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Resumo

Esse projeto de iniciagao cientifica trata de simulagbes computacionais das propriedades eletrénicas
do grafeno. O projeto envolveu pesquisa acerca do grafeno, bem como de suas propriedades e aplicagbes,
focando na otimizagdo dos calculos e processamento por meio de sub-rotinas que se beneficiam do fato de

que as matrizes utilizadas nas simulag¢des sdo esparsas.

Matriz esparsa, simulacéo, grafeno.

Introducéo |

O grafeno desperta interesse de pesquisa por ser
um material de propriedades Unicas e por ter
vasta aplicabilidade. Possui uma enorme
resisténcia mecanica, condutividade térmica e
elétrica excepcionais, impermeabilidade a gases,
além de ser maleavel, flexivel e transparente e
ser composto apenas de uma camada
bidimensional de carbono [1,2].

Os estudos realizados sobre o grafeno envolvem
calculos computacionais com modelo de rede que
simulam a rede hexagonal de carbonos para
avaliar suas propriedades eletrénicas em diversas
situacdes. Pela sua complexidade e alta demanda
de processamento, torna-se interessante se
beneficiar de caracteristicas das matrizes
envolvidas, como o fato de serem esparsas (alta
porcentagem de elementos nulos), a fim de
otimizar as simulagdes e alcancgar resultados mais
rapidamente.

Resultados e Discussao |

Utilizou-se o programa Scilab para realizar as
primeiras comparagdes entre as simulagbes com
redes de grafeno sendo consideradas matrizes
completas e esparsas. Ja foi possivel verificar um
ganho de tempo quando se considera a sub-
rotina para o problema de autovalores e
autovetores especifica para matrizes esparsas.

Em um segundo momento optou-se por realizar
simulagbes no ambiente GPU (Graphics
Processing Unit) do CENAPAD-SP a fim de poder
aumentar o tamanho da rede de grafeno
analisada, comparando-se novamente os casos
para uma matriz completa ou esparsa. Essa
comparagao apresentou os resultados mostrados
na Figura 1. A partir dos graficos gerados foi
possivel determinar a equagdo que descreve o
tempo de processamento do programa (y) em
fungdo da dimensdo da matriz (x), que
corresponde ao numero de atomos na rede de

X
grafeno, sendo elas: y = 13es833 para as matrizes
X
completas e y = 1,1es427 para a matriz esparsa.
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Figura 1. Comparacdo de processamento do
programa com e sem utilizacdo de matriz esparsa
no ambiente GPU do CENAPAD-SP.

Apesar da sub-rotina utilizada no calculo dos
autovalores de matrizes esparsas s6 apresentar
como resultado seis dos autovalores, apresentam
grande acuracidade.

Conclusées |

Foi possivel verificar 0 ganho computacional e de
tempo que a utilizacdo de matrizes esparsas
acarreta, chegando a demorar nove vezes menos
tempo do que um calculo utilizando uma matriz
completa. Além disso, foi possivel verificar a
acuracidade dos resultados obtidos pela sub-
rotina utilizada.
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