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• vi editor = text editor
• vi = viewer
• Basic command : vi [textfile]
• If there is no file, will make file (열 파일이 없으면 생성)
• If there is file, will open file (열파일이있으면오픈)

Three different modes

Command modeInsert mode ex-command mode
i (insert)

esc

: (colon)

2*esc

Add text
Delete text

Save and quit (:wq)
quit without save (:q!)

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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• pwd = present working directory (현재위치)

• ls = list = showing the files and directories
- ls  (./)
- ls  ../
- ls (./)[name_of_directory]/

• mkdir = make directory
- mkdir (./)[name_of_directory]
- mkdir ../[name_of_directory]
- mkdir ../../[name_of_directory]

• cd = change directory
- cd [name_of_directory]
- cd ~/something/something/something/[name_of_directory]

• / : means directories
• ./ : present directories
• ../ : previous (one above) directories
• ~/ : home directories

• Linux doesn’t allow ‘space’ (띄어쓰기 X)
• Try to use ‘tap’ all the time (자동완성)
• 윗화살표 (↑) : 직전사용한명령어

기본적으로

‘[명령어] [주소]/[타겟]’ 의형태
ex) cd ./test
ex) cd ~/something/something/test
ex) mkdir test
ex) mkdir ./test
ex) mkdir ~/something/something/test
ex) cp ~/d/d/d/text ~/d/e/f/g

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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• rmdir = remove directory (only empty directory)
- rmdir [name_of_directory]
- rmdir ../[name_of_directory]

• rm = remove files (only files)
- rm [name_of_files]
- rm –rf [name_of_directory] : enforce the command

• cp = copy files (or directory) to other directory
- cp [name_of_files] ../[name_of_directory]
- cp test.txt example.txt : make new file or overwrite (복사 – 붙이기)
- cp ../[name_of_files] ./[name_of_directory]

• mv = move files(or directory) to other directory (오려두기 – 붙이기)
- Same as cp

리눅스 명령어 (맥의 터미널, 윈도우 파워쉘 유사하게 작동)
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enter

ASE 설치

pip install ase

명령어 (파이썬패키지인스톨)

명령어 (install, uninstall, list …)

무엇을
(패키지이름)
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ASE 설치

enter
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Xquartz 설치 (윈도우는 Xming)
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Xquartz 설치

설치가 끝나면 열려있는 터미널을 닫고 재실행
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ASE 설치

enter
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VASP: Input files

INCAR KPOINTSPOTCARPOSCAR
구조파일

https://next-gen.materialsproject.org/
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VASP: Input files

INCAR POSCAR KPOINTSPOTCAR

Pt
 1.00000000000000
  3.9911171475584890   0.0000000000000000  0.0000000000000000
  0.0000000000000000   3.9911171475584890   0.0000000000000000
   0.0000000000000000   0.0000000000000000   3.9911171475584890
 Pt
  4

Direct
 0.0000000000000000  0.0000000000000000  0.0000000000000000
 0.0000000000000000  0.5000000000000000  0.5000000000000000
 0.5000000000000000  0.0000000000000000  0.5000000000000000
 0.5000000000000000  0.5000000000000000  0.0000000000000000

System description (설명)

Scaling factor (비율) Lattice vector

Elements (원소)
Numbers (갯수)
Coordinataions : Direct (비율), Cartesian (절대좌표)

구조파일 (position)
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Ni Pt
1.0000000000000000
  3.8550366000000000   0.0000000000000000   0.0000000000000002
  0.0000000000000006   3.8550366000000000   0.0000000000000002
  0.0000000000000000   0.0000000000000000   3.8550366000000000
Ni  Pt
 1  3

Cartesian
 0.0000000000000000  0.0000000000000000  0.0000000000000000
 0.0000000000000003  1.9275182999999998  1.9275182999999998
 1.9275182999999998  0.0000000000000000  1.9275182999999998
 1.9275183000000000  1.9275182999999998  0.0000000000000002

VASP: Input files

INCAR KPOINTSPOTCAR

System description (설명)

Scaling factor (비율) Lattice vector

Elements (원소)
Numbers (갯수)
Coordinataions : Direct (비율), Cartesian (절대좌표)

POSCAR
구조파일 (position)
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Materials Project
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Materials Project
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Materials Project + ASE

Ctrl +B

Ctrl + a : 원자추가
Ctrl + y : 원자변환
Ctrl + m : 선택된원자이동
Ctrl + r : 선택된원자회전
r :  box 반복
Ctrl + e : box 사이즈변경
x, y, z : x 축, y축, z축시야
f : 가운데로

좌클릭(+드래그) : 선택
우클릭드래그 : 회전
휠 : 확대/축소 
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ChatGPT: Prompt Engineering

1. 페르소나 패턴
- 특정 인물이나 역할을 상상하여 질문에 답하는 것.
- 답변의 패턴을 특정 영역으로 제한 가능 (파이썬 전문가)

2. 레시피 패턴
- 단계별 지시 사항을 따르는 방식으로 답변하는 것.
- 각각의 요소를 알고 있는 경우에 큰 도움 (특정 라이브러리)

3. 리플렉션 패턴
- 모든 답변에 대한 이유를 설명하도록 GPT에게 요청하는 방식.
- 답변을 이해하는데 도움 (디버깅) + 가짜를 구별하기 쉽다

4. 거부 차단기 패턴
- GPT가 어떻게든 답변을 하게끔 유도하는 방법
- 지식제한, 안전제한에 대한 부분을 회피 가능 (계속 에러가 나는 경우)

5. 뒤집힌 상호작용 패턴
- 원하는 것을 달성할 때까지 ChatGPT가 우리에게 역으로 질문하게끔 하는 방식
- 원하는 것은 알지만, 중간단계를 모를 때 도움 (어떻게 접근 해야 할지 모를 때)
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ChatGPT: Prompt Engineering

https://chat.openai.com/share/88fb4665-2830-4db9-aeec-a55049500f16

0. 일반 질문

https://chat.openai.com/share/88fb4665-2830-4db9-aeec-a55049500f16
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ChatGPT: Prompt Engineering

1. 페르소나 패턴

https://chat.openai.com/share/13dbe0a5-ff5e-4f01-8ed9-28747163d8a2

https://chat.openai.com/share/13dbe0a5-ff5e-4f01-8ed9-28747163d8a2


- 19 -

ChatGPT: Prompt Engineering

2. 레시피 패턴

https://chat.openai.com/share/0740c740-b7fe-4d7c-b53a-3fc6061959ff

https://chat.openai.com/share/0740c740-b7fe-4d7c-b53a-3fc6061959ff


- 20 -

ChatGPT: Prompt Engineering

3. 리플렉션 패턴

https://chat.openai.com/share/86a585c9-7ee2-4aa5-8fde-2fcaecd2a262

https://chat.openai.com/share/86a585c9-7ee2-4aa5-8fde-2fcaecd2a262
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ChatGPT: Prompt Engineering

5. 뒤집힌 상호작용 패턴

https://chat.openai.com/share/c5f61359-c59e-4a57-b952-7440493733df

https://chat.openai.com/share/c5f61359-c59e-4a57-b952-7440493733df
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ChatGPT - 실습

1. 사용자가 문자열을 입력 받아 a à w, b à x, c à y, d à z 로 변환하는 프로그램을 만드시오.
예시: 입력 : abcdeftz  à 출력 : wxyzeftz

2. 다음 주어진 문자열에서 모든 대문자를 소문자로 변환하고, 문자 ',' 와 '.'을 제거한 후 각 단어를
순서대로 출력 하는 프로그램을 만드 시오. 단 중복되는 단어는 한번만 출력 되어야 하고 단어가
문자열에서 발생한 횟수도 함께 출력한다. 사전을 이용: 단어-key, 발생횟수-value s = 'We propose 
to start by making it possible to teach programming in Python, an existing scripting 
language, and to focus on creating a new development environment and teaching 
materials for it.’
예시 : 입력 받는게 없고, 출력 : We 1번, …. It x번

3. 자연수를 입력 받아 소수 인지, 합성수인지 구분할 수 있는 프로그램을 만드시오.

4. 자연수를 입력 받아 원하는 진수 (2 ~ 16진수)로 변환하는 프로그램을 만드시오.

5. Si diamond bulk structure POSCAR (unit cell)를 만드는 프로그램을 만드시오.

6. 위의 POSCAR를 활용하여 (001)면의 표면을 만드는 프로그램을 만드시오 (z축 방향으로 vacuum 
10Å).


