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 ВВЕДЕНИЕ 

Современная электроника для своего дальнейшего развития нуждается в 

новых материалах с высокими характеристиками, не доступными в обычных 

полупроводниках. В качестве одной из возможных перспектив рассматривается 

графен. Это модификация углерода, представляющая из себя гексагональную 

двумерную кристаллическую решётку толщиной всего в один атом. 

Ультратонкий, очень прочный механически, прозрачный, гибкий и 

электропроводящий материал. Его поверхностная плотность составляет всего 

0.77 мг/м2. Графен является первым известным истинно двумерным кристаллом.  

К сожалению, до сих пор промышленных технологий его производства не 

существует. Получение экспериментальных образцов и сборка на их основе 

прецизионных устройств пока реализуются только в пределах лабораторий. 

По этой причине разработка методов теоретического исследования не 

только базовых характеристик материала, но и его поведения в достаточно 

реалистических экспериментальных или эксплуатационных условиях имеет 

большое значение. 

Считается, что на основе графена можно конструировать транзисторы, 

работающие в недоступном сейчас терагерцовом диапазоне частот. Для оценки 

возможных характеристик таких устройств необходимо уметь моделировать 

процессы изменения концентрации носителей заряда и определять изменение во 

времени их параметров при действии на пленку графена высокочастотного 

электрического поля. 

Была поставлена задача разработать прототип программы для численного 

моделирования поведения этого материала в переменных внешних 

электрических полях на основе кинетического формализма, предоставляющего 

базовую математическую модель в форме системы обыкновенных 

дифференциальных уравнений. 
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 КРАТКОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Работа состоит из четырёх глав:  

 Система кинетических уравнений для описания поведения 

носителей заряда в графене  

 Понятие ОДУ. Методы решения ОДУ  

 Обзор инструментов для решения задачи 

 Программная реализация расчёта математической модели 

В первой главе описана математическая модель поведения носителей 

заряда в графене, описана модель переменного внешнего электрического поля. 

Определены способы которыми будет решаться задача. 

Во второй главе даны определения обыкновенных дифференциальных 

уравнений, описаны основные методы их решения. 

В третьей главе были изучены возможности библиотек с открытым 

исходным кодом для решения задач численного моделирования. 

И в четвёртой главе описан процесс разработки программы и произведён 

анализ полученных результатов. 

Завершается данная работа заключением, списком использованных 

источников и приложением «А», в котором приведен листинг программы. 

Программа для решения создавалась на языке программирования C с 

использованием библиотеки для математических вычислений GSL, а так же для 

ускорения вычислений использовался подход на основе механизма передачи 

сообщений MPI, для этого использовалась библиотека, имплементирующая этот 

механизм – OpenMPI. Для вычислений использовался кластер СГУ с 

использованием менеджера распределённых ресурсов TORQUE.  
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 ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В результате работы была разработана программа для решения системы 

обыкновенных дифференциальных уравнений. В работе использовался набор 

базовых технологий для решения систем ОДУ, а именно библиотека GSL. 

Проблема большой вычислительной сложности решавшейся задачи в 

качестве обязательного условия диктовала необходимость использования 

параллельной вычислительной среды. Эта проблема была решена путем 

декомпозиции области моделирования и распределения подзадач по нескольким 

вычислительным узлам средствами MPI. Выбранный способ распараллеливания 

обеспечил универсальность программы по отношению к архитектуре 

параллельной вычислительной системы и её высокую масштабируемость. 

Полученные массивы данных позволяют получить представление о 

характеристиках планируемых реальных экспериментов. 
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