
Âû÷èñëèòåëüíûå òåõíîëîãèè Òîì 16, � 2, 2011
Ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû åìêîñòíîãî Â×-ðàçðÿäà∗Ä.À. Àðèñêèí, È.Â. ØâåéãåðòÈíñòèòóò òåîðåòè÷åñêîé è ïðèêëàäíîé ìåõàíèêè ÑÎ �ÀÍ, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿe-mail: dmitry.ariskin�gmail.
omÏðåäñòàâëåíû êèíåòè÷åñêàÿ è ãèáðèäíàÿ ìîäåëè ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìûâûñîêî÷àñòîòíîãî åìêîñòíîãî ðàçðÿäà â õèìè÷åñêè àêòèâíûõ ãàçàõ. Ïðåäëîæåíûìîäè�èêàöèè ìåòîäà ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ, ïîçâîëÿþùèå ñîêðàòèòü âðåìÿ ðàñ÷åòà.Êëþ÷åâûå ñëîâà: Â×Å-ðàçðÿä, ìíîãîêîìïîíåíòíàÿ ïëàçìà, êèíåòè÷åñêàÿ ìî-äåëü, ãèáðèäíàÿ ìîäåëü, ìåòîä ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ, ðàñïàðàëëåëèâàíèå.Ââåäåíèå�àçîâûé ðàçðÿä â ñìåñÿõ ìîëåêóëÿðíûõ ãàçîâ, òàêèõ êàê SiH3, CH4, C2H2, øèðîêî èñ-ïîëüçóåòñÿ äëÿ ñîçäàíèÿ ðàçëè÷íîãî ðîäà ïëåíîê è ïîêðûòèé. Ïëåíêè, ïîëó÷àåìûå â óã-ëåâîäîðîäíûõ ñìåñÿõ, áëàãîäàðÿ èõ èñêëþ÷èòåëüíûì ñâîéñòâàì � âûñîêîé ïðî÷íîñòè,õèìè÷åñêîé èíåðòíîñòè, íèçêîìó çíà÷åíèþ àáðàçèâíîãî êîý��èöèåíòà, ïðîçðà÷íîñòèâ èí�ðàêðàñíîì äèàïàçîíå � èìåþò îãðîìíîå çíà÷åíèå äëÿ ìíîãèõ ïðèëîæåíèé, âêëþ-÷àÿ ñîçäàíèå òðèáîëîãè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ, ïàññèâèðóþùèõ ñëîåâ è êàòîäîâ ñ íèçêîéðàáîòîé âûõîäà ýëåêòðîíîâ [1 � 3℄. Äëÿ âûðàùèâàíèÿ òàêèõ ïëåíîê øèðîêî èñïîëüçó-åòñÿ âûñîêî÷àñòîòíûé åìêîñòíîé (Â×Å) ðàçðÿä.Â ðåçóëüòàòå ïëàçìîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèé â Â×Å-ðàçðÿäå â ñìåñè, ñîäåðæàùåé ìî-ëåêóëÿðíûå ñîåäèíåíèÿ, îáðàçóþòñÿ ñòàáèëüíûå è àêòèâíûå êîìïîíåíòû, êîòîðûå îñà-æäàþòñÿ íà ïîäëîæêó è ñòåíêè êàìåðû è �îðìèðóþò íàíîðàçìåðíûå ÷àñòèöû â îáúåìåðàçðÿäà. Ïëàçìà â ýòîì ñëó÷àå ÿâëÿåòñÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé, ïîñêîëüêó êðîìå ýëåêòðî-íîâ â ðàçðÿäå ïðèñóòñòâóþò íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ òèïîâ êàê ïîëîæèòåëüíûõ, òàê è îò-ðèöàòåëüíûõ èîíîâ. Õèìè÷åñêèå ðåàêöèè ïðèâîäÿò òàêæå ê èçìåíåíèþ ñîñòàâà �îíîâî-ãî ãàçà. Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à ìîäåëèðîâàíèÿ òàêîé ñèñòåìû óñëîæíÿåòñÿ â ñèëó íåîá-õîäèìîñòè ðàñ÷åòà áîëüøîãî êîëè÷åñòâà êîìïîíåíòîâ è âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó íèìè.Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû Â×Å-ðàçðÿäà èñïîëüçóþòñÿ êèíå-òè÷åñêèå, ãèäðîäèíàìè÷åñêèå è ãèáðèäíûå ìåòîäû. Ïðè êèíåòè÷åñêîì ïîäõîäå äëÿ îïè-ñàíèÿ ýëåêòðîííîãî è èîííîãî êîìïîíåíòîâ ïëàçìû ïðèìåíÿåòñÿ óðàâíåíèå Áîëüöìàíà,êîòîðîå ìîæåò ðåøàòüñÿ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè [4℄, íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ äâó÷ëåííî-ãî ïðèáëèæåíèÿ [5℄. Êðîìå òîãî äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà øèðîêî èñïîëü-çóåòñÿ ñòàòèñòè÷åñêèé ìåòîä ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ ñ ðîçûãðûøåì ñòîëêíîâåíèé ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî (Parti
le in 
ell Monte Carlo 
ollisions method (PIC-MCC)) [6, 7℄. Â íàñòî-ÿùåå âðåìÿ ìåòîä PIC-MCC ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ìîùíûì èíñòðóìåíòîì òåîðåòè÷åñêîãîèññëåäîâàíèÿ ãàçîðàçðÿäíîé ïëàçìû è ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü ðåøåíèå ab initio. Îäíàêî
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Ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïëàçìû... 13íåäîñòàòêîì êèíåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ èõ âû÷èñëèòåëüíàÿ òðóäîåìêîñòü. Ïðè-ìåíèòåëüíî ê ìîäåëèðîâàíèþ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû çàòðàòû ðàñòóò ïðîïîðöè-îíàëüíî êîëè÷åñòâó ðàññìàòðèâàåìûõ èîííûõ êîìïîíåíòîâ. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé ïðî-áëåìû â äàííîì ñëó÷àå, êàê ïðàâèëî, ïðåíåáðåãàþò èçìåíåíèÿìè â ñîñòàâå �îíîâîãîãàçà [8℄, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü �èêñèðîâàííûé íàáîð ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðî-öåññîâ. Â ðÿäå ðàáîò äëÿ óïðîùåíèÿ çàäà÷è ðàññìàòðèâàþòñÿ òîëüêî îñíîâíûå òèïûèîíîâ (ñì., íàïðèìåð, [9℄) èëè ñèñòåìà èîíîâ çàìåíÿåòñÿ îäíèì ý��åêòèâíûì èîíîìñ óñðåäíåííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè [10℄. Òàêèå ïðèáëèæåíèÿ íåïðèìåíèìû ïðè äåòàëü-íîì ìîäåëèðîâàíèè ïëàçìîõèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.�èäðîäèíàìè÷åñêèå ìåòîäû îïèñûâàþò ñèñòåìó ñ ïîìîùüþ îäíîãî èëè íåñêîëüêèõìîìåíòîâ óðàâíåíèÿ Áîëüöìàíà äëÿ êàæäîãî òèïà ÷àñòèö, ðàññìàòðèâàåìûõ â çàäà-÷å [11℄. Ïðè òàêîì ïîäõîäå çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ ñèñòåìû äè��åðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ. Äîñòîèíñòâîì ýòîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ åãî âû÷èñëè-òåëüíàÿ ý��åêòèâíîñòü. Âìåñòå ñ òåì îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ äàííîãî ìåòîäà îãðàíè÷åíàñèñòåìàìè, â êîòîðûõ äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãà èîíîâ è ýëåêòðîíîâ ìíîãî ìåíüøå õà-ðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ çàäà÷è. �èäðîäèíàìè÷åñêèå ìîäåëè íå ïîçâîëÿþò òàêæå ïîëó÷àòüèí�îðìàöèþ î �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ïî ýíåðãèè.Êðîìå îïèñàííûõ ïîäõîäîâ øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ãèáðèäíûå ìåòîäû, îáúåäèíÿþ-ùèå êèíåòè÷åñêèé è ãèäðîäèíàìè÷åñêèé ïîäõîäû. Òàê, â ðàáîòàõ [8, 12℄ ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ïðèìåíÿëñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ñêîðîñòåé èîíèçàöèè è äèññîöèàöèè, à òàêæå òðàíñ-ïîðòíûõ êîý��èöèåíòîâ äëÿ ýëåêòðîíîâ. Ýòè êîý��èöèåíòû â äàëüíåéøåì èñïîëü-çîâàëèñü â ãèäðîäèíàìè÷åñêîé ìîäåëè. Íåäîñòàòîê òàêîãî ïîäõîäà â òîì, ÷òî ðàñïðå-äåëåíèå ýëåêòðîíîâ ïî ýíåðãèè ñ÷èòàåòñÿ �óíêöèåé ëîêàëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ,è, òàêèì îáðàçîì, ìîäåëü íå ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ ñàìîñîãëàñîâàííîé. Êàê ñëåäñòâèå,ïðèìåíèìîñòü äàííîãî ìåòîäà îãðàíè÷åíà îáëàñòüþ áîëåå âûñîêèõ äàâëåíèé ãàçà, ïî-ñêîëüêó ïðè íèçêèõ äàâëåíèÿõ íåðàâíîâåñíîñòü �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïîýíåðãèè èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü. Ïîëíîñòüþ ñàìîñîãëàñîâàííàÿ ãèáðèäíàÿ ìîäåëüäëÿ îïèñàíèÿ Â×Å-ðàçðÿäà áûëà ïðåäëîæåíà â ðàáîòå [13℄, ãäå êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿðåøàþòñÿ îäíîâðåìåííî ñ ãèäðîäèíàìè÷åñêèìè. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîé ìîäåëè óäàëîñüèçáåæàòü ÷èñëåííîãî íàãðåâà ýëåêòðîíîâ íà ñòàòèñòè÷åñêèõ �ëóêòóàöèÿõ ýëåêòðè÷å-ñêîãî ïîëÿ.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äàíî îïèñàíèå äâóõ ìîäåëåé ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû, êè-íåòè÷åñêîé è ãèäðîäèíàìè÷åñêîé, èñïîëüçîâàííûõ ðàíåå [14, 15℄ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿÂ×Å-ðàçðÿäà â ñìåñè àöåòèëåíà è àðãîíà. Â ïåðâîé êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ýëåêòðîíûè âñå òèïû èîíîâ îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèÿìè Áîëüöìàíà, êîòîðûå ðåøàþòñÿ ìåòîäîìPIC-MCC. Âî âòîðîé ãèáðèäíîé ìîäåëè ýëåêòðîíû îïèñûâàþòñÿ â êèíåòè÷åñêîì ïðè-áëèæåíèè, à èîíû � â ãèäðîäèíàìè÷åñêîì, ÷òî ïîçâîëèëî ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü âðåìÿðàñ÷åòîâ. Îáå ìîäåëè ó÷èòûâàëè õèìè÷åñêèå ïðîöåññû â ðàçðÿäå è ïðîöåññû ïðîêà÷êèè ïåðåìåøèâàíèÿ. Ïðåäëîæåíû òàêæå ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìíîãîêîì-ïîíåíòíûõ ñèñòåì è ìåòîäû îïòèìèçàöèè àëãîðèòìà ðàñ÷åòà. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèåðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé.�àññìàòðèâàåòñÿ îäíîìåðíàÿ ìîäåëü Â×Å-ðàçðÿäà, íî âñå ïðåäëîæåííûå ìîäè�è-êàöèè ìåòîäà ÷àñòèö â ÿ÷åéêàõ ïðèìåíèìû è ê äâóìåðíûì ìîäåëÿì.Ïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîëó÷åíû íà äâóõïðîöåññîðíîé (âîñüìèÿäåðíîé)ìàøèíå 2 x Intel(R) Xeon(R) E54208 (4 
ores) x 2.43 ��ö, 16 GB RAM.Ìàòåðèàë ñòàòüè èçëîæåí ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ðàçäåëå 1 ïðåäñòàâëåíà êèíåòè-÷åñêàÿ ìîäåëü ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû, â ðàçäåëå 2 äàíî îïèñàíèå ãèáðèäíîãî ìå-



14 Ä.À. Àðèñêèí, È.Â. Øâåéãåðòòîäà, ïîçâîëÿþùåãî ñóùåñòâåííî óìåíüøèòü âðåìÿ ðàñ÷åòîâ ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìíî-ãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû ïî ñðàâíåíèþ ñ êèíåòè÷åñêèì àëãîðèòìîì. �àçäåë 3 ïîñâÿùåíïðîáëåìå ó÷åòà õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ðàìêàõ êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè, â ðàçäåëå 4 îïè-ñàíû ïðåäëîæåííûå ìîäè�èêàöèè êèíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà, íåîáõîäèìûå äëÿ óñêîðå-íèÿ ðàñ÷åòîâ è ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ, â ðàçäåëå 5 ïðåäëîæåí ý��åêòèâíûéìåòîä ðàñ÷åòîâ çàäà÷ ñ ó÷åòîì âòîðè÷íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè, â ðàçäåëå 6 îïèñàíûðåçóëüòàòû ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ñèñòåìû ñ ïîìîùüþ áèáëèîòåêè OpenMP.1. Êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû�àññìîòðèì îäíîìåðíóþ ìîäåëü Â×Å-ðàçðÿäà. Äëÿ ïðèìåíèìîñòè îäíîìåðíîãî ïðè-áëèæåíèÿ ýëåêòðîäû äîëæíû áûòü ñèììåòðè÷íûìè è èõ õàðàêòåðíûå ðàçìåðû ñóùå-ñòâåííî áîëüøèìè ìåæýëåêòðîäíîãî ðàññòîÿíèÿ. Îäèí ýëåêòðîä ñ÷èòàåòñÿ çàçåìëåí-íûì, êî âòîðîìó ïðèëîæåíî íàïðÿæåíèå ñ çàäàííûìè àìïëèòóäîé è ÷àñòîòîé. Âíåøíÿÿöåïü íå ó÷èòûâàåòñÿ. Ýëåêòðîíû è âñå òèïû èîíîâ, êàê ïîëîæèòåëüíûå òàê è îòðèöà-òåëüíûå, îïèñûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé Áîëüöìàíà äëÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ
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△φ = 4π

(

ene −

Nion
∑

i=1

qini

)

, E = −
∂φ

∂x
. (3)Òðàíñïîðò íåéòðàëüíûõ êîìïîíåíòîâ îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé äè��óçèè

∂nn

∂t
−∇(Dn∇(nn)) =

∑

km,lnmnl −
∑

kp,nnpnn + Srea
t,j , (4)ãäå km,l � ñêîðîñòè ðåàêöèé, ïðîäóêòîì êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ íåéòðàëüíûé êîìïîíåíò ñèíäåêñîì n, kp,n � ñêîðîñòè ðåàêöèé, äëÿ êîòîðûõ íåéòðàëüíûé êîìïîíåíò ñ èíäåê-ñîì n ÿâëÿåòñÿ ðåàãåíòîì, Dn � êîý��èöèåíò äè��óçèè. Êîý��èöèåíòû äè��óçèè



Ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïëàçìû... 15äëÿ ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíòîâ ñìåñè îïðåäåëÿþòñÿ èç ïàðíûõ êîý��èöèåíòîâ äè��ó-çèè äëÿ êàæäîãî êîìïîíåíòà �îíîâîãî ãàçà. Srea
t,j îïèñûâàåò èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèèêîìïîíåíòà çà ñ÷åò ïðîöåññîâ ïðîêà÷êè è ïåðåìåøèâàíèÿ:
Srea
t,j = S�ow,j + Spump,j + Smix,j, (5)ãäå S�ow,j, Spump,j, Smix,j � ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèè ñîîòâåòñòâåííî çà ñ÷åòâõîäíîãî ïîòîêà ãàçà, îòòîêà è ïåðåìåøèâàíèÿ ãàçà ìåæäó îáëàñòüþ ðåàêòîðà, çàíÿòîéðàçðÿäîì, è îáëàñòüþ, íå çàíÿòîé èì. Çàäà÷à ðåøàåòñÿ äî óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿìåæäó âñåìè êîìïîíåíòàìè ñèñòåìû. Ïîä ðàâíîâåñèåì çäåñü ïîíèìàåòñÿ ñîñòîÿíèå, âêîòîðîì 
 ïðîäîëæåíèåì ñ÷åòà ïàðàìåòðû ïëàçìû íå ìåíÿþòñÿ ïðè ñðàâíåíèè ðàñïðå-äåëåíèé ïî ðàçëè÷íûì ïåðèîäàì Â×-ðàçðÿäà.Â ìåòîäå PIC-MCC îáû÷íî èñïîëüçóþòñÿ ðàñùåïëåíèå ïî �èçè÷åñêèì ïðîöåññàì èøàã ïî âðåìåíè äëÿ èîíîâ, ãîðàçäî áîëüøèé øàãà äëÿ ýëåêòðîíîâ [6, 16℄. Â ðåçóëüòàòåïðè ìîäåëèðîâàíèè äâóõêîìïîíåíòíîé ïëàçìû ìîæíî ïðàêòè÷åñêè ïðåíåáðå÷ü çàòðà-òàìè íà ðàñ÷åò èîííîãî êîìïîíåíòà. Îäíàêî ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìíîãîêîìïîíåíòíîéïëàçìû, êîãäà ÷èñëî ðàçëè÷íîãî òèïà èîíîâ óâåëè÷èâàåòñÿ, çàòðàòû íà ðàñ÷åò èîííî-ãî êîìïîíåíòà ñòàíîâÿòñÿ çíà÷èòåëüíûìè. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòü âðåìåíèðàñ÷åòà 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà äëÿ ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâ çàäà÷è îò êîëè÷åñòâà ðàñ-ñìàòðèâàåìûõ òèïîâ èîíîâ, à òàêæå äîëÿ âðåìåíè, çàòðà÷åííàÿ íà ðàñ÷åò äâèæåíèÿýëåêòðîíîâ è èõ ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ. Äàííûå ïîëó÷åíû äëÿ Â×Å-ðàçðÿäà âñìåñè àðãîíà ñ àöåòèëåíîì ïðè äàâëåíèè P = 70 ìÒîðð, àìïëèòóäå ïðèëîæåííîãî íà-ïðÿæåíèÿ U0 = 90 Â è ìåæýëåêòðîäíîì ðàñòîÿíèè d = 7 ñì. Îòíîøåíèå ìåæäó øàãîìïî âðåìåíè äëÿ èîíîâ è ýëåêòðîíîâ â ýòèõ ðàñ÷åòàõ ∆ti/∆te = 30, êîëè÷åñòâî ïñåâäî÷à-ñòèö íà êàæäûé êîìïîíåíò ïëàçìû � 20 000. Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî âêëþ÷åíèå âìîäåëü äîïîëíèòåëüíûõ òèïîâ èîíîâ è õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé âåäåò ê óâåëè÷åíèþ âðåìå-íè óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìå è, êàê ñëåäñòâèå, ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíè ðàñ÷åòîâ,íî ýòî ÿâëÿåòñÿ ñâîéñòâîì �èçè÷åñêîé ñèñòåìû, à íå àëãîðèòìà. Â äàííîì ñëó÷àå íàñèíòåðåñóåò çàâèñèìîñòü òðóäîåìêîñòè âðåìåííîãî øàãà îò êîëè÷åñòâà ðàññìàòðèâàåìûõòèïîâ èîíîâ Ni.

�èñ. 1. Âðåìÿ ðàñ÷åòà 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà ðàññìàòðèâàåìûõòèïîâ èîíîâ Ni; ñåðûå êîëîíêè � êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, áåëûå � ãèáðèäíàÿ ìîäåëü; çàøòðè-õîâàííàÿ îáëàñòü � âðåìÿ, çàòðà÷åííîå íà ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî êîìïîíåíòà



16 Ä.À. Àðèñêèí, È.Â. ØâåéãåðòC óâåëè÷åíèåì Ni çàòðàòû íà ðàñ÷åò äèíàìèêè èîíîâ ëèíåéíî ðàñòóò, è, íàïðè-ìåð, ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà â ñìåñè àðãîíà ñ àöåòèëåíîì [14℄, ãäå ðàññìàò-ðèâàëîñü 22 ðàçëè÷íûõ òèïîâ èîíîâ, çàòðàòû íà ðàñ÷åò èîííîãî êîìïîíåíòà ñîñòàâèëèîêîëî 60%. Íà ðèñ. 1 òàêæå ïðèâåäåíû äàííûå äëÿ ãèáðèäíîé ìîäåëè, êîòîðàÿ áóäåòîáñóæäàòüñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.Òî÷íîñòü ìåòîäà PIC-MCC îãðàíè÷åíà ïðåæäå âñåãî ïîãðåøíîñòÿìè, îïðåäåëÿåìû-ìè ñòàòèñòè÷åñêèìè �ëóêòóàöèÿìè, ñâÿçàííûìè ñ äèñêðåòíûì ïðåäñòàâëåíèåì ýëåê-òðîíîâ è èîíîâ. Ïîñëåäíèå çàìåíÿþòñÿ ïñåâäî÷àñòèöàìè, êîíöåíòðàöèÿ êîòîðûõ ìàëàïî ñðàâíåíèþ ñ ðåàëüíûì êîëè÷åñòâîì ýëåêòðîíîâ è èîíîâ. Óìåíüøèòü ýòó ïîãðåø-íîñòü ìîæíî òîëüêî óâåëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà ïñåâäî÷àñòèö. Äëÿ ïðîâåðêè òî÷íîñòèðàñ÷åòîâ ìåòîäîì PIC-MCC ïðîâîäèëèñü òåñòîâûå ðàñ÷åòû ñî çíà÷èòåëüíî áîëüøèìêîëè÷åñòâîì ïñåâäî÷àñòèö Npart. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ çàäà÷ îïòèìàëüíûì ÿâëÿåòñÿñîîòíîøåíèå Npart = 50Ngrid, ò. å. ÷èñëî ïñåâäî÷àñòèö â êàæäîé ÿ÷åéêè äîëæíî ðàâíÿòü-ñÿ 50. Îòêëîíåíèå ðåøåíèÿ, ïîëó÷àåìîãî ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà Npart â ÷åòûðå ðàçà,íå ïðåâûøàåò 3%. Äðóãîé èñòî÷íèê ïîãðåøíîñòè ñâÿçàí ñ ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêîé.Íàëè÷èå ñåòêè ïðèâîäèò ê ïîãðåøíîñòÿì àïïðîêñèìàöèè óðàâíåíèÿ Ïóàññîíà è èíòåð-ïîëÿöèè ñèëû, ÷òî â ñâîþ î÷åðåäü ìîæåò âûçûâàòü íå�èçè÷åñêèé ðàçîãðåâ ýëåêòðîíîâ.Ñíèçèòü ïîãðåøíîñòü ìîæíî óìåíüøåíèåì øàãà ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêè. Äëÿ îöåíêèåå âåëè÷èíû áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñ âäâîå ìåíüøèì øàãîì ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêè(ïðè ýòîì øàã ïî âðåìåíè ïðîïîðöèîíàëüíî óìåíüøàëñÿ, à êîëè÷åñòâî ïñåâäî÷àñòèöóâåëè÷èâàëîñü). Îòêëîíåíèå ðåøåíèÿ îò áîëåå òî÷íîãî íå ïðåâûøàëî 7%.Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòàíà êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìû Â×Å-ðàçðÿäà â õèìè÷åñêè àêòèâíîé ñìåñè. Ýòà ìîäåëü â äàëüíåéøåì èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïðî-âåðêè òî÷íîñòè ãèáðèäíûõ ìîäåëåé.2. �èáðèäíàÿ ìîäåëü ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìûÈîíû èìåþò ñóùåñòâåííî ìåíüøóþ äëèíó ñâîáîäíîãî ïðîáåãà, ÷åì ýëåêòðîíû, è â Â×Å-ðàçðÿäå ðàñïðåäåëåíèå èîíîâ ïî ýíåðãèè ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ìàêñâåëëîâñêîãîòîëüêî ïðè î÷åíü íèçêèõ äàâëåíèÿõ. Òàêèì îáðàçîì, â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâäëÿ èîíîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòü ãèäðîäèíàìè÷åñêîå îïèñàíèå. Ïðè íèçêîì äàâëåíèèäëÿ ïåðâè÷íîãî óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ âîçìîæíî ïðèìåíåíèå ãèäðîäèíàìè÷åñêîãîïðèáëèæåíèÿ ñ ïîñëåäóþùèì óòî÷íåíèåì ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.Êðîìå òîãî, íåêîòîðûå òèïû èîíîâ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü â êèíåòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè(åñëè, íàïðèìåð, èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò èõ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ), à îñòàëüíûå òèïûèîíîâ � â ãèäðîäèíàìè÷åñêîì.Â ãèäðîäèíàìè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ èîíîâóðàâíåíèå Áîëüöìàíà çàìåíÿåòñÿ çàêîíàìè ñîõðàíåíèÿ � óðàâíåíèÿìè íåðàçðûâíîñòèè èìïóëüñà
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= viνmom,i, (7)ãäå νmom � ý��åêòèâíàÿ ÷àñòîòà ïåðåäà÷è èìïóëüñà. Êàê è â ïðåäûäóùåé ìîäåëè,ñàìîñîãëàñîâàííî ñ (6), (7) ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ (1) äëÿ ýëåêòðîíîâ, à òàêæå óðàâíå-íèÿ (3)�(5).
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�èñ. 2. �àñïðåäåëåíèÿ èîíîâ ni è ýëåêòðîíîâ ne â Â×Å-ðàçðÿäå (13.56 Ì�ö) â ÷èñòîì àð-ãîíå, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîé (øòðèõ) è ãèáðèäíîé (øòðèõïóíêòèð) ìîäåëåé;ïàðàìåòðû ðàçðÿäà: P = 100 ìÒîðð, d = 2 ñì, U0 = 250 ÂÄëÿ ïðîâåðêè ïðèìåíèìîñòè ãèáðèäíîé ìîäåëè áûëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû Â×Å-ïëàçìû â àðãîíå ñ îäíèì òèïîì èîíîâ. Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ðàçðÿäàâ àðãîíå ïðè P = 100 ìÒîðð ñ ïîìîùüþ äâóõ îïèñàííûõ âûøå ìîäåëåé � êèíåòè÷å-ñêîé è ãèáðèäíîé. Ïàðàìåòðû çàäà÷è áûëè âçÿòû èç [17℄. Ïðè óêàçàííîì äîñòàòî÷íîâûñîêîì äàâëåíèè îáå ìîäåëè äàþò áëèçêèå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå õîðîøî ñîâïàäàþò ñðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [17℄. Îòêëîíåíèÿ òàêèõ âàæíûõ ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà êàê øèðè-íà ïðèýëåêòðîäíîãî ñëîÿ, íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå,êîíöåíòðàöèÿ ïëàçìû â êâàçèíåéòðàëüíîé îáëàñòè íå ïðåâûøàþò 5%.Êàê è îæèäàëîñü, ïðèìåíåíèå ãèáðèäíîé ìîäåëè íå äàåò ñóùåñòâåííîãî âûèãðûøàâ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè, ïîñêîëüêó èîíû â ýòîì ñëó÷àå ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ ñóùåñòâåííîáîëüøèì øàãîì ïî âðåìåíè, ÷åì ýëåêòðîíû. Âûèãðûø âî âðåìåíè ñîñòàâèë 40 ñ ïðèîáùåì âðåìåíè ðàñ÷åòà íà óñòàíîâëåíèå 50 ìèí.Ïðåèìóùåñòâî èñïîëüçîâàíèÿ ãèáðèäíîãî ìåòîäà ïðîÿâëÿåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè êî-ëè÷åñòâà ðàññìàòðèâàåìûõ òèïîâ èîíîâ. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíà çàâèñèìîñòü âðåìåíè ðàñ-÷åòà äëÿ êèíåòè÷åñêîãî è ãèáðèäíîãî ìåòîäîâ îò Ni. Âèäíî, ÷òî äëÿ çàäà÷è, â êîòîðîéìîäåëèðóåòñÿ 22 òèïà èîíîâ [14℄, çàòðàòû íà ðàñ÷åò èîííîãî êîìïîíåíòà ñîñòàâëÿþòïîðÿäêà 60% îò îáùåãî âðåìåíè ðàñ÷åòîâ, è ïðèìåíåíèå ãèáðèäíîãî ìåòîäà äàåò âûèã-ðûø â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè áîëüøå ÷åì â 2 ðàçà.Òàêèì îáðàçîì, ãèáðèäíûé ìåòîä ý��åêòèâåí äëÿ ðàñ÷åòà ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàç-ìû. Äîñòîèíñòâîì ýòîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ òàêæå âîçìîæíîñòü âûáîðà ìîäåëè (êèíåòè-÷åñêîé èëè ãèäðîäèíàìè÷åñêîé) îòäåëüíî äëÿ êàæäîãî òèïà èîíîâ.3. Ó÷åò õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâÏðè ðåøåíèè óðàâíåíèé Áîëüöìàíà (1) äëÿ èîíîâ ìåòîäîì PIC-MCC è óðàâíåíèé õèìè-÷åñêîé êèíåòèêè (2) âîçíèêàåò ïðîáëåìà ïåðåñ÷åòà ðàñïðåäåëåíèÿ èîíîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿñàìîñîãëàñîâàííîãî ðåøåíèÿ. Â ïðîöåññå ñ÷åòà íîâûå âåñà ðàññ÷èòûâàëèñü ïî �îðìóëå
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j è nj � íîâîå è ñòàðîå çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè â j-ì óçëå ïðîñòðàíñòâåííîé ñåò-êè. Â [9℄ áûë èñïîëüçîâàí àíàëîãè÷íûé ïîäõîä äëÿ ó÷åòà ðåàêöèé ðåêîìáèíàöèè âñèëàíîâîé ïëàçìå. Â ýòîé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî ïðèìåíåíèå òàêîãî ìåòîäà ïîçâîëÿåòóìåíüøèòü êîëè÷åñòâî íå�èçè÷åñêèõ øóìîâ, âûçâàííûõ ïëîõîé ñòàòèñòèêîé ïðè ìî-äåëèðîâàíèè ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî íàìè ýòîò ìåòîä áûëðàçðàáîòàí íåçàâèñèìî è èñïîëüçîâàëñÿ â ðàáîòå [15℄.Äðóãîé âàæíîé ïðîáëåìîé, âîçíèêàþùåé ïðè ñîâìåñòíîì ðåøåíèè óðàâíåíèé Áîëüö-ìàíà è óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, ÿâëÿåòñÿ áîëüøîå ðàçëè÷èå âî âðåìåíàõ óñòà-íîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â ïëàçìå è õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Åñëè äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâ-íîâåñèÿ â ïëàçìå ñ îäíèì òèïîì èîíîâ äîñòàòî÷íî ïðèìåðíî 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà, òîóñòàíîâëåíèå õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè òèïàìè èîíîâ òðåáóåò 10 000è áîëåå ïåðèîäîâ, îñîáåííî â ýëåêòðîîòðèöàòåëüíûõ ñìåñÿõ, ãäå ïðîèñõîäèò íàêîïëåíèåîòðèöàòåëüíûõ èîíîâ. Êðîìå òîãî, çà ñ÷åò ïëàçìîõèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ èçìåíÿåòñÿ ñî-ñòàâ �îíîâîãî ãàçà, ÷òî â ñâîþ î÷åðåäü ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ �óíêöèé ðàñïðåäåëåíèéýëåêòðîíîâ è èîíîâ, à ýòî òàêæå çíà÷èòåëüíî óâåëè÷èâàåò âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíî-âåñèÿ.Äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé ïðîáëåìû áûë èñïîëüçîâàí ãèáðèäíûé (ñ óñðåäíåíèåì ïî ýëåê-òðîííîìó êîìïîíåíòó) ìåòîä, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ ìîäè�èêàöèåé ìåòîäà, èçëîæåííîãî âðàçäåëå 2. Ñóòü ìåòîäà ñîñòîèò â èñïîëüçîâàíèè óñðåäíåííûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ ýëåê-òðîííîãî êîìïîíåíòà ïëàçìû, ïîëó÷åííûõ èç ïðåäâàðèòåëüíûõ ðàñ÷åòîâ.Ñõåìà ðàñ÷åòà ñ ïîìîùüþ ýòîãî ìåòîäà ñëåäóþùàÿ:� ñíà÷àëà îñóùåñòâëÿåòñÿ ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà äî óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿñ ïîìîùüþ ãèáðèäíîãî ìåòîäà, îïèñàííîãî â ðàçäåëå 2. Ìîìåíòîì óñòàíîâëåíèÿ ðàâ-íîâåñèÿ ñ÷èòàåòñÿ ïåðèîä ðàçðÿäà, ïîñëå êîòîðîãî ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî èçìåíåíèÿïàðàìåòðîâ ñòàíîâèòñÿ ìåíüøå çàäàííîé âåëè÷èíû;� çàòåì â òå÷åíèå çàäàííîãî êîëè÷åñòâà ïåðèîäîâ ðàçðÿäà ñîáèðàåòñÿ ñòàòèñòèêàî êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ, à òàêæå âû÷èñëÿþòñÿ ñðåäíèå ñêîðîñòè ðàçëè÷íûõ ñòîëê-íîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ (èîíèçàöèÿ, äèññîöèàöèÿ, ïðèëèïàíèå) â òå ìîìåíòû âðåìåíèïåðèîäà ðàçðÿäà, êîãäà ïðîèçâîäèòñÿ ðàñ÷åò èîííîãî êîìïîíåíòà;� ïîñëå ýòîãî ðàñ÷åò îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ øàãîì ïî âðåìåíè, õàðàêòåðíûì äëÿ èîííîãîêîìïîíåíòà, ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàññ÷èòàííûõ ðàñïðåäåëåíèé êîíöåíòðàöèé ýëåêòðîíîâè ñêîðîñòåé ðåàêöèé.Äàííûé ïðîöåññ ïîâòîðÿåòñÿ íåñêîëüêî ðàç äî òåõ ïîð, ïîêà èçìåíåíèå â ñîñòàâå�îíîâîãî ãàçà çà îäèí öèêë íå ñòàíåò ìåíüøå çàäàííîãî.Ïðè èñïîëüçîâàíèè ýòîãî ìåòîäà çàòðàòû íà ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî êîìïîíåíòà óìåíü-øàþòñÿ ïðèìåðíî â 500 ðàç è ñòàíîâÿòñÿ ìàëûìè ïî îòíîøåíèþ ê çàòðàòàì íà ðàñ÷åòèîííîãî êîìïîíåíòà. �àñ÷åò èîííîãî êîìïîíåíòà ìîæíî ïðîèçâîäèòü ñ ïîìîùüþ êàêêèíåòè÷åñêîé, òàê è ãèäðîäèíàìè÷åñêîé ìîäåëè.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòü âðåìåíè ðàñ÷åòà 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà äëÿ ðàç-ëè÷íûõ âàðèàíòîâ çàäà÷è îò êîëè÷åñòâà ðàññìàòðèâàåìûõ òèïîâ èîíîâ, à òàêæå äîëÿ
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü âðåìåíè ðàñ÷åòà 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà îò êîëè÷åñòâà ðàññìàòðèâàåìûõòèïîâ èîíîâ Ni, ïîëó÷åííàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ãèáðèäíîé ìîäåëè ñ óñðåäíåíèåì ïî ýëåêòðîí-íîìó êîìïîíåíòó; çàøòðèõîâàííàÿ îáëàñòü � âðåìÿ, çàòðà÷åííîå íà ðàñ÷åò ýëåêòðîííîãî êîì-ïîíåíòàâðåìåíè, çàòðà÷åííàÿ íà ðàñ÷åò äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ è èõ ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåñ-ñîâ. �àñ÷åò ïðîèçâîäèëñÿ ñ ïîìîùüþ ãèáðèäíîãî àëãîðèòìà ñ óñðåäíåíèåì ïî ýëåê-òðîííîìó êîìïîíåíòó. Äàííûå ïîëó÷åíû äëÿ çàäà÷è, îïèñàííîé â ðàçäåëå 1. Âèäíî,÷òî ïðèìåíåíèå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè äëÿ âñåõ òèïîâ èîíîâ ÿâëÿåòñÿ íåý��åêòèâíûì,òàê êàê ïðè áîëüøîì êîëè÷åñòâå èîíîâ îñíîâíîå âðåìÿ ðàñ÷åòîâ òðàòèòñÿ íà ðàñ÷åòèîííîãî êîìïîíåíòà è âûèãðûø îò èñêëþ÷åíèÿ ýëåêòðîííîãî êîìïîíåíòà ñòàíîâèòñÿíåçíà÷èòåëüíûì. Ïðè èñïîëüçîâàíèè æå ãèäðîäèíàìè÷åñêîãî îïèñàíèÿ äëÿ èîíîâ, íà-ïðîòèâ, óäàåòñÿ ïîëó÷èòü çíà÷èòåëüíûé âûèãðûø â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè (áîëåå ÷åìâ 10 ðàç).Õèìè÷åñêèå ïðîöåññû èìåþò, êàê ïðàâèëî, áîëüøèå õàðàêòåðíûå âðåìåíà óñòàíîâëå-íèÿ ðàâíîâåñèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ âðåìåíåì óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â äâóõêîìïîíåíòíîéñìåñè (ýëåêòðîíû, èîíû îäíîãî òèïà). Òàêèì îáðàçîì, âêëþ÷åíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåñ-ñîâ â ìîäåëü ðàçðÿäà âåäåò ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíè óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ è âðåìåíèðàñ÷åòîâ â öåëîì. Êðîìå òîãî, ó÷åò õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ðàìêàõ êèíåòè÷åñêîé ìîäå-ëè òðåáóåò ìîäè�èêàöèè PIC-MCC-àëãîðèòìà, ÷òî óâåëè÷èâàåò åãî òðóäîåìêîñòü. Äëÿðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû ìîæíî ý��åêòèâíî èñïîëüçîâàòü ãèáðèäíûé ìåòîä ñ óñðåäíå-íèåì ïî ýëåêòðîííîìó êîìïîíåíòó.4. Ïåðåìåííûå âåñà ÷àñòèöÊàê áûëî ïîêàçàíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, ïðè ñîâìåñòíîì ðåøåíèè óðàâíåíèé Áîëüö-ìàíà ìåòîäîì PIC-MCC è óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòüïåðåñ÷åòà âåñîâ ïñåâäî÷àñòèö, ÷òî â èòîãå âåäåò ê �îðìèðîâàíèþ íàáîðà ïñåâäî÷àñòèöñ ðàçëè÷íûìè âåñàìè. Â ðÿäå ñëó÷àåâ ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü ê íàêîïëåíèþ áîëüøîãîêîëè÷åñòâà ÷àñòèö ñ ìàëåíüêèìè âåñàìè, êîòîðûå íå âíîñÿò çàìåòíîãî âêëàäà â ðàñ-÷åò �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ. Äàííàÿ ïðîáëåìà îñîáåííî àêòóàëüíà äëÿ ðàñ÷åòà ýëåê-òðîîòðèöàòåëüíûõ ãàçîâ, òàê êàê îòðèöàòåëüíûå èîíû çàïåðòû â öåíòðå ðàçðÿäíîãî



20 Ä.À. Àðèñêèí, È.Â. Øâåéãåðòïðîìåæóòêà è ïðåäñòàâëÿþùèå èõ ïñåâäî÷àñòèöû íå óõîäÿò íà ýëåêòðîäû. Ïðè ýòîìêîëè÷åñòâî ïñåâäî÷àñòèö ïîñòîÿííî óâåëè÷èâàåòñÿ, à èõ âåñà âñëåäñòâèå ðåàêöèé íåé-òðàëèçàöèè óìåíüøàþòñÿ. ×òîáû èçáåæàòü íàêîïëåíèÿ ÷àñòèö ñ ìàëåíüêèìè âåñàìè,ïðîèçâîäÿò ñêëåèâàíèå ýòèõ ÷àñòèö [17, 18℄ ëèáî â ìîìåíò èõ îáðàçîâàíèÿ, ëèáî ïåðèî-äè÷åñêè â çàäàííûå ìîìåíòû âðåìåíè. Ïðè íåõâàòêå ÷àñòèö ïðîâîäèòñÿ èõ äðîáëåíèå.Â íàøåé ìîäåëè áûë ðåàëèçîâàí ïîäõîä, ïðè êîòîðîì ñêëåèâàíèå ÷àñòèö îñóùåñòâ-ëÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêè ñ äîñòàòî÷íî áîëüøèì èíòåðâàëîì âðåìåíè. Â ñèëó òîãî ÷òî âå-ñà ïñåâäî÷àñòèö îäíîãî òèïà ìîãóò ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àòüñÿ, ñêëåèâàòü ý��åêòèâíååâñåãî ñàìûå ëåãêèå ÷àñòèöû, à äðîáèòü � ñàìûå òÿæåëûå. Ïðè ýòîì â ïðèâåäåííîéïîñëåäîâàòåëüíîñòè âûïîëíÿþòñÿ ñëåäóþùèå îïåðàöèè:� ÷àñòèöû ñîðòèðóþòñÿ ïî âåñó;� âûáèðàåòñÿ îïðåäåëåííîå êîëè÷åñòâî ÷àñòèö ñ íàèìåíüøèì âåñîì äëÿ óäàëåíèÿ(îíè ðàñïîëîæåíû â êîíöå ìàññèâà);� âûáðàííûå ÷àñòèöû ñîðòèðóþòñÿ ïî íîìåðó ÿ÷åéêè ñåòêè;� äëÿ êàæäîé óäàëÿåìîé ÷àñòèöû èùåòñÿ �ïàðà� � ÷àñòèöà, ïðèíàäëåæàùàÿ òîéæå ÿ÷åéêå ñåòêè. Ïîèñê îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ êîíöà ìàññèâà (ïî ìåðå âîçðàñòàíèÿ âåñà).Ïðè ýòîì íå äîïóñêàåòñÿ, ÷òîáû �ïàðû� ðàçëè÷íûõ óäàëÿåìûõ ÷àñòèö ñîâïàäàëè;� íàêîíåö, ïàðàìåòðû êàæäîé �ïàðû� çàìåíÿþòñÿ íà ñóììàðíûå ïàðàìåòðû îáåèõ÷àñòèö è óäàëÿåìûå ÷àñòèöû èñêëþ÷àþòñÿ èõ ìàññèâà ÷àñòèö.Òðóäîåìêîñòü äàííîé îïåðàöèè ñîñòàâëÿåò O(n lnn)+kO(n), ãäå k, n� ñîîòâåòñòâåí-íî êîëè÷åñòâî óäàëÿåìûõ è îñòàâøèõñÿ ÷àñòèö. Ýòà îïåðàöèÿ âûïîëíÿåòñÿ äîñòàòî÷íîðåäêî, è çàòðàòû íà íåå ïðåíåáðåæèìî ìàëû.Ïðåäñòàâëåííûé àëãîðèòì ïðèìåíÿëñÿ äëÿ âñåõ òèïîâ ÷àñòèö, âêëþ÷àÿ ýëåêòðîíû.Â ðåçóëüòàòå îïèñàííûõ âûøå îïåðàöèé ðàçáðîñ âåñîâ ÷àñòèö îòíîñèòåëüíî ñðåäíåãîóìåíüøàåòñÿ. Ñàìî ñðåäíåå çíà÷åíèå òàêæå ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâ ïëàçìû ìåíÿ-åòñÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîääåðæèâàòü êîëè÷åñòâî ÷àñòèö, à ñëåäîâàòåëüíî, òðóäîåìêîñòü èòî÷íîñòü ðàñ÷åòà íà çàäàííûõ óðîâíÿõ.Äëÿ ñèëüíî ýëåêòðîîòðèöàòåëüíûõ ãàçîâ çíà÷èòåëüíîå óêðóïíåíèå ïñåâäî÷àñòèöìîæåò ïðèâîäèòü ê óõóäøåíèþ òî÷íîñòè ðàñ÷åòà â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå, ãäå êîíöåí-òðàöèÿ èîíîâ ñóùåñòâåííî ìåíüøå èõ êîíöåíòðàöèè â êâàçèíåéòðàëüíîé îáëàñòè. Äëÿïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðàñ÷åòà â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå ïðèìåíÿåòñÿ òàêæå ìåòîä ðàçäå-ëåíèÿ ÷àñòèö (ñì., íàïðèìåð, [9℄).Èñïîëüçîâàíèå ïåðåìåííûõ âåñîâ ÷àñòèö, íåîáõîäèìîå äëÿ âêëþ÷åíèÿ â êèíåòè÷å-ñêóþ ìîäåëü óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè, ìîæåò ïðèâîäèòü ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíèðàñ÷åòîâ áåç ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè. Ñêëåèâàíèå è äðîáëåíèå ÷àñòèö ïîçâîëÿåò ïîääåð-æèâàòü èõ êîëè÷åñòâî íà çàäàííîì óðîâíå.5. Ïåðåìåííûå øàãè ïî âðåìåíè äëÿ ÷àñòèö îäíîãî òèïàÂ äàííîì ðàçäåëå ðàññìàòðèâàåòñÿ îïòèìèçàöèÿ àëãîðèòìà äëÿ çàäà÷, â êîòîðûõ âàæ-íóþ ðîëü èãðàåò âòîðè÷íàÿ ýìèññèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîäîâ. Ïðîñòåéøèé ñïîñîá óâå-ëè÷åíèÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòè � óâåëè÷åíèå øàãà ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêè ∆x è øàãà ïîâðåìåíè ∆t. Ïðåäåëîì äëÿ òàêîãî óâåëè÷åíèÿ ÿâëÿþòñÿ óñëîâèÿ ñòàáèëüíîñòè è òî÷-íîñòè àëãîðèòìà. Ïîäðîáíîå îáñóæäåíèå ýòèõ îãðàíè÷åíèé äàíî â ðàáîòàõ [6, 7, 17℄.Ïðèâåäåì îãðàíè÷åíèÿ, õàðàêòåðíûå äëÿ ÿâíîé ñõåìû ðàñ÷åòà äâèæåíèÿ ÷àñòèö â ìå-òîäå PIC-MCC, êîòîðóþ ìû èñïîëüçóåì:
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wpe∆te ≤ 2, (10)

λDe/∆x ≥ 0.3, (11)
vs∆ts/∆x < 1, (12)

ν
oll,max∆ts < 0.1, (13)ãäå wpe � ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà, λDe � ýëåêòðîííûé äåáàåâñêèé ðàäèóñ, vs � õàðàêòåð-íàÿ ñêîðîñòü ÷àñòèö òèïà s, ν
oll,max � ìàêñèìàëüíàÿ ÷àñòîòà ñòîëêíîâåíèé. Íàèëó÷øååñîîòíîøåíèå ìåæäó òî÷íîñòüþ è ñêîðîñòüþ ðàñ÷åòîâ äîñòèãàåòñÿ âáëèçè ãðàíèö íåðà-âåíñòâ (10)�(13).Îñîáåííîñòüþ Â×Å-ðàçðÿäà â ìîëåêóëÿðíûõ ãàçàõ ÿâëÿåòñÿ áîëüøàÿ ÷àñòîòà âîç-áóæäåíèÿ êîëåáàòåëüíûõ óðîâíåé �îíîâîãî ãàçà. Ýòè ïðîöåññû, êàê ïðàâèëî, èìåþòçíà÷èòåëüíûå ñå÷åíèÿ è íåâûñîêèå ïîðîãîâûå ýíåðãèè. Â ðåçóëüòàòå âîçáóæäåíèÿ êî-ëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé â ìîëåêóëÿðíûõ ãàçàõ òåìïåðàòóðà ýëåêòðîíîâ ãîðàçäî íèæå,÷åì â àòîìàðíûõ. Ýëåêòðîíû â îáëàñòè ìàëûõ ïîëåé (â êâàçèíåéòðàëüíîé ïëàçìå)òåðìàëèçóþòñÿ è íå ó÷àñòâóþò â ïðîöåññàõ èîíèçàöèè è ãåíåðàöèè ðàäèêàëîâ [15℄.Äëÿ òàêèõ ýëåêòðîíîâ îãðàíè÷åíèå íà øàã ïî âðåìåíè, ñâÿçàííîå ñ óñëîâèåì Êóðàíòà
vs∆ts/∆x < 1, ñóùåñòâåííî ñëàáåå, ÷åì äëÿ ãîðÿ÷èõ ýëåêòðîíîâ â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå.Ïîýòîìó, åñëè ïîçâîëÿþò ïðî÷èå îãðàíè÷åíèÿ (10), (11), (13), ìîæíî óâåëè÷èòü øàã ïîâðåìåíè äëÿ ãðóïïû òåðìàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ. Äàííûé ïîäõîä èñïîëüçîâàëñÿ â ðà-áîòå [19℄ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òëåþùåãî ðàçðÿäà.Â [20, 21℄ ïðåäñòàâëåí ìåòîä, â êîòîðîì ýëåêòðîíû äåëÿòñÿ íà íåñêîëüêî ãðóïï âñîîòâåòñòâèè ñ èõ ýíåðãèåé òàêèì îáðàçîì, ÷òî êàæäàÿ ñëåäóþùàÿ ãðóïïà ðàññ÷èòûâà-åòñÿ ñ âäâîå áîëüøèì øàãîì ïî âðåìåíè, ÷åì ïðåäûäóùàÿ. Ýòîò ïîäõîä áûë ðàçðàáîòàíäëÿ íåÿâíûõ ñõåì ðàñ÷åòà, ïîçâîëÿþùèõ ïðåîäîëåâàòü îãðàíè÷åíèå, ñâÿçàííîå ñ ïëàç-ìåííîé ÷àñòîòîé wpe∆te ≤ 2. Íåÿâíûå ñõåìû èñïîëüçóþòñÿ, êàê ïðàâèëî, åñëè åñòüíåîáõîäèìîñòü ðàñ÷åòà áîëüøèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ îáëàñòåé, ïðè ýòîì îíè ÿâëÿþòñÿáîëåå òðóäîåìêèìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ÿâíûìè ñõåìàìè ïðè ðàâíûõ øàãàõ ïî âðåìåíè.Äëÿ Â×Å-ðàçðÿäà íå õàðàêòåðíà áîëüøàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ ïðîòÿæåííîñòü, ïîýòîìóìû èñïîëüçîâàëè ÿâíóþ ñõåìó ðàñ÷åòà. Äëÿ íàøèõ çàäà÷ îãðàíè÷åíèå vs∆ts/∆x < 1ÿâëÿåòñÿ áîëåå æåñòêèì ïî ñðàâíåíèþ ñ óñëîâèåì wpe∆te ≤ 2, â ñèëó ÷åãî ìû ïîïûòà-ëèñü ïðèìåíèòü ìåòîä ãðóïïèðîâêè ê ÿâíîé ñõåìå. Ê ñîæàëåíèþ, îêàçàëîñü, ÷òî äëÿðàññìàòðèâàåìûõ çàäà÷ âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû íà ëîãèêó ïåðåãðóïïèðîâêè ýëåêòðî-íîâ ïî ýíåðãèÿì äîñòàòî÷íî âåëèêè è ñóùåñòâåííîãî âûèãðûøà â ïðîèçâîäèòåëüíîñòèíå ïîëó÷åíî. Êðîìå òîãî, ïðèìåíåíèå ýòîãî ìåòîäà óìåíüøàåò ý��åêòèâíîñòü ðàñïà-ðàëëåëèâàíèÿ, î êîòîðîì ïîéäåò ðå÷ü â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.Áîëåå ý��åêòèâíûì îêàçàëñÿ ìåòîä, ñóòü êîòîðîãî çàêëþ÷àåòñÿ â ïåðåñ÷åòå óðàâ-íåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèöû ñ ìåíüøèì øàãîì ïî âðåìåíè, êîãäà íàðóøàåòñÿ óñëîâèå Êó-ðàíòà. Åñëè ÷àñòèöà ïðîõîäèò çà îäèí øàã ïî âðåìåíè áîëüøå îäíîé ÿ÷åéêè ñåòêè, òîïðîèçâîäèòñÿ ïåðåñ÷åò åå äâèæåíèÿ ñ ìåíüøèì øàãîì ïî âðåìåíè ∆te,new = ∆te/(N+1),ãäå N � êîëè÷åñòâî ïðîéäåííûõ ÷àñòèöåé ÿ÷ååê ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêè. Íà ðèñ. 4ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû òåñòîâûõ ðàñ÷åòîâ ðàçðÿäà â ñìåñè àðãîíà ñ àöåòèëåíîì, ãäå ñó-ùåñòâåííóþ ðîëü èãðàåò âòîðè÷íàÿ ýìèññèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîäîâ. Äàâëåíèå ãàçà
P = 70 ìÒîðð, U0 = 200 Â, d = 2 ñì, êîý��èöèåíò âòîðè÷íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè
γ = 0.2. Ñîñòàâ �îíîâîãî ãàçà ñ÷èòàëñÿ ïîñòîÿííûì. �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ñ ðàçëè÷íû-ìè âðåìåííûìè øàãàìè äëÿ ýëåêòðîíîâ, ïðè÷åì â áàçîâîì âàðèàíòå ∆t0 = 2× 10−11 ñ.Âèäíî, ÷òî óâåëè÷åíèå øàãà ïî âðåìåíè äëÿ ýëåêòðîíîâ âäâîå ∆te = 2∆t0 ìàëî âëèÿåò
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x, �èñ. 4. �àñïðåäåëåíèÿ êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîíîâ (a) è ñðåäíåé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ (á)íà ïàðàìåòðû ðàçðÿäà (îòêëîíåíèå êëþ÷åâûõ ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà íå ïðåâûøàåò 1%),íî ïðè ∆te = 4∆t0 îøèáêà ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåííîé (îòêëîíåíèå ïàðàìåòðîâ ðàçðÿ-äà äîñòèãàåò 20%). Ïðè èñïîëüçîâàíèè îïèñàííîé ìîäè�èêàöèè ìåòîäà óäàåòñÿ ïîëó-÷èòü áîëåå âûñîêóþ òî÷íîñòü (îòêëîíåíèå êëþ÷åâûõ ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà íå ïðåâûøàåò5%). Ïðè ýòîì âðåìÿ ðàñ÷åòà 1000 ïåðèîäîâ ðàçðÿäà íåìîäè�èöèðîâàííûì àëãîðèò-ìîì ñ ∆te = 2∆t0 ñîñòàâèëî 10 110 ñ, à âðåìÿ ðàñ÷åòà ìîäè�èöèðîâàííûì àëãîðèòìîìñ ∆te = 4∆t0 � 5570 ñ. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åí ïðàêòè÷åñêè äâóêðàòíûé ðîñò ïðîèçâî-äèòåëüíîñòè ïðè ìàëûõ ïîòåðÿõ òî÷íîñòè. Çíà÷èòåëüíûé ïðèðîñò ïðîèçâîäèòåëüíîñòèîáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî çàòðàòû âðåìåíè íà ðàñ÷åò áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ ïðåíåáðåæèìîìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ çàòðàòàìè íà ðàñ÷åò òåðìàëèçîâàííûõ ýëåêòðîíîâ.Èñïîëüçîâàíèå ðàçëè÷íûõ øàãîâ ïî âðåìåíè ÿâëÿåòñÿ ïðèâëåêàòåëüíûì ìåòîäîìóñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ, îñîáåííî äëÿ íåÿâíûõ ñõåì. Äëÿ ÿâíîé ñõåìû ðàñ÷åòà áîëåå ý�-�åêòèâíûì îêàçàëñÿ ìåòîä ïåðåñ÷åòà óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ áûñòðûõ ÷àñòèö, ÷òîïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü áîëåå âûñîêóþ òî÷íîñòü ñ ìåíüøèì øàãîì ïî âðåìåíè äëÿ çàäà÷,â êîòîðûõ âòîðè÷íàÿ ýìèññèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîäîâ èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü.6. �àñïàðàëëåëèâàíèå ñ ïîìîùüþ OpenMPÄëÿ óìåíüøåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòîâ áûëî òàêæå ïðîâåäåíî ðàñïàðàëëåëèâàíèå àëãîðèò-ìà. Ñóùåñòâóþò äâà êëþ÷åâûõ ìåòîäà äåêîìïîçèöèè àëãîðèòìà äëÿ ðàñïàðàëëåëèâà-íèÿ � íà ýéëåðîâîé ñåòêå è íà ëàãðàíæåâîé ñåòêå. Â ïåðâîì ñëó÷àå ðàñ÷åòíàÿ îáëàñòüðàçáèâàåòñÿ íà ïîäîáëàñòè è êàæäûé ïðîöåññîð îñóùåñòâëÿåò ðàñ÷åò äëÿ îäíîé ïîä-îáëàñòè. Ïðè ýòîì ðàñïàðàëëåëèâàþòñÿ âñå ÷àñòè àëãîðèòìà, ÷òî äåëàåò åãî õîðîøîìàñøòàáèðóåìûì. Ýòîò ìåòîä îñîáåííî ý��åêòèâåí, êîãäà íóæíî ïðîâåñòè ðàñ÷åò äëÿáîëüøîé ïðîñòðàíñòâåííîé îáëàñòè, îñîáåííî â ìíîãîìåðíîì ñëó÷àå.Â íàøèõ çàäà÷àõ âû÷èñëåíèÿ íà ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêå ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèÿÏóàññîíà è ðàñ÷åòå óðàâíåíèé ãèäðîäèíàìèêè çàíèìàþò ëèøü íåáîëüøóþ ÷àñòü âðå-ìåíè. Ýòî ïîçâîëÿåò äîñòèãàòü õîðîøèõ ðåçóëüòàòîâ, èñïîëüçóÿ ìåòîä äåêîìïîçèöèè íàëàãðàíæåâîé ñåòêå. Ïðè ýòîì ïàðàëëåëüíî ïðîâîäèòñÿ ðàñ÷åò äâèæåíèÿ ïñåâäî÷àñòèö,ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ, à òàêæå ïåðåñ÷åò ïëîòíîñòè ÷àñòèö. Çàòåì ïëîòíîñòè,ðàññ÷èòàííûå ðàçíûìè ïðîöåññîðàìè, ñêëàäûâàþòñÿ. Ìàñøòàáèðóåìîñòü ýòîãî ìåòîäà



Ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïëàçìû... 23îãðàíè÷åíà äîëåé íå ðàñïàðàëëåëåííîé ÷àñòè àëãîðèòìà. Ê äîñòîèíñòâàì ìåòîäà ìîæ-íî îòíåñòè õîðîøóþ áàëàíñèðîâêó çàãðóçêè áåç ïðèìåíåíèÿ ñïåöèàëüíûõ àëãîðèòìè÷å-ñêèõ ïðèåìîâ. Êðîìå òîãî, ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî îáà ìåòîäà ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíûñîâìåñòíî.Â ñëó÷àå îäíîìåðíîé ìîäåëè Â×Å-ðàçðÿäà ìåæýëåêòðîäíûå ðàññòîÿíèÿ íåâåëèêèè êîëè÷åñòâî ÿ÷ååê ïðîñòðàíñòâåííîé ñåòêè ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 100�1000, ïîýòîìóäåêîìïîçèöèÿ íà ëàãðàíæåâîé ñåòêå âûãëÿäèò ïðåäïî÷òèòåëüíåé.Äëÿ ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ áûë èñïîëüçîâàí èíòåð�åéñ OpenMP, òàê êàê îí ïîçâîëÿåòðåàëèçîâàòü ðàñïàðàëëåëèâàíèå ñ ãîðàçäî ìåíüøèìè çàòðàòàìè ïî ñðàâíåíèþ, íàïðè-ìåð, ñ MPI. Êðîìå òîãî, ïðèìåíåíèå OpenMP íå ñîçäàåò ïðîáëåì ïåðåíîñèìîñòè, ïî-ñêîëüêó ïðîãðàììà ñ èñïîëüçîâàíèåì OpenMP ìîæåò áûòü ñêîìïèëèðîâàíà íà ñèñòåìå,íå èìåþùåé OpenMP.Íåäîñòàòêîì òàêîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïðîãðàììà ïðèìåíÿåòñÿ òîëüêî íà ñè-ñòåìàõ ñ îáùåé ïàìÿòüþ. Ýòî îãðàíè÷åíèå ìîæåò îêàçàòüñÿ ñóùåñòâåííûì, åñëè íåîá-õîäèìî ðàññ÷èòûâàòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî ïñåâäî÷àñòèö äëÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè èëè âñëó÷àå áîëüøîãî ìåæýëåêòðîäíîãî ðàññòîÿíèÿ. Ïðè ýòîì äëÿ áîëüøèíñòâà ðàññìàòðè-âàåìûõ íàìè çàäà÷ õîðîøàÿ òî÷íîñòü äîñòèãàåòñÿ ïðè êîëè÷åñòâå ïñåâäî÷àñòèö 10 000�100 000, êîãäà ïðîèçâîäèòåëüíîñòü ïåðåñòàåò ñóùåñòâåííî ðàñòè ïðè èñïîëüçîâàíèè 10ïðîöåññîðîâ è áîëåå. Ïîñëåäíåå åñòü ñëåäñòâèå òîãî, ÷òî ïðè äàííîì ÷èñëå ïðîöåññîðîâçàòðàòû âðåìåíè íà íå ðàñïàðàëëåëåííóþ ÷àñòü àëãîðèòìà è íà ñèíõðîíèçàöèþ ñòà-íîâÿòñÿ áîëüøå çàòðàò íà ðàñïàðàëëåëåííóþ ÷àñòü àëãîðèòìà. Òàêèå æå ðåçóëüòàòûïîëó÷åíû â [17℄ ïðè ðåàëèçàöèè ýòîãî àëãîðèòìà ñ ïîìîùüþ MPI.Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîëó÷åííûõ äàííûõ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [17℄ áûëè ïðîâåäåíûòåñòîâûå ðàñ÷åòû äëÿ ÷èñòîãî àðãîíà.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàí ïðèðîñò ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà ïðî-öåññîðîâ äëÿ ðàñ÷åòà Â×Å-ðàçðÿäà (13.56 Ì�ö) â àðãîíå. P = 10 ìÒîðð, d = 5 ñì,
U0 = 800 Â. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëàñü ðàâíîìåðíàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñåòêà ñ êîëè-÷åñòâîì ÿ÷ååê Ngrid = 400. Øàã ïî âðåìåíè äëÿ ýëåêòðîíîâ ∆te = 1/(2000frf), ãäå
frf � ÷àñòîòà ïðèëîæåííîãî íàïðÿæåíèÿ. Øàã ïî âðåìåíè äëÿ èîíîâ ∆ti = 20∆te. Âðå-ìÿ ðàñ÷åòà 5000 ïåðèîäîâ (õàðàêòåðíîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ) íà îäíîì ÿäðå � 170 ìèí.

�èñ. 5. Âûèãðûø â ïðîèçâîäèòåëüíîñòè (G) äëÿ ðàçíîãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îòêîëè÷åñòâà ïðîöåññîðîâ (n); ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � 40 000 ïñåâäî÷àñòèö, øòðèõ � 20 000, ïóíê-òèð � 40 000 [17℄



24 Ä.À. Àðèñêèí, È.Â. ØâåéãåðòÈç ãðà�èêîâ íà ðèñ. 5 âèäíî, ÷òî ïðèðîñò ïðîèçâîäèòåëüíîñòè â çíà÷èòåëüíîé ñòåïå-íè çàâèñèò îò êîëè÷åñòâà ðàññ÷èòûâàåìûõ ïñåâäî÷àñòèö. Ïðè ýòîì äàæå äëÿ íåáîëüøî-ãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö � 20 000 ìîæíî ïîëó÷èòü ïÿòèêðàòíûé ïðèðîñò ïðîèçâîäèòåëü-íîñòè íà âîñüìèÿäåðíîé ìàøèíå. Íà ðèñóíêå ïðèâåäåíà òàêæå çàâèñèìîñòü ïðèðîñòàïðîèçâîäèòåëüíîñòè, ïîëó÷åííàÿ â ðàáîòå [17℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì MPI. Ê ñîæàëåíèþ,â [17℄ íå ïðèâåäåíî äîñòàòî÷íî äàííûõ, ÷òîáû âîñïðîèçâåñòè ðàñ÷åòû. Îäíàêî ìû èñ-ïîëüçîâàëè òå æå îãðàíè÷åíèÿ íà øàã ñåòêè è øàã ïî âðåìåíè, ÷òî è â ýòîé ðàáîòå, èïîçâîëÿåò ñðàâíèâàòü ðåçóëüòàòû. Êàê âèäíî, â íàøåì ñëó÷àå óäàëîñü äîáèòüñÿ ëó÷øå-ãî ïðèðîñòà ïðîèçâîäèòåëüíîñòè, ÷òî óêàçûâàåò íà áîëüøóþ ý��åêòèâíîñòü OpenMPïî ñðàâíåíèþ ñ MPI.Çàêëþ÷åíèåÂ ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû êèíåòè÷åñêàÿ è ãèáðèäíàÿ ìîäåëè ìíîãîêîìïîíåíòíîé ïëàçìûâûñîêî÷àñòîòíîãî åìêîñòíîãî ðàçðÿäà â õèìè÷åñêè àêòèâíûõ ãàçàõ. Êèíåòè÷åñêàÿ ìî-äåëü îïèñûâàåò ýëåêòðîíû è âñå òèïû èîíîâ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé Áîëüöìàíà, êîòîðûåðåøàþòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà PIC-MCC. �åäêèå íåóïðóãèå ñòîëêíîâèòåëüíûå ïðîöåñ-ñû äëÿ èîíîâ, â òîì ÷èñëå ðåàêöèè íåéòðàëèçàöèè ìåæäó ïîëîæèòåëüíûìè è îòðè-öàòåëüíûìè èîíàìè, îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèÿìè õèìè÷åñêîé êèíåòèêè. Ïîìèìî ýòîãîìîäåëü âêëþ÷àåò óðàâíåíèå Ïóàññîíà äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà è óðàâ-íåíèå äè��óçèè äëÿ íåéòðàëüíûõ êîìïîíåíòîâ. Äëÿ êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ïðåäñòàâëå-íû ìîäè�èêàöèè PIC-MCC-àëãîðèòìà, íåîáõîäèìûå äëÿ îïèñàíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîéïëàçìû, òàêèå êàê ïåðåñ÷åò âåñîâ ÷àñòèö ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíå-òèêè è óäàëåíèå èçëèøíèõ ÷àñòèö äëÿ ïîääåðæàíèÿ òî÷íîñòè è ñêîðîñòè ðàñ÷åòîâ íàçàäàííîì óðîâíå.Êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ðåøåíèÿ ab initio, îäíàêî òðåáóåò áîëü-øèõ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò. Äëÿ óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ áûëè èñïîëüçîâàíû ãèáðèäíûåìåòîäû. Ïðè óâåëè÷åíèè êîëè÷åñòâà ðàññ÷èòûâàåìûõ òèïîâ èîíîâ çàòðàòû íà ðàñ÷åòèõ òðàåêòîðèé äâèæåíèÿ êèíåòè÷åñêèì ìåòîäîì çàíèìàþò áîëüøóþ ÷àñòü âðåìåíè ðàñ-÷åòà. Äëÿ óìåíüøåíèÿ âðåìåíè, çàòðà÷èâàåìîãî íà ìîäåëèðîâàíèå èîííîãî êîìïîíåí-òà, èñïîëüçîâàíà ãèáðèäíàÿ ìîäåëü, â êîòîðîé ýëåêòðîíû îïèñûâàþòñÿ êèíåòè÷åñêè, àèîíû � â ãèäðîäèíàìè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè. Ïðèìåíåíèå ýòîãî ìåòîäà ïîçâîëèëî ðàñ-ñìîòðåòü áîëüøîå êîëè÷åñòâî ðàçëè÷íûõ òèïîâ èîíîâ áåç ñóùåñòâåííîãî óâåëè÷åíèÿðàñ÷åòíîãî âðåìåíè ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàçðÿäîì ñ îäíèì òèïîì èîíîâ.Âêëþ÷åíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â ìîäåëü ðàçðÿäà âåäåò ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíèóñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ è, êàê ñëåäñòâèå, ê óâåëè÷åíèþ âðåìåíè ðàñ÷åòîâ. Ïðè äëè-òåëüíîì ïðîöåññå óñòàíîâëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê-òðîíîâ ìåíÿåòñÿ ìåäëåííî, ÷òî ïîçâîëÿåò â îïðåäåëåííîì èíòåðâàëå âðåìåíè çàìåíèòüïàðàìåòðû ýëåêòðîííîãî êîìïîíåíòà (ïëîòíîñòü, ñêîðîñòè ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåñ-ñîâ) èõ ñðåäíèìè çíà÷åíèÿìè. �èáðèäíûé ìåòîä ñ óñðåäíåíèåì ïî ýëåêòðîííîìó êîì-ïîíåíòó ïîçâîëÿåò ñîêðàòèòü âðåìÿ ðàñ÷åòà äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì êîìïî-íåíòîâ è õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.Äëÿ óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà ñ ïîìîùüþ ìåòîäà PIC-MCC áûëè ïðèìåíåíû äâà ïîäõî-äà � ïåðåìåííûõ øàãîâ ïî âðåìåíè äëÿ ýëåêòðîíîâ è ðàñïàðàëëåëèâàíèå. Â ïåðâîìñëó÷àå ïðè íàðóøåíèè óñëîâèÿ Êóðàíòà îñóùåñòâëÿåòñÿ ïåðåñ÷åò óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ÷àñòèöû ñ ìåíüøèì øàãîì. Ýòîò ìåòîä ïðîäåìîíñòðèðîâàë âûñîêóþ ý��åêòèâíîñòüâ çàäà÷àõ, ãäå âòîðè÷íàÿ ýìèññèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîäîâ èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü.



Ìîäè�èêàöèè ìåòîäà PIC-MCC äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïëàçìû... 25�àñïàðàëëåëèâàíèå ñ äåêîìïîçèöèåé íà ëàãðàíæåâîé ñåòêå ÿâëÿåòñÿ ý��åêòèâíûììåòîäîì óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì PIC-MCC. Èñïîëüçîâàíèå äëÿ òàêîãî ðàñïàðàëëå-ëèâàíèÿ èíòåð�åéñà OpenMP ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ áîëüøåãî ïðèðîñòà ïðîèçâîäèòåëüíî-ñòè íà ñèñòåìàõ ñ îáùåé ïàìÿòüþ. Òåì íå ìåíåå ïðè ðàñ÷åòå áîëüøèõ ïðîñòðàíñòâåííûõîáëàñòåé èëè ïðè ðåøåíèè ìíîãîìåðíûõ çàäà÷ áîëåå ý��åêòèâíûì ìîæåò îêàçàòüñÿðàñïàðàëëåëèâàíèå ñ ïîìîùüþ MPI èëè ïðèìåíåíèå äåêîìïîçèöèè íà ýéëåðîâîé ñåòêåçà ñ÷åò òîãî, ÷òî êîëè÷åñòâî ïðîöåññîðîâ íà ñèñòåìàõ ñ îáùåé ïàìÿòüþ, êàê ïðàâèëî,íå î÷åíü âåëèêî. Â äàëüíåéøåì ïëàíèðóåòñÿ ðåàëèçîâàòü äàííîå ðàñïàðàëëåëèâàíèå ñèñïîëüçîâàíèåì ðåñóðñîâ ñîâðåìåííûõ ãðà�è÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ è áèáëèîòåêè CUDA.Îïèñàííûå ìîäåëè è ìåòîäû ñîñòàâëÿþò îñíîâó êîìïëåêñà ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëè-ðîâàíèÿ Â×Å-ðàçðÿäà â õèìè÷åñêè àêòèâíûõ ñìåñÿõ. Ê äîñòîèíñòâàì ýòîãî êîìïëåêñàîòíîñèòñÿ âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ ãèáðèäíûõ ìåòîäîâ (â ÷àñòíîñòè, âîçìîæíîñòü âû-áîðà ìîäåëè äëÿ êàæäîãî òèïà èîíîâ â îòäåëüíîñòè), à òàêæå èñïîëüçîâàíèå ìåòîäîâóñêîðåíèÿ ðàñ÷åòà (ìåòîäû ïåðåìåííûõ âåñîâ ÷àñòèö è ïåðåìåííûõ øàãîâ ïî âðåìåíèè ðàñïàðàëëåëèâàíèå).Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1℄ Grill A. Review of the tribology of diamond-like 
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