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QMCPACK	
  is	
  open-­‐source	
  scien2fic	
  soBware	
  designed	
  to	
  perform	
  
Quantum	
  Monte	
  Carlo	
  simula2ons,	
  which	
  are	
  first	
  principles	
  methods	
  
for	
  determining	
  the	
  proper2es	
  of	
  the	
  electronic	
  structure	
  of	
  atoms,	
  
molecules,	
  and	
  solids.	
  One	
  major	
  objec2ve	
  is	
  to	
  find	
  the	
  ground	
  state	
  
for	
  a	
  physical	
  system.	
  Our	
  task	
  is	
  to	
  inves2gate	
  possible	
  alterna2ves	
  
to	
  the	
  exis2ng	
  method	
  in	
  QMCPACK	
  for	
  evalua2ng	
  single-­‐par2cle	
  
updates	
  to	
  a	
  system’s	
  electron	
  configura2on	
  by	
  improving	
  the	
  
computa2onal	
  efficiency	
  and	
  numerical	
  stability	
  of	
  the	
  algorithms.	
  

Background	
  

Slater	
  Determinant	
  	
  

Ø  The	
  Slater	
  Determinant	
  is	
  a	
  way	
  of	
  expressing	
  the	
  many-­‐par2cle	
  
wave	
  func2on	
  for	
  a	
  system	
  of	
  electrons	
  (or	
  other	
  fermions)	
  with	
  
an2-­‐symmetry.	
  

Ø  Each	
  χ1,2·∙·∙·∙n	
  represents	
  the	
  wave	
  func2on	
  for	
  a	
  single	
  par2cle.	
  
Ø  When	
  two	
  par2cles’	
  posi2ons	
  are	
  exchanged,	
  two	
  rows	
  are	
  

switched	
  in	
  the	
  above	
  matrix,	
  which	
  changes	
  the	
  sign	
  of	
  the	
  
determinant	
  and	
  sa2sfies	
  the	
  an2-­‐symmetric	
  property.	
  

	
  	
  

U/lizing	
  QR	
  Factoriza/on	
  	
  
Ø  Provides	
  more	
  numerical	
  stability	
  
Ø  Less	
  sensi2ve	
  to	
  ill-­‐condi2oned	
  matrices	
  than	
  LU	
  factoriza2on	
  
Ø  Obviates	
  the	
  need	
  to	
  periodically	
  recalculate	
  the	
  inverse	
  of	
  matrix	
  A	
  from	
  

scratch	
  	
  
	
  

Rank-­‐k	
  Update	
  
Ø  Con2guous	
  accepted	
  change	
  columns	
  can	
  be	
  stored	
  in	
  a	
  sub-­‐matrix,	
  

delaying	
  the	
  need	
  to	
  explicitly	
  update	
  matrix	
  R.	
  
Ø  The	
  es2mated	
  determinant	
  from	
  this	
  con2nuous	
  sequence	
  of	
  changes	
  can	
  

be	
  calculated	
  using	
  the	
  matrix	
  determinant	
  lemma.	
  	
  

QMCPACK	
  Exis/ng	
  Implementa/on	
  
Note	
  that	
  Q	
  is	
  orthonormal	
  and	
  R	
  is	
  upper	
  triangular.	
  	
  	
  

Matrix	
  Determinant	
  Lemma	
  Rank-­‐1	
  Case	
  

Matrix	
  Determinant	
  Lemma	
  Rank-­‐k	
  Case	
  

Given’s	
  Rota/ons	
  

A	
  Householder	
  Transforma2on	
  
is	
  also	
  known	
  as	
  an	
  
elementary	
  reflector.	
  	
  

Update	
  QR	
  Techniques	
  

A	
  Given’s	
  Rota2on	
  matrix,	
  	
  
where	
  c	
  is	
  cos(θ)	
  and	
  s	
  is	
  
sin(θ),	
  rotates	
  the	
  xi	
  and	
  xj	
  of	
  
the	
  element	
  in	
  a	
  matrix	
  by	
  θ.	
  	
  

Householder	
  
Transforma/ons	
  

Future	
  Work	
  	
  

	
  Suppose	
  A	
  is	
  an	
  inver2ble	
  square	
  matrix	
  and	
  u,	
  v	
  are	
  column	
  vectors.	
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  Suppose	
  A	
  is	
  an	
  inver2ble	
  n-­‐by-­‐n	
  matrix	
  and	
  U,	
  V	
  are	
  n-­‐by-­‐m	
  matrices.	
  	
  

GPU	
  Implementa/on	
  (Rank-­‐1)	
  	
  

Update	
  Kernel	
  Result:	
  Upper	
  triangular	
  R,	
  A	
  =	
  Q	
  *	
  R	
  preserved	
  

Evaluate	
  Kernel	
  Result:	
  	
  det(R	
  +	
  w	
  *	
  v')	
  	
  =	
  (y[k]	
  +	
  1)	
  *	
  det(R)	
  	
  

Ø  Addressing	
  issues	
  in	
  scalability	
  and	
  paralleliza2on	
  
Ø  GPU	
  implementa2on	
  of	
  rank-­‐k	
  algorithm	
  

AXPY:	
  R	
  =	
  R	
  +	
  wv'	
  	
  
ROT/ROTG	
  (itera2ve)	
  

TRSV:	
  	
  
R	
  *	
  y	
  =	
  w	
  

GEMV:	
  	
  
w	
  =	
  u	
  *	
  transpose(Q)	
  

32	
  matrices	
  of	
  size	
  32	
  by	
  32.	
  	
  
Rela2vely	
  large	
  execu2on	
  gap	
  due	
  to	
  small	
  matrix	
  size.	
  	
  

32	
  matrices	
  of	
  size	
  32	
  by	
  32.	
  	
  
Scaling	
  limited	
  by	
  sequen2al	
  nature	
  of	
  rota2ons.	
  


