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0.1. Ревун А.Л., Рудин С.А., Павский К.В. Оп-
тимизация алгоритмов расчёта дефор-
мации при атомистическом моделирова-
нии гетэроэпитаксиального роста Ge на
Si(100) методом Монте-Карло

Одной из приоритетных задач в области материало-
ведения является создание гетероструктур с кван-
товыми точками (КТ). Для решения этой зада-
чи требуется получать упорядоченные массивы КТ.
Одним из способов получения массивов КТ являет-
ся метод молекулярно-лучевой эпитаксии. Для ис-
следования процессов зарождения массивов КТ на
уровне не доступном экспериментатору использу-
ется имитационное моделирования методом Монте-
Карло построенное на физической модели описан-
ной в материале [1].

Для получения новых экспериментальных данных
возникает потребность в проведении множества экс-
периментов имитационного моделирования с раз-
личными параметрами. Однако при моделировании
осаждения 1 монослоя Ge на гладкую подложку Si
размером 27x27x0.8 нм при температуре 500◦ С за-
нимает 60 часов. Увеличение размеров моделиру-
емой структуры, температуры, и прочих парамет-
ров не линейно увеличивает время моделирования,
что обуславливает потребность в нахождении опти-
мальных путей вычислений.

Основной этап моделирования роста состоит из
шага Монте-Карло и “термического отжига”. Шаг
Монте-Карло представляет собой случайный выбор
одного из элементарных событий: осаждения или
диффузионного прыжка. Выбор случайного собы-
тия обусловлен его вероятностью. После каждого
элементарного события выполняется “термический
отжиг” во время его выполнения пересчитываются
координаты 1% случайно выбранных атомов соглас-
но распределению Больцмана. Такой подход позво-
ляет учитывать изменение энергии деформации в
пространстве с течением времени.

Анализ циклов расчёта деформации в шаге Монет-
Карло показал, что использование средств барьер-
ной синхронизации приводит к снижению эффек-
тивности распараллеливания. Также было показа-
но, что не все фрагменты кода могут быть распа-
раллелены в силу ограничений, накладываемых мо-
делью. Определив такие фрагменты, мы сосредо-
точились на их рефакторинге и оптимизации. При
оценке временных затрат шаг Монте-Карло зани-
мает примерно 40% времени по отношению к 60%
“термического отжига” от основного времени этапа
моделирования. В результате оптимизация алгорит-
мов позволила сократить время выполнения шага
Монте-Карло на 2̃5%.

Работа выполнена в рамках государственного за-
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