
Îá îäíîì àëãîðèòìå îïòèìèçàöèèðàñ÷åòîâ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëîïðè ìîäåëèðîâàíèè ðîñòà êðèñòàëëîâ1Þ. Ñ. Íàãîðíîâ, ê. ô.-ì. í.2Òîëüÿòòèíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåònagornovys@yandex.ruÏðåäëîæåí ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðîñòà êðèñòàëëà âóñëîâèÿõ, êîãäà ïàðàìåòðû ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí ìîãóò â ïðîöåññå ìîäåëè-ðîâàíèÿ ñóùåñòâåííî ìåíÿòüñÿ, ÷òî íà ïîðÿäêè óâåëè÷èâàåò ÷èñëî ñîáûòèé.Äëÿ îïòèìèçàöèè ðàñ÷åòîâ ïðåäëîæåí àëãîðèòì, â êîòîðîì ïðåäëàãàåòñÿ ïðî-âåñòè ãðóïïèðîâêó ñîáûòèé ïî ðàçëè÷íûì êðèòåðèÿì. Â ýòîì ñëó÷àå âåðîÿò-íîñòü êàæäîãî ñîáûòèÿ çàïèñûâàåòñÿ êàê âåêòîð, ó êîòîðîãî ïåðâàÿ êîîðäè-íàòà ñîáñòâåííî âåðîÿòíîñòü íàñòóïëåíèÿ ñîáûòèÿ, à âòîðàÿ è ïîñëåäóþùàÿêîîðäèíàòû � ýòî íîìåðà ãðóïï, ê êîòîðûì ýòî ñîáûòèå îòíåñåíî. Ïðè èíè-öèàëèçàöèè îïðåäåëÿþòñÿ âåðîÿòíîñòè íàñòóïëåíèÿ ãðóïï ñîáûòèé, à ïðèìîäåëèðîâàíèè âûáîð êîíêðåòíîãî ñîáûòèÿ ïðîèñõîäèò ïîñëåäîâàòåëüíî �ñíà÷àëà âûáîð ãðóïïû, ïîòîì âûáîð ñîáûòèÿ âíóòðè ãðóïïû, ïðè÷åì ãðóïïûìîãóò áûòü âëîæåíû äðóã â äðóãà. Â êîíöå àëãîðèòìà îïðåäåëÿåòñÿ ôàêò,ïðîèçîéäåò ñîáûòèå èëè íåò. Àëãîðèòì ïîçâîëÿåò óñêîðÿòü ðàñ÷åòû â 40 èáîëåå ðàç.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, ìîäåëèðîâàíèå ðîñòà êðèñòàëëîâ, âåê-òîð âåðîÿòíîñòè äëÿ ãðóïï ñîáûòèé.1. Àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëîäëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðîñòà êðèñòàëëîâÏðè èññëåäîâàíèè ðîñòà êðèñòàëëà ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ïîçâî-ëÿåò ìîäåëèðîâàòü äèíàìèêó äâèæåíèÿ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè. Äëÿòîãî ÷òîáû ìîäåëèðîâàíèå áûëî áëèçêî ê ðåàëüíîìó êðèñòàëëó ÷èñ-ëî àòîìîâ äîëæíî áûòü ñóùåñòâåííî áîëüøå 106. Ïåðâûå ïîïûòêèìîäåëèðîâàíèÿ êðèñòàëëîâ áûëè îñóùåñòâëåíû â ðàáîòàõ [1-3], ãäåêðèñòàëë ñ êóáè÷åñêîé ðåøåòêîé ñîñòîÿë èç äâóìåðíîãî ãàçà àòî-ìîâ. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëèñü ïðîöåññû ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè,àäñîðáöèè è äåñîðáöèè, âåðîÿòíîñòè êîòîðûõ ðàññ÷èòûâàëèñü ÷å-ðåç ïàðàìåòðû ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ:
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. (3)Â ôîðìóëàõ (1)�(3) ââåäåíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:
vdiff � êîëè÷åñòâî ïåðåõîäîâ àòîìîâ â ñîñåäíèå ïîëîæåíèÿ êðè-ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè â åäèíèöó âðåìåíè, õàðàêòåðèçóþùèå äèô-ôóçèîííûé ïðîöåññ;
vdes � êîëè÷åñòâî àòîìîâ, äåñîðáèðîâàííûõ ñ ïîâåðõíîñòè êðè-ñòàëëà â åäèíèöó âðåìåíè, õàðàêòåðèçóþùèå ïðîöåññ äåñîðáöèè;
αads � êîëè÷åñòâî àòîìîâ, àäñîðáèðîâàííûõ íà ïîâåðõíîñòüêðèñòàëëà â åäèíèöó âðåìåíè, õàðàêòåðèçóþùèå ïðîöåññ àäñîðá-öèè, à µ � õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë;
kT � òåìïåðàòóðíûé ïîòåíöèàë, â åäèíèöàõ êîòîðîãî óäîáíîçàäàâàòü ïàðàìåòðû ýíåðãåòè÷åñêèõ áàðüåðîâ è ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû;
Ediff � ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìà ïðè ðàñ÷åòå âåðîÿòíîñòè äèôôó-çèîííîãî ïðîöåññà, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ äëÿ êàæäîãî àòîìà â ñî-îòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì: Ediff = −εdiff −n1ε1−n2ε2, ãäå εdiff �ýíåðãèÿ áàðüåðà äèôôóçèè, n1, ε1 � êîëè÷åñòâî ñîñåäåé è ýíåðãèÿñâÿçè ñ íèìè ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû,

n2, ε2 � òîæå äëÿ âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðû;
Edes � ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìà ïðè ðàñ÷åòå âåðîÿòíîñòè äåñîðáöèè,êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ äëÿ êàæäîãî àòîìà â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæå-íèåì: Edes = −εdes−n1ε1−n2ε2, ãäå εdes � ýíåðãèÿ áàðüåðà äåñîðá-öèè, n1, ε1, n2, ε2 � êàê è â ïðåäûäóùåì ñëó÷àå, êîëè÷åñòâî ñîñåäåéè ýíåðãèÿ ñâÿçè äëÿ ïåðâîé è âòîðîé êîîðäèíàöèîííûõ ñôåð.Ïîñêîëüêó ôîðìóëû (1)�(3) îïðåäåëÿþò âåðîÿòíîñòè ïðîöåññîâäèôôóçèè, àäñîðáöèè è äåñîðáöèè, äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêèðîñòà êðèñòàëëà ââîäÿò äèñêðåòíûé îòðåçîê âðåìåíè, íà êîòîðîìïðîèñõîäèò îïðåäåëåííîå êîëè÷åñòâî äàííûõ ïðîöåññîâ. Çàäàííûéîòðåçîê âðåìåíè èëè âðåìåííîé øàã ìîäåëèðîâàíèÿ τ , âîîáùå ãî-âîðÿ, ìîæåò áûòü êàê ïîñòîÿííûì, òàê è èçìåíÿþùèìñÿ â ñîîò-âåòñòâèè ñ âåëè÷èíîé âåðîÿòíîñòè íàèáîëåå ÷àñòîãî ïðîöåññà. Ïðèýòîì âåðîÿòíîñòü òîãî èëè èíîãî ïðîöåññà áóäåò çàäàâàòü îòíîøå-íèå êîëè÷åñòâ ýëåìåíòàðíûõ àêòîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðîöåññîâ çàâðåìÿ τ ê îáùåìó êîëè÷åñòâó àêòîâ âñåâîçìîæíûõ ïðîöåññîâ. Çíàÿêîëè÷åñòâî ñîáûòèé çà âûáðàííûé îòðåçîê âðåìåíè, ìîæíî ðàññ÷è-òàòü øàã ìîäåëèðîâàíèÿ τ òàê, ÷òîáû çà îäèí øàã ïðîèñõîäèëî íå97



áîëåå îäíîãî ñîáûòèÿ èëè íå ïðîèñõîäèëî íè îäíîãî, òàê íàçûâàå-ìîå ïóñòîå ñîáûòèå.Äëÿ ïðîãðàììíîé ðåàëèçàöèè âåðîÿòíîñòíûõ ïðîöåññîâ ââîäÿòïîíÿòèå òåìïà ïðîöåññà � âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî çà åäèíè÷íûé ïðî-ìåæóòîê âðåìåíè ïðîèçîéäåò äàííîå ñîáûòèå, òîãäà ÷èñëî ñîáûòèéáóäåò ðàâíî ïðîèçâåäåíèþ òåìïîâ íà âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. Â íà-ñòîÿùåé ðàáîòå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ïî ñõåìå Ìàêñèìà [4], êîãäàñîáûòèÿ ñ îäèíàêîâûìè òèïàìè ïðîöåññîâ è, ñîîòâåòñòâåííî, ñ îäè-íàêîâûìè òåìïàìè ïðîöåññîâ ρa âûäåëÿþòñÿ â ãðóïïó qa = na · ρa,ïðè ýòîì êàæäûé òèï ïðîöåññà ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàí na ñîáûòè-ÿìè. Ïîä ïîíÿòèåì ñîáûòèé, ðåàëèçóåìûõ â ìîäåëèðóåìîé ñèñòå-ìå àòîìîâ, ïîíèìàåòñÿ ïðûæîê àòîìà (ñîîòâåòñòâóþùèé ïðîöåññóäèôôóçèè), äåñîðáöèÿ ÷àñòèöû ñ ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà è îñàæäå-íèå àòîìà íà åãî ïîâåðõíîñòü. Ïðè çàäàííîé êîíôèãóðàöèè Ñ ïîë-íûé òåìï Q(C) áóäåò ðàâåí ñóììå âñåõ òåìïîâ âñåâîçìîæíûé ñî-áûòèé èëè ñóììå òåìïîâ âñåõ ãðóïï ñîáûòèé. Òîãäà îòíîñèòåëüíàÿâåðîÿòíîñòü èçìåíåíèÿ êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû ïóòåì ðåàëèçàöèèñîáûòèÿ à ðàâíà ρa/Q(C), ïðè ýòîì ñóììà îòíîñèòåëüíûõ âåðîÿò-íîñòåé âñåõ ñîáûòèé ðàâíà 1. Òàêèì îáðàçîì, ðåàëèçàöèÿ ìåòîäàÌîíòå-Êàðëî çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíèðàññ÷èòûâàåòñÿ òåìï êàæäîãî ýëåìåíòàðíîãî ñîáûòèÿ â ñèñòåìå,îïðåäåëÿåòñÿ èõ îòíîñèòåëüíàÿ âåðîÿòíîñòü, â ñîîòâåòñòâèè ñ êî-òîðûìè ñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáèðàåòñÿ âûïîëíÿåìîå ñîáûòèå.Äëÿ êàæäîé êîíôèãóðàöèè ïîëíûé òåìï ñîáûòèé áóäåò ðàçíûé,ïîýòîìó è ïîëíûé òåìï è ÷èñëî na ñîáûòèé ïåðåñ÷èòûâàþòñÿ íàêàæäîì øàãå ìîäåëèðîâàíèÿ. Âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, ñîîòâåòñòâó-þùåå ïðîöåññàì â ðåàëüíîì êðèñòàëëå, îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç âåðîÿò-íîñòè èëè ïîëíûé òåìï íà êàæäîì øàãå ìîäåëèðîâàíèÿ:
∆t =

1

Q(C)
(4)Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ðîñòà êðèñòàëëîâ è íàíîêðèñòàëëîâ íà ïî-âåðõíîñòè êðèñòàëëà, íå ó÷èòûâàþòñÿ ìíîãèå ñîïóòñòâóþùèå ïðî-öåññû, òàêèå êàê:� ôèçè÷åñêàÿ àäñîðáöèÿ ïðîäóêòîâ è ìîëåêóë ãàçà-íîñèòåëÿ íàïîâåðõíîñòü,� ïðîöåññ õèìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ ìîëåêóë íà àòîìû, êîòî-ðûé ïðîèñõîäèò áëàãîäàðÿ áûñòðîìó íàãðåâàíèþ íà ïîâåðõíîñòèêðèñòàëëà, ðàçîãðåòîé äî âûñîêèõ òåìïåðàòóð, 98



� äåñîðáöèÿ ëåòó÷èõ ïðîäóêòîâ ïîñëå õèìè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ.Ó÷åò òîëüêî äâèæåíèÿ àäñîðáèðîâàííûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíî-ñòè è òîëüêî ïî ïîâåðõíîñòè îïðåäåëÿåò ïðèíöèï solid-on-solid èëèSOS. Ñîãëàñíî ýòîìó ïðèíöèïó ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ïîä êàæäûì àòîìîìèìååò äðóãîé àòîì, ñ êîòîðûì ñóùåñòâóåò õèìè÷åñêàÿ ñâÿçü. ×òîáûàòîìó ñîâåðøèòü ïåðåõîä, åìó íóæíî ðàçîðâàòü õèìè÷åñêóþ ñâÿçü,ïåðåéòè íà ñîñåäíåå âàêàíòíîå ìåñòî è ñîçäàòü óæå òàì õèìè÷åñêîåñîåäèíåíèå. Åñòåñòâåííî, íà òàêèå ïåðåäâèæåíèÿ ñïîñîáíû òîëüêîàòîìû ïîâåðõíîñòè, ÷òî â ðàñ÷åòàõ íà èçíà÷àëüíî ãëàäêèõ ïîâåðõ-íîñòÿõ ïîçâîëÿåò óïðîñòèòü ìàññèâ õðàíåíèÿ êîîðäèíàò àòîìîâ, çà-ïîìèíàÿ òîëüêî âûñîòû àòîìîâ.Ñ îäíîé ñòîðîíû ìîäåëèðîâàíèå ïî ïðèíöèïó SOS ïîçâîëÿåòðàáîòàòü òîëüêî ñ äâóìåðíûì ìàññèâîì äàííûõ, âìåñòî òðåõìåð-íîãî, ñ äðóãîé ñòîðîíû âëèÿíèå ñîïóòñòâóþùèõ ôàêòîðîâ äîëæíîáûòü ìèíèìàëüíûì. Ñëåäîâàòåëüíî, ðîñò êðèñòàëëà äîëæåí áûòüïîñëîéíûì è ìåäëåííûì, à ïîâåðõíîñòü äîëæíà áûòü àáñîëþòíîãëàäêîé. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïîðèñòûõ ñðåä, äåôåêòíûõ ïîâåðõ-íîñòåé, ïîâåðõíîñòåé ñ ìåæçåðåííûìè ãðàíèöàìè, ãäå ïðîèñõîäèòèçìåíåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé îðèåíòàöèè, òàêîé ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ íåñîñòîÿòåëüíûì.Ïðèíöèï SOS ïîçâîëÿë ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå îñàæäåíèÿàòîìîâ íà Si è GaAs ïîäëîæêè [5,6], ïðè÷åì â ðàáîòå [2] áûëî ââå-äåíî ïîíÿòèå íóëåâûõ ñîáûòèé, âûáîð êîòîðûõ íå ïðèâîäèë ê èçìå-íåíèþ ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû, íî èõ èñïîëüçîâàíèå îïðåäåëÿëîñü íåîá-õîäèìîñòüþ îáåñïå÷èòü òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå è ðåàëèçà-öèþ ïðîöåññîâ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âåðîÿòíîñòÿìè. Òàê íà êàæäîìøàãå àëãîðèòìà ðàâíîâåðîÿòíî âûáèðàëàñü ÿ÷åéêà íà ïîâåðõíîñòèêðèñòàëëà (ðèñ.1À), çàòåì äëÿ ýòîé ÿ÷åéêè îïðåäåëÿëñÿ òèï ïðî-öåññà. Äëÿ ðàçíûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ñóììà âåðîÿòíîñòåé ìå-íÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò êîíôèãóðàöèè îêðóæåíèÿ è êîëè÷åñòâàâîçìîæíûõ ñîáûòèé. Èìåííî ïîýòîìó â êàæäîé ÿ÷åéêå ñóììàðíàÿâåðîÿòíîñòü âîçìîæíûõ ñîáûòèé ðàçëè÷íà. ×òîáû êîìïåíñèðîâàòüýòó ðàçíèöó â àëãîðèòì áûëè äîáàâëåíû ïóñòûå ñîáûòèÿ, êîòîðûåâûïàäàëè â ñëó÷àå ïîïàäàíèÿ â ÿ÷åéêó, âåðîÿòíîñòü èçìåíåíèÿ ñî-ñòîÿíèÿ êîòîðîé êðàéíå ìàëà. Ïîñêîëüêó äëÿ àòîìîâ òåìïû äèô-ôóçèè ìîãóò âàðüèðîâàòüñÿ â ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõ ïîðÿäêîâ, ãå-íåðàöèÿ ïóñòûõ ñîáûòèé áóäåò çíà÷èòåëüíî ïðåâîñõîäèòü äðóãèåòèïû ñîáûòèé, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó ñíèæåíèþ ñêîðîñòèâû÷èñëåíèé. 99



Ðèñ. 1: Äâà àëãîðèòìà ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî: À � àëãî-ðèòì ñ èñïîëüçîâàíèåì íóëåâûõ ñîáûòèé ïî ïðèíöèïó solid-on-solid [2];Â � àëãîðèòì Ìàêñèìà ñ èñïîëüçîâàíèåì ãðóïï ñîáûòèé [4,7].Ñóùåñòâåííî óâåëè÷èòü ñêîðîñòü ðàñ÷åòîâ çà ñ÷åò ïðèíöèïè-àëüíî íîâîãî ñïîñîáà ó÷åòà ýëåìåíòàðíûõ ñîáûòèé â ñèñòåìå óäà-100



ëîñü â ðàáîòàõ [4,7]. Äëÿ ýòîãî âñå ãåíåðàöèÿ ñëó÷àéíûõ ñîáûòèéïðèâÿçûâàåòñÿ íå ê àòîìàì, à ê òèïàì ïðîöåññîâ (ðèñ. 1Â). Òàê ñíà-÷àëà âñå àòîìû â çàâèñèìîñòè îò èõ îêðóæåíèÿ ïðèâÿçûâàþòñÿ êãðóïïàì ñîáûòèé, äëÿ êîòîðûõ ôèêñèðîâàíû ïðè çàäàííîé òåìïå-ðàòóðå âåðîÿòíîñòè ñîáûòèé. Çàòåì âåðîÿòíîñòü ñîáûòèé ñóììèðó-åòñÿ, è ïîëó÷àåì âåðîÿòíîñòü äëÿ êàæäîé ãðóïïû ñîáûòèé â òåêó-ùåé êîíôèãóðàöèè ñèñòåìû. Ïðè ðàçûãðûâàíèè ñëó÷àéíîãî ÷èñ-ëà âûáèðàåòñÿ òîëüêî ãðóïïà ñîáûòèé, ïîñêîëüêó âíóòðè ãðóïïûâñå ñîáûòèÿ ðàâíîâåðîÿòíû, îêîí÷àòåëüíî ãåíåðèðóåòñÿ ñëó÷àéíîå÷èñëî è âûáèðàåòñÿ ñîáûòèå âíóòðè ãðóïïû, êîòîðîå ïðèâÿçàíî êêîíêðåòíîìó àòîìó. Òàêèì îáðàçîì, çäåñü ëîãèêà ìîäåëèðîâàíèÿîáðàòíàÿ ïî îòíîøåíèþ ê ïðåäûäóùåìó àëãîðèòìó. Ïîñëå êàæäîãîñîáûòèÿ íåîáõîäèìî ïðîâåñòè äîïîëíèòåëüíûé ïåðåðàñ÷åò âåðîÿò-íîñòåé ñîáûòèé äëÿ àòîìîâ, èçìåíèâøèõ ñâîå ìåñòîïîëîæåíèå è åãîñîñåäåé. Â ðåçóëüòàòå íåìíîãî èçìåíèòñÿ âåðîÿòíîñòü ãðóïï ñîáû-òèé è ìàññèâ êîîðäèíàò, êîòîðûé õðàíèò èíôîðìàöèþ î ïðèâÿçêåàòîìîâ ê ñîáûòèÿì. Â ýòîì àëãîðèòìå ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóþò ïó-ñòûå ñîáûòèÿ, íî íà êàæäîì øàãå òðàòèòñÿ âðåìÿ íà ïåðåðàñ÷åòâåðîÿòíîñòåé ãðóïï (ðèñ. 1Â).Åñëè êîëè÷åñòâî ñîáûòèé íå âåëèêî, íàïðèìåð, äëÿ êðåìíèÿ ïî-ðÿäêà 50, ìåòîä Ìàêñèìà äàåò õîðîøèå ðåçóëüòàòû. Òàê â ðàáîòå[8] ïðîâîäèëè ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíî-ëó÷åâîãî ýïèòàêñèàëü-íîãî ðîñòà êðåìíèÿ íà êðåìíèåâîé ïîäëîæêå â äèàïàçîíå òåìïå-ðàòóð 500-1000Ê. Â ýòîì àëãîðèòìå íåò îãðàíè÷åíèé ïî ïðèíöèïóSOS, ò. å. â ìîäåëè ðàçðåøåíî ôîðìèðîâàíèå ñëîæíûõ íàâèñàþ-ùèõ îáðàçîâàíèé è âàêàíñèé âíóòðè ñïëîøíîãî ñëîÿ êðåìíèÿ, ÷òîïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü ðîñò êðèñòàëëà, íåçàâèñèìî îò ñêîðîñòèïîòîêà ÷àñòèö íà ïîâåðõíîñòü. Óñëîâèåì íà âûõîä â ïðåäñòàâëåí-íûõ àëãîðèòìàõ (ðèñ. 1) îáû÷íî ÿâëÿþòñÿ ëèáî êîëè÷åñòâî øàãîâìîäåëèðîâàíèÿ, ëèáî êîëè÷åñòâî îñàæäåííûõ àòîìîâ, êîòîðîå ïå-ðåñ÷èòûâàåòñÿ â êîëè÷åñòâî ìîíîñëîåâ.2. Àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëîïðè áîëüøîì ÷èñëå ñîáûòèéÂ íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ïîëåçíî îöåíèòü ÷èñëî ñîáûòèé â ìîäåëè-ðóåìîé ñèñòåìå, â ñëó÷àå êðåìíèÿ ýòî 1-4 ñîñåäåé â ïåðâîé êîîð-äèíàöèîííîé ñôåðå è 1-12 � âî âòîðîé. Ïðèìåíÿÿ ñòàòèñòèêó, â îá-ùåì âèäå ïîëó÷àåì ÷èñëî âñåâîçìîæíûõ ñîáûòèé, ðàâíûì 4! ·12! =101



24 ·4.79 ·108, ÷òî ÿâëÿåòñÿ î÷åíü áîëüøèì ÷èñëîì. Íà ïðàêòèêå ÷èñ-ëî òèïîâ ñîáûòèé, ãäå êàæäûé òèï îïðåäåëÿåòñÿ ñâîèì çíà÷åíèåìâåðîÿòíîñòè, äëÿ êðåìíèÿ ïðèìåðíî íåñêîëüêî äåñÿòêîâ èëè ñîòåí,ò. ê. àòîìû â ïåðâîé êîîðäèíàöèîííîé ñôåðå ïðàêòè÷åñêè ãàðàí-òèðóþò íàëè÷èå àòîìîâ âî âòîðîé, à ÷èñëî ñîáûòèé îïðåäåëÿåòñÿ�åñòåñòâåííûì� ðàñïîëîæåíèåì àòîìîâ. Â ðàáîòàõ [9,10] áûëî ïðî-âåäåíî ìîäåëèðîâàíèå ïîðèñòîãî êðåìíèÿ ïðè íàëè÷èè ãðàäèåíòàòåìïåðàòóð. Â ýòîì ñëó÷àå ÷èñëî ñîáûòèé â ñèñòåìå âîçðîñëî äî
2 · 104, à ðàñ÷åò îáû÷íûì ñïîñîáîì Ìîíòå-Êàðëî ïðîèñõîäèë ÷ðåç-âû÷àéíî äîëãî, ò.ê. ÷èñëî ñîáûòèé ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàëî ñ ÷èñëîìãðóïï, à âðåìåííîé øàã ìîäåëèðîâàíèÿ áûë ñëèøêîì ìàëåíüêèì(ðèñ. 1Â).Îïòèìèçèðîâàòü ÷èñëî ñîáûòèé íåëüçÿ, íî ôîðìèðîâàíèå ãðóï-ïû ñîáûòèé ìîæåò áûòü îïòèìèçèðîâàíî. Â ðàáîòàõ [9,10] áûëàïðîâåäåíà îïòèìèçàöèÿ ãðóïïèðîâàíèåì ñîáûòèé ïî çíà÷åíèþ âå-ðîÿòíîñòåé. Â îáùåì ñëó÷àå ýòî ìîæåò áûòü ñäåëàíî êàê ïåðåõîä èçîäíîìåðíîãî ïðîñòðàíñòâà âåðîÿòíîñòåé ê äâó-, òðåõ- èëè n- ìåð-íîìó ïðîñòðàíñòâó âåðîÿòíîñòåé, êîãäà êàæäîå ñîáûòèå è, ñîîòâåò-ñòâåííî, åãî âåðîÿòíîñòü çàäàþòñÿ âåêòîðîì, ñîñòîÿùèì èç äâóõ èáîëåå ÷èñåë. Ïðè ýòîì ïåðâîå ÷èñëî âåêòîðà ñîîòâåòñòâóåò çíà÷å-íèþ âåðîÿòíîñòè ïðîöåññà, âòîðîå è ïîñëåäóþùèå ñîîòâåòñòâóþòíîìåðàì ãðóïï, ïî êîòîðûì ïðîèñõîäèò ðàçáèåíèå ñîáûòèé. Âûáîðîñóùåñòâëÿåòñÿ ïîñëåäîâàòåëüíî � ñíà÷àëà âûáîð ãðóïïû ïî îäíîéêîîðäèíàòå âåêòîðà, ïîòîì ïî äðóãîé è ò. ä. äî òåõ ïîð, ïîêà íåïðîèñõîäèò âûáîð êîíêðåòíîãî ñîáûòèÿ ñ îïðåäåëåííîé âåðîÿòíî-ñòüþ.Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ êàæäîé ãðóïïû ïðè ýòîì çàäàåòñÿ ñâîå çíà-÷åíèå âåðîÿòíîñòè âûáîðà ãðóïïû, äëÿ ÷åãî ïðîèñõîäèò óñðåäíå-íèå èëè ñóììèðîâàíèå âåðîÿòíîñòåé âíóòðè ãðóïïû. Ñîîòâåòñòâåí-íî, âûãîäíî ãðóïïèðîâàòü âåðîÿòíîñòè ïî èõ çíà÷åíèÿì, òàê ÷òîáûâíóòðè ãðóïïû çíà÷åíèÿ íå îòëè÷àëèñü áîëåå, ÷åì íà çàäàííîå íà-ïåðåä ÷èñëî, íàïðèìåð, 20%.Â ñëó÷àå ìîäåëèðîâàíèÿ îòæèãà ïîðèñòîãî êðåìíèÿ âåðîÿòíîñòüäèôôóçèè àòîìà îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé exp(E/kT ). Åñëè ïðè ïî-ñòîÿííîé òåìïåðàòóðå êîëè÷åñòâî ãðóïï ñîáûòèé äèôôóçèè ðàâíî÷èñëó äèñêðåòíûõ ýíåðãèé ñâÿçè ÷àñòèöû, òî ïðè ðàçëè÷íûõ çíà-÷åíèÿõ T, íàïðèìåð, ïðè ëèíåéíîì ðàñïðåäåëåíèè òåìïåðàòóðû âïîäëîæêå òîëùèíîé 400 ìîíîñëîåâ ýòî ÷èñëî ñîñòàâëÿåò 20 000. Âû-õîäîì â ýòîé ñèòóàöèè ÿâèëñÿ êîìáèíèðîâàííûé ìåòîä Ìàêñèìà ñ102



ìåòîäîì, ó÷èòûâàþùèì íóëåâûå ñîáûòèÿ.Îïèøåì ìåòîä â îáùåì ñëó÷àå. Ïóñòü èìååòñÿ n ñîáûòèé (ãäå näîñòàòî÷íî âåëèêî) ñ âåðîÿòíîñòÿìè pi (i = 1..n), ñãðóïïèðîâàííû-ìè ïî êàêîìó-ëèáî ïðèçíàêó. Â ðàáîòàõ [9,10] ýòî áûëî ñäåëàíî ïîñòåïåíè èõ óáûâàíèÿ, è â ýòîì ñëó÷àå â ïåðâóþ ãðóïïó îïðåäåëÿ-þòñÿ âñå ïðîöåññû ñ âåðîÿòíîñòÿìè:
pk ∈ (c · p1; p1], c ∈ (0; 1) (5)ãäå ñ � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà, â íàøåì ñëó÷àå ðàâíàÿ 0.8. Ïóñòü n1êîëè÷åñòâî ñîáûòèé â ïåðâîé ãðóïïå, òî âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ïðî-èçîéäåò ñîáûòèå èç ïåðâîé ãðóïïû G1 ìîæíî îöåíèòü íåñêîëüêèìèñïîñîáàìè, íàïðèìåð:

G1 = n1 · p1 èëè G1 = n1 ·
p1 · (1 + c)

2
(6)Âòîðàÿ è ïîñëåäóþùàÿ ãðóïïû ôîðìèðóþòñÿ àíàëîãè÷íûì îá-ðàçîì, ò. å. âûáèðàåòñÿ íå ïîïàâøàÿ â ãðóïïó âåðîÿòíîñòü ñîáûòèÿ,çàòåì îïðåäåëÿåòñÿ äèàïàçîí âåðîÿòíîñòåé ãðóïïû è ïðîèñõîäèò çà-ïèñü ñîáûòèé â äàííóþ ãðóïïó è òàê äî òåõ ïîð ïîêà âñå ñîáûòèÿ íåáóäóò ðàçîáðàíû ïî ãðóïïàì. Ïðè ýòîì àëãîðèòì ïðåäóñìàòðèâàåòäîñòàòî÷íî òî÷íóþ îöåíêó âåðîÿòíîñòåé ãðóïï.Â ýòîì ñëó÷àå àëãîðèòì îïðåäåëåíèÿ êîíêðåòíîãî ñîáûòèÿ âïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:1) Â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàññ÷èòàííûìè âåðîÿòíîñòÿìè ïðîèñõîäèòâûáîð ãðóïïû ñîáûòèé, îïðåäåëÿåì íà÷àëüíóþ âåðîÿòíîñòü ãðóïïû

pG. 2) Ðàâíîâåðîÿòíûé âûáîð âîçìîæíîãî ñîáûòèÿ âíóòðè ãðóï-ïû, ñîîòâåòñòâåííî îïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòè äàííîãî ñîáûòèÿ pi.3) Îïðåäåëåíèå ôàêòà ïðîèñõîäèò ñîáûòèå èëè íåò ïî ñëó÷àé-íîìó ÷èñëó r èç äèàïàçîíà [0,1]. Ðåàëèçàöèÿ ñîáûòèÿ ïðîèñõîäèò,åñëè âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå:
pi
pG

≥ r. (7)Åñëè óñëîâèå íå âûïîëíÿåòñÿ, òî àëãîðèòì ïîâòîðÿåòñÿ, ò.å. ïðî-èñõîäèò íóëåâîå ñîáûòèå.Îáùåå ÷èñëî ãðóïï N â íàøåì ñëó÷àå ìîæíî îöåíèòü èç âûðà-æåíèÿ, ÷òî êàæäàÿ ïîñëåäóþùàÿ âåðîÿòíîñòü áóäåò â ÷èñëî ñ ìåíü-103



øå, â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåì ãåîìåòðè÷åñêóþ ïðîãðåññèþ, ãäå ìèíè-ìàëüíûé pmin è ìàêñèìàëüíûé pmax ÷ëåíû ñâÿçàíû âûðàæåíèåì:
pmin = pmax · cN (8)Âèäíî, ÷òî ÷èñëî ãðóïï ÿâëÿåòñÿ ëîãàðèôìîì îòíîøåíèÿ âåðî-ÿòíîñòåé, â íàøåì ñëó÷àå ýòî îòíîøåíèå ìîæåò äîñòèãàòü çíà÷å-íèÿ 1030, ïðè ýòîì ÷èñëî ãðóïï ïîëó÷àåòñÿ íå áîëåå 310 (c = 0.8),÷òî ñóùåñòâåííî íèæå êëàññè÷åñêîãî ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî [10]. Âýòîì ñëó÷àå âðåìåííîé øàã çàäàåòñÿ ãîðàçäî áîëüøå, ïîýòîìó àë-ãîðèòì ðàáîòàåò íà ïîðÿäêè áûñòðåå. Âûèãðûø â ðàñ÷åòå ïî âðå-ìåíè è èñêëþ÷åíèè ïóñòûõ ñîáûòèé ìîæíî îöåíèòü èç ðèñ. 2, íàêîòîðîì ïðåäñòàâëåíû âåðîÿòíîñòè ñîáûòèé, îáúåäèíåííûå â ãðóï-ïû ïî óáûâàíèþ çíà÷åíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî îáëàñòü ïóñòûõ ñîáûòèéçàíèìàåò îñíîâíóþ ïëîùàäü â äèàãðàììå âåðîÿòíîñòåé ïðîöåññîâ.Î÷åâèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì ÷èñëà ïðîöåññîâ ýòà îáëàñòü ñóùåñòâåííîóâåëè÷èòüñÿ, ÷òî ïðèâåäåò ê ñóùåñòâåííîìó çàìåäëåíèþ ðàñ÷åòà.Äëÿ ñèòóàöèè, ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñ. 2, âåðîÿòíîñòü ïóñòûõ ñîáû-òèé ñîñòàâëÿåò 89.1%. Íàîáîðîò, ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðåäëîæåííîãîìåòîäà ïðàêòè÷åñêè èñ÷åçàåò âåðîÿòíîñòü íóëåâûõ ñîáûòèé, êîòî-ðàÿ â ëþáîì ñëó÷àå íå ïðåâûøàåò âåëè÷èíû 1-ñ, à äëÿ ñèòóàöèè,ïîêàçàííîé íà ðèñ. 2, ñîñòàâëÿåò 1.8%. Ò. å. â ïðèâåäåííîì ïðèìå-ðå ïîëó÷åíî óñêîðåíèå ðàñ÷åòîâ â 40 ðàç, õîòÿ äàííûé ïîêàçàòåëüçàâèñèò îò ðåàëèçóåìîé â äàííûé ìîìåíò êîíôèãóðàöèè è ñîîòâåò-ñòâóþùåãî ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé.Ìîæíî òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðà ñ îò 0 äî1, ïðåäëîæåííàÿ ñõåìà ïåðåõîäèò ëèáî â àëãîðèòì Ìàêñèìà (ïðèñ=1) ëèáî â êëàññè÷åñêèé ìåòîä (ïðè ñ=0). Äåéñòâèòåëüíî, ïðèñ=0 âñå ñîáûòèÿ ñîñòàâëÿþò åäèíñòâåííóþ ãðóïïó è ôàêòè÷åñêèîñíîâíîé øàã ìîäåëèðîâàíèÿ ñîñòîèò â ïîèñêå êîíêðåòíîãî ñîáû-òèÿ, ò.å. ðåàëèçóåòñÿ êëàññè÷åñêèé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî. Ïðè ñ=1êàæäàÿ ãðóïïà ñîäåðæèò òîëüêî ñîáûòèÿ ñ îäèíàêîâûìè âåðîÿò-íîñòÿìè èëè îäíî ñîáûòèå, ÷òî ïîçâîëÿåò ïåðåéòè â àëãîðèòì ïîñõåìå Ìàêñèìà [10].Äàííàÿ ñõåìà ïðåäóñìàòðèâàåò òàêæå âîçìîæíîñòü ðàñïàðàëëå-ëèâàíèÿ, ïðè÷åì îáû÷íî àëãîðèòì ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ïðåäóñìàò-ðèâàåò ðàçáèâêó ïî ãåîìåòðè÷åñêèì ïàðàìåòðàì, íàïðèìåð, ïî ïëî-ùàäè ìîäåëèðîâàíèÿ, êîãäà ãðàíèöû ñøèâàþòñÿ [11]. Â íàøåì ñëó-÷àå ðàçáèâêó íà ïàðàëëåëüíûå ðàñ÷åòû öåëåñîîáðàçíî ñäåëàòü ïîãðóïïàì âåðîÿòíîñòåé, òîãäà äëÿ êàæäîé ãðóïïû ìîæíî âûäåëèòü104



Ðèñ. 2: Ââåðõó � ïðèìåð ðàñïðåäåëåíèÿ îòíîñèòåëüíîé âåðîÿòíîñòè ñî-áûòèé. Íåçàïîëíåííàÿ ïëîùàäü ñîîòâåòñòâóåò îáëàñòè ïóñòûõ ñîáûòèé,êîòîðûå áóäóò âûáèðàòüñÿ ïðè ïðîñòîì àëãîðèòìå Ìîíòå-Êàðëî.Âíèçó � òîò æå ãðàôèê, ÷òî è ââåðõó, íî ñ âûäåëåíèåì îáëàñòåé ãðóïï ñî-áûòèé. Â ýòîì ñëó÷àå îáëàñòü ïóñòûõ ñîáûòèé ñóùåñòâåííî óìåíüøàåòñÿäî îáëàñòè, ïðåäñòàâëåííîé íà âêëàäêå. 105



âû÷èñëèòåëüíûé ïîòîê. Ñáîðêó âû÷èñëèòåëüíûõ ïîòîêîâ öåëåñî-îáðàçíî âûïîëíèòü â âèäå öåïî÷êè ñîáûòèé, ïðèâÿçàííûõ ê êîîð-äèíàòàì âðåìåíè. Â ñëó÷àå, åñëè íà êàêîì ëèáî âðåìåííîì ýòàïåïðîèñõîäèò èçìåíåíèå âåðîÿòíîñòåé, âëèÿþùèõ íà ñîáûòèÿ â äðó-ãîé ãðóïïå, äîëæåí áûòü ïðîèçâåäåí ïåðåðàñ÷åò ñîáûòèé â äàííîéãðóïïå, íåçàâèñèìî îò äðóãèõ ãðóïï, ÷òî íåñêîëüêî ñíèçèò ýôôåê-òèâíîñòü ðàñ÷åòà.3. Çàêëþ÷åíèåÒàêèì îáðàçîì â ðàáîòå ïðåäëîæåí ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî äëÿ ìî-äåëèðîâàíèÿ ðîñòà êðèñòàëëà â óñëîâèÿõ, êîãäà ïàðàìåòðû ôèçè-÷åñêèõ âåëè÷èí, òàêèå êàê òåìïåðàòóðà, ýíåðãèè ñâÿçè, ëîêàëüíîåäàâëåíèå, ñîðò àòîìîâ è ò. ä., ìîãóò â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ ñó-ùåñòâåííî ìåíÿòüñÿ. Â ýòîì ñëó÷àå âîçíèêàåò ñóùåñòâåííûé ðîñòîáúåìîâ âû÷èñëåíèé â êëàññè÷åñêîì ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî èëè åãîìîäèôèêàöèè � êèíåòè÷åñêîì Ìîíòå-Êàðëî ñ ïðèìåíåíèåì ñõåìûÌàêñèìà.Äëÿ îïòèìèçàöèè ðàñ÷åòîâ ïðåäëîæåí àëãîðèòì, â êîòîðîì âå-ðîÿòíîñòü êàæäîãî ñîáûòèÿ çàïèñûâàåòñÿ êàê âåêòîð. Ïåðâàÿ êî-îðäèíàòà âåêòîðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âåðîÿòíîñòü íàñòóïëåíèÿ ñî-áûòèÿ, à âòîðàÿ è ïîñëåäóþùàÿ êîîðäèíàòû � ýòî íîìåðà ãðóïï,ê êîòîðûì ýòî ñîáûòèå îòíåñåíî. Ïðè èíèöèàëèçàöèè îïðåäåëÿ-þòñÿ âåðîÿòíîñòè íàñòóïëåíèÿ ãðóïï ñîáûòèé, à ïðè ðîçûãðûøåêîíêðåòíîãî ñîáûòèÿ áðîñîê êîñòè ïðîèñõîäèò ïî ÷èñëó ìåðíîñòèïðîñòðàíñòâà âåðîÿòíîñòåé.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1] Abraham F.F., White G.M. Computer Simulation of VaporDeposition on Two-Dimensional Lattices // J. Appl. Phys. 1969.Vol. 41. No 4. P. 1841�1849.[2] Gilmer G.H., Bennema P. Simulation of crystal growth withsurface di�usion // J. Appl. Phys. 1972. Vol. 43. No 4. P. 1347�1360.[3] Van Leeuwen C., Van Rosmalen R., Bennema P. Simulation ofstep motion on crystal surfaces // Surf. Sci. 1974. Vol. 44. P. 213�236. 106
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