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En el presente trabajo se desarrolld un método para invertir matrices complejas, tridiagonales por blo-
ques quasi-hermiticas usando particiones adecuadas de la matriz completa. Este tipo de matriz es de
uso frecuente en mecédnica cudntica y, més especificamente, en fisica del estado sélido ( por ejemplo,
en interfases y en super-redes ) cuando se utiliza la aproximacion de ligadura fuerte. Se analizé la
eficiencia del método comparando los tiempos de CPU y la cantidad de memoria auxiliar requeridos

por éste con diferentes rutinas cintificas.

INTRODUCCION

Una de las técnicas més utilizadas enla mecénica
cudntica para ¢l estudio de propicdades relacionadas
con excitaciones elementales (clectrones, fonones,
etc.) es el método de combinacion lincal de orbitales
atémicos y, dentro de éste, la aproximacién de li-
gadura fuerte [1,2] (*‘tight-binding’’). La aplicacién
de esta dltima al andlisis de moléculas y s6lidos da
lugar a la formulacién de operadores Hamiltonianos
que, escritos en forma matricial cn una base deter-
minada, poseen numcrosos elementos nulos. En casos
particulares de sistemas periédicos (0 sca, con simetria
traslacional), tales como sélidos cristalinos y super-
redes, dicho Hamiltoniano H resulta estar represen-
tado por una matriz compleja, de dimension grande
(por ejemplo, hasta 100 x 100), quasi-hermitica’, y
tridiagonal por bloques ( ver, por ejemplo, [ 3 ]). El
célculo de la densidad de estados en funcién de¢ 1a
energia se reduce a calcular la traza de 1a matriz de
Green G [1,2] definida por :

G=(EI-H)!

donde E es un escalar ¢ /, 1a matriz identidad. La
utilizacién de técnicas convencionales de célculo
numérico para la resolucion de esta ecuacion resulta
incficiente desde el punto de vista de tiempo de
cdlculo y, en muchos casos, hasta inaplicable debido
alos requerimentos de memoria de computadora, ya
que estas técnicas no ticnen en cuenta la estructura
particular y los numerosos elementos nulos de H.

M, €CP, M =M"_sii# jydet M =0 dondc M* indica
la matriz traspuesta y conjugadade M .
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Por 1o expuesto anteriormente, se desarrolld una
técnica de célculo para obtener la inversa de matrices
de gran tamafio, quasi-hemiticas y tridiagonales por
bloques, teniendo en cuenta el tamafio reducido de los
bloques (tipicamente de 5x5 6 10x10) y basadasenla
rcalizacion de particiones apropiadas de la matriz
completa, almacendndose inicamente los elementos
significativos. Cabe mencionar que una primera versién
de este método (que s6lo calcula los bloques diag-
onales de 1a matriz inversa) ha sido usada en varios
casos para cstudiar las propicdades electrénicas de
interfases de semiconductores (ver, por ejemplo,
[451).

PLANTEO DEL PROBLEMA MATEMATICO

Sea M la matriz tridiagonal compuesta por n
bloques, descripta de la siguiente manera

M, M, 0 0 . . .. 0
M, M, M, 0 ...... 0
0 oM, M,

el problema consiste en hallar 1a matriz G tal que
MxG=I, siendo [ 1a matriz identidad.
Particionandola matriz G en forma andlogaalade M
se tiene, entonces:

G, G

11 12

.G

In

G, G, ..G,

nl

la ecuacién MG = I puede escribirse en forma de
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sistema de ecuaciones matriciales cuya resolucién
permite obtener las matrices Gy, por lo tanto, l1a
matriz inversa de M.

RESOLUCION DEL PROBLEMA

Dado quelaresoluciondel problema general, con-
siderando quelamatriz M estd formada pornbloques,
resulta muy tediosa y no aporta mayor claridad, se
resolver4 el problema para el caso de 4 bloques.

Sean, entonces, M y A tales que

M, M;, 0 0\ (G, G,G.G,\ [1000
mm,m: 0\ [6.6.G6G.\ [0700
omom.m) 16.6.6.6.1 "L ooro
0 0M.M) \G.G.G.G 0001

Resolviendo los dos primeros sistemas, cuyas va-
riables son G , |y G , respectivamente, para 1 <i <4,
y definiendo

0
=M, IM,, - X,]'M,,
=M, [M,, - X,]"'M,,

e Ne ol o Rafiale
f
o

<
i

-~
=
w

s¢ obticnen las siguicntes expresionces:

Gdlz-[M44-X I lM:szax
G, =[M,,-X,]"M,,G,,
G,=M,-XI'M, G,
Gu= [MU'X -Y ]-]
G42='[M44'X I 1M43G32‘
=-[M,-X,]'M_.G,,
=[M,, -X -Y ]
-[M Y J IM*

21 22

Andlogamente, se obtienen G,, and G, (para
1 <i<4). La regla general para una matriz de n
bloques se deduce inmediatamente:

= IM-X-Y
G,=C,-G,, parai> j
G4 _D Gl+1J parai<j

para 1<i,j<n, donde
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X =0
Xn i n- |+l,n-i[M n-i+1,n-i+1 n~i+1]-lM ni+10- PATA I<isnl
Y=
YH1 "y l[M Y] ‘M* para 2<i<n
C=-[M-X] M“l para 1<i<n-1,
Di=-[Mﬁ-Y .] ‘M*MJ para 2<y<n.
EVALUACION DEL METODO

La programacion del método se ha efectuado en
Ienguaje FORTRAN, cn forma de rutina autoconsis-
tente, usando el almacenamiento por bandas para la
matriz M ( s6lo se almacenan los bloques diagonales
¢ infradiagonales ); 1a cantidad de memoria auxiliar?
esmenoroiguala2x M DIM? x (3+NB), donde
M D I M es la dimension médxima dc los bloques y
N B es la cantidad de bloques de la matriz M.

Cabe notar que el programa ha sido desarrollado
para cl caso en que las matrices diagonales no son
hermiticas, siendo necesario almacenar las matrices
M, yM,,, ensutotalidad, asi comolamatriz G;siM,,
son hermiticas, su inversa y las matrices X, y Yl
también lo son, luego, podrd usarsc Ia forma triangu-
lar dc almacenamiento de dichas matrices (por cjem-
plo, las diagonales y las infradiagonalcs).

Para una mejor evaluacion de este método, se ha
hecho una bisqueda de rutinas dec las bibliotecas
IMSL y HARWELL que cumplicran funciones simi-
lares a las dc cste algoritmo.Las tnicas rutinas que
calculan la inversa de una matriz compleja halladas
son LEQT2C (IMSL) y MA23A(HARWELL).

Ademis se us6 la versién m4s sencilla del algo-
ritmo de inversién de matrices (INV). |

Larutina LEQT2C no permitc invertir este tipo de
matrices (su c¢6digo de retomo indica matrices al-
goritmicamente no inversibles).

Los valores numéricos obtenidos mediante las
rutinas INV y MA23A coinciden, al menos hasta la
cuarta cifra significativa con los obtenidos mediante
este método.

El tiempo dc CPU insumido utilizando una com-
putadora BASF-768 y la cantidad de memoria auxi-
liar requerida porlos distintos algoritmos estdn dados
enlastablas 1y 2.

2No se incluye la cantidad de memoria necesaria para
almacenar la matriz M
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Dimensién de la matrizM | 30 50 100
MA23A 1050 2750 10500
cste método 450(a) (650(a)-1600(b) | 1150(a)-2600(b)

Tabla 1: Cantidad de memoria auxiliar requerida, en
unidades de longitud de nimero complejo (tipicamente,
8 bytes en simple precision),para tres dimensiones de
matrices. Las dimensiones de 1los bloques son: (a) 5 x
5; (b) 10 x 10.

Dimensién de la matiz M| 30 50 100
MA23A 0.54 1.88 7.70
INV 0.42 1.84 13.87
este método 0.26(a)[0.58(a)-1.25(b) | 1.82(a)-3.74(b)

Tabla2: tiempo de CPU insumido, cn segundos. Las
dimensiones de los bloques son: (a) Sx 5; (b) 10x 10

CONCLUSIONES

Envista de los resultados obtenidos y detallados enla
seccién anterior, cste método permite un uso mas
racional de la memoria y de los ticmpos de mdquina
para €l caso de matrices tridiagonales por bloques,
quasi-hermiticas.

Este método, con las modificaciones necesarias, pucde
también ser usado para resolver sistcmas del tipo GM
= B, donde M c¢s una matriz tridiagonal por bloques,
especialmente si B ¢s una matriz diagonal.
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Cabe destacar que los célculos de las matrices X e Y
son independientes, asi como el de los bloques infra-
diagonales y supradiagonales; en consecuencia, este
algoritmo también puede ser utilizado en computa-
doras vectoriales.
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