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IC40
Implementação e manutenção de código computacional de
estrutura eletrônica de semicondutores
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iangiestas@usp.br

1Instituto de Física de São Carlos - USP

O LFC desenvolveu um framework de cálculo de estrutura eletrônica de semicondutores, que permite
utilizar o máximo de desempenho possível usando um computador de mesa. No entanto, ao longo de
20 anos de desenvolvimento o código acabou se tornando muito complexo de manter ou realizar novas
modificações. Baseando-se em uma série de observações feitas no período anterior do presente projeto,
está sendo desenvolvida uma nova versão, que já reproduz resultados de trabalhos anteriores utilizando o
código antigo, através de métodos de diagonalização direta (1-2) disponíveis no LAPACK. No entanto, a
partir de um certo número de ondas planas este algoritmo deixa de ser viável, pois é necessário construir
a matriz inteira na memória. Sendo assim, outro método de diagonalização desenvolvido no laboratório
foi implementado, baseado no LOBPCG. Com a implementação deste algoritmo, foram feitos diversos
testes para encontrar e corrigir os problemas que surgiram, até conseguir resultados idênticos aos usando
o LAPACK. Atualmente, testes estão sendo feitos para verificar a escalabilidade de ambos os métodos
com a entrada e com o número de autovalores. Resultados preliminares indicam que para sistemas
grandes, nosso método escala com a entrada em N_2 sendo mais rápido, a partir de um certo N_0,
do que o método usual que escala com N_3. Porém é necessário investigar a estabilidade do algoritmo
em função da entrada e do número de autovalores procurados, já que para determinadas combinações
de fatores o nosso método falha em convergir.

Palavras-chave: Simulações numéricas. Método KP. Algebra linear computacional.
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