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0.1. Рудин С.А., Павский К.В., Ревун А.Л. Реше-
ние задачи оптимизации алгоритмов мо-
делирования гетэроэпитаксиального ро-
ста Ge на Si(100)

Исследования гетероструктур с квантовыми точка-
ми является одной из приоритетных задач в обла-
сти материаловедения. Молекулярно-лучевая эпи-
таксия - метод получения пространственное упо-
рядоченных массивов полупродниковых квантовых
точек. Одним из направлений исследования про-
цессов гетероэпитаксии является компьютерное мо-
делирование. В данной работе представлена опти-
мизация алгоритмов моделирования гетэропитакси-
ального роста Ge на Si методом Монте-Карло [1].
При моделировании гетэроэпитаксиального роста
на структуре размера 38х38 нм с высотой 8 нм,
однопоточная программа выполняется более трех
месяцев [2]. Для интерпретации эксперименталь-
ных данных, возникает потребность моделирования
структур размером в десятки раз превышающую
описанную выше структуру.
Процесс моделирования роста представляет собой
последовательность элементарных событий, выби-
раемых случайным образом в соответствии с их ве-
роятностями. Итерация Монте-Карло включает од-
но из элементарных события: осаждение, диффузи-
онный прыжок. Суммарно итерации Монте-Карло
занимают ~50% от исполняемого времени програм-
мы, вне зависимости от размера подложки. Для
получения результата в более короткие сроки сле-
дует использовать технологии параллельного про-
граммирования OpenMP или MPI. Для того чтобы
эффективность параллельной программы росла при
увеличении количества вычислителей, следует мак-
симально оптимизировать все ее медленные фраг-
менты, которые не могут быть распараллелены в
силу ограничений, накладываемых моделью.
Была проведена оптимизация алгоритмов модели-
рования гетэропитаксиального роста Ge на Si ме-
тодом Монте-Карло. Изменения внесенные в итера-
ции Монте-Карло позволили сократить время его
выполнения на 32%.
Работа выполнена в рамках государственного зада-
ния ИФП СО РАН (ГЗ 0242-2021-0011).
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