Otimizacao de um algoritmo de simulacao de
transporte eletronico de grafeno em GPU
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Abstract. This work presents the optimization of an electronic transport
simulator for twisted bilayer graphene, based on the Corbino geometry, by
replacing the CPU-based PARDISO solver with the GPU-based cuDSS solver.
The CUDA implementation preserves numerical accuracy and reduces the
total execution time by 58.3%, achieving a 2.15% speedup and enabling more
efficient conductance simulations for studies in condensed matter physics.

Resumo. FEste trabalho otimiza um simulador de transporte eletronico em
grafeno bicamada torcido, baseado na geometria de Corbino, por meio da
substituicio do solucionador PARDISO em CPU pelo cuDSS em GPU. A
implementacao em CUDA preserva a precisio numérica e reduz o tempo
total de execugdo em 58,3%, alcancando ganho de 2,15x e viabilizando
simulacoes de condutancia mais eficientes para estudos em fisica da matéria
condensada.

1. Introducgao

O estudo de materiais bidimensionais tem ganhado destaque na fisica da
matéria condensada, especialmente com o crescimento dos estudos sobre o grafeno
e suas diversas configuragdes estruturais [Bahamon et al. 2013]. Entre essas con-
figuracoes, o grafeno bicamada torcido (Twisted Bilayer Graphene — TBG) tem
despertado grande interesse cientifico devido as suas propriedades fisicas e eletronicas
peculiares, incluindo fenomenos associados a supercondutividade e a estados isolantes
correlacionados, de acordo com [Nimbalkar and Kim 2020]. A investigagao dessas
propriedades, com énfase na supercondutividade, depende fortemente de simulagoes
que reproduzam o comportamento do transporte eletrénico no material. Um desses
simuladores ¢é o algoritmo de simulacao de condutancia elétrica baseado na geometria
de Corbino desenvolvido por [Bahamon et al. 2013]. No entanto, a complexidade
computacional envolvida nos algoritmos que realizam essas simulagoes representa um
obstaculo significativo, tornando o processo lento, custoso e, muitas vezes, inviavel
para analises em larga escala ou de alta precisao.

O principal problema identificado é o alto custo computacional dos algoritmos
utilizados para simular o transporte eletronico no TBG com geometria de Corbino.



Atualmente, os célculos sdo realizados utilizando a biblioteca Intel® MKL™, fazendo
uso somente do processamento em CPU. No entanto, essa abordagem nao aproveita
o potencial de aceleracao oferecido pelas GPUs, que poderiam melhorar o desem-
penho [Silva et al. 2022]. A auséncia dessa otimizagdo compromete a agilidade das
simulacoes e limita o alcance das analises possiveis com os modelos atuais. Desta
forma, delimita-se o problema na necessidade de reformulacao e aceleragao desses
algoritmos para permitir simulagoes mais rapidas, precisas e acessiveis.

O objetivo deste trabalho é apresentar os resultados de uma otimizagao do
algoritmo de simulagdo de condutancia elétrica no grafeno bicamada torcido com
geometria de Corbino utilizando processamento em GPUs. Dessa forma, espera-se
promover um avang¢o computacional nas simulagoes de fisica e, consequentemente,
facilitar os estudos e testes em materiais complexos como o TBG.

2. Referencial Teérico

A fisica da matéria condensada estuda propriedades fisicas de sistemas mi-
croscopicos e estruturas de materiais solidos, area que tem recebido atencao crescente
com os materiais bidimensionais (2D), especialmente apés a descoberta do grafeno
em 2004 [Geim and Novoselov 2007]. Entre suas configuragoes estruturais mais rel-
evantes estda o grafeno bicamada torcido, no qual duas camadas de grafeno sao
sobrepostas com um pequeno angulo de torcao entre si, como o chamado “angulo
magico” de aproximadamente 1,1°.

Para investigar fendomenos como a supercondutividade, sao amplamente uti-
lizadas simulagoes computacionais de transporte eletronico, que calculam a con-
dutancia de elétrons sob diferentes geometrias e condi¢bes experimentais, como
a geometria de Corbino [Bahamon et al. 2013]. Entretanto, essas simulagoes sao
computacionalmente intensivas, especialmente quando envolvem sistemas em larga
escala.

O uso de GPUs pode acelerar simulacoes numéricas na fisica da matéria
condensada devido a sua arquitetura paralela e ao suporte de bibliotecas como
cuBLAS, cuSPARSE, cuSOLVER e cuDSS, que permitem a implementagao eficiente
de algoritmos cientificos em GPU.

3. Desenvolvimento

Inicialmente, foi realizado um estudo do algoritmo original de simulagao de
conduténcia elétrica baseado na geometria de Corbino [Bahamon et al. 2013], visando
compreender sua logica, estrutura, funcionamento e operagoes matematicas. Durante
essa etapa, foram utilizadas ferramentas de medicao de tempo de processamento,
para identificar os hotspots, que sao pontos de maior consumo computacional.

Uma vez identificados os hotspots e compreendido o algoritmo, foi realizada
uma analise das bibliotecas mais adequadas e ferramentas para a otimizagao com
GPUs. A énfase principal foi em bibliotecas desenvolvidas pela NVIDIA, tais como
o cuBLAS, cuSOLVER ou CuDSS.

Assim que definida qual a melhor biblioteca a ser utilizada para substituir
trechos atuais do codigo, foram feitas as reimplementacoes e otimizagoes necessérias,
visando a exploragao dos céalculos na GPU.



Apods a implementagao completa do solucionador de sistemas lineares esparsos
utilizando processamento em GPU, foram realizados testes de desempenho e coleta
de tempos de execucao para analise comparativa.

4. Experimentos e Resultados

Todos os experimentos foram conduzidos em um computador pessoal equipado
com um processador Intel® Core i5-12400 com 40 GB de memoéria RAM, e uma GPU
NVIDIA GeForce RTX 4060 com 8 GB de VRAM e 3072 CUDA cores, cuja capacidade
de processamento em ponto flutuante de 64 bits (FP64) é de aproximadamente 236,2
GFLOPS. Para cada caso estudado, foram efetuadas 5 execugoes, considerando-se
posteriormente a média dos tempos obtidos para a construcao das tabelas e graficos
apresentados nesta secao.

O ambiente de desenvolvimento consistiu no sistema operacional Ubuntu
24.04, utilizando o compilador gcc 13.3, além do toolkit CUDA 12 e compilac¢ao dos
kernels em GPU via nvcec 12.

Durante a anélise do algoritmo, foram realizados testes de tempo com todas as
principais fungoes da implementacao original, com o objetivo de encontrar possiveis
gargalos. Dentre as func¢oes analisadas, aquela que encapsula o uso da biblioteca
PARDISO correspondeu a aproximadamente 82% do tempo total de execucao.

A modificacao desse codigo seguiu-se com a biblioteca cuDSS para sistema
lineares esparsos de grande dimensao [Pereira 2025]. Durante a implementacao
do solucionador usando esta biblioteca, enfrentou-se diversos desafios. Entre eles,
destaca-se a necessidade de conversao adequada dos tipos de dados, ja que o formato
exigido pelo cuDSS difere daquele utilizado no cédigo original, como a conversao
MKLComplex para cuComplex. Outro ponto critico foi a defini¢cao do tipo de matriz,
uma vez que o algoritmo do simulador nao fornecia indicacao explicita sobre sua
estrutura, exigindo investigacao adicional para garantir a compatibilidade com o
método adotado.

Apoés os experimentos, as divergéncias entre os resultados originais e a versao
para GPU tornam-se perceptiveis apenas a partir da 11¢ casa decimal nos valores
analisados da simulacdo. Essa diferenca numérica decorre das particularidades dos
algoritmos empregados e da representacdo em ponto flutuante conforme o padrao
IEEE 754. As médias do tempo total de execugoes das simulagdes para uma entrada
especifica do problema TBG com 2500 e 3500 iteracoes foram, respectivamente: (i)
PARDISO: 177,48s e 247,73s; (ii) cuDSS: 73,72s e 103,42s. Esses resultados indicam
que o uso de GPU reduziu em aproximadamente 58,3% o tempo total de execucao.

Foram coletadas métricas de memoria e desempenho, incluindo o consumo de
VRAM para o cuDSS e RAM para o PARDISO, além do percentual de uso de GPU
nas versoes cuDSS. O cuDSS apresentou consumo médio de 522 MB de VRAM e
manteve cerca de 1.536 CUDA cores ativos, enquanto o PARDISO utilizou 4382 MB
de RAM. Os dados de consumo de GPU sao apresentados na Figura 1.

5. Consideracoes Finais

Esse trabalho demonstra que a utilizagao de unidades de processamento
grafico (GPUs) constitui uma estratégia eficaz para aceleracao de algoritmos que
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Figure 1. Percentual de utilizacido da GPU ao longo da execucdo da versao com
cuDSS.

envolvem sistemas lineares de grande porte. A implementacao apresentou ganho de
desempenho de 2,15, com reducao de 58,3% no tempo de execucao.

Portanto, entende-se que o uso de GPUs para simulagoes de condutancia
elétrica do grafeno, ndo apenas oferece ganhos de eficiéncia, como também é um
passo importante nas pesquisas fisicas do material, viabilizando que estudos sejam
conduzidos com maior acessibilidade e menor custo computacional em um menor
espaco de tempo.
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