREC：坐标等价精度，非等价原子排序坐标对比法去重复时，判断两个坐标是否相等的精度（单位埃）。默认值0.2。

COORDMATCHPREC：坐标匹配精度，迭代近邻原子法去重复时，判断两个坐标是否匹配的精度（单位埃）。默认值0.3。

SETGIDPREC：通过setgid查找子群时的坐标精度（单位埃）。默认值0.001。

ISCMPSKIPBASE: 指定对比结构时是否跳过标记为基底的原子，用于在读取的素材结构为基底的随机搜索时提高速度。默认值0。
5．RG2的输出

RG2运行过程中会自动生成多个目录用于输出运行结果，包含搜索到的结构、日志等信息。这一节将分别介绍每个输出目录的作用。
结构输出目录out：用于输出所有搜索到的结构。可通过输入参数OUTDIR设置为其他路径。输出的结构文件名的命名规则是：Gn-In-An-Es-Rs-Pm-ID-Ct，其中Gn表示国际空间群序号；In表示非等价原子个数；An表示晶胞原子总数；Es表示元素比率字符串，比如C3N4；Rs表示成键环字符串，比如r48；Pm表示是否是极性结构的标记，p表示极性结构，np表示非极性结构；ID为防重名编号；最后的Ct表示其他信息，一般用于标记晶胞类型，比如：orig表示是原始晶胞，prim表示原胞，conv表示惯胞，关于不同晶胞的具体说明参见4.4.4节。关于防重名编号，旧版本中以0开始的数字序号表示，比如id0，具体编号规则是判断输出目录或已知结构的名称的前面部分中是否有完全相同的，如果有则依次递增序号，不过这会导致多次独立搜索结果中的相同结构编号不一致；新版本中以生成对应的初始结构时的随机数种子表示，比如id2051834554，可以保证在同样的输入参数下不同的结构一定会有不同的编号，且不同的输入参数下不同结构的编号重复的概率也会非常小。

结构库目录slib：用于保存已知的结构，作为对比是否是重复结构的依据。可通过参数LIBDIR设置为其他路径。程序搜索到新结构时，除了输出到out目录，还会自动将其保存到slib，不过为提高效率，自动保存的格式是RG2专用的cell格式，如果需要，可通过RG2内置命令将cell格式转换为其他格式。用户也可以在运行RG2前将需要排除的结构放到该目录中，文件格式可以是其他RG2支持的格式。

原结构文件目录outorig：专用于RANDMOD=6模式时，保存处理过的结构的原文件，以方便使用，比如在用于优化结构时，对比优化前后结构的变化。

日志保存目录log：用于输出运行过程中的日志信息。RG2在每次运行均会产生一个独立的log日志文件，文件名为程序启动时的时间。日志文件的内容包括读取的参数设置、搜索到的结构信息、错误或警告提示等，可以根据其内容进行测试、结果统计或反馈程序漏洞。

调试信息保存目录debug：用于保存产生调试信息。其中会固定输出一个统计搜到重复结构数量的日志文件，文件名为celllib加日期。其他调试信息只在遇到错误时才会输出，用于反馈程序漏洞。注意，以上的目录在RG2运行时会根据情况被自动生成，如果已经存在也不影响运行。如果不需要其中的内容，用户可自行清理。
5  经典案例及输入文件解读

参数的组合使用可实现不同的搜索功能和需求。用户在使用RG2搜索结构之前应对目标材料的晶体结构（实验制备或理论预测基态或低能态）进行几何结构特征进行学习，按3.3节中给出办法提取成键列表，以此写出输入文件para.ini。我们不需要写出RG2程序的所有参数，只需要掌握流程控制，结构生成，商图生成，结构筛选和输出等参数即可，其他的绝大多数参RG2会选用程序内部的默认值。下面我们通过几个经典搜索案例说明几个主要参数的使用方法，其他一些高级功能参数的使用可以加入RG2软件的QQ交流群（43140515）进行咨询学习。
5.1  三维（单质）全sp3碳晶体
首先以三维4配位sp3型共价键的单质碳晶体结构为例。根据金刚石的结构特征，其中每一个碳原子喜欢形成4配位四面体构型，其中键长键角分别是1.54 Å和109(；因此，我们需要可以写出的输入文件para.ini内容为（注释符#后为说明）：

RANDMOD=0  







#随机模式。

GID=75-230    







#选择75到230号空间群

LCPARA= 3-12 3-12 3-12 30-150 30-150 30-150  #晶格参数随机范围
AELE= 6    








#只有一种元素：碳
AELENUM= 1-6   






# 1至6个非等价碳原子

ADDBONDLIST  6  6 6 6 6   



#每个碳与另外4个碳成键
BONDANG[6]=109    






#sp3型共价键键角为109(
BONDLEN[6][6]=1.54  





#碳碳键长约为1.54 Å。

BONDLENTOLER=0.12    




#可选，键长平均容差。

BONDLENERRMAX=0.2    




#可选，键长最大容差。

BONDANGTOLER=0.15    




#可选，键角平均容差

BONDANGERRMAX=0.22    




#可选，键角最大容差
ATOMNUM=4-500    






#可选，晶胞中原子数范围
BONDRINGMIN=5    

#可选，最小环为5，排除4及3环等导致角度偏差过大的情况

注意，其中有些参数是可选的，去掉也可以正常运行。可选参数的目的是提高搜索速度或减少输出结果中不理想的结构等，可以根据实际情况选择使用或修改。

5.2  三维（化合物）全sp2氮化硼
以三维sp2杂化BN晶体结构为例，我们先根据六方氮化硼（h-BN）中B，N原子的成键特征，分析出成键列表要求为：B原子周边需要3个N原子，N原子周边需要3个B，不允许出现B-B键和N-N键；其中B原子和N原子均为3配位sp2构型，键长键角为确定值：1.42 Å和120(；相应的输入文件para.ini为：

RANDMOD=0    







#随机模式。

GID=75-230    







#选择75到230号空间群。

LCPARA= 3-12 3-12 3-12 30-150 30-150 30-150  #晶格参数随机范围。

AELE= 5 7    








#两种元素，硼和氮。

AELENUM= 1-4 1-4    





#非等价原子数，与AELE对应。
ADDBONDLIST  5  7 7 7    




#每个硼与3个氮成键原子。

ADDBONDLIST  7  5 5 5     



#每个氮与3个硼原子成键。

BONDANG[5]=120    






#硼原子键角参考值

BONDANG[7]=120    






#氮原子键角参考值

BONDLEN[5][7]=1.45        




#硼-氮键长的参考值

BONDLENTOLER=0.12    


#可选，键长平均容差。

BONDLENERRMAX=0.2    


#可选，键长最大容差。

BONDANGTOLER=0.15    


#可选，键角平均容差，一般比键长大。

BONDANGERRMAX=0.22    


#可选，键角最大容差，一般比键长大。

ATOMNUM=4-500    




#可选，限制晶胞中的实际原子数。

BONDRINGMIN=4    



#可选，设置最小环为4，排除3环。

可以看到，与单质相比，区别只在于AELE、AELENUM、ADDBONDLIST、BONDANG、BONDLEN需要对应添加每种元素的设置。此外，因为BN化合物中一般没有B-B键或N-N键，所以不需要对应的ADDBONDLIST或者BONDLEN。

如果我们不是利用ADDBONDLIST来精确规定各个元素（节点）的成键列表，而是选择LINKMAX[6]=3和LINKMAX[7]=3来模糊指定配位数，这时我们就需要指定BONDLEN[6][6]=负值和BONDLEN[7][7]=负值来排除B-B键和N-N键。希望读者能通过这个例子的学习，能掌握对化合物的搜索，比如常见二元半导体碳化硅，砷化镓，二氧化硅，以及一些三元的化合物等。

5.3  二维（层状）磷烯异构体
随着科学技术水平的提高，越来越多的二维层状材料被人们制备出来；在制备二维层状材料的众多方法中，自下而上的自组装生长法可能因基底，温度，压强等实验条件的不同而制备出不同的异构体材料，是晶体结构预测工作中值得关注的一个重要方面。这里，我们就以搜索可能的磷烯异构体为例来展示RG2程序的层状材料搜索功能。我们可以先从实验上已经制备得到的黑磷烯和蓝磷烯结构中学习到磷原子的几何成键特征，并写出相应的RG2输入文件。从黑磷烯和蓝磷烯的晶体结构中可以学习到，磷原子之间倾向于以sp3杂货轨道形成3配位共价键，键长键角大致为2.2Å和115(；因此，这一案例中的搜索参数可设置为：

RANDMOD=0    




#随机模式。

DIMENSION=2    



#设置二维搜索，会自动采用层群。

GID=1-80    





#层群有80个。

LCPARA=6-16 6-16 5 90 90 30-150  #注意，此时（DIMENSION=2开启时）第3个数字表示层厚，同时c垂直于ab平面，所以对应的两个角度为90度。

VACUSIZE=15    




#可选，真空层厚度。

AELE= 15   





#只有一种元素：磷。

AELENUM= 1-15    



#层群对称性弱，可使用更多非等价原子。

ADDBONDLIST 15  15 15 15   
#每个磷原子与另外3个磷原子成键。

BONDANG[15]=109    


#sp3型共价键的键角参考值为109度。

BONDLEN[15][15]=2.2   

 
#磷-磷键长的参考值为2.2 Å。

BONDLENTOLER=0.10    

#可选，键长平均容差。

BONDLENERRMAX=0.15   

#可选，键长最大容差。

BONDANGTOLER=0.20    

#可选，键角平均容差，一般比键长大。

BONDANGERRMAX=0.25  
  
#可选，键角最大容差，一般比键长大。

ATOMNUM=4-500    



#可选，限制晶胞中的实际原子数。

BONDRINGMIN=5    


#可选，设置最小环为5，排除3、4环。

二维搜索的开关是DIMENSION=2，同时要注意晶格LCPARA的设置，RG2中默认二维结构平面在ab平面，此时c值表示层厚，同时要设置ab与c垂直。另外，真空层厚度VACUSIZE为可选参数，默认值为12 Å，其与LCPARA的第三个参数（对应于c）之和即为实际的c基矢长度。

5.4  二维（平面）石墨烯异构体
二维六角蜂窝状石墨烯是打开二维材料世界大门的先驱材料，近二十年来一直是凝聚态物理，计算材料科学等领域的研究热点。从几何上来说，石墨烯可以存在众多丰富的同素异构体。在理论上，一些具有不同结构和功能的二维石墨烯异构体相继被人们提出，它们当中一些结构的片段或是晶体已经在实验上得到合成。这里，我们就以二维纯平的石墨烯异构体为例来展示RG2对于平面二维结构的搜索功能。从石墨烯及其低能量异构中可以学习到，二维石墨烯异构体中碳原子之间倾向于以sp2型共价键与周围碳原子形成3配位周期性网络。对应参数可设置为：

RANDMOD=0   
 



#随机模式。

DIMENSION=2    



#设置二维搜索。

GID=1-80    





#层群有80个。

LCPARA=6-16 6-16 0 90 90 30-150  #注意，第三个数字层厚设置为0

VACUSIZE=20

AELE= 6    





#只有一种元素：碳。

AELENUM= 2-48   



#单层结构对称性弱，可用更多非等价原子。

ADDBONDLIST 6 6 6 6    

#每个碳原子与另外3个碳原子成键。

BONDANG[6]=120    



#sp2型共价键键角为120度。

BONDLEN[6][6]=1.426   


#碳-碳键长参考值约1.426。

TMAT=1 0 0  0 1 0  0 0 0   

#限制优化时只在ab平面内移动。

BONDLENTOLER=0.10    

#可选，键长平均容差。

BONDLENERRMAX=0.15    

#可选，键长最大容差。

BONDANGTOLER=0.20    

#可选，键角平均容差，一般比键长大。

BONDANGERRMAX=0.25    

#可选，键角最大容差，一般比键长大。

ATOMNUM=4-500    



#可选，限制晶胞中的实际原子数。

BONDRINGMIN=5    


#可选，设置最小环为5，排除3、4环。

为得到单原子层的平面二维结构，可以通过设置LCPARA在生成随机坐标时限制c方向厚度为0，同时设置原子移动向量附加矩阵TMAT=1 0 0 0 1 0  0 0 0来限制原子只能在ab平面内移动，使得所有原子的c坐标为相同的初始值（z=0）；这样一来，整个结构从撒点到优化，都被限制在二维平面上。
5.5  二维（平面）石墨相C3N4
接下来，我们将以搜索二维石墨相C3N4的案例来向读者展示RG2中可以利用ADBONDLIST的“并集”属性来实现搜索同一元素具有不同配位数的晶体结构构型。我们从常用的二维石墨相C3N4模型中可学习到，其中C原子为3配位的，周围全是N；而N原子有2配位和3配位两种，它们的周围全都是C原子。因此，我们可以用如下para.ini对其他可能的异构体进行搜索：

RANDMOD=0                   #随机模式 
GID=1-80                       #空间群挑选范围 
DIMENSION =2                  #搜索层状或二维材料 
LCPARA=3-12 3-12 0 90 90 30-150   #晶格参数随机范围，厚度为零 
VACUSIZE=20                    #晶格c=20+0=20
TMAT=1 0 0  0 1 0  0 0 0          #只优化x,y坐标 
AELE= 6  7                      #搜索2种节点，不投影就是碳和氮 
AELENUM= 1-3    1-3            #随机撒1-6个非等价碳原子 
ADDBONDLIST  6  7 7 7          #每个碳周围3个氮
ADDBONDLIST  7  6  6  6       #每个氮周围3个碳
ADDBONDLIST  7  6  6          #每个氮周围2个碳
BONDANG[6]=120                 #键角标准参照值 
BONDANG[7]=120                 #键角标准参照值 
BONDLEN[6][6]= -1.8               #6，6不允许成键 
BONDLEN[7][7]= -1.8               #7，7不允许成键 
BONDLEN[6][7]= 1.45               #6，7允许成键，标准为1.45
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