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1IC9

Implementacido e manutencao de calculo de estrutura
eletronica de semicondutores

PAULI, lan Giestas; SIPAHI, Guilherme

iangiestas@usp.br

O laboratério de fisica computacional, o LFC, vem desenvolvendo um software de calculo de estrutura
eletrénica, que permite usar um computador de mesa para realizar calculos de estrutura de bandas,
mesmo em sistemas cuja matriz hamiltoniana ndo caberia na memodria ao usar outros métodos de
diagonalizacdo, além disso, o cédigo podia realizar procedimentos auto-consistentes e calculos feitos
em poés-processamento, o que permite caracterizar novos materiais. No entanto, com o passar dos
anos e as diversas alteracdes para a inclusdo de novos recursos, o cédigo cresceu sem o planejamento
necessario para a sua organizacdo e algumas escolhas tornaram-no pouco pratico de usar e realizar
melhorias ou implementar novos recursos. Com o intuito de resolver este problema, iniciou-se a escrita
de uma nova versdo, buscando sanar estas lacunas do projeto. O novo cédigo foi escrito usando fortran
moderno e técnicas de orientacdo a objetos, visando facilitar a introduc3o de novos hamiltonianos, bem
como a configuragdo por seus usuarios, além de tornar possivel uma rapida adicdo de recursos através
de uma arquitetura flexivel. Além disso, foi integrado um sistema de compilacdo e gerenciamento de
dependéncias, o fpm(1), que permite integrar cédigos de propésito geral, o que faz com que se passe mais
tempo resolvendo os problemas de Fisica, do que problemas de ordem técnica. O cédigo agora conta
com um programa principal cuja configuracdo pode ser realizada através de um arquivo de texto plano
estruturado em TOML, gracas a facilidade da incorporagdo de sua biblioteca Fortran e com isso é possivel
controlar o calculo, os pardmetros dos materiais, método de solucdo e configurar a geracdo de graficos.
Outra funcionalidade adicionada é a introdu¢do da possibilidade de incluir novos Hamiltonianos por um
arquivo com uma sintaxe idéntica a do fortran, em tempo de execucio, ou seja, n3o é preciso recompilar
o codigo para trocar o modelo a ser usado, por meio de um parser simples que usa o algoritmo de
Dijkstra, o shunting yard (2), desenvolvido em uma biblioteca a parte. E possivel definir expressdes que
podem ser reutilizadas posteriormente ao declarar os elementos da matriz do modelo e utilizar os nomes
de parametros definidos no arquivo apropriado e também adicionar algumas funcionalidades importantes
aos usuarios nio-programadores, em tempo de execucdo. E possivel definir o método de solucdo, os
pardmetros e modifica-los sem a necessidade de recompilacdo, e sem precisar programar usando a API
desenvolvida. No entanto, o parser ainda € muito rudimentar dado a complexidade existente em ter que
definir estruturas de dados genéricas em Fortran e ainda no possui suporte a operagdes unarias (apenas
funcdes, que & como “-" unario é definido). Ainda falta realizar o porte dos calculos auto-consistentes,
cujas alteragdes estdo sendo realizadas por outro colaborador do projeto diretamente no cédigo, o que
serd um bom termémetro das alteracdes. Por fim, testes de desempenho e comparacdo com o cédigo
legado precisam ser feitos de modo que se possa medir as diferencas entre os tempos de construcio e
diagonalizagdo dos hamiltonianos.
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