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Resumo 
O grafeno apresenta propriedades únicas, com enorme potencial para aplicações, e o grupo vem estudando 
propriedades eletrônicas e efeitos de desordem neste material. O objetivo desse projeto foi direcionado para 
o estudo dos ambientes computacionais em que são realizadas as simulações numéricas, testando-se o 
ambiente GPU do CENAPAD-SP. Foram estudados os tempos de processamento, assim como boas 
praticas de programação para que o tempo de execução das rotinas de programação seja o menor possível. 
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Introdução 

O grafeno possui uma combinação única de 
propriedades e grande potencial para diversas 
aplicações
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. No primeiro ano do projeto
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estudamos dispositivos eletrônicos baseados em 
grafeno, analisando as consequências causadas 
por diferentes tipos de desordens nas 
propriedades desse revolucionário material, 
através de simulações numéricas que demandam 
clusters de alto desempenho. O objetivo do 
presente projeto foi começar a utilizar o ambiente 
GPU (Graphics Processing Unit) do Centro 
Nacional de Processamento de Alto Desempenho 
(CENAPAD-SP), comparando-se as vantagens e 
desvantagens deste ambiente em relação aos 
outros ambientes (CPUs) que o grupo já utilizava. 
O processamento com GPUs vem ganhando 
destaque nos últimos anos ao acelerar a 
capacidade para trabalhos complexos em 
diversas áreas, solucionando problemas que 
demandariam tempo muito maior em CPUs
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Resultados e Discussão 

Para as simulações foi considerado o modelo de 
rede tight-binding para monocamadas de grafeno, 
como modelo base. Foi utilizado o software 
Matlab, rodando no ambiente GPU do CENAPAD-
SP. Foram analisados os tempos de execução 
dos programas, que envolvem a diagonalização 
da matriz Hamiltoniana do sistema para diferentes 
cenários: somente autovalores, ou também os 
autovetores, matrizes reais ou matrizes 
complexas. A desordem foi incluída fazendo-se 
variar as energias dos átomos ou considerando-
se vacâncias. O tempo de processamento 
aumenta exponencialmente com a dimensão da 
matriz a ser diagonalizada, como mostra a Figura 
1, sendo que essa dimensão corresponde ao 
número total de átomos na rede considerada.   

 
Figura 1. Comparação entre os tempos de 
processamento das simulações nos ambientes 
CPU e GPU do CENAPAD-SP, em função da 
dimensão da matriz diagonalizada.  

Conclusões 

Foi possível concluir que o sistema GPU é muito 
mais eficiente para a diagonalização de matrizes 
do que o sistema CPU, mapeando em detalhes 
os tempos de processamento. Outros integrantes 
do grupo começaram também a utilizar este 
sistema, beneficiando-se dos testes realizados 
neste projeto. Vale ressaltar que a obtenção de 
autovalores e autovetores de uma matriz não é 
utilizada apenas nos estudos de grafeno, mas 
também em diversas outras áreas de pesquisa.    
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