我总结出一个经验，加速siesta SCF 收敛:
1. 首先看dDmax，如果它很大，就设置混合参数大点，i.e，DM.MixingWeight大些，DM.NumberPulay 小些。

2. 如果dDmax很小，把DM.MixingWeight设很小。
加速siesta 力（CG） 收敛:

1. 看初始力 grep “constrained” log, 如果很大，把最大位移设置大点。i.e，MD.MaxCGDispl 设置大点，例如0.5.

2. 如果很小，MD.MaxCGDispl就设置小点。
