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Abstract. Eigenvalue and eigenvectors notions are essential for the
calculations in Quantum Chemistry, since molecules and atoms energy levels
are calculated based on the eigenvectors of some matrices. The
diagonalisation procedure is a crucial step of the Hartree-Fock-Roothaan
method, since it provides the molecular orbitals energies. However, finding an
accurate set of eigenvalues and eigenvectors is not always mandatory. This
paper focuses on a parallel implementation for an approximated eigenvector
calculation algorithm on GPUs using the NVIDIA/CUDA platform.

Resumo. Nogoes de autovalores e autovetores de transformagoes lineares sdo
essenciais em cdlculos de quimica qudntica, pois os niveis de energia dos
dtomos e moléculas sdo dados por autovalores de determinadas matrizes. O
procedimento de diagonalizag¢do de uma matriz é um passo crucial no método
de Hartree-Fock-Roothaan, visto que o mesmo dard as energias dos orbitais
moleculares. Porém, nem sempre é necessdrio encontrar um conjunto solugdo
exato. Nesse artigo, mostramos a implementa¢do de um algoritmo paralelo
para GPUs que usa aproximagdes para o cdlculo de autovetores proposto por
[Stewart, 1981], utilizando a plataforma NVIDIA/CUDA.

1. Introducao

A possibilidade de realizar calculos matematicos de alta demanda com as GPUs esta
revolucionando diversas areas do conhecimento onde a dependéncia computacional €
critica (Hwu, 2011). E ¢ dessa forma que a quimica tem se aproveitado dessa nova
possibilidade, pois, atualmente existe uma crescente necessidade de modelar sistemas de
elevada complexidade molecular(Rocha & Simas, 2007) e (Maia et al., 2012).
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E com esse propdsito que apresentamos nesse manuscrito a proposta de um
algoritmo paralelo para a pseudodiagonalizacdo de uma matriz simétrica que possa se
aproveitar do elevado paralelismo das GPUs.

Uma estratégia que seguimos ¢ a substituicdio de etapas que s@o
computacionalmente custosas e que possuem algoritmos de elevada complexidade por
métodos e algoritmos numéricos mais eficientes e de menor complexidade
com3putaci0nal. Podemos citar como exemplo a diagonalizacdo de matrizes simétricas,
o).

Para a resolugdo das equag¢des dos métodos quanticos faz-se necessario o
emprego de um procedimento numérico iterativo conhecido como Self-Consistent Field
(SCF), onde partindo-se de uma geometria molecular fixa podemos encontrar a energia
total desse sistema, bem como a matriz densidade, que ¢ a solucdo das equacdes. Um
dos passos do SCF é justamente a diagonalizacdo da matriz de Fock, F.

A abordagem de Stewart e colaboradores (Stewart, Cséaszar, & Pulay,
1982)segue a logica de que o procedimento de diagonalizacdo ndo precisa ser
completamente exato para garantir uma solucdo aceitavel do SCF. Na verdade, o que
basta para atingirmos uma solu¢do aceitavel ¢ apenas aniquilar (tornar zero ou com
valor muito pequeno) todos os elementos da matriz de F que conectam os elementos do
espaco dos orbitais virtuais ao espago dos orbitais ocupados. Stewart e colaboradores
atestam que esse passo ndo precisa ser exato justamente porque o proprio algoritmo
SCF é robusto. Esse estratégia computacional, chamada de pseudodiagonalizagdo, é
mais eficiente que a diagonalizagdo completa, j4 que ndo gera um conjunto de
autovalores, s6 novos autovetores. As etapas de pseudodiagonalizagdo sdo apresentadas
a seguir:

e Calcular a matriz F,_,(bloco ocupado-virtual da matriz de Fock), através
deF,_, = CJFC,, onde F, C,e C, sdo respectivamente a matriz de Fock e os
autovetores ocupados e virtuais da iteragdo anterior.

e Calcular os angulos de rotagdo o e B, entre o autovetor ocupado i e o autovetor
virtual a, segundo as seguintes expressdes:

o= (€= Ea)_lFo—viaeB =J(@a- az)

onde,€; e€, sdo os respectivos autovalores dos orbitais moleculares i e a, ¢ F;; ¢
o elemento (i,a) da matriz F,_,que sera zerado ou tornado muito pequeno.

e Realizar rotagdes (denominadas de transformacdes de Jacobi) entre os
autovetores ocupados e virtuais 7 € a, de forma a gerar novos autovetores para o
calculo das iteragdo seguinte usando as seguintes expressoes:

Ci=aCi— BC, e C,= aC, + BC;
Usualmente, a pseudodiagonalizagédo € 50% mais rapida que uma diagonalizagéo

completa, e, se levado em consideragdo a esparsidade de uma matriz, podemos usa-la
para alcangar um escalonamento quase-linear no tempo de execugéo.
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2. Metodologia

No algoritmo original(Stewart et al., 1982), a ordem em que os autovetores sdo
rotacionados ¢ importante, pois essas operagdes afetardo as rotagdes seguintes, o que
forca com que as rotagdes sejam feitas em uma ordem bem determinada, dificultando
sua paralelizagdo. Para resolver esse problema, empregamos a proposta de Beierlein e
Clark. (Beierlein & Clark, 2005). O pseudocodigo mostrado no esquema 1 reflete o
funcionamento do algoritmo.

1. Inicia as varidveis tiny = 107, 1 = 1; l.Inicia as variaveis i = 1;
lumo = NumOrbsOcupados+1; lumo = NumOrbsOcupados+1;
j = lumo,ij = 0; j = lumo, ij = 0;
2. Enquanto i <= NumOrbsOcupados faca: 2.Ci0 = Ci
a. Enquanto j <= NumOrbitaisTotal faca: 3.Cal0 =
i. 1j++; 4.Enquanto i <= NumOrbsOcupados faca:
ii. x = Fmo(ij); a.Enquanto j <= NumOrbitaisTotal facga:
iii. Se (mdédulo(x) <tiny) goto x; i. alpha = coef.alphali,j-lumo];
iv. A = autovalor(i):; ii. Dbeta = coef.betali,j-lumo]
V. B = autovalor(j):; iii. Ci = alpha*CiO - beta*CaOl;
vi. alpha = (b-a) '*x; iv. Ca = alpha*Ca0 + beta*CioO;
vii. beta = sqrt(l-alpha®):; V.t
viii. coef.alphali,j-lumo] = alpha; b.Fim do laco a;
ix. coef.betal[i,j-lumo] = beta; c.i++;
X. J++; 5.Fim do laco 4;
b. Fim do laco a; 6.Fim;
c. i++;
3. Fim do lago 2;
4. Fim;
(a) (b)

Esquema 1. Pseudocédigos da (a) calculo dos angulos de rotacio a e B e (b) rotagio
dos autovetores de F.

2.1. Implementag¢io na GPU

A plataforma CUDA (Computer Unified Device Architecture) ¢ uma  plataforma  de
programacao paralela, que nos da acesso ao poder de processamento das placas graficas
para propdsito geral. Por natureza, a GPU € um coprocessador extremamente paralelo,
com muitos nucleos, entdo, podemos utilizar esse poder para desenvolver aplicacdes
hibridas, que utilizam a GPU em partes computacionalmente custosas de programas.

Nossa implementagéo consistiu de dois kernels diferentes: um para computar os
coeficientes de rotacdo o e B dos autovetores, e outro para efetivamente realizar as
rotagdes. Da forma como o algoritmo foi proposto, primeiramente podemos calcular os
angulos de rotagdo e rotacionar o vetor no mesmo kernel, porém, alguns elementos do
bloco ocupado-virtual sdo muito pequenos, e ndo € necessario que haja uma série de
rotagdes para elimina-lo. Entdo, se computarmos primeiro os coeficientes, eliminamos
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divergéncias entre as threads da GPU no passo da rotagdo, visto que s6 vamos calcular
as rotagdes que realmente devem ser feitas.

3. Resultados

Os célculos foram realizados em um computador com a essa especificacdo: dual Intel
Xeon E52620 (seis cores cada) com 64GB de RAM, Tesla K20c com 5GB de memoéria
dedicada. O sistema operacional foi Ubuntu 12.10. Os compiladores para Fortran e para
C++ foram respectivamente o Intel Ifort 13.1.3 e 0o NVCC do CUDA toolkit v.5.5.

O numero de rotagdes na pseudodiagonalizagdo de F que cada iteracdo do SCF
faz pode variar, j& que nem todas as rotacdes devem ser realizadas. Entdo, para
comparar os resultados de speedup, nds temporizamos a etapa de rotacdo em cada
iteragdo para ambos os procedimentos na CPU e na GPU.

Para testarmos a performance dos nossos algoritmos paralelos construimos
sistemas moleculares contendo de 2000 até 11600 orbitais moleculares e realizamos os
calculos de quimica quantica. Para esses sistemas, conseguimos  speedups medianos
(entre 3 e 6 vezes mais rapido). Uma provavel razdo pela qual obtivemos esses
resultados pode ser devido ao alto numero de acessos a memoria global, ja que esse
algoritmo ¢ de dificil paralelizacdo mesmo com adaptagdes.

Nesse trabalho aceleramos a etapa da rotacdo de autovetores para a
pseudodiagonalizacdo da matriz de Fock no SCF, quando usamos métodos
semiempiricos de quimica quantica. Dessa forma, conseguimos suavizar o tempo de
execucdo da rotagdo na etapa de pseudodiagonalizagdo da matriz F.
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