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Resumen

Se presenta un simulador paralelo flexible de
dispositivos semiconductores 2D que resuelve
el sistema de Boltzmann-Poisson para semi-
conductores mediante un método numeérico ba-
sado en esquemas en diferencias finitas no osci-
latorios de tipo WENO ( Weighted Essentially
Non Oscillatory). Aunque el método ofrece im-
portantes ventajas sobre métodos Monte Car-
lo, su implementacién es muy costosa compu-
tacionalmente. Por este motivo se ha abordado
su paralelizacion mediante la descomposicion
del dominio computacional que concentra la
mayor parte de los célculos. La aplicacién pa-
ralela que resulta permite simular facilmente
un amplio rango de dispositivos y puede ser
usada por ingenieros sin conocimientos sobre
el método numérico. Diversos experimentos de
simulaciéon de un dispositivo DG-MOSFET so-
bre un cluster de PCs muestran la eficiencia de
la aplicaci6n paralela.

1. Introduccién

La simulacion de dispositivos semiconductores
constituye un area de gran importancia dentro
del disefio asistido por ordenador de circuitos
electronicos. Las aproximaciones numéricas a
un nivel mesoscopico se basan en la Ecuacion
de Transporte de Boltzmann (ETB) que des-
cribe el flujo de particulas cargadas en un dis-
positivo semiconductor. La ecuacion ETB en
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la aproximacién semiclésica, tiene la forma:

% N %ng Vaf — %E Vil =Q(f), (1)

donde f representa la funcién de densidad de
probabilidad (fdp) de encontrar electrones en
el instante de tiempo t, con coordenada espa-
cial z y vector de onda k. Las constantes fisicas
h y ¢ denotan la constante de Planck dividida
por 27 y la carga eléctrica del electrén respec-
tivamente. La funcién de banda de energia ¢
viene dada por el modelo de banda no parabo-
lica de Kane, que es una funcién continua no
negativa de k (véase [4]). Q(f) se denomina el
término de colisiéon ya que modela la interac-
cion de los electrones con el medio.

La electrostatica producida por electrones y
dopantes se tiene en cuenta mediante el calculo
del campo eléctrico E de forma autoconsisten-
te usando la ecuacién de Poisson:

Vx[er (30 VaV] = = [p(t,%) = No ()], (2)

E=-V.,V, 3)
donde Np(x) es la densidad de dopantes, ¢, (x)
denota la funciéon dieléctrica relativa que de-
pende del material (y que puede variar con la
posicion x), € es la constante dieléctrica en
el vacio, V es el potential eléctrico y p es la
densidad de electrones, dada por:

p(t,x):/Rsf(t,x,k)dk

El sistema de Boltzmann-Poisson para el
transporte de electrones en semiconductores
viene dado por las ecuaciones (1)-(3).



Las principales herramientas numéricas,
usadas por los ingenieros electronicos para si-
mular (1)-(3) se han basado en métodos de
simulacion Monte Carlo. Estos métodos no
muestran la evolucion de la fdp hasta el estado
estacionario, no aproximan bien regiones del
dispositivo casi vacias y producen resultados
con ruido numeérico. Estos inconvenientes no
aparecen en aproximaciones deterministas que
resuelven directamente el sistema (1)-(3). No
obstante, estos enfoques deterministas deben
tratar con la alta dimensionalidad de la ecua-
cion ETB (6 dimensiones mas el tiempo), lo
cual provoca simulaciones numéricas muy cos-
tosas computacionalmente. Para superar este
problema,; se han propuesto diversos sistemas
aproximados y métodos numéricos determinis-
tas (existen referencias en [1]). Sin embargo,
hoy en dia, existen maquinas paralelas de bajo
coste como los clusters de SMPs, que permiten
reducir dréasticamente los tiempos de simula-
cion. El proposito de este trabajo es mostrar
una aplicacién paralela basada en esquemas
WENO-Boltzmann para realizar de forma pre-
cisa un amplio rango de simulaciones de dis-
positivos 2D. Este trabajo completa el trabajo
previo mostrado en [5], de tal forma que la
aplicacién puede ser usada por cualquier per-
sona interesada en este tipo de simulaciones
sin necesidad de poseer conocimientos sobre el
esquema numeérico.

La seccion siguiente describe el esquema nu-
meérico en el que se basa el simulador desarro-
llado. En la seccién 3 se muestra como se dis-
cretiza un dispositivo semiconductor para per-
mitir una implementacion eficiente. La seccion
4 describe el diseno del simulador paralelo. Los
resultados obtenidos al simular un dispositivo
DG-MOSFET sobre un cluster de PCs duales
se muestran y analizan en la secci6on 5. Final-
mente, la seccién 6 presenta las conclusiones y
las lineas futuras.

2. Simulador WENO para el siste-
ma Boltzmann-Poisson

La resolucion del sistema de Boltzmann-
Poisson mostrado en (1)-(3), en el espacio fisi-
co 2D, se lleva a cabo mediante la simulacion

de un nuevo sistema que se obtiene del sistema
previo después de un proceso de adimensio-
nalizacion seguido de un cambio de variable
pseudoesférico para el vector de onda k, tal
como se propuso en |2, 3|. Por supuesto, los
resultados se pueden traducir al sistema origi-
nal deshaciendo los cambios. Tras los cambios
mencionados, la nueva funcién incégnita, ¢ se
define como:

O(t,z,y,w, u, ¢) = s(w) f(t,z,y,w, 1, @),

donde x e y son las coordenadas espaciales,
w > 0 es la energia sin dimension, p € [—1,1]
es el coseno del angulo con respecto al eje x
y ¢ € [0,2n] el angulo azimutal, y s(w) =

w(1 4+ axw)(l + 2a4w). Como resultado de
la transformacion, la ecuacion ETB se puede
escribir en forma conservativa para el espacio
fisico 2D, como sigue:

o® 0 0 0
Bt " op ) T gy (a2®) + 5 (et
0 0
a(aﬂ’) + %(‘15‘?) =sw)C(®), (4)

donde C(®) representa el operador de coli-
sion sin dimensién que viene definido por una
ecuacién integral sobre términos dependien-
tes de @ (véase [4]). Los coeficientes a;, i =
1,...,5, que aparecen en los términos de flujo,

%(aﬁ?), son funciones que dependen de ¢, x,

Y, w, py ¢

Las funciones a3, a4 y as dependen de las
componentes del vector campo eléctrico, E =
[Es, Ey] = [2%, %], que se calcula de forma
autoconsistente mediante la resolucién de la
ecuacion de Poisson sin dimensién en el domi-

nio espacial 2D:

v + o =e(z,y) [n(t,z,y) —np(z,y)],

or?2 = Oy?
©)
donde € es una funcién que depende de la po-
sicion, np(z,y) es la densidad de dopantes
sin dimensiéon, V es el potencial eléctrico y
n(t,z,y) es la densidad de electrones que viene
T oo 1l
dada por: n(t,z,y) = fo fo fﬁl D dpdw de.
El comportamiento de los dispositivos semi-
conductores exhibe generalmente regiones con



gradientes fuertemente acusados. Para tratar
con esta complejidad en la aproximacién de
las derivadas, se ha usado un método de reso-
lucién muy robusto para leyes de conservacion,
el esquema de diferencias finitas WENO de
quinto orden (WENO5), que se ha empleado
ampliamente en diferentes aplicaciones (véase
[6, 7]). Este esquema es muy exacto para solu-
ciones suaves pero mantiene al mismo tiempo
el caracter no oscilatorio cerca de choques o
regiones con gradientes. Por tanto, simulamos
numéricamente la Ecuaciéon (4) usando el es-
quema conservativo WENOS para aproximar
los términos de flujo en cada una de las direc-
ciones.

Con objeto de asegurar la precision,
el dominio computacional 5D (direcciones
z,y,w, i, ¢) se discretiza tomando una malla
uniforme en cada direccién. Suponiendo que
se desea simular el transporte de carga en
una zona rectangular con dimensiones L, X L,
de un dispositivo semiconductor 2D, y que
se va a usar una malla 5D con dimensiones
(Nz+1) x (Ny +1) Xx Ny Xx Ny, X Ny en la
resolucion numérica, las coordenadas de los
puntos de la malla se calculan tal como se
muestra en el Cuadro 1, donde Az = Lo /N,
Ay = Ly/Ny, Aw = wmaz/Nw, Ap=2/N, y
A¢ = /Ny, donde wmaz se escoge en [2] para
facilitar las evaluaciones de C(®).

r; = iAx, 1=0,1,..., Ny
y; = jAy, j=0,1,...,Ny
wr = (k—1/2)Aw, k=1,.. N,
m =(m—1/2)Ap—1, m=1,..,N,
on = (n—1/2)A¢, n=1,..,Ng

Cuadro 1: Discretizacién del dominio 5D.

2.1. Meétodos numéricos usados

Para evaluar C(®) y n, en cada instante de
tiempo y en cada en cada punto de la malla
(T3, Yj, Wk hm, Gn ), Se usa la formula de cua-
dratura de punto medio, dando lugar a un mé-
todo conservativo en carga.

Para resolver la ecuacion de Poisson (Ecua-
cion 5), se han usado esquemas de diferencias
centradas en conjuncién con el método iterati-
vo de sobrerelajacion sucesiva (SOR) [9] para

aproximar V' y E. Estos calculos se han de rea-
lizar en todo el dispositivo 2D, y no sélo en los
puntos donde hay transporte de carga como
ocurre con la Ecuacion (4).

La aproximacién de los términos de flujo
mediante WENOS es la parte del computo que
demanda mas recursos en todo el algoritmo
numérico. En el esquema WENOS5, se realiza
una aproximacién dimensién a dimensiéon de
las derivadas espaciales. Como muestra, su-
pongamos que deseamos aproximar a%(aﬂl))
en un punto de malla (s, y;, Wk, tm, dn). La
aproximacion de este término de flujo se reali-
za a lo largo del eje x dejando el resto de varia-
bles a valores fijos (y = yj, w = Wk, £ = tm ¥
¢ = ¢n). Sea gi =a1®;, i=-3,...,Nz+3,
donde ®; = ®(t", xi, yj, Wk, hm, Pn) ¥ a1 de-
pende de wik y pm- Cuando i < 0 e i > Ny,
®; viene dado por las condiciones de contorno
introducidas en [1]. Entonces se cumple que
parai=0,..., Ny

W(gi-s,...
W(gits, ...

,git2), sia1>0

—aQa (I’i = .
! ,gi—2), sia1 <0

ox

donde W es una funcién no lineal que tiene
6 argumentos. Por tanto, dependiendo del va-
lor de a1, se establece un patron de dependen-
cias ligeramente diferente. La aproximacion a
%aﬂ? en (7,7, k,m,n) depende de ®; y de 5
valores vecinos de este valor en la direccion x.
Concretamente, si a1 > 0, depende de 3 valo-
res a la izquierda y 2 a la derecha, si a1 < 0
depende de 2 valores a la izquierda y 3 a la
derecha.

Debido al caracter no oscilatorio del es-
quema WENOb5, un método de Runge-Kutta
TVD (Total Variation Diminishing) de tercer
orden [7], se puede usar de forma conjunta pa-
ra la discretizaciéon en tiempo. Dado el valor
de la funcién en tiempo t", ®", este esquema
obtiene una aproximacion ®"*! al valor de ®
en t""! = ¢" + At, mediante tres etapas de
célculo, donde las etapas tienen la forma:

o = 1AL L@ ), s =0,1,2,

donde &' = @ T(*) es una funcién lineal
que depende de ®" (véase [7]) y L(®) = S se
calcula despejando en la Ecuacion (4). At se



2nm 50nm

S0nm ., *I'l ERTASUPERIOR . S0nm ., vy

)
R
)
=
FUENTE

DRENADOR l

ry
Area de Transporte (Si) /
. I

PUERTA INFERIOR

Area sin transLone (SiO2)

Figura 1: Esquema de un DG-MOSFET.

ajusta dindmicamente usando una condicién
(condicién CFL) que depende de las funciones
a; y de la malla 5D [1].

3. Discretizacién del dispositivo

El sistema de Boltzmann-Poisson depende del
dispositivo considerado en términos de su geo-
metria y de los materiales. Asi por ejemplo,
podemos pensar en un Si MOSFET de doble
puerta (véase un Si DG-MOSFET 2D en la Fi-
gura 1). En este dispositivo hay regiones don-
de no hay transporte de electrones, (las dos
bandas de 6xido), por lo que la ecuacion ETB
solo se resuelve donde hay transporte (lamina
de silicio). En cambio, la ecuaciéon de Poisson
se resuelve en todo el dispositivo.

Con objeto de evitar calculos redundantes,
se distinguen dos &reas en el dispositivo 2D.
Un éarea sin transporte de carga, donde sélo se
ha de calcular V y E, y un area con transporte.
Como & solo se define en la zona con trans-
porte, el costo computacional del método se
concentra en esta zona y la descomposiciéon de
los calculos en este area es fundamental para
disenar la versién paralela.

El dispositivo fisico 2D completo (incluyen-
do la region donde no hay transporte) se dis-
cretiza, usando Nzall+1 puntos de malla en =
y Nyall + 1 puntos en y. En el area sin trans-
porte, la distancia entre los puntos de malla en
z e y no tiene porque ser constante. El espacio
fisico 2D del area de transporte se discretiza
usando un subconjunto de la malla usada para
todo el dispositivo con (Nz+1) X (Ny+1) pun-
tos igualmente espaciados en x e y, tal como
se defini6 en el Cuadro 1. Los puntos de inicio
y fin en la discretizacion del espacio fisico 2D
del area de transporte se asocian a los indices
imin,imaz en r 'y jmin, jmaz en y, de la dis-
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Figura 2: a) Discretizacion de un dispositivo 2D y
b) descomposicion del dominio entre los procesa-
dores.

cretizacion de todo el dispositivo, tal y como
se muestra en la Figura 2 a). Para la region
de transporte, se ha tomado una malla unifor-
me en cada una de las direcciones del espacio
5D (x,y,w,pu,d) que se defini6 en el Cuadro
1. Esta eleccién es necesaria para aplicar el
esquema WENODbS. Con esta discretizacion, las
principales estructuras de datos usadas son las
siguientes:

e Estructuras definidas en todo el dis-
positivo: Los valores de V, E, y E,
para cada punto del espacio fisico 2D
de todo el dispositivo (z:,y;), 1
0,...,2min,...,imax,...,Nzall, j =
0,...,jmin,...,jmaz,..., Nyall), se re-
presentan como matrices 2D con (Nzall+
1) X (Nyall + 1) celdas.

e Estructuras exclusivas de la regiéon de
transporte:

a) Los valores ®(t, s, y;, Wk, hm, Pn) €n
cada instante de tiempo se almace-
nan en una matriz con 5 dimensiones

&(i, 5, k,m,n), con (Ny +1) x (Ny +1) x



N, x N, X Ny celdas, con los valores de
i, j, k,m,n definidos en el Cuadro 1.

b) La densidad de electrones, n(t, z;, y;),
en cada punto de la malla de transporte
y cada instante se modela con una matriz

2D, n(i, j), con (Nz+1) X (Ny +1) celdas.

3.1. Descripcion del dispositivo

El usuario de la aplicacién describe la infor-
macién sobre el dispositivo 2D a simular en
un archivo, usando una notacién fijada, lo que
permite aplicar el software desarrollado a cual-
quier geometria rectangular (o a geometrias
expresables nediante regiones rectangulares).
Un archivo de descripcién se estructura en
secciones (GEOMETRY, POTENTIAL, SIMULATION,
etc.) y debe incluir:

- Geometria del dispositivo 2D: la
seccion GEOMETRY permite definir las dimensio-
nes del dispositivo completo asi como la loca-
lizacién y tamano de la regiéon de transporte
y de los contactos (fuente, drenador y puer-
tas). También se debe incluir en esta seccién
las dimensiones de la malla de puntos (Nzall,
Nyall, Ny, Ny, N, N, Ng).

-Condiciones iniciales: existen secciones
especificas para asignar los valores iniciales en
cada punto de malla para variables que desig-
nan la concentraciéon de dopantes, la constante
dieléctrica y el potencial eléctrico. Estos valo-
res se pueden definir asignando valores a re-
giones rectangulares.

- Pardmetros de la simulacién: como el
tiempo de simulacién requerido o el nimero
maximo de pasos de tiempo permitidos.

4. Simulador WENO-ETB paralelo

4.1. Estrategia de descomposicion

La paralelizacion de los métodos de resolucién
se basa en técnicas de descomposicion de do-
minio. Se ha determinado que una buena es-
trategia consiste en trocear las dimensiones del
espacio fisico 2D del dispositivo entre los pro-
cesadores (descomposicion geométrica) usan-
do un esquema de asignacién por bloques 2D.
Una malla logica de procesadores 2D se define

automaticamente a partir de los datos de en-
trada y el niimero de procesadores disponibles.
Las principales estructuras de datos se asignan
a dicha malla troceando las dimensiones del es-
pacio fisico 2D del dispositivo en bloques rec-
tangulares. No obstante, el equilibrado de la
carga se centra en el area de transporte.

Dada una malla 2D de P, x P, procesadores,
la matriz ®(z, j, k, m, n) se asigna a dicha malla
usando bloques rectangulares con by X by X
N, x N, x Ny elementos consecutivos, donde
be = [(No+1)/P:] ¥ b, = [(N, +1)/P,]. El
mismo tipo de distribucién, pero considerando
bloques 2D b, X by, se sigue para las matrices
2D definidas en el area de transporte.

Dado que la casi totalidad del costo compu-
tacional del esquema se concentra en la region
de transporte, la distribucién de las matrices
2D con celdas fuera del area de transporte
es practicamente la misma que en el area de
transporte, salvo para los procesadores que po-
seen bloques de puntos situados en las fronte-
ras del dispositivo 2D. Estos procesadores alo-
jan los valores asociados a los mismos puntos
de malla que las matrices en el area de trans-
porte, pero también podrian mantener valores
de puntos que no pertenecen al area de trans-
porte pero son vecinos al bloque de transpor-
te asignado. La Figura 2 b) muestra como se
repartiria un dispositivo 2D rectangular, que
incluye una regién de transporte rectangular
mallada con 19 X 7 puntos, sobre una malla
légica con 3 x 2 procesadores. En la figura
se comprueba como cada procesador gestiona
un bloque rectangular con un nimero similar
de puntos en la malla de transporte. Algunos
procesadores mantienen ademés algunos pun-
tos que no pertenecen a la malla de transporte
pero estos puntos son vecinos de los puntos de
transporte gestionados por el procesador. Con
esta opcioén, la carga computacional estd bien
repartida entre los nodos de procesamiento ya
que la regién de transporte requiere casi to-
do el tiempo de procesamiento. Ademas, como
veremos, los costos de comunicacion son relati-
vamente bajos en comparaciéon con el calculo,
y como muchas fases de calculo no requieren
comunicacioén remota, se puede reutilizar gran
parte del cédigo secuencial existente.



4.2. Algoritmo paralelo

A continuacion, se muestra un esbozo del al-
goritmo paralelo que simula la evolucién de ®.

Inicializa condiciones iniciales
Para (i,j,k,m,n) en bloque local
Mientras ¢ < tfinal
Para s = 1,2,3 // Etapas Runge-Kutta
1. Calcula densidad n(i,j)
2. Calcula V(4,7), Ex(4,7), Ey(3, )
3. Li,j,k,m,n = S(Mkvum)c(i7jakaman)
4 Z %(aiq))i,j,k,m,n
1=3,4,5
// donde v3 =w, va=p, Vs =@
Intercambia fronteras de ® en =z

- Lijkmn—=

Lijkmn— = a_i(alq))i,j,k,m,n

Intercambia fronteras de ¢ en y

Li,j,k,m,n_ = %(GZ(I))i,j,k,m,n

- q)(i7j7 k‘, m, n) = TS ((137 At7 L)i,j,k,m,n
10. Actualiza At; t=t+ At

Fin

© 00 N O o

Algoritmo 1: Alg. paralelo WENO-Boltzmann

Tanto el calculo de la densidad de electrones
n(i,7) (paso 1.) como la evaluacion del opera-
dor de colision C(4, j, k, m,n) (paso 3.) requie-
ren evaluar en paralelo la formula de cuadratu-
ra de punto medio para aproximar las integra-
les. La distribucién de los datos seguida permi-
te que todos los datos necesarios para calcular
la integral estén disponibles en el subdominio
de un procesador.

Para resolver la ecuacién de Poisson (5) (pa-
s0 2.), se ha usado una implementacion secuen-
cial del método SOR (Successive OverRelaza-
tion). En un principio, se us6 una version pa-
ralela de este método (red-black SOR [9]) pe-
ro, teniendo en cuenta que el resolutor sélo se
aplica a dominios 2D de tamafio relativamen-
te pequefio, finalmente se opt6 por replicar el
célculo de V' en todos los procesadores. Esto
requiere no solo replicar el computo de V sino
que se ha de calcular en paralelo la parte dere-
cha de la Ecuacién (5) y replicar el resultado
a todos los procesadores. Se ha comprobado
que la influencia de esta replicacion de datos y
computo sobre el rendimiento es beneficiosa.

La discretizacion en tiempo (paso 9.) se lleva
a cabo usando una versiéon del método introdu-

cido en 2.1. Con la distribucién seguida para
®, cada procesador puede actualizar su subdo-
minio de ¢ sin comunicarse con otros procesa-
dores en esta fase.

4.3. Calculo de las derivadas espaciales

Para paralelizar el calculo de los términos de
flujo en cada dimensién (pasos 4.-8.) median-
te el esquema WENQOS, es necesario considerar
las dependencias vistas en el apartado 2.1. Pa-
ra calcular la derivada con respecto a una di-
reccién en un punto de ¢ existia una plantilla
asimétrica de 6 puntos (2 puntos a la izquier-
da y 3 a la derecha o viceversa) que dependia
del signo de a;. Este patron de dependencias
no es tan importante para el calculo de las de-
rivadas con respecto a w, p y ¢ (paso 4.) ya
que la distribuciéon de la matriz ® entre los
procesadores asegura que el cédlculo de estas
derivadas se puede hacer en cada procesador
sin comunicaciéon interprocesador.

En cambio, para el calculo de las derivadas
con respecto a x e y (pasos 5.-8.) es necesa-
rio intercambiar datos en las fronteras de los
subdominios asignados a cada procesador. En
general, para evitar la dependencia del signo
del coeficiente en las direcciones x e y y redu-
cir el coste de reordenaciéon de datos, se asume
una plantilla simétrica de 7 puntos para deri-
var la solucién paralela del método. Por tanto,
se asume que el calculo de la derivada de ® con
respecto a x en un punto (4,7, k, m,n) depen-
de de puntos del conjunto {(l,7,k,m,n) : l =
1—3,i—2,4—1,4,4+ 1,4+ 2,7+ 3}. El mismo
patron de dependencias se usa para aproximar
los flujos en y, cambiando el papel de i por j.

Por consiguiente, para calcular las deriva-
das con respecto a x e y, cada procesador debe
comunicar 3 filas o 3 columnas en las fronteras
del subdominio que posee de la matriz ® con
cada procesador vecino en la malla de proce-
sadores (véase Figura 3).

5. Resultados experimentales

El simulador se ha programado en C++ au-
mentado con llamadas a funciones de MPI-1
[10]. Se ha utilizado el compilador gnu de C++
usando opciones recomendadas por AMD pa-
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Figura 3: Patréon de comunicaciéon remota para
aproximar los flujos en las direcciones z e y.

ra AMD Opteron (-O3 -m64 -march—opteron
-ffast-math -funroll-all-loops -ftree-vectorize).

El simulador se ha aplicado a un disposi-
tivo DG-MOSFET cuyas dimensiones vienen
dadas en la Figura 1. La diferencia de poten-
cial del drenador con respecto a la fuente es
de 0.5 voltios y de las puertas con respecto a
la fuente de 1 voltio. Se han realizado diver-
sos experimentos numéricos sobre un cluster
de 4 AMD Opteron duales, a 2.4 MHz, con 2
GBs. de RAM, conectados con un switch Gi-
gabit Ethernet.

Se ha simulado el dispositivo hasta t = 5
picosegundos cuando se usa una malla con
N, =30, Ny = 48, N, = 120, N, = 12 y
Ny = 12 para el dominio (z,y,w, i, ®) en la
region de transporte. Los pardmetros que defi-
nen el mallado para todo el dispositivo 2D son
Nzall = 30, Nyall = 56. La Figura 4 muestra
como se distribuye la concentracion de elec-
trones a lo largo de la lamina de silicio del
DG-MOSFET en t = 5 ps. Se puede observar
la existencia de singularidades en las fronteras
de ambas puertas.

La Figura 5 a) representa cémo varian los
tiempos de ejecuciéon al aumentar el nimero
de procesadores cuando se usan 4 mallas de
transporte diferentes. La Figura 5 b) muestra
las ganancias en velocidad obtenidas con diver-
sos tamafios de malla y niimero de procesado-
res. Los resultados se obtienen al comparar el
simulador paralelo con un c6digo monoproce-
sador altamente optimizado basado en el mis-

Figura 4: Densidad de electrones en ¢ = 5 ps.

mo esquema en un dnico paso de integracion
temporal. Los resultados muestran una buena
escalabilidad en el rango de procesadores es-
tudiado y una eficiencia paralela entre el 70 %
y €l 90 % para mallas de interés practico.

6. Conclusiones y trabajo futuro

Se ha presentado el disefio de un simulador pa-
ralelo flexible del sistema Boltzmann-Poisson
para dispositivos semiconductores 2D realis-
tas. Los resultados experimentales revelan una
buena escalabilidad como resultado de una
acertada descomposicién geométrica del domi-
nio de datos que equilibra la carga y permite
reducir los requisitos de comunicacion en las
diferentes fases de calculo. La aplicacion resul-
tante permite simular un amplio rango de dis-
positivos realistas de forma sencilla sin cono-
cer detalles de implementacion. El simulador
no resulta competitivo en tiempo de simula-
cion con métodos Monte Carlo pero propor-
ciona los resultados de simulacion més precisos
que se conocen, por lo que puede resultar muy
tutil para calibrar otros esquemas numeéricos.

Se esta trabajando en la continuacion del
trabajo dentro de las siguientes lineas: a) de-
sarrollar un modelo acoplado cuéntico deter-
minista que permita simular con precisiéon dis-
positivos muy estrechos, en los que la aproxi-
macion semiclasica no es valida, b) usar mallas
no uniformes en la regién de transporte pa-
ra mejorar prestaciones y precision mediante
el uso de esquemas WENO con interpolacion
[8] ¥ ¢) desarrollar una version de la aplica-
cion para procesadores graficos programables
(GPUs), con objeto de mejorar el rendimiento
drasticamente.
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mero de procesadores, b) Ganancias en velocidad
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Agradecimientos

Los autores J. M. Mantas y R. J. Garcia
agradecen el apoyo prestado por el proyecto
DGI-MEC TIN2004-07672-C03-02. Los auto-
res M. J. Caceres y J. M. Mantas agradecen
el apoyo prestado por los proyectos DGI-MEC
MTM2005-08024 y el proyecto de excelencia
de la Junta de Andalucia P06-TIC-01899.

Referencias

[1] Céaceres, M. J., Carrillo,J. A., Gamba, L.,
Majorana, A., Shu, C.-W. Deterministic
kinetic solvers for charged particle trans-
port in semiconductors devices. in Cercig-

nani, C., Gabetta, E. (eds.) Transport Phe-
nomena and Kinetic Theory, Birkh&user,
151-171.

[2] Carrillo,J. A., Gamba, 1., Majorana, A.,
Shu, C.-W. A WENO-solver for the tran-
sients of Boltzmann-Poisson system for
semiconductor devices: performance and

comparisons with monte carlo methods. J.
of Comp. Physics, 184, 498-525 (2003).

[3] Carrillo,J. A., Gamba, I., Majorana, A.,
Shu, C.-W. A direct solver for 2D non-
stationary Boltzmann-Poisson systems for
semiconductor devices: a mesfet simulation
by WENO-Boltzmann schemes. J. Comp.
Electronics, 2, 375 380 (2003).

[4] Carrillo, J.A.; Gamba, I.M.; Majorana, A ;
Shu, C.-W.: 2D semiconductor device si-
mulations by WENO-Boltzmann schemes:
efficiency, boundary conditions and com-
parison to Monte Carlo methods, J. Com-
put. Phys., 214, (2006), 55 80.

[5] Mantas, J.M.; Carrillo J.A.; Majorana, A.:
Parallelization of WENO-Boltzmann sche-
mes for kinetic descriptions of 2D semicon-
ductor devices. Mathematics in Industry
Springer Series. 9, 361-366(2006).

[6] Shi, J., Zhang, Y.-T., Shu, C.-W., Reso-
lution of high order WENO schemes for
complicated flow structures, J. of Comp.
Physics, 186, 690 696 (2003).

[7] Shu, C.-W. Essentially non-oscillatory and
weighted essentially non-oscillatory sche-
mes for hyperbolic conservation laws. L. N.
in Mathematics 1697 ,325-432 (1998)

[8] Sebastian, K., Shu, C.-W., Multidomain
WENO finite difference method with inter-
polation at subdomain interfaces, J. Scien-
tific Computing, 19, 405-438 (2003).

[9] Van de Velde, E. F. Concurrent Scientific
Computing, Springer Verlag, (1994).

[10] Message Passing Interface Forum, MPIL: A
Message Passing Interface Standard, Univ.
of Tennessee, Knoxville, Tennessee, (1995).



