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Uno de los pasos más costosos de un cálculo de estructura electrónica es la 
evaluación de las integrales de repulsión electrónica. Dichas integrales son de 
cuatro centros, pero se pueden simplicar a integrales de tres y dos centros, 
empleando una densidad auxiliar generada a partir de funciones gaussianas. 
Aunque el número de integrales puede aumentar, la cantidad total de operaciones 
disminuye1. Además, se elimina la contracción sobre el |ket>, porque la densidad 
auxiliar no tiene contracción. Esto da lugar a un caso de muchos datos 
independientes que se pueden procesar en paralelo en unidades de 
procesamiento gráfico (GPU). El número de núcleos de trabajo que tienen las 
GPU reducen los tiempos de cálculo, ya que se pueden ejecutar miles de hilos de 
manera concurrente.  
 
De acuerdo a Ufimtsev et al.2,3, lo más conveniente es realizar la evalución de 
integrales primitivas en la GPU y contraerlas en la CPU, ya que se consigue una 
granularidad más fina y se evita la comunicación entre diferentes hilos y/o bloques. 
Similar al algoritmo de mapeo que proponen, un hilo por integral primitiva (1T1PI), 
se implementó la evaluación de integrales de tres centros en GPU en el código 
Parakata4. La validación se realizó con cadenas lineales de hidrógenos.  
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