
01 准备结构并生成路径
输入 yskit → 菜单4 → 第一步

02 完成共同静态 SCF
使用路径对应晶胞，保存密度和费米能

03 生成逐段任务
菜单4 → 第二步；一条路径算一次

04 提交一次 顺序计算
sbatch run.sh；每段保留20点

05 自动检查并拼接
检查收敛、点序和端点误差 → merged

06 提取绘图数据
bash extract.sh → BAND.dat 等文件

默认每条路径20点　｜　先算 Γ→X，再算 X→M　｜　自动保留全部路径和采样点

图1  从结构准备到能带绘图数据


