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Resumen

El avance tecnolégico en computacion ha permitido que los calculos cuanticos
mejoren y que se pueda ser mas exigente con la precision de los resultados buscados.
El método de Diferencias-Finitas en el Dominio del Tiempo, abreviado FDTD por sus
siglas en inglés, es una herramienta que se ha aplicado en la ecuaciéon de Schrédinger,
permitiendo realizar estudios electrénicos con un enfoque cuantico de manera sencilla.
Aunque el método se ha optimizado al paralelizarse para el caso electromagnético, la
version cuantica no ha sido suficientemente explorada.

En el presente trabajo se implementé el método cuantico para FDTD en una y
dos dimensiones, y se realiz6 su paralelizacién mediante CUDA (Compute Unified
Device Architecture), ambiente ideal para la paralelizacién ya que las Unidades
de Procesamiento Grafico (GPU) de Nvidia tienen un gran nimero de nucleos de
procesamiento, lo que acelera los coédigos de manera muy eficiente. Para generar
condiciones de frontera abiertas, se utiliz6 una PML (Perfectly Matched Layer) de
acuerdo a la técnica de Zheng, debida a su flexibilidad y sencillez de implementacion.
Las paralelizaciones redujeron los tiempos de cémputo de forma muy significativa,
con resultados muy similares entre diferentes tarjetas graficas, generando una buena
alternativa para realizar coémputo cientifico.

Las reducciones en tiempo dependen de la complejidad del sistema a analizar y
del numero de iteraciones de la simulacién. Las limitaciones que puede tener esta
implementacion, se deben mas por el hardware a utilizar que por el algoritmo, como lo son
los requerimientos de memoria o sus limites de diseno. Estas limitantes se desvanecen
con la evolucion de las GPU’s y mejoras en CUDA, lo que proporciona un gran potencial

a este nuevo algoritmo ademas del que tiene en este momento.



Abstract

Technological advances in computation have allowed quantum calculations improved
and they can be more demanding with the precision of the searched results.
Finite-Difference Time-Domain (FDTD) is a method that has been applied to the
Schrodinger equation, allowing to make electronic studies with a quantum focus in
a simple way. Although the method has been optimized by parallelization for the
electromagnetic case, the quantum version has not been sufficiently explored.

In this work, quantum FDTD method was implemented in one and two dimensions,
and was parallelized though CUDA (Compute Unified Device Architecture), an ideal
environment for parallelization due to the large number of processing cores in Graphics
Processing Unit (GPU) of Nvidia, giving a code acceleration in a very efficient way.
For generating open boundary conditions, a PML (Perfectly Matched Layer) was used
according to the Zheng technique, due to its flexibility and easy implementation.
Computation time was significantly reduced with parallelizations, with similar results
between different graphic cards, giving a good alternative for scientific calculations.

Time reduction depends on the complexity of the analyzed system and the number
of iterations in the simulation. Limitations in this implementation are more due to the
hardware than to the algorithm, as are memory requirements or design limits. This
limitations decrease with GPU evolution and improvements in CUDA, providing a great

potential to this algorithm in addition to the one it has at this moment.



Capitulo 1

Introduccion

1.1. Quimica computacional

Desde principios del siglo pasado, se hizo evidente la necesidad de estudiar sistemas
microscépicos, y algunos macroscopicos como los cristales, laseres y superconductores
(De la Pena, 2014), con teorias mas completas que las que ofrecia la fisica clasica,
dando lugar al desarrollo de la mecanica cuantica para estudiar particulas como
electrones, nucleos y moléculas (Levine, 2014). El surgimiento de la teoria cuantica
y el entendimiento de fendmenos hasta ese momento sin explicacién, ha permitido la
prediccion de propiedades fisicas y quimicas a través de medios matematicos y no solo
experimentales, gracias a los calculos y al desarrollo de la quimica computacional.

Para que la quimica computacional pueda tener predicciones mas acertadas a los
fendmenos, las metodologias para realizar los calculos computacionales requieren ser
entendidas y mejoradas para obtener softwares mas avanzados. Las técnicas que se
utilizan para calcular energias y geometrias de los sistemas se pueden dividir en:
métodos de mecanica molecular, métodos semiempiricos, métodos ab initio, métodos
DFT (Density Functional Theory) y métodos de dinamica molecular. Entre estas técnicas,
los semiempiricos, ab initio y DFT basan sus calculos en la ecuacién de Schrddinger y
sus aproximaciones. Conforme estos métodos usan mas parametrizaciones basadas en
la ecuacién de Schrddinger, y no en otra teoria o en datos experimentales, los calculos
se vuelven mas costosos por las necesidades de computo (Lewars, 2011).

A pesar del costo computacional alto de los métodos que mas utilizan la ecuacién de



Schrédinger, estos calculos son muy Utiles para sistemas nuevos o desconocidos ya que
no requieren tantos datos experimentales. Por ejemplo, la conductancia en transistores
ha obligado a una descripcién a nivel atdmico de las propiedades electrénicas por la
progresiva reduccion de las dimensiones de éstos y obliga a tener en cuenta fenémenos

como el tunelaje de electrones que no se habian estudiado antes (Hess y lafrate, 1992).

1.2. Ecuacion de Schrodinger

La ecuacion de Schrédinger describe la funcion de onda ¢ o funcién de estado en
el sistema cuantico, siendo su forma mas sencilla la estacionaria o independiente del
tiempo:

7,-L2
By = ——V*) + Vi (1.1)
2m
donde h = % siendo h la constante de Planck, V' es el potencial, £ es la energia, y m es
la masa de la particula.

La funcion de onda contiene toda la informacién que es posible conocer sobre el
sistema, aunque por si misma no tenga significado fisico. Al tener nimeros positivos,
negativos y complejos, la funcion de onda no indica nada en cuestion de posicion, pero
la mecéanica cuantica postula que y*y = [¢|? indica la densidad de probabilidad de la
particula. Para facilitar los calculos, se suele normalizar la probabilidad al espacio de

simulacién, de manera que:

/wwmzl (1.2)

La ecuacion 1.1 es la base para la mayoria de los métodos utilizados para software
cuantico desarrollado. Sin embargo, con algunas excepciones, casi todos los sistemas
cuanticos a estudiar tienen una evolucién en el tiempo, por lo que la ecuacién de
Schrddinger para estados estacionarios o independientes del tiempo se completa al
intercambiar el hamiltoniano por z’h%—f, quedando de la siguiente manera (De la Pena,
2014).

o

o,
e = 1.
zh& 2mvw+vw (1.3)

La ecuacion de Schédinger completa o dependiente del tiempo, es necesaria para



estudiar la dinamica cuantica, aunque es menos estudiada y mas complicada que la
independiente del tiempo por contener coeficientes imaginarios (De la Pena, 2014). Esta
ecuacion tiene gran relevancia en aplicaciones como la interaccion de una molécula con
la luz, ya que los campos electromagnéticos varian con el tiempo, o en los calculos DFT
para obtener espectros del ultravioleta.

A pesar de que la ecuacion de Schrdédinger puede ser resuelta de manera analitica
para sistemas sencillos, la mayoria de los casos practicos requieren que se encuentre una
solucion por un método numeérico. La forma mas simple de utilizar un método numérico
se basa en la discretizacion de la ecuacion diferencial, como lo es el método de las
diferencias finitas, que adquiere mayor precision con la ecuacion continua conforme las
diferencias finitas se definan mas pequenas (Datta, 2005).

Puesto que el uso de métodos de diferencias finitas puede tener un costo
computacional alto (Dixon, Feller, y Peterson, 2012), ya que requiere un gran numero
de iteraciones para que los datos sean suficientemente precisos, algunos estudios
estan buscando formas para reducir el costo computacional sin afectar la precision de
los calculos. La busqueda para evitar este conflicto muchas veces requiere recursos
computacionales de alto nivel como el uso de clusters, dificultando el acceso a este tipo
de simulaciones. Sin embargo, la paralelizaciéon por medio de computacion heterogénea,
como en el uso de tarjetas graficas en el ambiente CUDA, puede optimizar las
simulaciones en cuestion de tiempo y accesibilidad, ya que la presencia de tarjetas
graficas en computadoras de uso personal es cada vez mayor.

En el siguiente capitulo se revisaran algunos trabajos donde se implementa el
método de las Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo para estudiar la ecuacion
de Schrédinger. El capitulo 3 describira los objetivos de la tesis mientras que el 4
abordara de forma general la metodologia para alcanzarlos. Los esfuerzos realizados
para implementar el método FDTD se desarrollaran en el capitulo 5, comparando los
lenguajes de programacion y las formas seriales o paralelizadas de los codigos en una
y dos dimensiones. Por ultimo, el capitulo 6 resumira las observaciones y resultados
obtenidos a lo largo del desarrollo de la tesis, asi como las recomendaciones pertinentes

para profundizar en la tematica con futuros trabajos.



Capitulo 2

Antecedentes

En 1966, Kane Yee desarrollé el método de Diferencias Finitas en el Dominio del
Tiempo, mas conocido como FDTD, como una solucion numérica de las ecuaciones de
Maxwell que describen los fendmenos electromagnéticos. Este método se basa en la
discretizacion de dichas ecuaciones, realizando aproximaciones por diferencias finitas
para las ecuaciones diferenciales, siendo mas exacto conforme la diferencia finita sea
mas pequena. Debido a que las ecuaciones discretizadas generan cierta independencia
temporal entre el campo eléctrico y el magnético, el método permite visualizar los cambios
a través del tiempo por medio de iteraciones computacionales (Taflove y Hagness,
2005). Posteriormente, la metodologia del FDTD se aplico a la ecuacion de Schrédinger,
obteniendo un método cuantico que ademas provee la visualizacion temporal de las
funciones de onda (D. M. Sullivan, 2000).

EI FDTD cuantico, o FDTD-Q, ha sido aplicado desde entonces para estudiar sistemas
nanométricos como puntos cuanticos, puertas logicas (Nagel, 2009), transporte cuantico,
modelado de nanodispositivos, Optica cuantica (Xiong y Sha, 2014), interaccion entre
particulas (Moxley, Byrnes, Fujiwara, y Dai, 2012), condensados Bose-Einstein (Farrell
y Leonhardt, 2005) o pozos cuanticos (D. M. Sullivan y Citrin, 2005). Estos ultimos son
muy utiles para estudiar semiconductores y, a través de condiciones de frontera cerradas,
se pueden obtener sus eigenfunciones y eigenvalores, aunque estos estudios requieren
al menos 2 simulaciones y por lo tanto, mayor tiempo de cdmputo. Otro motivo que
incrementa el tiempo de computo es la reduccidn en el tamano de la celda espacial y

temporal de la discretizacidn, necesario para aumentar la precision de ciertos calculos



(Sudiarta y Geldart, 2007; D. Sullivan y Citrin, 2001).

En cuanto a simulaciones electronicas, también es comuln estudiar el estado
estacionario para evitar el uso de Condiciones de Frontera Absorbentes (ABC por sus
siglas en inglés). Sin embargo, para proveer una mejor direccion de los experimentos
en electronica cuantica, controlados principalmente por la masa efectiva y la energia
potencial, es necesario tomar en cuenta el scattering y los fenémenos cuanticos, lo
que requiere el estudio del estado abierto. Debido a que los transistores y capacitores
gue cuenten con alguna dimension cuantica se encuentran en estado formativo, las
simulaciones cuanticas cobran gran relevancia para realizar predicciones que puedan
ser reproducidas por los experimentos (Biegel, 1997).

A pesar que el FDTD-Q tiene menor costo computacional que la version
electromagnética, se debe evitar el incremento en el nimero de iteraciones de forma
innecesaria por un paso temporal demasiado grande en relacidn al paso espacial elegido,
pero el paso temporal debe ser lo suficientemente pequeno para que exista estabilidad
en la simulacion. Esta relacion éptima ya fue analizada al definir el paso temporal critico

de modo que se cumpla con la siguiente ecuacion,

At < (2.1)

donde V' es el potencial maximo a usar en la simulacion. De esta manera se evita que
exista una divergencia en el sistema después de cierto nimero de iteraciones (Soriano et
al., 2004).

Cuando la simulacién es unidimensional, la ecuacién 2.1 se puede reducir a (Nagel,

2009):
A< (2.2)

B2 1%
meAx? + 2

De forma mas practica, también se considera el criterio de estabilidad S;, que como
indica la ecuacion 2.3, establece la relacion numérica que debe existir entre el paso
temporal At y el paso espacial Ao (6 es la dimension x, y o z a utilizar), siendo un

parametro numérico que se logra implementar de manera mas directa en la ecuacion



de Schaédinger (Xiong y Sha, 2014).

_ At
° T A2 2m,

(2.3)

Para evitar divergencia en las simulaciones, lo convencional es elegir pasos
temporales y espaciales de manera que Ss =0.125 (Dai, Li, Nassar, y Su, 2005), aunque
en ocasiones se llega a tomar el valor de Ss =0.1 (D. M. Sullivan, 2012). Ya que entre
mas pequeno se S;, se requiere un mayor numero de iteraciones, se han desarrollado
algoritmos con el propdsito de relajar este criterio de estabilidad S5 a nimeros mas
grandes (Moxley lll, Zhu, y Dai, 2012), aunque esto implica calcular otras variables
adicionales, lo que también ha impulsado la busqueda para paralelizar estos algoritmos
mediante la programacion con tarjetas graficas (Wilson, 2019).

En virtud de que el método FDTD permite cierta independencia momentanea de las
variables, tiene un gran potencial de ser paralelizado, como muestra la literatura para
la versién electromagnética, principalmente en el ambiente CUDA (De Donno, Esposito,
Tarricone, y Catarinucci, 2010; Livesey et al., 2012), que aprovecha los nucleos de las
tarjetas graficas. También se han hecho esfuerzos para paralelizar la version cuantica
del FDTD con el uso de un cluster, excluyendo las condiciones de frontera absorbentes
por ser un cuello de botella para la paralelizacion (Strickland y Yager-Elorriaga, 2010).
La versidon dependiente del tiempo ha sido semiparalelizada en interfaz OpenMP para
el estudio de guias de onda en una dimensién, recomendando el uso de mas nucleos
para reducir el tiempo de computo y la reescritura de los codigos en lenguajes como
C++ o Python (Fang, 2019). Por otro lado, existen softwares basados en la ecuacién de
Schédinger que ya han sido acelerados mediante tarjetas graficas como Gaussian, Abinit,
Quantum Espresso y Octopus (NVIDIA, 2019), al igual que otros métodos cuanticos como
Monte Carlo (Feldmann, Cummings, Kent IV, Muller, y Goddard Ill, 2008) y Chebyshev
(Dziubak y Matulewski, 2012).



Capitulo 3

Objetivos

3.1. Obijetivo general

El presente trabajo de tesis pretente implementar el algoritmo de Diferencias Finitas
en el Dominio del Tiempo (FDTD) en la ecuacién de Schrddinger dependiente del tiempo.
Esta implementacion mejorara los tiempos de calculo de manera significativa por la

programacion mediante GPU’s.

3.2. Objetivos especificos

= |Implementar el algoritmo Q-FDTD en forma serial en lenguaje Python y C++ para

una y dos dimensiones.
= Aplicar condiciones de frontera absorbentes del tipo PML.
= Paralelizar los algoritmos mediante el lenguaje de programacion CUDA.

» Comparar los tiempos de cdmputo en funcion del lenguaje utilizado y la tarjeta

grafica empleada en la paralelizacion.

= Validar el algoritmo FDTD en su versidn cuantica reproduciendo sistemas

reportados en la literatura.



Capitulo 4

Materiales y metodos

4.1. Materiales y equipo

Para las simulaciones en forma serial se utilizo el lenguaje Python 3.0 y C++, mientras
que para las versiones paralelizadas solamente se utiliz6 CUDA C++. Para realizar las
corridas en Python se contd con una computadora iMac con sistema operativo MacOS
High Sierra Versién 10.13.6, procesador Intel Core 17 de 3.1 GHz y 16 GB de memoria.
Para realizar corridas en C++y en CUDA C++, se contaron con varias tarjetas graficas de
marca Nvidia, dos de ellas disponibles en el laboratorio de quimica computacional de la
Facultad de Ciencias Quimicas (GeForce GTX 1050 y Tesla K20c). También se realizaron
corridas mediante la plataforma de Google Colaboratory (Google Colab), un entorno
de Jupyter Notebook que se ejecuta en la nube de forma gratuita. Por configuracion
predeterminada, Colab emplea un lenguaje de cédigo en Python 3.0, ademas de permitir
el aceleramiento mediante GPU’s, permitiendo incluso la instalacion de un entorno para
ejecutar CUDA C++ a través de ciertos comandos. El uso de esta plataforma permite
el acceso a la tarjeta Tesla K80, una de la mas modernas y rapidas del mercado al
momento. Recientemente Colab implementd ademas las tarjetas Tesla T4, Tesla P4 y
Tesla P100 (Lee, 2019), que permiten utilizar el modelo de Memoria Unificada en CUDA,
utilizada en la ultima parte de la tesis. Actualmente Colab asigna cualquiera de las 4 GPU
de forma aleatoria y en dependencia de su demanda, por lo que si se requiere utilizar
Unified Memory se debe cuidar que no se asigne la Tesla K80, que no tiene soporte para

esta herramienta (Robson, 2019). La tabla 4.1 muestra los componentes de las tarjetas



graficas utilizadas para realizar comparaciones de tiempo de computo en este trabajo.

Tabla 4.1: Comparacion de las tarjetas graficas utilizadas para paralelizar los cédigos

Tarjeta grafica GeForce GTX 1050 | Tesla K20c Tesla K80
Numero de GPU’s 1 1 2
Nucleos CUDA 640 2496 4992
Arquitectura Pascal Kepler Kepler 2.0
Capacidad memoria 2 GB 5GB 24 GB
Ancho de banda 112 GB/s 208.0 GB/s | 240.6 X2 GB/s
Velocidad base 1354 MHz 706 MHz 562 MHz
Velocidad Boost 1455 MHz - 824 MHz

4.2. Meétodos

Para obtener las evoluciones temporales de las funciones de onda electronicas, se
aplicé el método FDTD a la ecuacion de Schrédinger dependiente del tiempo. Se utilizaron
condiciones de frontera aborbentes al implementar una PML descrita por Zheng para el
caso cuantico en el 2007.

Tanto en los sistemas unidimensionales como en los bidimensionales, se implementd
una simulacion en forma serial en lenguaje Python, posteriormente en C++ y finalmente
se implement6 la paralelizacion en CUDA C++. A continuacion se describiran de forma

mas profunda los métodos empleados en el proyecto.

4.2.1. Método de las Diferencias-Finitas en el Dominio del Tiempo

Aunque los problemas cuanticos se pueden resolver en forma matricial, el costo
computacional de esta metodologia aumenta de forma considerable al pasar de una a
dos o hasta tres dimensiones, por lo que se suele recurrir al método FDTD para estudios
donde se requieren mas dimensiones para un modelamiento correcto del problema
(Soriano et al., 2004). El método FDTD discretiza la ecuacion de Schodinger y la resuelve

en un proceso iterativo, ademas de permitir la implementacion de potenciales arbitrarios.



El método considera que la funcion de onda es de la forma ¢ = Yyeu + Wimag, aSi
que sustituyendo en la ecuacion 1.3, se separa la parte real e imaginaria para obtener
las siguientes dos ecuaciones. La masa del electron m se cambia a una masa efectiva
m. que dependera del material en que se encuentre interactuando, siendo m. = Meiectron

cuando se encuentre en el vacio.

a'(/}real (T, t) _ h 2. V
8t - 2me \Y% 77/}zma,g(7n7 t) + E¢zmag (T7 t) (41 )

OVimag(T, 1) h o, V
815 - 2m€v 77b7°eal(7ﬂ7 t) - %wreal(ra t) (42)

Luego se define una malla de puntos discretos que muestra la funcion de onda en
el espacio y tiempo, de manera que (r,t) ~ ¢¥™(i, j, k) = Y(iAx, jAy, kAz, mAt). Las
derivadas en el tiempo se discretizan con una diferencia centrada de segundo orden

(Xiong y Sha, 2014), por lo que:

o(r,t) ", 5, k) — ™ (i, 4, k)
o At

(4.3)

donde m es el nUmero de iteracion del algoritmo. Mientras que el operador Laplaciano de

segundo orden para una dimension se aproxima de la siguiente forma.

82¢v-eal ~ wzal(i + 1) B 2'(%T“Zal(i) + 7\/J;relal(i — 1)
0x? Ax?

(4.4)

a2f¢i’mag ~ wim—;g/ (Z + 1) - 277Z)1m—;g/ (Z) + wim—Z;/2(l - 1)
ox2 Ax?

(4.5)

La ecuacion 4.5 indica el indice fraccionario m + 1/2 para referirse a la media iteracion de
la parte imaginaria de ¢, ya que se realiza entre la iteracidon m y la m + 1 de la parte real.
Las discretizaciones anteriores se sustituyen en las ecuaciones 4.1 y 4.2, para poder dar
las ecuaciones 4.6 y 4.7, que se implementan en un algoritmo iterativo para calcular la

funcion de onda en un tiempo ¢, + mAt.
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m—+1 _ o m

real (iaja k) — %real

- % :Wnt;ﬂ(i 1,5, k) — 2002 (0, g, k) + (- 1, k;)}

_ % :w%zh(i,j 1K) — 20 2 G k) A et 65— 1, k)} (4.6)
- % it (6,3, k 4+ 1) = 205820 R) ek = 1))

+ %V (14, F)Vimag (5. %)

D26 G k) =reali, g, k)™

b i 1,3 K) = 200 o) + i = 1.5, K)
hAt o o
+ m [ real(Z’] + 17 k) - 2¢real(%], k) + wreal(za] - 17 k)} (47)
hAt o .
+ W [¢real(l7]> k+ 1) - 2¢real(27]> k) + wreal(lvjv k— 1)]
2 B b

Analizando las ecuaciones anteriores, se necesitan los valores anteriores de la celda a

calcular y de las celdas vecinas, dando lugar a la celda del FDTD cuantico, representada

en la figura 4.1.

Figura 4.1: Celda del FDTD-Q. Tomado de Soriano et al. (2004)

Es evidente que entre mas pequenos sean los pasos temporales y espaciales, los
calculos se asemejaran mas a la funcion continua y se tendran valores mas realistas. Para
obtener una buena discretizacion del problema, primero se selecciona el tamarno del paso

espacial, que debe ser divisor de la longitud de onda mas corta a estudiar, cominmente
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gue pueda representar 10 puntos discretos (D. M. Sullivan, 2000). Después se selecciona
el paso temporal critico, que es el At maximo que evita una acumulacion de error
numérico en la simulacion, dando estabilidad a la simulacién. El error numérico se calcula
comparando con problemas con solucion analitica, para proporcionar convergencia al
problema y determinar el tamano requerido para la celda espacial (Soriano et al., 2004).
Se ha demostrado que el error por discretizacion espacial es de segundo orden (O(Axz?)),
y que una buena resolucion puede incrementar el tiempo de cémputo, ya que se reduce
el tamano de At para mantener la estabilidad, aumentando el nUmero de iteraciones

(Becerril, Guzman, Rendon-Romero, y Valdez-Alvarado, 2008).

Calculo de los observables

Aunque la funcion de onda « no tiene significado fisico por si misma, contiene toda la
informacion fisica del sistema (D. M. Sullivan, 2012). Para encontrar dicha informacién
se aplican operadores a la funcion, llamados observables si representan variables
dinamicas. Los operadores elementales son los de posicidn, momento, energia, energia
potencial, energia cinética y el hamiltoniano, cuyos valores medios o esperados son
reales (De la Pefna, 2014). Para este trabajo se utilizaron principalmente los observables
de energia cinética y potencial.

El operador de la energia potencial es

~

V=V(r) (4.8)
por lo que su valor esperado sera
(PE) / v*(r ()dr—/ [ (r) 2V (r)dr (4.9)
Ahora, para implementarla en el algoritmo FDTD, la ecuacion 4.9 se discretiza de
forma que
z NU z
=D DD Wrealis k) 4 Va0 5. RV (., ) (4.10)

=1 j=1 k=1
donde N,, N, y N, corresponden al nimero de celdas espaciales en cada eje del espacio

de simulacion.
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Por su parte, el operador para la energia cinética es

R _h2 82
T= — 4.11
2m, Or? ( )
y su valor esperado esta definido por
—h2 0? R
4.12
(KE) / O F e = o / e (r W (r)dr (4.12)

Para el caso unidimensional, la discretizacion de la parte real de (K'E) queda de la

siguiente manera

Nz

—h D a8 ) + Vinai) im0 (4.13)

(KE) = 2meAx? 4

donde A,..i(7) Y Aimag(i) son los laplacianos, a saber

ATCCLZ@) - w:;al(i + 1) 2¢Teal( ) + w;neal(i - 1) (414)

Aimag(i) = Yt l2 (i 4 1) — 290t 2 (6) it L2 — 1) (4.15)

imag imag imag

4.2.2. Condiciones de Frontera Absorbentes tipo PML

Para representar un sistema abierto, Gtil por ejemplo para estudiar estados resonantes
o dinamica de reacciones, se necesitaria incrementar el espacio de simulacion de modo
que la propagacion de ondas no tuviera interaccién con reflexiones por los bordes
de la simulacién. Para evitar este gasto de recursos computacionales, o restricciones
de memoria por el lenguaje a utilizar como Matlab (Nissen y Kreiss, 2011), se hacen
ciertas aproximaciones para aplicar Condiciones de Frontera Absorbentes. Sin embargo,
algunas metodologias son dificiles de implementar en la ecuacion de Schrodinger por
las relaciones de dispersion no lineales presentes, sobretodo en dos y tres dimensiones
(Nagel, 2009).

Por su relativa facil implementacion y buena precision, el uso de PMLs es muy comudn
para estudiar sistemas abiertos, aunque el ajuste de los parametros que la definen puede

ser una tarea ardua (Antoine, Lorin, y Tang, 2017). La interaccion de las ondas con una
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PML no presenta reflexiones en teoria, aunque existe una pequena reflexién debida a
la discretizacion del problema (Farrell y Leonhardt, 2005). El tiempo de computo para
calcularlas aumenta de manera lineal, a diferencia de otros métodos con resultados muy
similares a través de los pasos temporales. Ademas, su implementacion y modificaciones
a través del tiempo se realizan de forma sencilla y flexible (Mennemann y Jiingel, 2014).

La base para insertar una PML es disenar una capa en los bordes del espacio
de simulacién que absorba ondas sin presentar reflexién. Fue desarrollada primero en
algoritmos de FDTD electromagnético para perfeccionar una técnica llamada de Capa
Acoplada (Matched Layer o ML), evitando asi reflexiones que exhibia para algunos
casos (Berenger, 1994). La técnica de la PML se mejor6 luego al considerar un factor
complejo llamado coordinate stretching, que la vuelve susceptible a la paralelizacion, ya
que algunas implementaciones resultan en un cuello de botella para los codigos (Chew
y Weedon, 1994). Este principio se aplicé después para otros problemas diferentes al
electromagnético, entre ellos el cuantico (Zheng, 2007). Aunque la técnica de Zheng se
desarroll6 para casos unidimensionales, su extension a mas dimensiones es de facil
desarrollo, lo que suele ser complicado para otros métodos porque las condiciones de
frontera tienen una geometria en dos o tres dimensiones. De esta manera, la ecuacion

de Schrddinger con una PML del tipo stretching coordinate queda de la siguiente forma.

o . h D (caw(h t)) = Lyt (4.16)

ot Z2me or or h
donde c es la ecuacion de la PML definida por la ecuacién 4.17, que contiene el nimero
complejo R, definido por la ecuacién 4.18, y la funcion de absorcién o(r), definida por la

ecuacioén 4.19.
1

R =i/t — % (4.18)
o(r) =oo(r — rpml)z (4.19)

La resta (r — r,u) representa la distancia que separa al vector de posicién 7 con el
inicio de la PML mas cercana, es decir la capa de la malla de simulacion que empieza a

absorber las senales. Si 7 esta fuera de la region definida para la PML, entonces o(r) = 0,
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por lo que ¢ = 1.
Posteriormente, D. M. Sullivan y Wilson definieron el parametro v, de la siguiente

forma

1(r) = (ﬁ) (4.20)

por lo que la ecuacién 4.16 se reescribe como la ecuacion 4.21, donde v,.cat = 1Y Vimag = 0

si la region esta fuera de la PML.

9 .
%—Qf = z% (ﬂﬂ%) — V() (4.21)

Aunque esta técnica no presenta reflexiones para potenciales constantes, existe una
reflexion intrinseca para potenciales variables en el espacio y tiempo. A pesar de ello,
las soluciones aproximadas del método tiene precisiones con errores menores al 2 %,
aumentando al principio de la simulaciéon y manteniéndose constante en el tiempo,
ademas de que el error se reduce al disminuir la discretizacién. La efectividad de la
PML dependera del tamano de ésta y el valor de oy, que es un factor de fuerza de
absorcion. Una PML grande tendra una mejor absorcion que una pequena, tendiendo
a un maximo en precision y con un impacto mas efectivo en ésta que cambiar el valor de
oo. Por ello, lo mas comun es elegir primero el tamano de la PML, de acuerdo al problema
a tratar, y después se varia el valor de o, hasta obtener la precisién deseada (Bramble y
Pasciak, 2013). Se ha demostrado que el error disminuye al aumentar el valor de o, para

potenciales constantes y al disminuirlo para potenciales variables (Zheng, 2007).

4.2.3. Programacion en CUDA

Para escribir los cédigos en paralelo de este trabajo, se utiliz6 la plataforma de
computacion en paralelo CUDA C++. CUDA es un modelo de computacidon heterogénea
que facilita la paralelizacion de los algoritmos ya que el CPU trabaja en conjunto con la
GPU que posee el equipo (Sanders y Kandrot, 2011). Este ambiente de programacion
fue creado por Nvidia, incluyendo herramientas y librerias de C/C++, y utiliza las tarjetas
graficas desarrolladas por dicha empresa.

La computacion en paralelo basada en GPU’s puede reducir el tiempo de computo

de algunas tareas en varios 6rdenes de magnitud, debido a que una GPU contiene
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cientos o miles de unidades de coOmputo, llamados nucleos o CUDA cores, mientras
gue una CPU moderna contiene una o varias. Para lograr esto, el codigo debe dividirse
en un gran numero de subtareas independientes, que se ejecuten de forma simultanea
y no de forma serial. De esta forma, el algoritmo posee un codigo en el host para
las tareas que no son independientes, que se refiere al CPU y a su memoria, y otro
codigo en el device para ejecutar las subtareas, que se refiere a la GPU y su memoria.
La comunicacién entre las memorias del host y del device se realiza con la funcién
cudaMemcpy (), copiando las variables requeridas en ambas direcciones. Equivalente a la
asignacion y liberacién de memoria en C++, el device utiliza las funciones cudaMalloc()
y cudaFree (), respectivamente.

Para representar la arquitectura del device en el hardware, se define un tamano de
grid en el software. Esta grid se divide en blocks y éstos a su vez en threads o hilos, que
dependen del numero de subtareas en que se dividi6 el algoritmo. Cada thread tiene un
indice de identificacion que provee CUDA, ver figura 4.2, reemplazando a los indices que
tuviera un loop serial, por lo que cada thread se calcula en un nucleo de la GPU. En las
corridas, los threads se agrupan en grupos llamados warps, que corresponden al numero

de nucleos presentes en cada streaming multiprocessor (SM).

threadIdx.x threadldx.x

0/1/2|3|4|5|6|7,0(1|2|3|4/5|6|7

\ A
Al W

blockIdx.x = 2 blockIdx.x = 3

Figura 4.2: Identificacién de indices en threads y blocks para una grid de 4 blocks y 8 threads por
block. Tomado de Cheng et al. (2014).

Ya que el numero de subtareas no tiene por qué corresponder al nimero de nucleos
presentes en el device, se recomienda que el numero de celdas sea un mdultiplo de
16, incluso si algunos threads estan vacios, para optimizar el acceso de memoria por
el tamano de los warps (Chi, Liu, Weber, Li, y Crozier, 2011). La figura 4.3 ilustra esta
definicion de grid cuando el numero total de elementos o subtareas es menor al numero

de threads definidos en la grid.
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Elementos vector<threads

Y
Y

Block 0 H Block 1 H Block 2 ” Block 3
Grid con 4 blocks

Figura 4.3: Diferencia entre el nimero de elementos que analizara el kernel y el nimero de
threads de la grid. Adaptado de Cheng et al. (2014).

La figura 4.4 muestra la comparacion entre elementos del software y del hardware de
CUDA. La principal diferencia radica en que una GPU con mas recursos de hardware,
terminard mas rapido las instrucciones del kernel porque los blocks y threads se
distribuyen en los multiples SM, proveyendo escalabilidad en los algoritmos, lo que se

ilustra en la figura 4.5

Software Hardware

%

Thread CUDA Core

Qe

Thread Block

SM

m‘ @@%@2‘ W‘ .::Z:::::|

Grid Device

Figura 4.4: Comparacién entre elementos del software y hardware en una GPU. Tomado de
Cheng et al. (2014).
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Grid de un kemel

v v

GPU con 2 SMs GPU con 4 SMs
SMO0 SM 1 SM 0 SM 1 SM 2 SM 3

, 1 =N

Figura 4.5: Ejemplo de escalabilidad en la arquitectura CUDA. Adaptado de Cheng et al. (2014).

La razén por la que una GPU puede optimizar las tareas mejor que un CPU es
el manejo de latencia, que es el tiempo que espera un nucleo para recibir datos, que
depende de la distancia entre éste y la localizacién de memoria donde se guarda el dato.
Aunque el CPU esta disenado para minimizar la latencia, asignando mucho espacio para
guardar datos que se pueden accesar rapidamente, el GPU esconde la latencia, asi que
asigna muchos nucleos a las tareas vy, si los datos no estan disponibles en un warp,
el SM apaga ese warp y trabaja con otro que si tenga datos disponibles. Para que los
codigos puedan ser utilizados para casi cualquier GPU, algunas funciones no se utilizaron
porgue no estan disponibles para todos los GPU'’s, tales como el uso de la doble precision,
impresiones en pantalla 0 mejoras en el manejo de memoria (Livesey et al., 2012; Storti
y Yurtoglu, 2015).

Para crear las subtareas que correran en paralelo, se define una funcién en el device
llamada kernel. Las dimensiones de la grid y los block se definen al hacer la llamada del
kernel y depende de cada problema. El siguiente es un ejemplo de cdmo se manda llamar

un kernel, incluyendo las variables que necesita para su ejecucion.
nombre_kernel <<< gridDim, blockDim >>> (variablel, variable2, ...) ;

La definicidn del kernel tiene la siguiente estructura. El arreglo *d_arreglo debe tener

forma unidimensional para explotar la linealidad de la memoria global del GPU. Para
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simplificar la identificacion de threads se realiza el cambio de variable de x por los Idx de

los threads y blocks.

__global__ void nombre_kernel (tipo_de_variable_en_arreglo *d_arreglo,
tipo_de_variable variable){

int x= blockldx.x * blockDim.x + threadldx.x;

if (condicion_a_cumplir_threads){

instruccion;

3

El __global__ indica que el tipo de memoria al que accede la GPU es memoria global.
Aunque la memoria compartida (shared) y de registros son mas faciles de acceder,
la memoria global es necesaria para grandes arreglos y esta disponible para threads
en diferentes blocks (De Donno et al., 2010), por lo que se recomienda dejar sélo las
variables constantes en memoria constante para un acceso mas eficiente. También se
recomienda limitar la comunicacién entre el CPU y el GPU para no consumir tiempo en
la transferencia de datos (Chi et al., 2011). Las mediciones de tiempo de computo de los
algoritmos se compararan en serie y en paralelo con la herramienta de cudaEvent.

En la dltima seccion se utilizé la Memoria Unificada de CUDA, que optimiza los
accesos de memoria del Host y del Device, y aunque sélo se utiliza para el ultimo codigo,
su traduccién a memoria tradicional es bastante sencilla y sélo se dejé escrito en esta

forma para ejemplificar las diferencias en escritura.
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Capitulo 5

Resultados y discusion

5.1. Programacion unidimensional

Para implementar una PML de acuerdo a la técnica de Zheng, la ecuacion 4.21 en su

forma unidimensional es la siguiente:

o =i (1055 - fv@ten 51)

ot 2m, ox? h

La ecuacion 5.1 se separa en su parte real e imaginaria, recordando que tanto la
funcion de onda ¢ como el stretching coordinate v son funciones complejas, dando lugar

a las ecuaciones discretizadas 5.2y 5.3.

At h At

Pt (i) = e (i) + 7V(i)¢m;;/2(i) - %W['%'eal(i)Aimag(i) + Yimag (1) Arear(sy] (5.2)

h At
m+3/2 /. m+1/2 /. N m . . .
wimag (Z) - wimag (l) - fv(l)wre;—ll (Z) + Qme W [’Yreal(l)Areal(i) _Vima‘q(Z)Aimag(i)] (53)

donde
Areal(i) = 2ﬁ:“neal (Z + 1) - Qw:gal (Z) + @ZJ:’Z@Z(Z. - ]-) (54)

20



Dimag(i) = Uit (i 4 1) — 20t V2 (6) 4+ et 2 — 1) (5.5)

Para obtener la parte real y la imaginaria del stretching coordinate ~ en cualquier
dimension, se deben identificar los elementos que le dan su caracter complejo. Ya que o
es el factor de fuerza de absorcion, el cual es un parametro numérico, entonces la funcion
de absorcion o(r) es un valor real y la separacion de elementos reales e imaginarios de
~ se puede escribir en funcién de ella.

Partiendo de la definicion compleja de R, dada por la ecuacion 4.18, la funcién

compleja de v dada por la ecuacion 4.20 se puede escribir de la siguiente manera.

2
1
(r) = <0m U(T).> (5.6)
v T s

Desarrollando el cuadrado de la funcion, v complejo seria de la forma

A(r) = ! : (5.7)

2
a(r) o(r)? a(r) a(r)\
(( ) 1) e +2(W+1)(ﬂ)z)

Al separar la parte real e imaginaria de v, se obtiene

a(r) 2 (r)?
+1) —
Vreat () = 2< v2 ) 2 (5.8a)

S

Yimag () = (5.80)

2 2
o(r) o(r)? a(r)? [ o(r)
{<ﬁ+1> —T] + 4% <ﬁ+1)
Debido a que las ecuaciones anteriores fueron escritas en funcién de o(r), y ésta a

su vez depende de los parametros que definen la PML, la eleccion de estos parametros

definiran la eficiencia de absorcién que tendra la PML.
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5.1.1. Eleccion de los parametros de la PML

Existen dos parametros importantes en la definicién de la PML: el valor numérico de
oo Y el tamano en celdas de la PML. Segun el trabajo realizado por Zheng (2007), los
parametros llegan a un maximo en precision cuando el numero de celdas de la PML
incrementa y cuando el valor de o, disminuye, aunque esto ultimo sélo si se trabaja
con potenciales variables. También se ha observado que tiene un mayor impacto en
la precision el tamano de la PML que un cambio en el valor de o4. Por ello, para
realizar las simulaciones de este trabajo, se fij6 primero el tamafo de la PML y luego
se evaluo su eficiencia con distintos valores de o,. Para que el stretching coordinate ~
sea adimensional, se ha de suponer que el valor de o, tiene unidades de acuerdo a
la discretizacion espacial, que aqui se obviaran, pero se espera un cambio en su valor
optimo si Az cambia.

En una dimension, la funcién de absorcion dada por 4.19 se transforma en

o(i) = o0(i — i)’ (5.9)

donde n,,, puede ser la PML izquierda o derecha, segun la que esté més cerca del vector
de posicion (i), que denominaremos Ly, ¥ R,m, respectivamente.

Para analizar la eficiencia de la absorcion de la PML, se implementd un algoritmo
FDTD a un pulso gaussiano de 0,0512 eV en un medio de GaAs. En nuestras simulaciones
se centro el pulso a la mitad de un sistema de 120 nm, que se puede observar en la figura
5.1. Es relevante mencionar que para estos analisis se utilizé la version paralelizada del
apéndice |, ya que en las versiones en Python y C++ empieza a tener inconvenientes
en el tiempo de computo en casos extremos. Las aceleraciones optenidas al utilizar la
version paralelizada se analizaran mas adelante, pero todos los calculos de esta seccion

tardan menos de un minuto en producirse en CUDA.
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Figura 5.1: Inicializacién de un pulso gaussiano con K E; =0.0512 eV en un medio de GaAs.

Para optener un valor éptimo de oy, se aplicaron distintos valores de éste a una PML de
20 nmy se compard con la probabilidad en el espacio que existiria con un sistema de 6000
nm sin PML. Esta malla es lo suficientemente grande para no llegar a tener interaccion
con los bordes en un tiempo considerablemente alto, puesto que con un tiempo de 3 ps
el pulso tiene el comportamiento de la figura 5.2. Usando ese sistema como referencia,
se elimina el error producido por la discretizacion espacial y temporal, evaluando el efecto

Unicamente del comportamiento de la PML.
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Figura 5.2: Comportamiento de una simulacion sin PML que es suficientemente grande para no
interaccionar con los bordes.

El error de la probabilidad fue medido de forma normalizada de acuerdo a la siguiente

ecuacion.

_ pmtl? = [res 7]

Error normalizado; = (5.10)

415
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donde |¢,.|7 es la densidad de probabilidad obtenida al aplicar la PML, |¢,./|7 es la
obtenida con el sistema de referencia de 6000 nm y |+|2 es la inicial del pulso.

La figura 5.3 muestra el error normalizado producido en |¢|* a través del tiempo. Es
evidente que el error aumenta cuando se empieza a interaccionar con la PML y luego
disminuye cuando la onda es absorbida casi por completo, por lo que un valor ideal de oy
debe minimizar el error a tiempos pequenos. Esta minimizacion no se logra ni con el valor
mas alto ni el mas pequeno de o, pero logra un comportamiento mas o menos constante
con valores de 0.0005 a 0.0007, sobretodo si se analiza Unicamente la probabilidad sin el

espacio que interactua con la PML.
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Figura 5.3: Error normalizado producido por aplicar una PML de 20 nm con un Az =0.4 nm.

Aunque puede existir un estudio mas profundo para escoger los parametros optimos
de la PML cuantica, al graficar los valores complejos de v se puede inferir que el valor
de o, 0 al menos su orden de magnitud, debe escogerse para que el minimo en v;,,,, S€
obtenga cerca de la mitad del tamano de la PML. Como muestra la figura 5.4, valores mas
altos de o, tienden a mover el minimo de v;,,,, hacia n,,,;, mientras que valores pequenos

lo moveran hacia los bordes de la simulacion.
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Figura 5.4: Localizacion del minimo en ~;,,,, con Az =0.4 nm y diferentes valores de oy.

Al analizar el mismo sistema, pero ahora con una discretizaciéon con Az =0.1 nm, los
valores 6ptimos para disminuir el error son totalmente diferentes, como indica la figura
5.5. En este caso los errores tienen un comportamiento muy similar cuando o, es del
mismo orden de magnitud, teniendo una mejor precisién con 6rdenes de 10~° por lo que

para obtener un valor medio se toma 0.00005 como el valor éptimo del sistema.
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Figura 5.5: Error producido por aplicar una PML de 20 nm con un Az =0.1 nm.

La figura 5.6 indica el comportamiento de + complejo para diferentes discretizaciones
espaciales. Se observa que, aunque tienen valores diferentes de o, las diferencias en

Az hacen que tengan un comportamiento similar de forma global.
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Figura 5.6: Comportamiento en una dimension del stretching coordinate v con 20 nm PML

Las figuras 5.7 y 5.8 muestran la comparacion visual de la absorcion del pulso
gaussiano con la PML y el comportamiento del pulso en un sistema de 6000 nm,

simulando una absorcion perfecta.

0.15 0.15
— WYreal — WYreal

0104 Wimag 0104 Wimag

0.051 0.051

0.00-----mmcmmaans — 0.00-----n--cnrann —
—0.05 —0.05
-0.10 1 -0.10 1
-0.15 T T T T T -0.15 T T T T T

20 40 60 80 100 120 20 40 60 80 100 120
X (nm) X (nm)

(a) PML=20 nm, oy =0.0005 y Az =0.4 nm (b) Sistema de referencia con Az =0.4 nm

Figura 5.7: Avance de la onda con K Ey, =0.0512 eV después de ¢t =100 fs.
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Figura 5.8: Avance de la onda con K E, =0.0512 eV después de t =250 fs.

La tabla 5.1 indica la disminucién en la probabilidad conforme la PML absorbe el pulso

gaussiano con un valor de o, =0.0005, comparado con el sistema de referencia de 6000

nm. También se comparan los resultados obtenidos por D. M. Sullivan y Wilson (2012),

quienes definen una PML similar con un valor de oy =0.005 pero mismo tamano de PML y

Az. A pesar de la falta de datos para reproducir totalmente los resultados de la literatura,

es evidente que nuestros parametros tienen una mejor absorcion ya que a tiempos mas

grandes existe menor reflexion y los valores de probabilidad en el espacio se acercan

mas a nuestro sistema de referencia.

Tabla 5.1: Comparacién de |+|*> de un pulso gaussiano con K E, =0.05 eV.

Tiempo (fs) | Python, CUDA y C++ | D. M. Sullivan y Wilson (2012) | Sistema de referencia
0 1.000000 1.00002 1.000000
100 0.488341 0.43189 0.752548
250 0.002635 0.00559 0.001551
3000 0.0000006 No especificado 0.0000003

Otro motivo importante que aumenta el error en las simulaciones, es que la longitud

de onda para obtener un pulso inicial de 0.05 eV esta definida para ocupar 53 Az, pero

la PML esta definida en 50 celdas. Por tanto, pulsos de mayor energia seran absorbidos

mas eficientemente.
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5.1.2. Obtencion de los observables

Para calcular el valor esperado de la energia potencial en su forma discreta, se
simplifica la ecuacion 4.10 a su forma unidimensional con la siguiente sumatoria en el

espacio.
Ny

(PE) =) [0 (1) + inag (D)]V (i) (5.11)

i=1
La forma unidimensional para la energia cinética ya habia sido expresada mediante
la ecuacion 4.13. Ademas, para calcular la probabilidad de encontrar a la particula en el
espacio de simulacion, se aplica la siguiente expresion.

N(L'
W|2 = Z[qu)?eal(i) + w?mag(z)] (512)
=1
En todas las simulaciones se aplicara el criterio de normalizacion, donde [|> = 1 en el

tiempo ¢t = 0.

5.1.3. Paralelizacion del sistema unidimensional

De forma general, el algoritmo cuantico tendra la estructura que indica la figura
5.9, tanto en forma serial como paralelizada. La parte del cdédigo que consume mas
tiempo de cdmputo es el ciclo temporal, debido al gran numero de iteraciones cuando
el tiempo de simulacion aumenta, por lo que es la parte que se busca acelerar mediante
la programacion con GPU’s. Dependiendo de la complejidad del problema, el tratamiento
de datos también puede consumir un tiempo de cémputo considerable, al igual que la
impresion de datos; sin embargo, muchas de las operaciones que se llevan a cabo en
estas partes son forzosamente seriales 0 su ganancia al paralelizar no es tan significativa
como el ciclo temporal, aungque también se llevaron a cabo paralelizaciones para optimizar

las corridas, como se puede analizar en el cédigo del apéndice 1.3.
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Figura 5.9: Diagrama de flujo del algoritmo Q-FDTD

Ya que cada iteracion temporal conlleva un ciclo espacial en la parte real de la funcion
de onda y otro ciclo para la parte imaginaria, se definié un kernel para cada ciclo espacial,
siguiendo la analogia existente con la paralelizacion del caso electromagnético mediante
CUDA. Esto se puede observar en el siguiente fragmento de cddigo para un sistema
unidimensional mas simple, es decir, sin interaccion con una PML y por tanto sin la adicién

de ~(x) en las ecuaciones discretas.

int paso;
for(int m=1;m<=n_step;m++){
paso=m;
prl<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, Nx, dt, d_V, d_ra, paso);

pim<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, Nx, dt, d_V, d_ra, paso);

El cédigo es un ciclo temporal donde cada iteracion tiene un kernel que sustituye a
los ciclos espaciales para calcular la parte real e imaginaria de ), definidos como kernel
“orI” e “imag”, respectivamente. Estos kernels son funciones paralelizadas de los ciclos
espaciales, cuyas definiciones se muestran a continuacion. La grid y el block deben ser lo
suficientemente grandes para que su producto sea mayor al numero de celdas espaciales
del problema; tomando el caso anterior, una grid de 16 blocks de 32 threads cada uno es

suficiente para calcular un sistema de 500 celdas o menos.

__global__ void prl (float *d_prl, float *d_pim, int Nx, float dt, float

xd_V, float*d_ra, int paso) {
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int i = blockIdx.x * blockDim.x + threadIldx.x;

if (i< (Nx-1) && i>0) {

d_prl[il=d_prlli]-d_ral[i]*(d_pim[i-1]-2*d_pim[i]+d_pim[i+1])
+(dt/hbar)*d_V[i]l*d_pim[i];

__global__ void pim (float *d_prl, float *d_pim, int Nx, float dt, float
xd_V, float*d_ra, int paso) {

int i = blockIdx.x * blockDim.x + threadIldx.x;

if (i< (Nx-1) && 1>0) {

d_pim[i]=d_pim[i]l+d_ra[il*(d_prl[i-1]-2*d_prl[i]l+d_prl[i+1])

-(dt/hbar)*d_V[il*d_prl[i];

Este algoritmo es util para estudiar sistemas cerrados, pero no para trabajar con
PMLs. Observando tanto la ecuacién 5.2 como la 5.3, ambas contienen los laplacianos
Aveaiy Y Aimags), Que cobran relevancia numérica en la region definida por la PML.
Incluso en forma serial el algoritmo debe cuidar que, mientras se calcula un nuevo valor
dentro de la PML, no se tome en cuenta el valor cambiado de la celda vecina [i — 1] o
[i + 1], ya que éste afectaria el valor del laplaciano y a su vez el del nuevo valor ¢""#' o
w;’;j;;/z’, respectivamente. Aunque en forma serial esta discrepancia no produce grandes
errores, la forma paralelizada comienza a ser afectada grandemente puesto que no se
tiene control del orden en que la GPU calculara los nuevos valores. Para evitar esto, es
necesario agregar dos arrays que mantengan los valores del paso temporal anterior hasta
que se actualicen los nuevos; esta actualizacion se realiza con otros dos ciclos espaciales
en ambas versiones. En la forma paralelizada los ciclos adicionales se sustituyen por dos

kernels adicionales, de manera que el ciclo temporal se modifica como sigue.

int paso;
for(int m=1;m<=n_step;m++){

paso=m;
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prl_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, d_pim, Nx, dt, d_V, d_ra,
d_gamr, d_gami);
prl_reescribir<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, Nx, d_prl_in,
posicion_in, paso);
pim_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_pim_n, Nx, dt, d_V, d_ra,
d_gamr, d_gami);
pim_reescribir<<<grid,block>>>(d_pim, d_pim_n, Nx, d_pim_in,

posicion_in, paso);

Légicamente, la adicidon de dos kernels o loops espaciales aumenta el tiempo de
computo tanto en la version serial como en la paralelizada. Sin embargo, se observé
gue con este procedimiento se obtienen mejores resultados en la absorcién de ¢ y en
la resolucion de picos para graficas de transmisidon, que se utilizan en secciones mas
adelante, ademas de que provee la estabilidad necesaria para la version en CUDA. Es
destacable mencionar que las reducciones en tiempo de computo en los ciclos temporales
no fueron significativas contra la forma serial de C++. Incluso, en casos donde no hay un
gran nuamero de iteraciones, el tiempo de cémputo aumenta debido a la comunicacion
entre el host y el device. Este inconveniente se podria subsanar al realizar Paralelismo
Dinamico en CUDA, una forma de paralelizar donde se corre un kernel “hijo” dentro de
un kernel “padre”, minimizando la interaccion con el CPU. Sin embargo, el Paralelismo
Dinamico requiere una arquitectura Kepler (Cheng et al., 2014), que no poseen las
tarjetas con usos mas comerciales como las Geforce, ademas que el tiempo de coOmputo
necesario para la comunicacion host-device es minimo en comparacion con la reduccién
de tiempo alcanzada con tiempos de simulacion mas grandes o mayor niumero de celdas
espaciales. Por lo tanto, la estructura del codigo anterior es la base para paralelizar

sistemas en cualquier dimension.
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5.1.4. Casos de estudio: Calculo de transmision a través de

diferentes potenciales

A pesar de su simplicidad, el comportamiento de electrones en sistemas de una
dimensién permite obtener las caracteristicas esenciales de potenciales reales mediante
modelos matematicos mas simples (De la Pena, 2014). El primer ejemplo de esto es el
estudio de transmision de un pozo finito o doble barrera de potencial, como se muestra en
la figura 5.10b. La gréfica de transmision indica que existe cierta probabilidad de transmitir
ondas que estén en resonancia con la energias propias de la doble barrera, dando lugar

al efecto de tunelamiento de energias menores a las barreras de potencial.
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(a) Perfil de potencial de una doble barrera de (b) Transmisién a través de un canal de
0.35eV. potencial de 8 nm de ancho.

Figura 5.10: Problema unidimensional de un pozo finito o con doble barrera de potencial

Para obtener la grafica de transmision anterior, se realiz6 una simulacién con una
funcién onda de 0.204 eV de energia cinética inicial y se monitore6 a la derecha del
potencial (95 nm) con V = 0 eV y con V =0.35 eV, para obtener una grafica en el
dominio del tiempo de la ¢, tanto a la entrada como a la salida del potencial (figura
5.11). Algunos algoritmos obtienen estos datos en una sola simulacién, colocando dos
monitores espaciales; sin embargo, en este algoritmo se optd por tener simulaciones
separadas para evitar ruidos por rebote o requerir un analisis mas profundo de la
ubicacion del monitor de entrada. Esto aumenta el tiempo de cdmputo en las versiones

paralelizada y serial, pero los datos son mas limpios.
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Figura 5.11: Monitoreo a 95 nm.

Posteriormente, para obtener la transmision del potencial se ejecuta una transformada
de Fourier para obtener la informacion de « en el dominio de frecuencias. Esta operacion
se puede realizar con algoritmos propios de los lenguajes de programacion con la llamada
FFT (Fast Fourier Transform) o con un ciclo iterativo siguiendo la férmula 5.13. En la
versién de CUDA, se aplicé un ciclo computacional paralelizado que compite en rapidez
con la FFT de Python, que puede ademas proporcionar mayor control en cuanto a las
energias a estudiar o la obtencion de mas puntos que la FFT. La aplicacion de ambas

metodologias para la transformada de Fourier se encuentran en los apéndices.

U(E) = /0 N P(t)el Bt (5.13)

Para obtener la sumatoria en el tiempo, hay que monitorear un tiempo lo
suficientemente alto para que la funcién de onda no tenga cambios considerables, es
decir, que se encuentre estabilizada, lo que se comprueba en las graficas de la figura
5.11, al monitorear ) durante una simulacién de 3 ps. Para obtener un calculo iterativo,
la ecuacion 5.13 se discretiza y se considera que tiene valores complejos, por lo que se

obtienen las siguientes dos sumatorias.

eAlF eAFE

U,carle] = X5 Urear[m]cos( At) — Yimag(m)sen( At) (5.14a)
Vimagle] = 20" Yreal [m]sen(eAEAt) + wimag(m)cos(eAEAt) (5.14b)
Clel* = (Wreale])” + (Wimagle])’ (5.14c)
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Se observé que un AE =0.001 eV es suficiente para obtener igual o mejor resolucién
que la FFT. El indice (e) indica la iteracion energética y (m) la iteracion temporal, mientras

que el infinito se considera la iteracion temporal final.
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Figura 5.12: Dominio de energia de los monitores espaciales.

Una vez obtenida la informacion en el dominio de energias (figura 5.12), la transmision

(TM) se calcula con la ecuacion 5.15.
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\Ijentrada [6] ( )

TMM:‘

La adicién de otra barrera de potencial, como lo indica la figura 5.13b, provoca
el desdoblamiento de las energias transmitidas del caso anterior (simulando el

comportamiento que tienen los semiconductores en un efecto macroscépico, puesto que

hay niveles de energia propios del material).
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(a) Perfil de potencial de una triple barrera. (b) Transmision a través de una triple barrera.

Figura 5.13: Problema unidimensional de un doble pozo de potencial.
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Otro efecto conocido es la adicién de un campo eléctrico al sistema, simulado por un
gradiente o rampa de potencial en cierta distancia, de acuerdo a la figura 5.14b. Esto
indica que un campo eléctrico modificara las energias de transmisién, recorriendo los
picos de transmitancia. Como el potencial negativo aumenta la energia cinética de la
funcién de onda, se debe realizar un reescalamiento de la transmisidn para que los picos
resonantes del sistema tengan una correcta resolucion (D. M. Sullivan y Wilson, 2012).

Este reescalamiento se lleva a cabo por medio de la siguiente ecuacion.

escalale] = \/eAE — VA[WEFLOHMOT} (5.16)
e
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la aplicacion de un campo eléctrico. potencial con un campo eléctrico.

Figura 5.14: Problema unidimensional que simula un pozo de potencial con un campo eléctrico.

La tabla 5.2 indica las frecuencias resonantes o picos en la grafica de transmision que
se obtienen al definir los perfiles de potencial anteriores, indicando una gran similitud con
la literatura. Las diferencias que existen estan en el orden de las centésimas de eV y se

desconoce si se deben, ademas, a alguna consideracion que se omite en el escrito.

Tabla 5.2: Energias transmitidas (eV) de diferentes barreras de potencial

Perfil de potencial CUDA/C++ D. M. Sullivan y Wilson (2012)
Pozo 0.06, 0.21,0.44 0.05, 0.20, 0.42
Doble pozo (media de picos) | 0.06, 0.21, 0.44 0.05, 0.20, 0.42
Pozo con campo eléctrico | 0.03, 0.18, 0.41 0.03,0.17, 0.40
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Finalmente, el funcionamiento de un transistor se puede estudiar a partir de una
analogia con un sistema unidimensional. En un transistor existe un canal con un
material semiconductor entre dos contactos con materiales conductores (ver figura 5.15).
Los contactos tienen una barrera energética que disminuye al encender el transistor,
permitiendo un potencial de compuerta Vi y un potencial de drenado Vp. La interaccion
entre estos dos potenciales permite un flujo de electrones a través del canal, creando una

corriente I y una conductancia G.

—_— ]
[ T, 1,
G —'D
Compuerta

Aislante

W~ 3 & C M
L= = N - T I T o

Aislante I '

Figura 5.15: Funcionamiento de un transistor. Adaptado de Datta (2005).

Para simular el V; se crea una barrera de potencial, o un pozo de potencial (Janik
y Majkusiak, 1998); y para simular el V, se crea un decaimiento de potencial o rampa
ya que representa la brecha energética entre la fuente y el drenado. Para comparar con
el transistor analizado por D. M. Sullivan y Wilson (2012), el material de la fuente y el
drenado tiene una masa efectiva de 0.067, simulando GaAs, y el material del canal tiene
una masa efectiva de 0.088, simulando Aly;Gag 7As, mientras que su longitud L seré de
12 nm. Esta longitud es un buen ejemplo para analizar, puesto que ya existen transistores
con canales que tienen al menos una longitud menor a los 10 nm (Lundstrom y Guo,
2006). La figura 5.16 muestra la representacion mas simple de estos potenciales en 1D,
haciendo que el potencial V;; sea un potencial que cambie gradualmente mediante una

rampa de potencial.
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Figura 5.16: Representacién simple de Vi en rampa y su TM.

Sin embargo, los potenciales reales en un transistor son mas complejos que el
mostrado, aunque para obtenerlos se requieren soluciones llamadas auto-consistentes,
qgue son complejas y mas costosas computacionalmente hablando, por lo que es comudn
realizar ciertas aproximaciones (Janik y Majkusiak, 1998). En este trabajo se realiz6 un
suavizamiento del potencial V; aplicando la funcion de Butterworth, dada por la ecuacion
5.17, que se utiliza en electrénica para atenuar una amplitud lo mas plana posible entre

el cero y la frecuencia de corte f., siendo n el orden el filtro (Pallas Areny, 2005).

1
1+ (f/f)

Haciendo un analogo del filiro con el potencial unidimensional, se encontr6 que la

[H(f)I” (5.17)

formula 5.18 proporciona buenos resultados visuales, comparando con los esperados en
un transistor (Lundstrom y Guo, 2006). La formula 5.18 contiene una buena combinacién
de numeros para un canal de 12 nm y un campo eléctrico equivalente a 30 nm, donde V.,
seria el centro de la barrera potencial. La figura 5.17 muestra la diferencia en el perfil de
potencial y en la transmisién obtenida mediante el suavizamiento de V; mediante el filtro

de Butterworth.

V(i) = Vog——m—= (5.18)

14 (S55e)t
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Figura 5.17: Representacién con V; suavizado y su TM.

Una vez obtenida la transmision del potencial, se calculan las funciones de Fermi
dadas por 5.19y 5.20, donde Er es la energia de Fermi, kp es la constante de Boltzmann

y T es la temperatura en °K, por lo que a 25°C, kgT =0.0259 eV.

1 1
fi(B) = 1+ eE—)/ksT 1 o(E—Ep)/ksT
1 1
_ (5.20)

= 1 T e(E_NQ)/kBT 1 + e(E—(EF—EVD))/k‘BT

(5.19)

fo(E)

Para calcular la corriente del transistor, se aplica la ecuacion 5.21, donde e es la carga

del electron en C.

=5 [ TMENAE) - f(E)E 521)

La figura 5.18 indica el calculo de las funciones de Fermi y de la corriente con un
potencial suavizado. Ya que la corriente | depende de las funciones de Fermi y éstas de
la temperatura de trabajo, se puede comprobar numéricamente que a menor temperatura
se obtendran corrientes mas altas, aunque tendran mayor impacto en ella los potenciales

Vo Yy Vpb.
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Figura 5.18: Funciones Fermi y calculo de corriente en un transistor.

La conductancia G se calcula una vez obtenida la corriente | por medio de la siguiente
formula (Datta, 2005).

1

G=_—
Vb

(5.22)

Las mediciones de corriente y conductancia, obtenidas mediante las aproximaciones
realizadas al potencial, se comparan en la tabla 5.3, con diferencias de menos del 2.3 %,
logrando una mejor aproximacion con la literatura cuando se utiliza el potencial suavizado.
Por la forma del perfil de potencial utilizado por D. M. Sullivan y Wilson (2012), se cree
que se usod un potencial autoconsistente (Nemnes, lon, y Antohe, 2010; Saha, Sharma,
Dabo, Datta, y Gupta, 2017).

Tabla 5.3: Calculos de corriente (I) y conductancia (G) en una simulacién 1D de un
transistor.

Medicion | Python Python CUDA CUDA Sullivan y Wilson
V rampa | V suavizado | V rampa | V suavizado (2012)
| (u A) 2.87 2.79 2.87 2.78 2.81
G (uS) 28.73 27.88 28.69 27.85 28.09

Se variaron ademas los valores de V; y V), para obtener graficas de corriente-voltaje
y de conductancia-voltaje (figuras 5.19 y 5.20), utilizando para ello el perfil de potencial
suavizado. La grafica 5.19 indica que hay un maximo de corriente que se puede alcanzar

en el canal semiconductor analizado, en este caso 13.61uA, aumentando cuando Vp
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aumenta (la diferencia de potencial entre la fuente y el drenado) y llegando a un maximo
cuando Vg es pequeno. Este es un comportamiento esperado porque se desvanece la
barrera de potencial y se llega al caso balistico de V; =0 (D. M. Sullivan, 2012). Esto se
observa también de forma experimental, aunque ahi se considera que V;; es el potencial
aplicado para que empiecen a fluir los electrones, por lo que, a mayores V; se obtiene
mejor corriente hasta llegar a un maximo (Janik y Majkusiak, 1998); incluso hay que
vencer un Vr (Voltage Threshold) para que se empiece a obtener tanto corriente como
conductancia (Datta, 2005). Este voltaje umbral V; esta relacionado con el ancho del
potencial, es decir, del canal semiconductor, y se sabe que su valor disminuye cuando
se reduce la longitud del semiconductor (Sahay y Kumar, 2019), por lo que por efecto de

tunelaje no aparecera en todas las curvas de la grafica 5.20.

144 . .

’{/_._.—-.'_‘_jl.—..'..
124 yd

101 /

----- Vs=02eV
o7 — V5=03ev
- --- Vg=0.4eV
. Vs=0.5eV
----- V6=0.6 eV

Vs=0.7 eV

1 (uA)

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Figura 5.19: Curvas de corriente contra voltaje de drenado.

La grafica 5.20 indica que también existe un maximo en cuanto a conductancia,
lograda con barreras de potencial pequenas pero no necesariamente con V, grandes,
como en el caso del valor maximo de la corriente I, lo que ya se ha observado en la
literatura (Khemissi, 2012; Prakash, Prasad, y Jain, 2010). Se observa que se puede llegar
cerca del maximo con V menores a 0.3 eV, siendo el mayor niumero 38.42..S, obtenido
con Vp =0.1 eV y Vg =-0.1 eV, muy cerca del limite cuantico llamado conductancia
cuantica Gy, cuyo valor tedrico es Gy = % =38.7 uS), donde ¢ es la carga del electrdon
(Datta, 2005; D. M. Sullivan, 2012).
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Figura 5.20: Curvas conductancia contra voltaje de compuerta.

También es interesante notar que, a Vp bajos, la conductancia tiene un aspecto
escalonado parecido al encontrado experimentalmente por van Wees et al. (1988),
mostrando un comportamiento cuantizado de la conductancia al mostrarse multiples

platos al variar el voltaje de compuerta.
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5.2. Extension a sistemas bidimensionales

Una vez obtenido y paralelizado el codigo cuantico en una dimension, la extension del
algoritmo a dos dimensiones es mas sencilla. Las variables vectoriales ahora deberan
tener coordenadas (x,y) para estudiar sistemas con geometrias mas complicadas. Lo
mas viable es obtener un sistema de estudio cuadrado, o al menos con el mismo tamano
de PML en ambos ejes, proporcionando cierta simetria en la absorcién de las ondas,
aunque se puede tratar de manera separada (Zheng, 2007). Aplicando la ecuacion 4.21

a un sistema bidimensional, la ecuacién de Schrédinger con PML es la siguiente.

ov . h (W’ )a%(x,y,t)) i

ot~ "2m, Dwy? ) V(@ y)¢(z,y, 1) (5.23)

Separando las partes reales e imaginarias tanto de la funciéon de onda > como de ~,

la funcion de onda esta definida por las siguientes expresiones.

a¢real _ v(xvy)
ot h

h aQwreal<I7 Y, t) a2wimag (Ia Y, t)
m. (’Yimag(% y)W + Yreat (T, ) (x,9)? )
(5.24a)

wimag@j? Y, t)_

8wimag _ V(.CE, Z/) h 82wreal (-CE, y> t) aQQpimag (.CU, y7 t)

8t — A wreal(xa Y, t)+ 2me Vreal(xa y) 8($, y)2 Vzmag (ZL‘, y) 8($, y)g
(5.24Db)

Puesto que
Po(x,y,t)  0PP(x,y,t)  O*P(x,y,t)
oz, y)? Ox? + oy? (5-25)
y asuvez
9 ; . N . S A

P(w,y,t)  Y(i+1,7) =200,5) +¢¥(i—1,5) A (5.26)

02 - Ax? A2
entonces las ecuaciones 5.24a y 5.24b se pueden discretizar como sigue

maly e - m o V(L)AL .
wre:ll (ZM]) = wreal@?]) + %wim—;i/2<z7]>

hAt o , o ;
o 2m A$2Ay2 [Vimag(rL?j)(Ay AT’ffal(i) + Ax AT@GZU)) + Vreal(%j)(Ay Aimag(i) + ASL’ Aimag(j))}

(5.27a)
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w32 o omerje o V(DAL
@Zjim—;?g’/Q(lvj) = @Z)im—i{;;ﬂ(@vj) - %wre:ll (Zvj)
+ om A$2Ay2 [’%"eal(%])(Ay A7"eal(i) + Az Areal(j)) - ’Yimag(l,j)(Ay Aimag(i) + Ax Aimag(j))}

(5.27b)
Ademas, cuando Az = Ay, las formulas discretizadas para calcular las siguientes
iteraciones se reducen a

V(i,j)At o
VEDRE vz j)

[’Yimag (Z; ]) (Areal(i) + Ar‘eal(j)) + Vreal (27 j) (Aimag(i) + Aimag(j) )]

(5.28a)

Y, g) = (i, ) +
hAt

 2m.Ax?

V(i j)At

m+3/2,. . m+1/2,. . m .o
iy (0:3) = Wiy * (0,5) = =081 (0,)

hAt

+ 2m. Ax?

[Vreal(@ j)(Areal(i) + Areal(j)) — Yimag (Z7 ])(Azmag(z) + Aimag(j))}

(5.28b)

Las ecuaciones 5.28a y 5.28b tienen similitudes con los desarrollos de las ecuaciones
en dos y tres dimensiones, obtenidas sin la inclusion del parametro v que implementa las
condiciones de frontera (D. M. Sullivan, Mossman, y Kuzyk, 2016), siendo iguales cuando
los valores de ~ corresponden a los del dominio de simulacion, es decir, la regién donde
la funcion de onda no interactia con la PML. Esta concordancia es un indicio positivo de
gue el escalamiento a tres dimensiones del algoritmo también es relativamente sencillo
de implementar y de paralelizar, haciendo posible el estudio de sistemas mas complejos

sin un aumento tan drastico en los recursos computacionales.

Calculo de la funcion de absorcion

Para calcular los valores complejos del stretching coordinate, es decir los valores
correspondientes a las ecuaciones 5.8a y 5.8b en forma bidimensional, se debe calcular

el valor de la funcién de absorcion o(z,y), ahora dado por la ecuacion 5.29, donde n es
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la coordenada discreta i o j, dependiendo del valor méas cercano de n,,,,.

o(i,j) = oo(n — npm)? (5.29)

En el sistema bidimensional, existiran cuatro n,,,, uno superior U,,,;, uno inferior D,,,,,
uno en la izquierda L, y otro en la derecha R,,,. El indice n a utilizar dependera de la
zona en que se encuentre la coordenada (i,j), expuesto en la figura 5.21. El tamano de

las PML sera el mismo en las cuatro regiones para utilizar un mismo valor de o.

. . iz T \"
G'LI‘J'] =anlj— L'.D.lrn','_

brp.lm'

G':f-‘j] = G[J':f-_i-p.lrn'_:': Gl:l'_,_ﬂ =0 dri‘.-.fl:: = G':I':i. - -j'lf,l:,u:l.'."j2

Lpmi Rpmf

D pml

G::E-! Jr: =00 ::j_ lUg‘.mfa.'::z
X

Figura 5.21: Eleccién del valor de o(i, j). El &rea sombreada es donde actta la PML.

Partiendo del analisis de la seccion 5.1.1 para elegir un buen valor de o, con una PML
de 20 nm, la figura 5.22 muestra los valores que tomaria v en un espacio de simulacion
de 120X120 nm, con un oq =0.0005 y un Ax =0.4 nm.
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Figura 5.22: Forma de + en dos dimensiones con una PML de 20 nm.

5.2.1. Obtencion de los observables

Para el célculo de la probabilidad en dos dimensiones, la ecuacion 5.12 se modifica a
W’Z ZZ real i .7 zmag(z ])] (530)
7j=1 =1

Por su parte, para calcular el valor esperado de la energia cinética KE, se aplica el

operador 7" a la funcién de onda de la siguiente manera.

2
<KE> - /¢*T¢ = /(¢real - iwimag) (_ h ) V2<77Dreal + il/Jimag) (531)

2me

Desarrollando el rotacional para el sistema en dos dimensiones:

. hQ . 82¢T€al i82¢imag a21/}7‘eal iaQIpimag
<KE> - / _2me (wreal - ’lwimag) |: 8x2 + 01:2 + 8y2 + ayQ (532)

Ya que se sabe que KE es un valor real, se extrae la parte real de (K E), por lo que la

ecuacion 5.32 se reduce a

h2 82¢imag

0y?

8 d}real a2¢7”eal 02 ,@Z)imag

real ™/ 5 T Q;DTeal ayQ + 77Z)ima,g 8I2 (533)

+ wimag
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y al discretizar la ecuacion

hQ
KE)=———FF—
(KE) 2me Az Ay?
NZU Nz
Z Z ¢r8al(ia j)(AygAreal(i) + AIQAreal(j)) + wimag (Zv ]) (AyzAimag(i) + A$2Aimag(j))
j=1 i=1

(5.34)

La ecuacion anterior se puede simplificar si se considera que Az = Ay, como es el
caso de los sistemas a estudiar, por lo que se utilizara la siguiente féormula para calcular

la energia cinética en el espacio.

N, N
h? e o .
<KE> = _W Z Z 7vbreal(laj)(Areal(i) + Areal(j)) + ¢imag(2a ])(Almag(z) + Aimag(j))
¢ j=1 i=1
(5.35)
En cuanto a la energia potencial, aplicando la ecuacién 4.10 a dos dimensiones, la

formula discretizada es la siguiente.

(PE) =Y [W2u(i,5) + Uag (i, )V (i, ) (5.36)

i=1 j=1
5.2.2. Paralelizacion del sistema bidimensional

Para estudiar la aceleracién del ciclo temporal en un sistema bidimensional, se
inicializd un pulso gaussiano en el centro de un sistema de 120 nm X 120 nm, con
una energia inicial de 0.0525 eV (ver figura 5.23). Al igual que en la paralelizacion
unidimensional, se disefiaron 4 kernels que se mandan llamar dentro del ciclo temporal

del algoritmo (ver apéndice I1.3).

int paso;

for (int m=1;m<=n_step;m++){

paso=m;

prl_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_prl_n, Nx, dt, d_V, d_ra,
d_gamr, d_gami, Ny);

prl_reescribir<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, Nx, Ny);

46



pim_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_pim_n, Nx, dt, d_V, d_ra,
d_gamr, d_gami, Ny);
pim_reescribir<<<grid,block>>>(d_pim, d_pim_n, Nx, Ny);

3
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Figura 5.23: Absorcién de un pulso con K Ey =0.0525 eV y una PML de 20 nm.

Como se indica en la tabla 5.4, los tiempos de cdmputo disminuyen conforme
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Tabla 5.4: Comparacién de los tiempos de computo del ciclo temporal en diferentes
entornos de programacion

Tiempo Python C++ | CUDA Geforce CUDA CUDA
simulacién GTX 1050 Tesla K20c | Tesla K80
(fs) (s) (s) (s) (s) (s)

0 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
100 5969.97 39.04 0.59 0.51 0.56
250 13878.92 | 96.81 1.41 1.27 1.30
3000 171325.49 | 1167.41 16.08 15.46 13.86

entorno de CUDA trabaja con mayor cantidad de nlcleos en la tarjeta grafica. Aunque
existe una gran diferencia entre el tiempo de Python y el de C++, sobretodo con tiempos
de simulacién grandes, esa diferencia es de esperarse ya que Python es un lenguaje
interpretado, mientras que C++ es un lenguaje compilado, o que hace que las ejecuciones
de éste Ultimo sean mas rapidas. Por tal motivo, las comparaciones de incremento en
rapidez de calculo se analizan en funcion del lenguaje C++ y las diferentes tarjetas que
utiliza CUDA para paralelizar al algoritmo.

La grafica 5.24 muestra que con un gran nimero de pasos temporales en las
simulaciones, el aceleramiento del algoritmo se relaciona con el numero de nucleos de
la tarjeta grafica utilizada, siendo hasta 84 veces mas rapida que la version serial. Sin
embargo, el sélo hecho de tener una paralelizacion con una tarjeta de menos nucleos
aumenta la rapidez hasta 72 veces, por lo que no hay una gran ganancia de tiempo entre
una GPU dedicada exclusivamente al computo cientifico, contra otra de uso comercial
y mas economica. También es importante notar que algunas veces la rapidez no sélo
tiene que ver con el numero de CUDA cores disponibles, sino con otros componentes
propios de la tarjeta, aunque estas diferencias no son muy perceptibles. A pesar de que
las comparaciones fueron realizadas en un sistema relativamente pequeno (300x300
celdas), esta comparacién es un claro indicativo de la gran reduccion que podria tener

en el computo de sistemas mas grandes y complejos.

48



80- .........................

Aceleracién
IS o
o o
L

N
o
L

— Geforce GTX 1050
, Tesla K20c
oA ‘ —@- Tesla K80

500 1000 1500 2000 2500 3000
Tiempo simulacién (fs)

Figura 5.24: Aceleracién del tiempo de cémputo del ciclo temporal de las tarjetas en relacion a la
version serial en C++.

En cuanto a la absorcién del pulso gaussiano de la figura 5.23, la tabla 5.5 indica la
disminucién de probabilidad conforme la funcion de onda interactta con la PML cuadrada.
Las diferencias entre los lenguajes se juzgan existentes por la precision utilizada en
cada uno. Aunque pareciera que la absorcion de ¢ no es suficientemente rapida y
que podria deberse a un mal diseno de la PML, puesto que el pulso inicial tiene una
longitud de onda equivalente a 53 Az y la PML un tamano de 50 Az, un analisis del
sistema verifica que longitudes de onda mas pequenas obtienen absorciones similares
(tabla 5.6). La reduccion en tiempo de computo, obtenida en el sistema paralelizado,
es claramente necesaria para detectar rapidamente errores en el diseno de cualquier
sistema cuantico, ya que cada corrida se obtiene en segundos, agilizando la deteccién de

errores u optimizaciones de condiciones de frontera absorbentes.

Tabla 5.5: Comparacion de ||? del pulso gaussiano con K F, =0.0525.

Tiempo (fs) | Python | CUDA/C++
0 1.000000 | 1.000022
100 0.322697 | 0.322717
250 0.028343 | 0.028345
3000 0.002838 | 0.002838
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Tabla 5.6: Comparacion de la absorcion de |+|? con diferentes K Ej.

Tiempo | KE, =0.0525 | KE, =0.0545 | KFEy, =0.0567 | K E, =0590 | K E, =0.0614
(fs) A =53 Az A =52 Az A =51 Az A =50 Az A =49 Az
0 1.000022 1.000022 0.999998 0.999999 1.000000
100 0.322717 0.310138 0.297492 0.284817 0.272130
250 0.028345 0.026926 0.025552 0.024223 0.022939
3000 0.002838 0.002704 0.002570 0.002439 0.002317

5.2.3. Casos de estudio: Potencial circular

Un caso que puede resolverse de forma analitica en dos dimensiones es el scattering
qgue se produce por la interaccién de un potencial infinito con forma de circulo. Este
fendmeno se suele estudiar desde un punto de vista electromagnético (Bohren y Huffman,
1998), por lo que es importante poder extraer informacion a través de simulaciones con
enfoque cuantico y sin restriciones geométricas.

El scattering para potenciales circulares infinitos ya ha sido resuelto de forma analitica
por McAlinden y Shertzer (2016) para el caso cuantico. Para ello utilizan la ecuacion
de Schrédinger en coordenadas cilindricas (p,¢) en su forma independiente del tiempo.
Se considera que la funcién de onda ¢ tiene dos contribuyentes, uno de la onda plana
incidente con forma e?**«*(#) y otro por el scattering de forma fk(¢)%)e”/4, siendo f(¢)
la amplitud compleja del scattering; de manera que ¢ = Ve + Vscat-

Para encontrar las soluciones se separa la zona de estudio en tres regiones: la
primera, donde existe el potencial infinito y por lo tanto ¢y = 0; la segunda, donde existen
soluciones de acuerdo a funciones Hankel; y la tercera, donde la coordenada radial es
suficientemente grande y v tiene soluciones con funciones Bessel J. En la figura 5.25
se puede observar la densidad de probabilidad ||* de la solucién estacionaria para tres
diferentes tamanos de potencial, donde se considera la coordenada adimensional £ = kp

y el radio de potencial adimensional « = rk = 2zr/ .
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Figura 5.25: Densidad de probabilidad para potenciales circulares infinitos con ejes
adimensionales. Tomado de McAlinden y Shertzer (2016).

Para realizar la simulacién con el algoritmo FDTD cuantico, se describié una onda de
perfil plano para observar su interaccién con un potencial circular (ver figura 5.26), que

representa la interaccidén con un potencial cilindrico en su forma transversal.

0.005
0.000

—0.005

(a) ¢real (b) wimag

Figura 5.26: Inicializaciéon de un pulso con perfil plano con una energia de 0.06 eV.

Para estas simulaciones sélo se utilizé la version paralelizada, ya que se agrandé
el espacio de simulacién a 240 nm X 240 nm, requiriendo mas recursos de computo,
aunque todas tardan alrededor de dos minutos en CUDA. El codigo utilizado para estas
simulaciones se encuentra en el apéndice 1.4, que ademas muestra la implementacion
para el acceso a la Memoria Unificada en CUDA (Unified Memory), lo que reduce el
tiempo de comunicacion entre el Host y el Device al compartir los accesos de memoria
(Storti y Yurtoglu, 2015).

La figura 5.27 muestra la probabilidad en el espacio una vez que se realiza la

transformada de Fourier a la energia de 0.06 eV, indicando un comportamiento similar a
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los calculados analiticamente. Se muestran ademas las comparaciones del scattering con
un potencial de la misma forma pero con un valor de 0.1 eV, que puede emplearse para
estudiar la penetracion que puede existir en los potenciales circulares y las diferencias

existentes por idealizar el valor del potencial a infinito.
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(a) Potencial infinito con radio de 1.4 nm (b) Potencial de 0.1 eV con radio de 1.4 nm
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Figura 5.27: Scattering de una onda plana de 0.06 eV con potenciales circulares.

Las simulaciones de potenciales cilindricos en dos dimensiones son utiles cuando
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se quieren estudiar fendbmenos de nanoalambres y su interacciébn con sus modos
transversales. Estas simulaciones son posibles de mejorar al disminuir la discretizacion
espacial o realizar otros ajustes, como el hacer promedios de los valores de potencial en
celdas vecinas al perimetro (D. M. Sullivan et al., 2016). Este algoritmo tiene la versatilidad
de modelarse con sistemas tan reales como sea posible programarse, lo que le confiere
un gran potencial para simulaciones futuras en varios campos.

Se observo que al utilizar arreglos temporales y espaciales grandes, o al realizar
transformadas de Fourier con muchas frecuencias a analizar, la memoria RAM incrementa
durante la ejecucién del codigo, llegando a interrumpirla. Este inconveniente, aunque se
reduce de forma considerable al utilizar Unified Memory, no se presenta para ninguno
de los cddigos utilizados en este trabajo, aunque es evidente que es una problematica a

resolver para estudios donde se requieran variables con arreglos muy grandes.
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Capitulo 6

Conclusiones y recomendaciones

Es evidente que la paralelizacion de un algoritmo que emplea condiciones de frontera
reflejantes es mas simple que al utilizar condiciones absorbentes. En este Ultimo caso, las
PML utilizadas requieren 2 kernels adicionales para evitar la sobreescritura de variables
en un momento que no se desea. La implementacion de condiciones periddicas seria un
trabajo a paralelizar en futuros estudios.

Aunque la paralelizacion del caso unidimensional no arroja una gran aceleracion en
cuanto a la forma serial de C++, las ganancias son muy relevantes al extender el cédigo
al sistema bidimensional, con el que se pueden estudiar sistemas mas complejos y con
una mayor capacidad de calculo. Esta paralelizacion también es la base para que se
pueda extender el algoritmo, y por tanto su paralelizacion, a un sistema tridimensional,
que ademas haria mas notable y necesaria la utilizacion de tarjetas graficas.

La plataforma CUDA cada vez tiene mas herramientas para optimizar paralelizaciones,
pero el mismo avance evita que todas las GPU’s soporten dichas optimizaciones. Sin
embargo, se pueden escribir cédigos de manera general para que sea posible correrse
en cualquier device, con una reduccion de tiempo bastante significativa con cualquier
GPU utilizada.

A pesar de que Python no posee la misma rapidez que un lenguaje como C++, el
lenguaje sirve como guia para el desarrollo de cédigos de forma sencilla. La plataforma
de Google Colab también es una alternativa para desarrollar codigo tanto en Python como
con CUDA C++, proporcionando tarjetas graficas de manera gratuita, lo que facilita el

alcance a los algoritmos desarrollados en esta tesis.
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Apéndice |
Codigos unidimensionales

Los siguientes cddigos se utilizaron para obtener las figuras y calculos de la
programacion en una dimension de la seccion 5.1. El primer cédigo esta escrito en
lenguaje Python de forma serial, el segundo codigo esta escrito en forma serial para
C++ y finalmente el tercer cédigo esta escrito en forma paralelizada para CUDA C++.
Las figuras son realizadas con la herramienta de Matplotlib de Python especificada en
el codigo, aunque son coherentes a las impresiones de datos de los cédigos en C++ y
CUDA.

.1. Programa en forma serial en Python

Algunas operaciones se parten para que sean legibles en el ancho de la pagina,

aunque esto se debe evitar porque el lenguaje lo interpreta como una nueva instruccion.

#Programa para simular la propagaci’on de una part’icula en un sistema 1D
import numpy as np
from matplotlib import pyplot as plt

Jmatplotlib inline

#Definici’on de unidades fijas
L=120e-9 #Longitud de la malla en metros
del_x=.4e-9 #Tama’no de la celda en metros

Nx=round(L/del_x) #N’umero de puntos en la partici’on
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hbar=1.054E-34
m0=9.1E-31 #Masa del electr’on en un espacio libre
meff=0.067 #Masa efectiva del GaAs
meffpozo=0.088 #Masa efectiva del Al.3Ga.7As
melec=mO*meff #Masa del electr’on
ecoul=1.6e-19 #Carga del electr’on en Coulomb
eV2J=1.6e-19 #Factor de conversi’on de energ’ia en eV a Joules
J2eV=1/eV2J #Factor de conversi’on de energ’ia de Joules a eV
dt=2*melec*del_x**2/(8*hbar) #Tama’no del paso temporal
ra=np.zeros(Nx+1) #ra es el criterio de estabilidad.

#Cambia si se cambia el material
V=np.zeros(Nx+1) #Potencial inicializado en 0

Dx=del_x*1e9 #Tama’no de la celda en nm

#Definir ra para monitoreo de entrada.
#Cambia si se cambia el material

ra.fill((.5%hbar/melec)*(dt/del_x**2))

#C’alculo para definir longitud de onda del pulso inicial

#La energ’ia inicial es 0.204 eV

lamb=4.135e-15%eV2J/np.sqrt (0.204*eV2J*2*melec)

#Cambio de longitud de onda de metros a unidades de partici’on
lambd=round (lamb/del_x)

sigma=lambd

nc=Nx*40/120 #Posici’on inicial del pulso en 40 nm
prl=np.zeros(Nx+1) #Parte real del estado variable

pim=np.zeros(Nx+1) #Parte imaginaria del estado variable
#Ciclo para inicializar pulso gaussiano

ptot=0

for k in range(1,Nx+1):
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prllk]l=np.exp (-1*((k-nc)/sigma)**2)*np.cos(2*np.pi*(k-nc)/lambd)
pim[k]=np.exp (-1*((k-nc)/sigma)**2)*np.sin(2*np.pi*(k-nc)/lambd)
ptot+=prl [k]**2+pim[k]**2

pnorm=np.sqrt(ptot) #Constante para normalizar

#Ciclo para normalizar el pulso gaussiano
ptot=0
for k in range(1,Nx+1): #Va de 1 a Nx
prl [k]=prl [k]/pnorm
pim[k]=pim[k]/pnorm

ptot+=prl [k] **2+pim [k] **2

#Comprobar que la integral en el espacio es 1

print ("ptot={}" .format(ptot))

#Definir par’ametros de la PML
npml=50 #N’umero de particiones de la pml, equivale a 20 nm
sigma0=0.0005
gamr=np.zeros (Nx+1)
gami=np.zeros (Nx+1)
R=(1.0+1.0j)/np.sqrt(2.0) #E1 j indica que R es un n’umero complejo
for n in range(1,Nx+1): #Va de 1 a Nx
if n>Nx-npml: #Zona de Rpml a Nx
sigmapml=sigmaO* (n- (Nx-npml))**2
gamma=(1.0/(1.0+R*sigmapml) )**2
gammar=gamma.real
gammai=gamma.imag
elif n<=npml: #Zona de 1 a Lpml
sigmapml=sigmaO* (n-1-npml) **2

gamma=(1.0/(1.0+R*xsigmapml) ) **2

57



gammar=gamma.real

gammai=gamma.imag
else: #Zona de Lpml a Rpml

gammar=1.0

gammai=0.0
#Terminaci’on del if y definici’on de valores de gamma
gamr [n]=gammar

gami [n]=gammai

#Graficar valores de gamma complejo
gam_xgraf=np.arange(0,300,1)
gamr_ygraf=gamr [gam_xgraf]
gami_ygraf=gami [gam_xgraf]
plt.plot(gam_xgraf*Dx+Dx,gamr_ygraf,label =’$\gamma_{real}$’)
plt.plot(gam_xgraf*Dx+Dx,gami_ygraf,

label =’$\gamma_{imag}$’,linestyle=’dashed’)
plt.legend ()
plt.xlim(1, 120)
plt.xlabel(’nm’)

plt.savefig(’gammalD.eps’, format=’eps’)

#Definir variables para monitoreo

picoseg=3 #tiempo en ps de la simulaci’on
n_step=int(picoseg/(dt*1el2)) #Pasos temporales

TD_in=95 #nm donde se realiza el monitoreo de entrada
posicion_in=int(TD_in/(del_x*1e9)) #Celda para monitoreo de entrada
posicion_out=posicion_in #Celda para monitoreo salida

#Arreglos para los monitoreos reales e imaginarios de entrada y salida
#Van de 1 a n_step

prl_in=np.zeros(n_step)

prl_out=np.zeros(n_step)
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pim_in=np.zeros(n_step)

pim_out=np.zeros(n_step)

#Definir arreglos para mantener valores de psi en el paso temporal
prl_n=np.zeros(Nx+1)

pim_n=np.zeros (Nx+1)

#Ciclo temporal de entrada (sin cambios de masa efectiva ni potenciales)
for m in range(O,n_step): #Pasos 1 a n_step
#Ciclo para calcular la parte real de psi
for n in range(2,Nx): #Va de 2 a Nx-1
deltar=prl[n-1]-2xprl[n]+prl[n+1]
deltai=pim[n-1]-2*pim[n]+pim[n+1]
prl_n[n]=prl[n]-ra[n]*(gamr[n]*deltai+gami[n]*deltar)
+(dt/hbar) *V [n] *pim[n]
#Ciclo para actualizar la parte real de psi
for n in range(2,Nx):
prlnl=prl_n[n]
#Ciclo para calcular la parte imaginaria de psi
for n in range(2,Nx): #Va de 2 a Nx-1
deltar=prl[n-1]-2*prl[n]+prl[n+1]
deltai=pim[n-1]-2*pim[n]+pim[n+1]
pim_n[n]=pim[n]+ra[n]*(gamr [n]*deltar-gami[n]*deltai)
-(dt/hbar) *V[n] *prl [n]
#Ciclo para actualizar la parte imaginaria de psi
for n in range(2,Nx):
pim[n]=pim_n[n]
#Guardar datos para el monitoreo
prl_in[m]=prl[posicion_in]

pim_in[m]=pim[posicion_in]

#Graficar monitoreo de entrada
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xgraf=np.arange(0,n_step,1)

yreal=prl_in[xgraf]

yimag=pim_in[xgraf]

plt.plot(xgraf*dt*lel2,yreal,label =’$\psi_{reall}$’)
plt.plot(xgraf*dt*lel2,yimag,’--’,label="$\psi_{imag}$’)
plt.ylabel(’?)

plt.xlabel(’ps’)

plt.x1im(0, (n_stepxdt*1lel2))

plt.legend(loc=1)

plt.savefig(’psi_in.eps’, format=’eps’)

#C’alculo de la energ’ia de entrada con FFT

#S’0lo se toma la parte real de la funci’on de onda
from scipy.fftpack import fft

data_in=prl_in

fft_in = fft(data_in)

lenx=fft_in.shape[0]

magnitud_in = [np.sqrt(i.real**2 + i.imag**2)/len(fft_in) for i in fft_in]

#Definir forma del potencial

iniciopotencial=int(70e-9/del_x) #Inicio de la barrera de potencial en 70 nm
iniciocampo=round(60e-9/del_x) #Inicio del campo el’ectrico
fincampo=round(90e-9/del_x)

VG=0.3 #Tama’no del potencial en eV

VD=0.1 #Decaimiento del potencial o potencial de drenado en eV o V/C

#Descomentar si es una barrera simple de 12 nm

for k in range(iniciopotencial,iniciopotencial+int(12e-9/del_x)+1):
V[k]=VGx*eV2J
ral[k]=(.5*hbar/(mO*meffpozo))*(dt/del_x**2)
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#Descomentar si es una doble barrera
#for k in range(iniciopotencial+int(10e-9/del_x),
# iniciopotencial+int (12e-9/del_x)+1):
#  V[k]=VG*eV2J]
# ralk]=(.5*%hbar/(mO*meffpozo))*(dt/del_x**2)

#Descomentar si es una triple barrera
#for k in range(iniciopotencial+int(20e-9/del_x),
# iniciopotencial+int(22e-9/del_x)+1):
#  V[k]=VG*eV2J
# ralk]=(.5*hbar/(mO*meffpozo))*(dt/del_x**2)

#Descomentar si el potencial del transistor se definir’a como rampa
#for k in range(iniciocampo,iniciopotencial):

#  V[k]=VG*eV2J*(k-iniciocampo)/(iniciopotencial-iniciocampo)
#for k in range(iniciopotencial+int(12e-9/del_x),fincampo+1):

#  V[k]=VGxeV2J*(k-fincampo)/(iniciopotencial+int (12e-9/del_x)-fincampo)

#Descomentar si el potencial del transistor se suavizar’a
for k in range(1,Nx+1):

V[k]=VG*eV2J*(1/(1+((k-int (76e-9/del_x))/20.0) **10)**.5)

#Definici’on del campo el’ectrico o decaimiento potencial
for k in range(iniciocampo,fincampo) :

V[k]=V[k]-(VD/(fincampo-iniciocampo))*(k-iniciocampo)*eV2J
for k in range(fincampo,Nx+1):

V[k]=V[k]-VDxeV2J
#Graficar perfil de potencial V

V_xgraf=np.arange(1,Nx,1)

V_ygraf=V[V_xgraf]
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plt.plot(V_xgraf*Dx,V_ygraf*J2eV,label =’’)
plt.ylabel(’eV’)
plt.xlabel(’nm’)

plt.savefig(’ViD.eps’, format=’eps’)

#Reiniciar y normalizar valores de psi
ptot=0
for k in range(1,Nx+1):
prllk]=np.exp (-1*((k-nc)/sigma)**2)*np.cos(2*np.pi*(k-nc)/lambd)
pim[k]=np.exp (-1*((k-nc)/sigma)**2)*np.sin(2*np.pi*(k-nc)/lambd)
for k in range(1,Nx+1):
prl[k]=prl[k]/pnorm
pim[k]=pim[k]/pnorm

#Ciclo temporal de salida con cambios de V y ra
for m in range(O,n_step): #Pasos 1 a n_step
#Ciclo para calcular la parte real de psi
for n in range(2,Nx): #Va de 2 a Nx-1
deltar=prl[n-1]-2*prl[n]+prl[n+1]
deltai=pim[n-1]-2*pim[n]+pim[n+1]
prl_n[n]=prl[n]-ra[n]*(gamr[n]*deltai+gami[n]*deltar)
+(dt/hbar) *V [n]*pim[n]
#Ciclo para actualizar la parte real de psi
for n in range(2,Nx):
prlnl=prl_n[n]
#Ciclo para calcular la parte imaginaria de psi
for n in range(2,Nx): #Va de 2 a Nx-1
deltar=prl[n-1]-2x*prl[n]+prl[n+1]
deltai=pim[n-1]-2*pim[n]+pim[n+1]
pim_n[n]=pim[n]+ra[n]*(gamr [n]*deltar-gami[n]*deltai)

-(dt/hbar) *V [n] *prl [n]
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#Ciclo para actualizar la parte imaginaria de psi
for n in range(2,Nx):
pim[n]=pim_n[n]
#Guardar datos para el monitoreo
prl_out [m]=prl[posicion_out]

pim_out [m]=pim[posicion_out]

#Graficar monitoreo de salida
xgraf=np.arange(0,n_step,1)

yreal=prl_out [xgraf]

yimag=pim_out [xgraf]

plt.plot(xgraf*dt*lel2,yreal,label =’$\psi_{reallt$’)
plt.plot(xgraf*dt*lel2,yimag,’--’,label="$\psi_{imag}t$’)
plt.ylabel(’’)

plt.xlabel(’ps’)

plt.x1im(0, (n_stepxdt*1lel2))

plt.legend(loc=1)

plt.savefig(’psi_out.eps’, format=’eps’)

#C’alculo de la energ’ia de salida con FFT
data_out=prl_out

fft_out = fft(data_out)
lenx=fft_out.shape[0]

magnitud_out= [np.sqrt(i.real**2 + i.imag+**2)/len(fft_out) for i in fft_out]

#Modificar escala de energ’ia de salida por voltaje de drenado
escala_e=np.zeros(n_step+1)

energia=np.zeros(n_step+1)

V_out=V[posicion_out]

for i in np.arange(l,n_step):

energial[i]=i*hbar*2*np.pi/(dt*n_step)
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escala_e[i]l=np.sqrt((energiali]-V_out)/energiali])

escala_e[0]=1

#Definir energ’ias y transmisi’on debidas al reescalamiento
E_in=[magnitud_in[i] for i in np.arange(0,n_step)]
E_out=[magnitud_out[i]*np.sqrt(escala_e[i]) for i in np.arange(0,n_step)]
trans=[(magnitud_out[i] /magnitud_in[i])**2*escala_e[i]

for i in np.arange(0,len(magnitud_in))]

#Graficar monitoreos de entrada y salida en el dominio de frecuencias
Egraf=np.arange(0,n_step)

plt.plot (Egraf*J2eVxhbar*2*np.pi/(dt*n_step) ,E_in,’--’,label=’"Entrada’)
plt.plot (Egraf*J2eVxhbar*2*np.pi/(dt*n_step) ,E_out,label=’Salida’)
plt.x1im(0, .6)

plt.legend(loc=1)

plt.ylabel(’Unidades arbitrarias’)

plt.xlabel (CE (eV)’)

plt.savefig(’transformada.eps’, format=’eps’)

#Graficar transmisi’on

plt.plot (Egraf*J2eVxhbar*2*np.pi/(dt*n_step),trans,label=’trans’)
plt.x1im(0,0.6)

plt.ylim(.0,1.01)

plt.xlabel(’eV’)

plt.savefig(’TM.eps’, format=’eps’)

#Graficar avance de la onda en el espacio
xgrafica=np.arange(1,Nx,1)

yreal=prl [xgrafica]

yimag=pim[xgrafical

plt.plot(xgrafica*Dx,yreal,label =’$\psi_{reall}$’)
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plt.plot(xgrafica*Dx,yimag,’--’,label="$\psi_{imag}$’)
plt.ylabel(’?)

plt.xlabel(’nm’)

plt.ylim(-0.15,0.15)

plt.x1im(0, (L/1e-9))

plt.legend(loc=1)

plt.savefig(’1D.eps’, format=’eps’)

#Calcular la corriente I y conductancia G
energial[0]=0
E_f=0.35*%eV2J #Energ’ia de Fermi
#Funci’on de Fermi 1
f1=[1/(1+np.exp((energial[i]-E_£f)/(0.0259%eV2J)))
for i in np.arange(0,n_step)]
#Funci’on de Fermi 1
f2=[1/(1+np.exp((energial[i]l-(E_f-ecoul*VD))/(0.0259%eV2J)))
for i in np.arange(0,n_step)]
#Funci’on para calcular I
I_funcion=[trans[i]*(f1[i]-f2[i]) for i in np.arange(O,n_step)]
from scipy import integrate
x=np.arange(0,n_step)
I=(ecoul/(dt*n_step))*integrate.simps(I_funcion,x)
print (’I={} \uO3BC A si se integra con comando’.format(I*1e6))
Corriente=0
for i in range (O,n_step):
Corriente+=I_funcion[i]
Corriente=Corrientexecoul/(dt*n_step)
print (’I={} \uO3BC A si se integra con ciclo’.format(Corrientex*1e6))
G=I/VD
print (’G={} \uO3BC S con I1’.format(G*le6))

G=Corriente/VD
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print (’G={} \uO3BC S con I2’.format(G*1le6))

#Graficar funciones de Fermi y corriente

plt.plot(Egraf*J2eVxhbar*2*np.pi/(dt*n_step) ,fl,label="f1’)

plt.plot (Egraf*J2eVxhbar*2*np.pi/(dt*n_step) ,f2,’--’,label="f2")

plt.fill_between(Egraf*J2eV+hbar*2+*np.pi/(dt*n_step),0,I_funcion,
color="g’,label="1")

plt.x1im(0,0.6)

plt.ylim(.0,1.01)

plt.legend(loc=1)

plt.savefig(’Fermi.eps’, format=’eps’)

#Calcular valores esperados

#C’alculo de energ’ia cin’etica

ke=0

for k in range(2,Nx): #Va de 2 a Nx-1
ke+=prl [k] * (prl[k+1]-2*prl [k]+prl [k-1])
+pim[k]* (pim[k+1]-2*pim[k]+pim[k-1])

KE=-J2eV* ((hbar/del_x)**2/(2xmelec))*ke

print ("’KE={} eV’.format (KE))

pe=0

proba=0

for k in range(1,Nx+1): #Va de 1 a Nx
pet+=(prl[k]**2+pim[k]**2)*V [k]
proba+=prl [k]**2+pim[k]**2 #Calcula la probabilidad

print (’Probabilidad={}’.format (proba))

PE=pexJ2eV

print (’PE={} eV’.format(PE))

Etot=KE+PE

print (’Energia total={} eV’.format(Etot))

66



#C’alculo de la Transformada Fourier iterada
E_eV=0.6 #Energ’ia final en eV para el ciclo
E=E_eVxeV2J
dE=0.001*eV2J #Paso de energ’ia
E_step=int (E/dE) #N’umero de pasos energ’eticos
trans=np.zeros(E_step+1)
E_in=np.zeros(E_step+1)
E_out=np.zeros(E_step+1)
for e in range (0,E_step+1):

Sum_in_r=0

Sum_in_i=0

Sum_out_r=0

Sum_out_i=0

for k¥ in range(O,n_step): #Sumatorias en el tiempo

Sum_in_r+=prl_in[k]*np.cos (exdE*(k+1)*dt/hbar)
-pim_in[k]*np.sin(e*xdEx(k+1)*dt/hbar)
Sum_in_i+=prl_in[k]*np.sin(e*xdE*(k+1)*dt/hbar)
+pim_in[k]*np.cos (e*xdE* (k+1)*dt/hbar)
Sum_out_r+=prl_out [k]*np.cos(exdE* (k+1)*dt/hbar)
-pim_out [k] *np.sin(exdEx(k+1)*dt/hbar)
Sum_out_i+=prl_out [k]*np.sin(exdEx(k+1)*dt/hbar)

+pim_out [k] *np. cos (exdEx* (k+1) *dt/hbar)

E_in[e]=Sum_in_r**2+Sum_in_1i**2

E_out [e]=Sum_out_r**2+Sum_out_1i**2

#Reescalamiento de E_out iterada
escala=np.zeros(E_step+1)
energia=np.zeros(E_step+1)

for e in range (1,E_step+1):

energiale]=ex*dE
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escalale]l=np.sqrt((energiale]-V[posicion_out])/energiale])

trans[e]=E_out [e] *escalale] /E_in[e]

escalal0]=1
trans[0]=E_out [0] /E_in[0]

#Graficar TM con FT iterada
xgraf_e=np.arange(0,E_step+1,1)
y_trans=trans[xgraf_e]

plt.plot (xgraf_exdExJ2eV,y_trans,label=’trans’)
plt.ylim(0,1.03)

plt.ylabel (’TM’)

plt.xlabel (CE (eV)’)

plt.savefig(’TM2.eps’, format=’eps’)

#Calcular la corriente I y conductancia G con FT iterada
E_£=0.35%eV2]
f1=[1/(1+np.exp((energial[il-E_£)/(0.0259%eV2J)))

for i in np.arange(0,E_step+1)]
£2=[1/(1+np.exp((energiali]-(E_f-ecoul*VD))/(0.0259%eV2J)))

for i in np.arange(0,E_step+1)]

I_funcion=[trans[i]*(f1[i]-f2[i]) for i in np.arange(0,E_step+1)]
from scipy import integrate
x=np.arange(0,E_step+1)
I=(ecoul*dE/ (hbar*2*np.pi))*integrate.simps(I_funcion,x)
print (’I3={} \uO3BC A si se integra con comando’.format(Ix1e6))
Corriente=0
for i in range (0,E_step+1):

Corriente+=I_funcion[i]
Corriente=Corriente*ecoul*dE/ (hbar*2*np.pi)

print (*’I4={} \uO3BC A si se integra con ciclo’.format(Corrientex*1e6))
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G=I/VD

print (’G={} \uO3BC S con I3’.format(G*x1le6))

G=Corriente/VD

print (’G={} \uO3BC S con I4’.format(G*1le6))

.2. Programa en forma serial en C++

//Programa serial unidimensional en C++

#include "../common/book.h"

#include <math.h> //Funciones cos y sin en kernel

#include <cuda_runtime.h> //Para los cuda Events

//----Definir unidades fijas---------------—--————

#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define
#define

#define

L 120e-9

del_x 0.4e-9

m0 9.1e-31

meff 0.067 //Masa efectiva del GaAs

meffpozo 0.088 //Masa efectiva del Al.3Ga.T7As
ecoul 1.6e-19 //Carga del electr’on en Coulomb
epsz 8.85e-19 //Dielectric del espacio libre
eV2J 1.6e-19 //Factor de conversi’on de energ’ia
hbar 1.054e-34

E_inicial 0.204 //Energ’ia aproximada del pulso inicial en eV.
VG 0.3 //Voltaje de compuerta en eV

VD 0.1 //Voltaje de drenado en eV o V/C
ener_fermi 0.35 //Energ’ia de Fermi en eV

picoseg 3

int main( void ) {

float pi;

pi=atan(1)*4;
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int Nx, nc, lambd;

Nx=round(L/del_x) ;

printf ("Nx=%d \n", Nx);

nc=int (Nx*40/120) ;

float melec,J2eV, sigma, dt, KE, PE, E_total, proba;
melec=mO*meff;

J2eV=1/eV27J;

lambd=round (hbar*2*pi/(pow(E_inicial*eV2J*2*melec,0.5)*del_x));
sigma=float (lambd) ;

dt=2#*melec*pow(del_x,2)/(8+*hbar);

int n_step;
n_step=int(picoseg/(dt*1el2));
printf ("n_step=d \n", n_step);
float *prl=new float[Nx*1];
float *pim=new float [Nx*1];
float *prl_n=new float [Nx*1];
float *pim_n=new float [Nx*1];
float *V=new float[Nx*1];
float *ra=new float [Nx*1];
float *gamr=new float[Nx*1],*gami=new float[Nx*1];
float ptot,ptot2, factor_norm;
float *d_prl,*d_pim,*d_prl_n,*d_pim_n,*d_V, *d_ra;//*d_ptot;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
V[i] =0.0;
ral[i] =0.125;

int iniciopotencial, iniciocampo, fincampo;
iniciopotencial=round(70e-9/del_x); //Inicio potencial en 70 nm

iniciocampo=round(60e-9/del_x);
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fincampo=round(90e-9/del_x) ;

//Se a’nade a la f’ormula i+l en vez de i para que recorra el ’indice
ptot=0.0;
for (int i=0; i<(Nx); i++) A

prl[i] = exp(-pow((i-nc+1)/sigma,2))*cos(2*pi*(i-nc+1)/lambd);

pim[i] = exp(-pow((i-nc+1)/sigma,2))*sin(2*pi*(i-nc+1)/lambd);

ptot+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);

+
factor_norm=pow(ptot, .5);
[/—========= Fin Inicio pulso-----------
//—======= Normalizaci’on del pulso--————-—————————=—--—-
ptot2=0.0;

for (int i=0; i<Nx; i++) {
prllil=prl[i]/factor_norm;
pim[il=pim[i]/factor_norm;

ptot2+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);

+
printf("Psi~2 inicial=%f \n", ptot2);
/)= Fin normalizaci’on del pulso——----------
/)= Determinaci’on stretching coordinate------------—---——--—-

//Los ’indices se recorren 1 unidad de partici’on
//Valores de sigmaO e inicio pml
int npml;
float sigmaO,sigmapml;
sigmapml=0.0;
npml=int (20e-9/del_x); //Equivalente a 20 nm y 50 particiones.

sigma0=0.0005;
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for (int i=0; i<Nx; i++) {
if (i< npml){ //Celdas de 0 a 49
sigmapml=sigmaO*powf (i-npml,2);
gamr [i]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [1]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}
else if (i<Nx && i>(Nx-npml-1)) {
sigmapml=sigmaO*powf (i+1-(Nx-npml),2);
gamr [i]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami[i]=-(2*(sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}
else {
gamr[i]=1.0;
gami[i]=0.0;

int posicion_in, posicion_out;
posicion_in=int (95e-9/del_x) ;

posicion_out=int (95e-9/del_x);
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float *prl_in=new float[n_step],*pim_in=new float[n_step],

*prl_out=new float[n_step], *pim_out=new float[n_step];

[/—=—=——————= Fin Determinaci’on celdas de monitoreo—----------------
//—======== Ciclo temporal sin barreras—-----------——-—————————————————
//-=—==———= Empezar a contar el tiempo de c’omputo—-------------

cudaEvent_t inicio_ciclo, fin_ciclo;

HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &inicio_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &fin_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( inicio_ciclo, 0 ) );

int paso;

for (int t=0;t<n_step;t++){ //Pasos de 1 a n_step

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
prl_n[i]=prl[il-rali]l*(gamr [i]*(pim[i-1]-2*pim[i]+pim[i+1])
+gami [1]*(prl[i-1]-2*prl[i]+prl[i+1]))+(dt/hbar)*V [i]*pim[i];
}

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
prl[il=prl_nl[il;
}

prl_in[t]=prl[posicion_in];
for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
pim_n[i]=pim[il+rali]l*(gamr [i]*(prl[i-1]-2*prl[i]+prl[i+1])
-gami [i]*(pim[i-1]-2*pim[i]l+pim[i+1]))-(dt/hbar)*V[i]l*prl[i];

3

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
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pim[il=pim_n[i];
}

pim_in[t]=pim[posicion_in];

HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( fin_ciclo, 0 ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventSynchronize( fin_ciclo ) );

float elapsedTime;

HANDLE_ERROR (cudaEventElapsedTime (&elapsedTime,inicio_ciclo,fin_ciclo));
printf( "Tiempo de c’omputo ciclo_in: %3.2f ms\n", elapsedTime );
HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( inicio_ciclo ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( fin_ciclo ) );

//—====—= Barrera simple---------- //Va de 70 a 82 nm.
// for(int i=iniciopotencial-1;i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
// V[i] =VG*eV2J;
//  ral[il=(0.5%hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
/] X

//  for (int i=(iniciopotencial-1+round(10e-9/del_x));

// i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
// V[i] =VG*eV2J;
// ra[i]=(0.5*hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
//%}
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//----Triple barrera------------
//  for (int i=(iniciopotencial-1+int(20e-9/del_x));
// i<(iniciopotencial+int(22e-9/del_x)); i++) {
// V[i] =VG*eV2J;
//  ral[il=(0.5%hbarx*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));

//}
//----Potencial en rampa-------
// for (int i=(iniciocampo-1); i<iniciopotencial; i++) {
// V[i]=VG*eV2J*(i+1-iniciocampo)/(iniciopotencial-iniciocampo) ;
//}

//for(int i=iniciopotencial-1;i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
//  VI[i] =VGx*eV2J;
//ralil=(0.5%hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
//%}
//for (int i=(iniciopotencial-1+round(12e-9/del_x)); i<fincampo; i++) {

//V[i]=VG*eV2J* (i+1-fincampo)/(iniciopotencial+round(12e-9/del_x)-fincampo) ;
//}

//----Potencial suavizado------

for(int i=iniciopotencial-1;i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
ra[i]=(0.5*hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));

}

for (int i=0; i<Nx; i++) {

V[i]=VG*eV2J*(1/pow(1+pow((i+1-round(76e-9/del_x))/20.0,10),0.5));

//---—-Campo el’ectrico----------
for (int i=(iniciocampo-1); i<(fincampo-1); i++) {

V[i] =V[i]- (VD/(fincampo-iniciocampo))*(i+1-iniciocampo)*eV2J;
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for (int i=(fincampo-1); i<Nx; i++) {

V[i] =V[i]- VDxeV2J;

for (int i=0; i<(Nx); i++) <

prl[i] exp (-pow((i-nc+1)/sigma,2))*cos(2*pi*(i-nc+1)/lambd) /factor_norm;

pim[i] = exp(-pow((i-nc+1)/sigma,2))*sin(2*pi*(i-nc+1)/lambd)/factor_norm;

for (int t=0;t<n_step;t++){ //Pasos de 1 a n_step
for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
prl_n[il=prl[il-rali]l*(gamr[i]*(pim[i-1]-2*pim[i]+pim[i+1])
+gami [i]* (prl[i-1]-2*prl[i]+prl[i+1]))+(dt/hbar)*V[i]*pim[i];

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {

prl[il=prl_n[i];

prl_out [t]=prl[posicion_out];

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {

pim_n[i]=pim[i]+rali]l*(gamr [i]*(prl[i-1]-2*prl[i]+prl[i+1])

-gami [1]*(pim[i-1]-2*pim[i]+pim[i+1]))-(dt/hbar)*V [i]*prl[i];

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
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pim[il=pim_n[i];
}

pim_out [t]=pim[posicion_out];

b
/)= Fin ciclo temporal con barreras de potencial---------------
e Transformada de Fourier de los monitores espaciales——---——-----

float Ef_step_eV, Ef_step_J, dE;

int E_step;

Ef_step_eV=0.6; //Energ’ia final de la FT
Ef_step_J=Ef_step_eV*eV2]J;

//dE=0.0001*Ef _step_J; //Paso energ’etico
E_step=int (600) ;
//E_step=int (Ef _step_J/dE);
dE=Ef_step_J/E_step;

printf ("pasos energeticos=%d\n", E_step);

float *E_in=new float[E_step+1l], *E_out=new float[E_step+1],
*trans=new float[E_step+1];

float sum_in_r, sum_in_i, sum_out_r, sum_out_i;

sum_in_r=0;

sum_in_1i=0;

sum_out_r=0;

sum_out_i=0;

if (n_step>0){ //Si no hay n_step no se calcula FT
for (int e=0; e<(E_step+l); e++){
sum_in_r=0;
sum_in_i=0;

sum_out_r=0;
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sum_out_i=0;

for (int k=0; k<n_step+l; k++) {
sum_in_r+=prl_in[k]*cos(e*xdEx* (k+1)*dt/hbar)
-pim_in[k]*sin(e*dEx*(k+1)*dt/hbar) ;
sum_in_i+=prl_in[k]*sin(e*dEx*(k+1)*dt/hbar)
+pim_in[k]*cos (e*xdEx* (k+1)*dt/hbar) ;
sum_out_r+=prl_out [k] *cos (exdE* (k+1)*dt/hbar)
-pim_out [k] *sin (exdEx* (k+1)*dt/hbar) ;
sum_out_i+=prl_out [k]*sin(e*dEx*(k+1)*dt/hbar)
+pim_out [k] *cos (exdEx* (k+1) *dt/hbar) ;
}
E_in[e]=pow(sum_in_r,2)+pow(sum_in_i,2);

E_out [e]=pow(sum_out_r,2)+pow(sum_out_i,2);

}
}
F e Fin Transformada de Fourier de los monitores espaciales———-
Y et C’alculo de Transmisi’on y reescalamiento por E_out-----------
//Empieza de e=1 para la escala
trans[0]=E_out [0]/E_in[0];
for (int e=1; e<E_step+l; e++) {
trans[e]=(E_out[e]/E_in[e]) *pow((e*dE-V[posicion_out])/(exdE),0.5);
}
/)= Fin c’alculo de Transmisi’on-------—--—-—————————~-
[/ Calcular funciones de Fermi----------—--—-—————-——-

float E_f, sumafuncionI, corriente, G;
float *fl=new float[E_step+1], *f2=new float[E_step+1],
xI_funcion=new float[E_step+1];

E_f=ener_fermix*xeV2J;
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sumafuncionI=0;

for (int e=0; e<E_step+l; e++) {
f1[e]=1/(1+exp((e*dE-E_f)/(0.0259%eV2J)));
f2[e]=1/(1+exp ((exdE- (E_f-ecoul*VD))/(0.0259%eV2J))) ;
I_funcion[e]=trans[e]*(f1[e]-f2[e]);

sumafuncionI+=I_funcionl[e];

corriente=sumafuncionI*dE*ecoul/ (hbar*2pi) ;

printf ("I=Yf microA\n", corrientex1e6);

G=corriente/VD;

printf ("G=%f microS\n", Gx1le6);

//----Fin cAjlculo ’area bajo la curva, I y G-—--
———————————————— Fin c’alculo de funciones de Fermi-———-—--—-----""""--
———————— C’alculo de valores esperados—-——————————————————————————————-
KE=0;

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
KE+=prl[il*(prl[i+1]-2*prl[il+prl[i-1])
+pim[i]*(pim[i+1]-2*pim[i]+pim[i-1]);

}

KE=-KE*J2eVxpow (hbar/del_x,2)/(2*melec) ;

PE=0.0;

proba=0.0;

E_total=0.0;

for (int i=0; i<Nx; i++) {

PE+=(pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2))*V[i];
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proba+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);
}
PE=PExJ2eV;
E_total=KE+PE;

//--Monitoreo de entrada--
FILE *archivol = fopen("psi_in.dat","w");
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf (archivol, "%f\n", prl_in[i] );
}
fprintf (archivol, "\n" );
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf (archivol, "%f\n", pim_in[i] );
+

fclose ( archivol );

//--Monitoreo de salida--

FILE *archivo2 = fopen("psi_out.dat","w");
for (int i=0; i<n_step; i++) {

fprintf (archivo2, "%f\n", prl_outl[i] );
}
fprintf (archivo2, "\n" );
for (int i=0; i<n_step; i++) {

fprintf (archivo2, "%f\n", pim_out[i] );

}

fclose ( archivo2 );

//--Malla--
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FILE *archivo3 = fopen("qgpsi.dat","w");

for (int i=0; i<Nx; i++) {
fprintf (archivo3, "%f", prll[il);
fprintf (archivo3, "\n" );

}

fprintf (archivo3, "\n" );

for (int i=0; i<Nx; i++) {
fprintf (archivo3, "%f", pim[i] );
fprintf (archivo3, "\n" );

}

fclose ( archivo3 );

printf ("KE=%f eV\n", KE*1);
printf ("PE=Yf eV\n", PEx1l);
printf ("E total=Jf eV\n", E_totalx*l);

printf ("Psi~2=Yf \n", probax*l);

delete[] prl;
delete[] pim;
delete[] V;
delete[] ra;
delete[] gamr;
delete[] gami;
delete[] prl_in;
delete[] pim_in;
delete[] prl_out;
delete[] pim_out;
cudaFree( d_prl );

cudaFree( d_pim );
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cudaFree( d_prl_in );
cudaFree( d_prl_out );
cudaFree( d_pim_in );
cudaFree( d_pim_out );
cudaFree( d_V );
cudaFree( d_ra );
cudaFree( d_gamr );
cudaFree( d_gami );
cudaFree( d_E_in );
cudaFree( d_E_out );

return O;

1.3. Programa paralelizado en CUDA

//Programa unidimensional paralelizado en CUDA C++
#include "../common/book.h"
#include <math.h>

#include <cuda_runtime.h>

//----Definir unidades fijas---------------—--————
#define L 120e-9

#define del_x 0.4e-9

#define mO 9.1e-31

#define meff 0.067 //Masa efectiva del GaAs

#define meffpozo 0.088 //Masa efectiva del Al.3Ga.7As
#define ecoul 1.6e-19 //Carga del electr’on en Coulomb
#define epsz 8.85e-19 //Dielectric del espacio libre
#define eV2J 1.6e-19 //Factor de conversi’on de energ’ia
#define hbar 1.054e-34

#define E_inicial 0.204 //Energ’ia aproximada del pulso inicial en eV.
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#define VG 0.3 //Voltaje de compuerta en eV
#define VD 0.1 //Voltaje de drenado en eV o V/C
#define ener_fermi 0.35 //Energ’ia de Fermi en eV

#define picoseg 3

__global__ void pulso_inicial (float *d_prl, float *d_pim,float sigma,
float pi, int lambd, float ptot, int nc, int Nx){

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIldx.x;

if (x< Nx) {

d_prl[x] = exp(-pow((x-nc+1)/sigma,2))*cos(2*pix(x-nc+1)/lambd) ;

d_pim[x] = exp(-pow((x-nc+1)/sigma,2))*sin(2*pi*(x-nc+1)/lambd) ;

__global__ void pulso_normal (float *d_prl, float *d_pim,
float factor_norm,int Nx){

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

if (x< Nx) {
d_prl[x]=d_prl[x]/factor_norm;

d_pim[x]=d_pim[x]/factor_norm;

__global__ void calculo_gamma (float *d_gamr, float *d_gami, int Nx,

float sigmaO, int npml) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

float sigmapml;
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if (x< npml){ //Celdas de 0 a 49
sigmapml=sigmaO*powf (x-npml,2) ;
d_gamr [x]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2) -pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
d_gami [x]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<Nx && x>(Nx-npml-1)) {
sigmapml=sigmaO*powf (x+1-(Nx-npml),2);
d_gamr [x]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
d_gami [x]=-(2*(sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))/
(pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<= (Nx-npml-1) && x>=npml) {
d_gamr [x]=1.0;
d_gami [x]=0.0;

__global__ void prl_nueva (float *d_prl, float *d_prl_n, float *d_pim,

int Nx, float dt,float *d_V, float*d_ra, float *d_gamr, float *d_gami){

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
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d_prl_n[x]=d_prl[x]-d_ral[x]*(d_gamr [x]*(d_pim[x-1]-2*d_pim[x]+d_pim[x+1])
+d_gami [x]*(d_prl[x-1]-2*d_prl[x]+d_prl[x+1]))+(dt/hbar)*d_V[x]*d_pim[x];
}

__global__ void prl_reescribir (float *d_prl, float *d_prl_n, int Nx,

float *d_prl_in, int posicion_in, int paso) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
d_prl[x]=d_prl_n[x];

}
d_prl_in[paso]=d_prl_n[posicion_in];
}
__global__ void prl_reescribir_out (float *d_prl, float *d_prl_n, int Nx,

float *d_prl_out, int posicion_out, int paso) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
d_prl[x]=d_prl_n[x];
}

d_prl_out [paso]=d_prl_n[posicion_out];

__global__ void pim_nueva (float *d_prl, float *d_pim, float *d_pim_n,int Nx,
float dt,float *d_V, float*d_ra, float *d_gamr, float *d_gami) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
d_pim_n[x]=d_pim[x]+d_ra[x]*(d_gamr [x]*(d_prl[x-1]-2*d_prl[x]+d_prl[x+1])
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-d_gami [x]*(d_pim[x-1]-2*d_pim[x]+d_pim[x+1]))-(dt/hbar)*d_V[x]*d_prl[x];
}

__global__ void pim_reescribir (float *d_pim,float *d_pim_n,int Nx,
float *d_pim_in, int posicion_in, int paso) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
d_pim[x]=d_pim_n[x];
}

d_pim_in[paso]=d_pim_n[posicion_in];

__global__ void pim_reescribir_out (float *d_pim,float *d_pim_n,int Nx,
float *d_pim_out, int posicion_out, int paso) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

if (x< (Nx-1) && x>0) {
d_pim[x]=d_pim_n[x];
}

d_pim_out [paso]l=d_pim_n[posicion_out];

__global__ void transformada_fourier (float *d_E_in, float *d_E_out,
int n_step, float dt, float *d_prl_out, float *d_pim_out,
float *d_prl_in, float *d_pim_in, float dE, int E_step) {

int e = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

float sum_in_r, sum_in_i, sum_out_r, sum_out_i;

if (e< (E_step+1)) {
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sum_in_r=0;
sum_in_i=0;
sum_out_r=0;

sum_out_i=0;

for (int k=0; k<n_step+l; k++) {
sum_in_r+=d_prl_in[k]*cos(e*xdE*(k+1)*dt/hbar)
-d_pim_in[k]*sin(e*dE*(k+1)*dt/hbar) ;
sum_in_i+=d_prl_in[k]*sin(e*dE*(k+1)*dt/hbar)
+d_pim_in[k]*cos (exdE* (k+1)*dt/hbar) ;
sum_out_r+=d_prl_out [k]*cos (exdEx (k+1)*dt/hbar)
-d_pim_out [k] *sin(e*dE* (k+1)*dt/hbar) ;
sum_out_i+=d_prl_out [k]*sin(exdEx (k+1)*dt/hbar)
+d_pim_out [k] *cos (e*xdEx* (k+1)*dt/hbar) ;
}
d_E_in[e]=pow(sum_in_r,2)+pow(sum_in_i,?2);

d_E_out [e]=pow(sum_out_r,2)+pow(sum_out_i,2);

}
[/ Fin de definiciones de los kernels-———————-————-
//-==—=—==== Inicio del programa--------------

int main( void ) {
float pi;
pi=atan(1)*4;
int Nx, nc, lambd;
Nx=round(L/del_x);
printf ("Nx=%d \n", Nx);
nc=int (Nx*40/120) ;
float melec,J2eV, sigma, dt, KE, PE, E_total, proba;

melec=mO*meff;
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J2eV=1/eV2J;

lambd=round (hbar*2*pi/(pow(E_inicial*eV2J*2*melec,0.5)*del_x));
sigma=float (lambd) ;

dt=2*melec*pow(del_x,2)/(8*hbar) ;

int n_step;
n_step=int(picoseg/(dt*1el2));
printf("n_step=d \n", n_step);
float *prl=new float[Nx*1];
float *pim=new float [Nx*1];
float *V=new float[Nx*1];
float *ra=new float[Nxx1];
float *gamr=new float[Nx*1],*gami=new float [Nx*1];
float ptot,ptot2, factor_norm;
float *d_prl,*d_pim,*d_prl_n,*d_pim_n,*d_V, *d_ra;//*d_ptot;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
V[i] =0.0;
ral[i] =0.125;

int iniciopotencial, iniciocampo, fincampo;
iniciopotencial=round(70e-9/del_x);
iniciocampo=round(60e-9/del_x);

fincampo=round(90e-9/del_x) ;

//Definir tama’no de la malla
dim3 grid(512,1,1);
dim3 block(128,1,1);

//Fin definici’on tama’no de la malla
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cudaMalloc( (void**)&d_prl, Nx * sizeof (float) );

cudaMalloc( (void**)&d_pim, Nx * sizeof(float) );

pulso_inicial<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim, sigma, pi, lambd, ptot, nc, Nx);
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

ptot=0.0;
for (int i=0; i<(Nx); i++) {

ptot+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);

factor_norm=pow(ptot, .5);

cudaMalloc( (void**)&d_V, Nx * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_ra, Nx * sizeof(float) );

pulso_normal<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim,factor_norm,Nx);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
//Verificar normalizaci’on
ptot2=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
ptot2+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);
}

printf ("ptot=%f \n", ptot2);
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int npml;

float sigmaO;

float *d_gamr,*d_gami;

npml=int (20e-9/del_x); //Equivalente a 20 nm y 50 particiones.
sigma0=0.0005;

cudaMalloc( (void#*)&d_gamr, Nx * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_gami, Nx * sizeof(float) );

calculo_gamma<<<grid,block>>>(d_gamr, d_gami, Nx, sigmaO, npml);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (gamr ,d_gamr ,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (gami,d_gami,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

int posicion_in, posicion_out;
posicion_in=int (95e-9/del_x) ;

posicion_out=int (95e-9/del_x);

float *prl_in=new float[n_step],*pim_in=new float[n_step],
*xprl_out=new float[n_step], *pim_out=new float[n_step];

float *d_prl_in, *d_pim_in, *d_prl_out, *d_pim_out;

cudaMalloc( (void**)&d_prl_in, n_step * sizeof(float) );
cudaMalloc( (void**)&d_pim_in, n_step * sizeof (float) );
cudaMalloc( (void**)&d_prl_out, n_step * sizeof(float)

cudaMalloc( (void**)&d_pim_out, n_step * sizeof (float)
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HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_V,V,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_ra,ra,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_gamr , gamr ,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_gami,gami,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;

cudaMalloc( (void**)&d_prl_n, Nx * sizeof(float) );
cudaMalloc( (void#*)&d_pim_n, Nx * sizeof (float) );
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_prl,prl,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice) ) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_pim,pim,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;

cudaEvent_t inicio_ciclo, fin_ciclo;

HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &inicio_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &fin_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( inicio_ciclo, 0 ) );

int paso;
for (int t=0;t<n_step;t++){ //Pasos de 1 a n_step

paso=t;

prl_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, d_pim, Nx, dt,
d_V, d_ra, d_gamr, d_gami);
prl_reescribir<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, Nx, d_prl_in,
posicion_in, paso);
pim_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_pim_n, Nx, dt,
d_V, d_ra, d_gamr, d_gami);
pim_reescribir<<<grid,block>>>(d_pim, d_pim_n, Nx, d_pim_in,

posicion_in, paso);
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HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( fin_ciclo, 0 ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventSynchronize( fin_ciclo ) );

float elapsedTime;

HANDLE_ERROR (cudaEventElapsedTime (&elapsedTime,inicio_ciclo,fin_ciclo));

printf ("Tiempo de c’omputo ciclo_in: %3.2f ms\n", elapsedTime );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( inicio_ciclo ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( fin_ciclo ) );

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl_in,d_prl_in,n_step*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim_in,d_pim_in,n_step*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

//—==—=== Fin ciclo temporal sin barreras------------———————————————————————
[/—==—==—==== Definir zona del potencial----———-————————————————————————— o
//==—===== Barrera simple---------- //Va de 70 a 82 nm.

//for(int i=iniciopotencial-1;i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
//VI[i] =VG*eV2J;
//rali]l=(0.5%hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
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/7%

// for (int i=(iniciopotencial-1+round(10e-9/del_x));
// i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
/7 VI[i] =VGxeV2J;
//ralil=(0.5%hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
//}

//----Triple barrera------------
// for (int i=(iniciopotencial-1+int(20e-9/del_x));
// i<(iniciopotencial+int(22e-9/del_x));i++){

// V[i] =VGxeV2J;

//rali]l=(0.5*hbar*dt)/ (mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
//

//----Potencial en rampa-------
// for (int i=(iniciocampo-1); i<iniciopotencial; i++) {
//  V[i]=VG*eV2J*(i+1-iniciocampo)/(iniciopotencial-iniciocampo) ;
//}
//for (int i=iniciopotencial-1; i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x)); i++){
// VIi] =VGxeV2J;
//rali]=(0.5*hbarx*dt)/ (mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
7a;
//for (int i=(iniciopotencial-1+round(12e-9/del_x)); i<fincampo; i++) {
//  V[i]=VG*eV2J*(i+1-fincampo)/(iniciopotencial+round(12e-9/del_x)-fincampo) ;
//}

//---—-Potencial suavizado-—----

//Punto medio debe ser flotante por si se encuentra entre celdas

for (int i=iniciopotencial-1; i<(iniciopotencial+round(12e-9/del_x));i++){
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ral[i]=(0.5*hbar*dt)/(mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
+

for (int i=0; i<Nx; i++) {

V[i]=VG*eV2J*(1/pow(1+pow((i+1-round(76e-9/del_x))/20.0,10),0.5));

//----Campo el’ectrico----------
for (int i=(iniciocampo-1); i<(fincampo-1); i++) {
V[i] =V[i]- (VD/(fincampo-iniciocampo))*(i+l-iniciocampo)*eV2J;
}
for (int i=(fincampo-1); i<Nx; i++) {

V[i] =V[i]- VD*eV2J;

pulso_inicial<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim, sigma, pi, lambd, ptot, nc, Nx);

pulso_normal<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim,factor_norm,Nx);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_V,V,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_ra,ra,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyHostToDevice)) ;

for (int t=0;t<n_step;t++){ //Pasos de 1 a n_step

paso=t;

prl_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, d_pim, Nx, dt, d_V,
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d_ra, d_gamr, d_gami);
prl_reescribir_out<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, Nx, d_prl_out,

posicion_out, paso);
pim_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_pim_n, Nx, dt, d_V,

d_ra, d_gamr, d_gami);
pim_reescribir_out<<<grid,block>>>(d_pim, d_pim_n, Nx, d_pim_out,

posicion_out, paso);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl_out,d_prl_out,n_step*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim_out,d_pim_out,n_step*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

float Ef_step_eV, Ef_step_J, dE;

int E_step;

Ef_step_eV=0.6; //Energ’ia final de la FT
Ef_step_J=Ef_step_eV*eV2J;

E_step=int(600); //N’umero de pasos energ’eticos
dE=Ef_step_J/E_step;

printf ("pasos energeticos=%d\n", E_step);
float *E_in=new float[E_step+1], *E_out=new float[E_step+1],
*trans=new float[E_step+1];

float *d_E_in, *d_E_out;

cudaMalloc( (void**)&d_E_in, (E_step+l) * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_E_out, (E_step+1l) * sizeof(float) );
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//-—--Definir grid y block por c’alculo FT-——-——---—-
dim3 malla(32,1,1);
dim3 bloque(320,1,1);

//----Fin definici’on nueva grid y block por FT-----

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_prl_in,prl_in,n_step*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_pim_in,pim_in,n_step*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_prl_out,prl_out,n_step*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_pim_out,pim_out,n_step*sizeof (float),

cudaMemcpyHostToDevice)) ;

if (n_step>0){
transformada_fourier<<<malla,bloque>>>(d_E_in, d_E_out, n_step, dt,

d_prl_out, d_pim_out, d_prl_in, d_pim_in, dE, E_step);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy(E_in,d_E_in, (E_step+1)*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (E_out ,d_E_out, (E_step+1)*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

//Empieza de e=1 para la escala
trans [0]=E_out [0]/E_in[0] ;
for (int e=1; e<E_step+l; e++) {

trans[e]=(E_out[e] /E_in[e]) *pow((e*xdE-V[posicion_out])/(e*dE),0.5);
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float E_f, sumafuncionI, corriente, G;
float *fl=new float[E_step+l], *f2=new float[E_step+1],
*I_funcion=new float[E_step+1];

E_f=ener_fermix*xeV2J;

sumafuncionI=0;

for (int e=0; e<E_step+l; e++) {
f1[e]=1/(1+exp((exdE-E_f)/(0.0259%eV2J)));
f2[e]=1/(1+exp((e*dE-(E_f-ecoul*VD))/(0.0259%eV2J)));
I_funcionl[e]l=trans[el*(fi[e]l-f2[e]);

sumafuncionI+=I_funcionl[e];

corriente=sumafuncionI*dE*ecoul/ (hbar*2+*pi) ;

printf ("I=Yf microA\n", corrientex*le6);
G=corriente/VD;

printf ("G=Yf microS\n", G*1le6);

//----Fin c’alculo ’area bajo la curva, I y G----

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*sizeof (float) ,cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
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KE=0;

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
KE+=prl[i]*(prl[i+1]-2*prl[i]+prl[i-1])
+pim[i]*(pim[i+1]-2*pim[i]+pim[i-1]);

}

KE=-KEx*J2eV*pow(hbar/del_x,2)/(2*melec) ;

PE=0.0;

proba=0.0;

E_total=0.0;

for (int i=0; i<Nx; i++) {
PE+=(pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2))*V[i];
probat+=pow(prl[i],2)+pow(pim[i],2);

}

PE=PE*xJ2eV;

E_total=KE+PE;

//--Monitoreo de entrada--
FILE *archivol = fopen("psi_in.dat","w");
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf (archivol, "%f\n", prl_in[i] );
}
fprintf (archivol, "\n" );
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf(archivol, "%f\n", pim_in[i] );
}

fclose ( archivol );

//--Monitoreo de salida--
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FILE *archivo2 = fopen("psi_out.dat","w");
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf (archivo2, "%f\n", prl_out([i] );
}
fprintf (archivo2, "\n" );
for (int i=0; i<n_step; i++) {
fprintf (archivo2, "%f\n", pim_out[i] );
}

fclose ( archivo2 );

//--Malla--
FILE *archivo3 = fopen("qpsi.dat","w");

for (int i=0; i<Nx; i++) {
fprintf (archivo3, "%f", prll[il);
fprintf (archivo3, "\n" );

}

fprintf (archivo3, "\n" );

for (int i=0; i<Nx; i++) {
fprintf (archivo3, "%f", pim[i] );
fprintf (archivo3, "\n" );

}

fclose ( archivo3 );

printf ("KE=Y%f eV\n", KEx1);
printf ("PE=}%f eV\n", PEx*1);
printf ("E total=Jf eV\n", E_totalx*l);

printf ("Psi~2=Yf \n", probaxl);

delete[] prl;
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cudaFree(
cudaFree(
cudaFree(
cudaFree(
cudaFree(

return O;

pim;

Vs

ra;
gamr;
gami,;
prl_in;
pim_in;
prl_out;

pim_out;

d_prl );

d_pim );

d_prl_in );
d_prl_out );
d_pim_in );

d_pim_out );

d_V );
d_ra );
d_gamr );
d_gami );
d_E_in );
d_E_out );
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Apéndice Il
Codigos bidimensionales

Los siguientes cddigos se utilizaron para obtener las figuras y calculos de la
programacion en una dimension de la seccion 5.1. El primer cédigo esta escrito en
lenguaje Python de forma serial, el segundo codigo esta escrito en forma serial para
C++ y finalmente el tercer cédigo esta escrito en forma paralelizada para CUDA C++.
Las figuras son realizadas con la herramienta de Matplotlib de Python especificada en
el codigo, aunque son coherentes a las impresiones de datos de los cédigos en C++ y
CUDA. Para obtener visualizaciones en el tiempo se imprimieron archivos tipo vtk para

realizar videos mediante ParaView.

II.L1. Programa 2D en forma serial en Python

Al igual que en el cddigo en una dimension, algunas operaciones se parten para que
sean legibles en el ancho de la pagina, aunque esto se debe evitar porque el lenguaje lo

interpreta como una nueva instruccion.

#Programa para simular la absorci’on de un pulso gaussiano en 2D
import numpy as np
from matplotlib import pyplot as plt

% matplotlib inline

#Definici’on de unidades fijas

L=120e-9 #Longitud de la malla en metros
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del_x=.4e-9 #Tama’no de la celda

Nx=int (L/del_x)+1 #N’umero de puntos en la partici’on
Ny=Nx #Sistema cuadrado

hbar=1.054E-34

m0=9.1E-31 #Masa del electr’on en un espacio libre
meff=0.067 #Masa efectiva del GaAs

melec=mO*meff #Masa del electr’on

ecoul=1.6e-19 #Carga del electr’on

epsz=8.85e-9 #Dielectric del espacio libre
eV2J=1.6e-19 #Factor de conversi’on de energ’ia
J2eV=1/eV2J

dt=2*melec*del_x**2/(8*hbar) #Paso tiempo considerando que del_x=del_y
ra=np.zeros ((Nx+1,Ny+1))

Dx=del_x*1e9 #Tama’no de la celda en nm
ra.fill((.5*hbar/melec)*(dt/del_x**2)) #ra=0,125

V=np.zeros ((Nx+1,Ny+1))

#Calcular longitud de onda para pulso gaussiano
lamb=4.135e-15*eV2J/np.sqrt (0.05*%eV2J*2*melec) #m
lambd=round(lamb/del_x)

sigma=float (lambd)

nc_x=int (Nx/2) #Centro del pulso inicial en x

nc_y=int (Ny/2) #Centro del pulso inicial en y
prl=np.zeros((Nx+1,Ny+1)) #Parte real del estado variable

pim=np.zeros((Nx+1,Ny+1)) #Parte real del estado variable

#Ciclo para inicializar onda sinoidal.

ptot=0.0

for k in range(1,Ny+1): #Va de 1 a Ny
for j in range(1,Nx+1):

prl[k] [jl=np.exp(-(((k-nc_y)**2+(j-nc_x)**2)**.5/sigma) **2)
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*np.cos (2+np.pix ((k-nc_y)**2+(j-nc_x)**2)**.5/1lambd)
pim[k] [j1=np.exp(-(((k-nc_y)**2+(j-nc_x)**2)**x.5/sigma)**2)
*np.sin(2*np.pi* ((k-nc_y)**2+(j-nc_x)**2)**.5/lambd)

ptot+=prl[k] [jI**2+pim[k] [j]**2

pnorm=np.sqrt(ptot)

#Ciclo para normalizar.
ptot=0.0
for k in range(1,Ny+1): #Va de 1 a Ny
for j in range(1,Nx+1):
prl(k] [j1=prl[k] [j]/pnorm
pim[k] [jl=pim[k] [j]/pnorm
ptot+=prl[k] [jI**2+pim[k] [j]**2

print("Psi”2 inicial={} eV".format(ptot))

#Modificar tiempo
femtoseg=0 #0, 100, 250 fs

n_step=int (femtoseg/(dt*1el5))

#Indicar par’ametros para formar la PML
npml=50 #Equivale a 20 nm
sigma0=0.0005
gamr=np.zeros ((Nx+1,Ny+1))
gami=np.zeros ((Nx+1,Ny+1))
R=(1.0+1.0j)/np.sqrt(2.0) #E1 j indica n’umero complejo
for k in range(1,Ny+1): #Va de 1 a Ny
for j in range(1,Nx+1):
if k<npml+l and k<=j and k<=(Nx-j):

sigmapml=sigmaO* (k-1-npml) **2
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gamma=(1.0/(1.0+R*sigmapml) ) **2
gammar=gamma.real
gammai=gamma.imag

elif k>Ny-npml and k>=j and k>=(Ny-j):
sigmapml=sigmaOx* (k- (Ny-npml) ) **2
gamma=(1.0/(1.0+R*sigmapml) ) **2
gammar=gamma.real
gammai=gamma.imag

elif j>Nx-npml and k<=j and k>=(Ny-j):
sigmapml=sigmaO* (j- (Nx-npml))**2
gamma=(1.0/(1.0+R*sigmapml) ) **2
gammar=gamma.real
gammai=gamma.imag

elif j<npml+1 and k>=j and k<=(Ny-j):
sigmapml=sigmaO* (j-1-npml) **2
gamma=(1.0/(1.0+R*sigmapml) ) **2
gammar=gamma.real
gammai=gamma.imag

else:
gammar=1.0
gammai=0.0

gamr [k] [j]=gammar

gami [k] [j]=gammai

#Graficar valores de gamma compleja en 3D

from mpl_toolkits.mplot3d import Axes3D

x = np.linspace(0,120,301)

y = np.linspace(0,120,301)
X,Y = np.meshgrid(x,y)
fig = plt.figure()

ax = fig.gca(projection=’3d’)
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superficie=ax.plot_surface(X, Y, gamr ,rstride=1, cstride=1, cmap=plt.cm. jet,
linewidth=0, vmin=-0.25, vmax=1.0)

ax.set_x1im(0.4, 120)

ax.set_ylim(0.4, 120)

ax.set_zlim(-0.25, 1.0)

ax.set_xlabel(’nm’)

ax.set_ylabel(’nm’)

fig.colorbar(superficie, shrink=0.5)

plt.savefig(’gamr2D.eps’, format=’eps’)

fig = plt.figure(Q)

ax = fig.gca(projection=’3d’)

superficie=ax.plot_surface(X, Y, gami ,rstride=1, cstride=1, cmap=plt.cm. jet,
linewidth=0, vmin=-0.25, vmax=1.0)

ax.set_x1im(0.4, 120)

ax.set_ylim(0.4, 120)

ax.set_z1lim(-0.25, 0.2)

ax.set_xlabel(’nm’)

ax.set_ylabel(’nm’)

fig.colorbar(superficie, shrink=0.5)

plt.savefig(’gami2D.eps’, format=’eps’)

#Ciclo de tiempo. N’ucleo del FDTD.
prl_n=np.zeros((Nx+1,Ny+1))
pim_n=np.zeros ((Nx+1,Ny+1))
import time
starting_point = time.time()
for m in range(O,n_step): #Pasos 1 a n_step. Ciclo temporal
#Ciclo de parte real
for k in range(2,Ny): #Ciclo en eje "y"
for j in range(2,Nx): #Ciclo en eje "x"

deltar_x=prl[k] [j-1]-2*prl[k] [j]+prl[k] [j+1]
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deltar_y=prl[k-1] [j1-2*prl[k] [j1+prl[k+1] [j]

deltai_x=pim[k] [j-1]-2*pim[k] [j]+pim[k] [j+1]

deltai_y=pim[k-1] [j1-2*pim[k] [j]1+pim[k+1] [j]

prl_n(k] [jl=prl(k] [jl-ralk] [jl*(gamr[k] [jl*(deltai_x+deltai_y)
+gami [k] [j]1*(deltar_x+deltar_y))+(dt/hbar)*V[k] [j]l*pim[k] [j]

#Reescribir parte real
for k in range(2,Ny):
for j in range(2,Nx):

prllk] [jl=prl_n(k] [j]

#Ciclo de parte imaginaria
for k in range(2,Ny): #Ciclo en eje "y"
for j in range(2,Nx): #Ciclo en eje "x"
deltar_x=prl[k] [j-1]-2*prl[k] [j1+prl[k] [j+1]
deltar_y=prl[k-1] [j]1-2*prl[k] [j]+prl[k+1] [j]
deltai_x=pim[k] [j-1]-2*pim[k] [j]1+pim[k] [j+1]
deltai_y=pim[k-1] [j]-2*pim[k] [j]+pim[k+1] [j]
pim_n[k] [jl=pim[k] [jl+ralk] [j]l*(gamr [k] [jl*(deltar_x+deltar_y)
-gami [k] [j1*(deltai_x+deltai_y))-(dt/hbar)*V[k] [j]1*prl(k] [j]

#Reescribir parte imaginaria
for k in range(2,Ny):
for j in range(2,Nx):

pim[k] [j]=pim_n[k] [j]

elapsed_time = time.time () - starting_point

print ("Tiempo de c’omputo del ciclo temporal={} ms".format(elapsed_time*1000))

#Graficar valores psi

fig = plt.figure()
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ax = fig.gca(projection=’3d’)

superficie=ax.plot_surface(X, Y, prl ,rstride=1, cstride=1, cmap=plt.cm.jet,
linewidth=0, vmin=-0.015, vmax=0.015)

ax.set_x1im(0.4, 120)

ax.set_ylim(0.4, 120)

ax.set_z1im(-0.015, 0.015)

ax.set_xlabel(’nm’)

ax.set_ylabel(’nm’)

fig.colorbar(superficie, shrink=0.5)

plt.savefig(’prl2D.eps’, format=’eps’)

fig = plt.figure(Q)

ax = fig.gca(projection=’3d’)

superficie=ax.plot_surface(X, Y, pim ,rstride=1, cstride=1, cmap=plt.cm.jet,
linewidth=0, vmin=-0.015, vmax=0.015)

ax.set_x1im(0.4, 120)

ax.set_ylim(0.4, 120)

ax.set_z1im(-0.015, 0.015)

ax.set_xlabel(’nm’)

ax.set_ylabel(’nm’)

fig.colorbar(superficie, shrink=0.5)

plt.savefig(’pim2D.eps’, format=’eps’)

#C’alculo de energ’ia cin’etica
ke=0
for k in range(2,Ny): #Va de 2 a Ny-1
for j in range(2,Nx):
deltar_x=prl[k] [j-1]-2*prl[k] [j]+prl (k] [j+1]
deltar_y=prl[k-1] [j]1-2*prl[k] [j]+prl[k+1] [j]
deltai_x=pim[k] [j-1]-2*pim[k] [j]+pim[k] [j+1]
deltai_y=pim[k-1] [j]1-2*pim[k] [j]+pim[k+1] [j]
ke+=prl[k] [jl*(deltar_x+deltar_y)+pim[k] [j]*(deltai_x+deltai_y)
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KE=-J2eVx* ((hbar/del_x)**2/(2*xmelec))*ke

#C’alculo de energ’ia potencial y probabilidad
pe=0
proba=0
for k in range(1,Ny+1): #Va de 1 a Ny
for j in range(1,Nx+1):
pe+=(prllk] [jI**2+pim[k] [j1**2)*V[k] [j]
proba+=prl [k] [j]**2+pim[k] [j]**2

PE=pexJ2eV

Etot=KE+PE

print ("KE={}".format (KE))

print ("PE={} eV".format (PE))

print ("Psi”2 final={}".format (proba))

print ("Etot={} eV".format(Etot))

I.2. Programa 2D en forma serial en C++

//Programa para para simular la absorci’on de un pulso en C++ serial
#include "../common/book.h"

#include <math.h>

//----Definir unidades fijas--------------——-———-—-
#define L 120e-9

#define del_x 0.4e-9

#define m0 9.1e-31

#define meff 0.067 //Masa efectiva del GaAs

#define meffpozo 0.088 //Masa efectiva del Al.3Ga.T7As

#define ecoul 1.6e-19 //Carga del electr’on en Coulomb
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#define epsz 8.85e-19 //Dielectric del espacio libre

#define eV2J 1.6e-19 //Factor de conversi’on de energ’ia

#define hbar 1.054e-34

#define E_inicial 0.05 //Energ’ia aproximada del pulso inicial en eV

#define picoseg O

int main( void ) {
float pi;
pi=atan(1)*4;
int Nx, Ny, nc_x, nc_y, lambd;
Nx=round(L/del_x);
Ny=Nx;
nc_x=int (Nx/2);
nc_y=int (Ny/2) ;
float melec,J2eV, sigma, dt, KE, PE, E_total, proba;
melec=mO*meff;
J2eV=1/eV2J;
lambd=round (hbar*2*pi/(pow(E_inicial*eV2J*2*melec,0.5)*del_x));
sigma=float (lambd) ;
dt=2*melec*pow(del_x,2)/(8*hbar) ;

int n_step;

n_step=int (picoseg/(dt*1el2));

float *prl=new float[Nx*Ny], *prl_n=new float [Nx*Ny];
float *pim=new float[Nx*Ny], *pim_n=new float [Nx*Ny];
float *V=new float [Nx*Ny];

float *ra=new float [Nx*Ny];

float *gamr=new float[Nx*Ny],*gami=new float [Nx*Ny];
float ptot, ptot2, factor_norm;

for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {
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V[i+Nx*j] =0.0;
ra[i+Nxx*j] =0.125;

int iniciopotencial;

iniciopotencial=int(70e-9/del_x); //Inicio potencial en 70 nm

ptot=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
prl[i+Nx*j]l= exp(-pow(sqrt(pow(i+l-nc_x,2)+pow(j+i-nc_y,2))/sigma,2))
*xcos (2xpixsqrt (pow(i+l-nc_x,2)+pow(j+1i-nc_y,2))/lambd) ;
pim[i+Nx*j]= exp(-pow(sqrt(pow(i+l-nc_x,2)+pow(j+i-nc_y,2))/sigma,2))
*sin (2*pixsqrt (pow(i+l-nc_x,2)+pow(j+1-nc_y,2))/lambd) ;
ptot+=pow(prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

}

factor_norm=sqrt (ptot) ;

ptot2=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) { //Va de 1 a Nx.
for (int j=0; j<Ny; j++) {
prl[i+Nx*j]=prl[i+Nx*j]/factor_norm;
pim[i+Nx*j]=pim[i+Nx*j]/factor_norm;

ptot2+=pow (prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);
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printf ("Psi~2 inicial=%f \n", ptot2);

int npml;
float sigma0l,sigmapml;
npml=round(20e-9/del_x); //Equivalente a 20 nm y 50 particiones.

sigma0=0.0005;

for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
if (i<npml && j>=i && j<=(Ny-1-i)){

sigmapml=sigmaO*powf (i-npml,2);

gamr [i+Nx*j]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));

gami [i+Nx*j]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf(2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));

else if (i<Nx && i>(Nx-npml-1) && j<=i && j>=(Ny-1-i) && j<Ny) {
sigmapml=sigmaO*powf (i+1-(Nx-npml),2);
gamr [i+Nx*j]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [i+Nx*j]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf(2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
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else if (j>(Ny-1-npml) && j>=i && j>=(Ny-1-i) && i<Nx && j<Ny) {

sigmapml=sigmaO*powf (j+1-(Ny-npml),2);

gamr [i+Nx*j]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2) -pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));

gami [i+Nx*j]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf(2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));

else if (j<npml && j<=i && j<=(Nx-1-i) && i<Nx) {

sigmapml=sigmaO*powf (j-npml,2);

gamr [i+Nx*j]=(pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)

+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));

gami [1+Nx*j]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)

+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));

else {
gamr [i+Nx*j]=1.0;
gami [i+Nx*j]1=0.0;

int posicion_in, posicion_out;

posicion_in=int (62e-9/del_x)+1+Nx*(int (62e-9/del_x)+1);
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posicion_out=posicion_in;

float *prl_in=new float[n_step],*pim_in=new float[n_step],

*prl_out=new float[n_step], *pim_out=new float[n_step];

[/—=—=—m————== Fin Determinaci’on celdas de monitoreo------------
/)= Ciclo temporal-----———=——=——=——————————————
/)= Empezar a contar el tiempo de c’omputo-----------

cudaEvent_t inicio_ciclo, fin_ciclo;

HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &inicio_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &fin_ciclo ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( inicio_ciclo, 0 ) );

int paso;
for (int t=0;t<n_step;t++){ //Pasos de 1 a n_step

paso=t;

for (int x=1;x<(Nx-1);x++){
for (int y=1;y<Ny-1);y++) {
prl_n[x+Nx*y]=prl [x+Nx*y] -ra[x+Nx*y]* (gamr [x+Nx*y] *

((pim[x-1+Nx*y]-2*pim [x+Nx*y]+pim [x+1+Nx*y])
+(pim[x+Nx* (y-1) ] -2*pim [x+Nx*y] +pim [x+Nx* (y+1)]))
+gami [x+Nx*y] * ((prl[x-1+Nx*y] -2*prl [x+Nx*y] +prl [x+1+Nx*y])
+(prl[x+Nx* (y-1)]-2*prl [x+Nx*y] +prl [x+Nx*(y+1)])))
+(dt/hbar) *V [x+Nxxy] *pim [x+Nx*y] ;

1}

for (int x=1;x<(Nx-1);x++){
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for (int y=1;y<Ny-1);y++) {
prl[x+Nx*y]=prl_n[x+Nx*y] ;
i3

prl_in[paso]=prl[posicion_in];

for (int x=1;x<(Nx-1);x++){
for (int y=1;y<Ny-1);y++) {
pim_n[x+Nx*y]=pim [x+Nx*y]+ra[x+Nx*y]* (gamr [x+Nx*y] *
((prl[x-1+Nx*y]-2*prl [x+Nx*y] +prl [x+1+Nx*y])
+(prl [x+Nx* (y-1) ] -2*prl [x+Nx*y] +prl [x+Nx*(y+1)]))
—gami [x+Nx*y]* ((pim [x-1+Nx*y]-2*pim [x+Nx*y]+pim [x+1+Nx*y])
+(pim[x+Nx* (y-1)]-2%pim [x+Nx*y] +pim [x+Nx*(y+1)])))
- (dt/hbar) *V [x+Nx*y] *prl [x+Nx*y] ;
T}

for (int x=1;x<(Nx-1);x++){
for (int y=1;y<(Ny-1);y++) {

pim[x+Nx*y]=pim_n [x+Nx*y] ;

T}
pim_in[paso]=pim[posicion_in];
+
[/========== Impresi’on tiempo de c’omputo-------—----"-—----—-

HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( fin_ciclo, 0 ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventSynchronize( fin_ciclo ) );

float elapsedTime;

HANDLE_ERROR (cudaEventElapsedTime (&elapsedTime,inicio_ciclo,fin_ciclo));

printf( "Tiempo de c’omputo ciclo: %3.2f ms\n", elapsedTime );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( inicio_ciclo ) );
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HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( fin_ciclo ) );

//-——— Fin impresi’on tiempo de c’omputo--------——--—-——————————-
Y R S Fin ciclo temporal---------———-—————————-
//-——— C’alculo de valores esperados—-——--————————————————————————

KE=0;

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
for (int j=1; j<(Ny-1); j++) {
KE+=prl [i+Nx*j]* ((prl[i-1+Nx*j]-2*prl [i+Nx*j]+prl [i+1+Nx*j])
+(pr1[i+Nx*(j-1)]-2*prl [i+Nx*j]+prl [i+Nx*(j+1)]))+pim [i+Nx*j]
*((pim[i-1+Nx*j]-2%pim [i+Nx*j]+pim[i+1+Nx*j])+(pim[i+Nx*(j-1)]
-2%pim [i+Nx*j]+pim [i+Nx*(j+1)1));
}

}
KE=-KE*J2eV*pow(hbar/del_x,2)/(2*melec);

PE=0.0;
proba=0.0;
E_total=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
PE+=(pow (prl [i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2) ) *V[i+Nx*j];

proba+=pow (prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

+
PE=PE*J2eV;
E_total=KE+PE;

//---Fin de C’alculo de valores esperados——-—-—-—-—-—-—-—--=
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FILE *archivol = fopen("gamma_2D.dat","w");
for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf(archivol, "%d %d %f \n", i+1, j+1, gamr[i+Nx*j] );
T}
fprintf (archivol, "\n" );
for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf(archivol, "Jd %d %f \n", i+1, j+1, gamil[i+Nx*j] );
}

fclose ( archivol );

FILE *archivo2 = fopen("psi_2D.dat","w");
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
fprintf (archivo2, "%d %d %f \n", i+1, j+1, prl[i+Nx*j] );
1}
fprintf (archivo2, "\n" );
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf(archivo2, "%d %d %f \n", i+1, j+1, pim[i+Nx*j] );
fclose ( archivo2 );

char format[] = "anim}06d.vtk";

char filename[sizeof format+100];

sprintf (filename,format,n_step);

FILE *archivo = fopen(filename,"w");

fprintf (archivo, "# vtk DataFile Version 2.0 \n" );
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fprintf (archivo, "Volume example \n" );
fprintf (archivo, "ASCII \n" );
fprintf (archivo, "DATASET STRUCTURED_POINTS \n" );
fprintf(archivo, "DIMENSIONS 300 300 1 \n" );
fprintf (archivo, "ASPECT_RATIO 1 1 0 \n" );
fprintf (archivo, "ORIGIN 0 0 0 \n" );
fprintf (archivo, "POINT_DATA 90000 \n" );
fprintf (archivo, "SCALARS volume_scalars float 1 \n" );
fprintf (archivo, "LOOKUP_TABLE default \n" );

for (int i=0; i<Nx*Ny; i++) {

fprintf (archivo, "%f \n", prll[i] );
}
fprintf (archivo, "\n" );

fclose ( archivo );

printf ("KE=%f eV\n", KE);
printf ("PE=}f eV\n", PE);
printf ("E total=Yf eV\n", E_total);

printf("Psi~2 final=)f \n", proba);

delete [] prl;
delete [] pim;
delete [] prl_n;
delete [] pim_n;
delete [] prl_in;
delete [] prl_out;
delete [] pim_in;
delete [] pim_out;
delete [] V;

delete [] ra;
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delete [] gamr;
delete [] gami;

return O;

II.3. Programa 2D paralelizado en CUDA

//Programa para simular la absorci’on de un pulso en CUDA
#include "../common/book.h"

#include <math.h>

//----Definir unidades fijas---------------—--—--—-
#define L 120e-9

#define del_x 0.4e-9

#define m0 9.1e-31

#define meff 0.067 //Masa efectiva del GaAs

#define meffpozo 0.088 //Masa efectiva del Al.3Ga.T7As
#define ecoul 1.6e-19 //Carga del electr’on en Coulomb
#define epsz 8.85e-19 //Dielectric del espacio libre
#define eV2J 1.6e-19 //Factor de conversi’on de energ’ia
#define hbar 1.054e-34

#define E_inicial 0.05 //Energ’ia aproximada del pulso inicial en eV

#define picoseg O

__global__ void pulso_inicial (float *d_prl, float *d_pim,float sigma,

float pi, int lambd, int nc_x, int nc_y, int Nx, int Ny) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;
if (x<Nx && y<Ny) {
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d_prl [x+Nx*y] = exp(-powf (sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/sigma,2))*cos(2*pi*sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/lambd) ;
d_pim[x+Nx*y] = exp(-powf (sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/sigma,2))*sin(2*pi*sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/lambd) ;

}
}
__global__ void pulso_normal (float *d_prl, float *d_pim,
float factor_norm, int Nx, int Ny){
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;
int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

if (x<Nx && y<Ny) {
d_prl [x+Nx*y]=d_prl [x+Nx*y] /factor_norm;

d_pim[x+Nx*y]=d_pim[x+Nx*y]/factor_norm;

}
b
__global__ void calculo_gamma (float *d_gamr, float *d_gami, int Nx,
float sigmaO, int npml, int Ny){
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;
int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

float sigmapml;

if (x<npml && y>=x && y<=(Ny-1-x)){
sigmapml=sigmaO*powf (x-npml,2) ;
d_gamr [x+Nx*y]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
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d_gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<Nx && x>(Nx-npml-1) && y<=x && y>=(Ny-1-x) && y<Ny) {
sigmapml=sigmaO*powf (x+1-(Nx-npml),2);
d_gamr [x+Nx*y]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))
/ (pow((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
d_gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (y>(Ny-1-npml) && y>=x && y>=(Ny-1-x) && x<Nx && y<Ny) {
sigmapml=sigmaO*powf (y+1-(Ny-npml),2);
d_gamr [x+Nx*y]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))

/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));

d_gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))

/ (pow ((pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)

+pow ((2x (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));

}

if (y<npml && y<=x && y<=(Nx-1-x) && x<Nx) {
sigmapml=sigmaO*powf (y-npml,2) ;
d_gamr [x+Nx*y]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2))
/ (pow ((pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
d_gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
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/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<= (Nx-npml-1) && x>=npml && y<= (Ny-npml-1) && y>=npml) {
d_gamr [x+Nx*y]=1.0;
d_gami [x+Nx*y]=0.0;

__global__ void prl_nueva (float *d_prl, float *d_pim, float *d_prl_n,

float *d_pim_n, int Nx, float dt,float *d_V, float*d_ra, float *d_gamr,

float *d_gami, float *d_prl_in, float *d_pim_in, int posicion_in, int Ny){

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;
if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {

d_prl_n[x+Nx*yl=d_prl [x+Nx*y]-d_ra[x+Nx*y]*(d_gamr [x+Nx*y]
*((d_pim[x-1+Nx*y]-2*%d_pim[x+Nx*y]+d_pim[x+1+Nx*y])+(d_pim[x+Nx*(y-1)]
-2*d_pim[x+Nx*y]+d_pim[x+Nx* (y+1)]))+d_gami [x+Nx*y]* ((d_prl [x-1+Nx*y]
-2*d_prl [x+Nxxy]+d_prl [x+1+Nx*y])+(d_prl [x+Nx* (y-1)]-2*d_prl [x+Nx*y]
+d_prl [x+Nx*(y+1)])))+(dt/hbar)*d_V [x+Nx*y]*d_pim [x+Nx*y] ;

}

__global__ void prl_reescribir(float *d_prl, float *d_prl_n, int Nx, int Ny){
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;

if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {
d_prl [x+Nx*y]=d_prl_n[x+Nx*y];
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__global__ void pim_nueva (float *d_prl, float *d_pim, float *d_prl_n,
float *d_pim_n, int Nx, float dt,float *d_V, float*d_ra, float *d_gamr,

float *d_gami, float *d_prl_in, float *d_pim_in, int posicion_in, int Ny){

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;
if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {
d_pim_n[x+Nx*y]l=d_pim[x+Nx*y]+d_ra[x+Nx*y]*(d_gamr [x+Nx*y]
*((d_prl[x-1+Nx*y] -2*d_prl [x+Nx*y]+d_prl [x+1+Nx*y])+(d_prl [x+Nx* (y-1)]
-2*d_prl [x+Nx*y]+d_prl [x+Nx* (y+1)]))-d_gami [x+Nx*y] * ((d_pim[x-1+Nx*y]
-2*d_pim[x+Nx*y]+d_pim[x+1+Nx*y])+(d_pim[x+Nx* (y-1)]-2*%d_pim[x+Nx*y]
+d_pim[x+Nx* (y+1)])))-(dt/hbar)*d_V [x+Nx*y]*d_prl [x+Nx*y] ;

b

+

__global__ void pim_reescribir (float *d_pim, float *d_pim_n, int Nx, int Ny) {
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIldx.x;
int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {

d_pim[x+Nx*y]l=d_pim_n [x+Nx*y] ;

__global__ void monitores (float *d_prl, float *d_pim, float *d_prl_in,

float *d_pim_in, int posicion_in, int paso) {
d_prl_in[paso]l=d_prl[posicion_in];

d_pim_in[paso]=d_pim[posicion_in];
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int main( void ) {
float pi;
pi=atan(1)*4;
int Nx, Ny, nc_x, nc_y, lambd;
Nx=round(L/del_x);
Ny=Nx;
nc_x=int (Nx/2) ;
nc_y=int (Ny/2) ;
float melec,J2eV, sigma, dt, KE, PE, E_total, proba;
melec=mO*meff;
J2eV=1/eV2J;
lambd=round (hbar*2*pi/ (pow(E_inicial*eV2J*2*melec,0.5)*del_x)) ;
sigma=float (lambd) ;

dt=2*melec*pow(del_x,2)/(8*hbar) ;

int n_step;
n_step=int(picoseg/(dt*1el2));
float *prl=new float[Nx*Ny], *prl_n=new float [Nx*Ny];
float *pim=new float [Nx*Ny], *pim_n=new float [Nx*Ny];
float *V=new float [Nx*Ny];
float *ra=new float [Nxx*Ny];
float *gamr=new float[Nx*Ny],*gami=new float [Nx*Ny];
float ptot, ptot2, factor_norm;
float *d_prl,*d_pim,*d_V, *d_ra, *d_prl_n, *d_pim_n;
for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {
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V[i+Nx*j] =0.0;
ra[i+Nxx*j] =0.125;

int iniciopotencial;

iniciopotencial=int(70e-9/del_x); //Inicio potencial en 70 nm

//Definir tama’no de la malla.
dim3 grid(16,16,1);
dim3 block(32,32,1);

//Fin definici’on tama’no de la malla

cudaMalloc( (void**)&d_prl, Nx*Ny * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_pim, Nx*Ny * sizeof(float) );

pulso_inicial<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim,sigma,pi,lambd,nc_x,nc_y,Nx,Ny);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

ptot=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
ptot+=pow(prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

X

factor_norm=sqrt (ptot);
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cudaMalloc( (void**)&d_V, Nx*Ny * sizeof(float) );
cudaMalloc( (void**)&d_ra, NxxNy * sizeof(float) );

pulso_normal<<<grid,block>>>(d_prl,d_pim,factor_norm, Nx, Ny);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

//Verificar normalizaci’on
ptot2=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
ptot2+=pow(prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

}
}
printf("Psi~2 inicial=%f \n", ptot2);
/)= Fin normalizaci’on del pulso-—-----------
e Determinaci’on PML--------—-—————————-
int npml;

float sigmaO;
float *d_gamr,*d_gami;
npml=round(20e-9/del_x); //Equivalente a 20 nm y 50 particiones

sigma0=0.0005;

cudaMalloc( (void#**)&d_gamr, Nx*Ny * sizeof (float) );

cudaMalloc( (void**)&d_gami, Nx*Ny * sizeof(float) );
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calculo_gamma<<<grid,block>>>(d_gamr, d_gami, Nx, sigmaO, npml, Ny);

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (gamr ,d_gamr , Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (gami,d_gami,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;

int posicion_in, posicion_out;
posicion_in=int (62e-9/del_x)+1+Nx*(int (62e-9/del_x)+1);

posicion_out=posicion_in; //Coordenada(62 nm,62 nm)

float *prl_in=new float[n_step],*pim_in=new float[n_step],
*xprl_out=new float[n_step], *pim_out=new float[n_step];

float *d_prl_in, *d_pim_in, *d_prl_out, *d_pim_out;

cudaMalloc( (void**)&d_prl_in, n_step * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_pim_in, n_step * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_prl_out, n_step * sizeof(float) );

cudaMalloc( (void**)&d_pim_out, n_step * sizeof(float) );
/) Fin Determinaci’on celdas de monitoreo-——————-—-——————-
F e R Ciclo temporal---------—-—-—-———-—-—-

cudaMalloc( (void**)&d_prl_n, Nx*Ny * sizeof(float) );
cudaMalloc( (void**)&d_pim_n, Nx*Ny * sizeof(float) );

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_V,V,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyHostToDevice)) ;
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HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_ra,ra,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_gamr , gamr ,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_gami, gami,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyHostToDevice)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_prl,prl,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyHostToDevice)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (d_pim,pim,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyHostToDevice)) ;

cudaEvent_t inicio_ciclo, fin_ciclo;

HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &inicio_ciclo ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventCreate( &fin_ciclo ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( inicio_ciclo, 0 ) );

//—=—==——==== Fin de crear eventos para tiempo c’omputo———---———-—---

int paso;
for (int t=0;t<n_step;t++){

paso=t;

prl_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_prl_n, d_pim_n, Nx,
d_ra, d_gamr, d_gami, d_prl_in, d_pim_in, posicion_in,

prl_reescribir<<<grid,block>>>(d_prl, d_prl_n, Nx, Ny);
pim_nueva<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_prl_n, d_pim_n, Nx,

d_ra, d_gamr, d_gami, d_prl_in, d_pim_in, posicion_in,

pim_reescribir<<<grid,block>>>(d_pim, d_pim_n, Nx, Ny);
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monitores<<<grid,block>>>(d_prl, d_pim, d_prl_in, d_pim_in, posicion_in,

paso) ;

HANDLE_ERROR( cudaEventRecord( fin_ciclo, 0 ) );
HANDLE_ERROR( cudaEventSynchronize( fin_ciclo ) );

float elapsedTime;

HANDLE_ERROR (cudaEventElapsedTime (&elapsedTime, inicio_ciclo,fin_ciclo));

printf( "Tiempo de c’omputo ciclo: %3.2f ms\n", elapsedTime );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( inicio_ciclo ) );

HANDLE_ERROR( cudaEventDestroy( fin_ciclo ) );

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl,d_prl,Nx*Ny*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim,d_pim,Nx*Ny*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost)) ;

HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (prl_in,d_prl_in,n_step*sizeof (float),
cudaMemcpyDeviceToHost)) ;
HANDLE_ERROR (cudaMemcpy (pim_in,d_pim_in,n_step*sizeof (float),

cudaMemcpyDeviceToHost) ) ;
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KE=0;
for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {

for (int j=1; j<(Ny-1); j++) {

KE+=prl [i+Nx*j]* ((prl[i-1+Nx*j]-2*prl [i+Nx*j]+prl [i+1+Nx*j])

+(pr1[i+Nx*(j-1)]-2%prl [i+Nx*j]+prl [i+Nx*(j+1)]))+pim[i+Nx*j]
*((pim[i-1+Nx*j]-2*pim [i+Nx*j]+pim[i+1+Nx*j])+(pim[i+Nx*(j-1)]
-2%pim [i+Nx*j]+pim[i+Nx*(j+1)1));

}
}
KE=-KE*J2eV*pow (hbar/del_x,2)/(2*melec) ;

PE=0.0;
proba=0.0;
E_total=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
PE+=(pow (prl [i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2) ) *V[i+Nx*j];

proba+=pow (prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

+
PE=PE*J2eV;
E_total=KE+PE;

//---Fin de C’alculo de valores esperados——-—-—-—-—-—-—-—--=

FILE *archivol = fopen("gamma_2D.dat","w");
for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf (archivol, "%d %d %f \n", i+1, j+1, gamr[i+Nx*j] );
1}
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fprintf (archivol, "\n" );
for (int i=0; i<Nx; i++) {

for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf(archivol, "Jd %d %f \n", i+1, j+1, gamil[i+Nxx*j] );
}

fclose ( archivol );

FILE *archivo2 = fopen("psi_2D.dat","w");
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
fprintf(archivo2, "%d %d %»f \n", i+1, j+1, prlli+Nx*j] );
1}
fprintf (archivo2, "\n" );
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf (archivo2, "%d %d %f \n", i+1, j+1, pim[i+Nx*j] );

fclose ( archivo2 );

char format[] = "anim}06d.vtk";
char filename[sizeof format+100];
sprintf (filename,format,n_step);

FILE *archivo = fopen(filename,"w");

fprintf (archivo, "# vtk DataFile Version 2.0 \n" );
fprintf (archivo, "Volume example \n" );
fprintf (archivo, "ASCII \n" );
fprintf (archivo, "DATASET STRUCTURED_POINTS \n" );
fprintf (archivo, "DIMENSIONS 300 300 1 \n" );
fprintf (archivo, "ASPECT_RATIO 1 1 0 \n" );
fprintf (archivo, "ORIGIN O 0 O \n" );
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fprintf (archivo, "POINT_DATA 90000 \n" );
fprintf (archivo, "SCALARS volume_scalars float 1 \n" );
fprintf (archivo, "LOOKUP_TABLE default \n" );
for (int i=0; i<Nx*Ny; i++) {
fprintf (archivo, "%f \n", prll[i] );
}
fprintf (archivo, "\n" );

fclose ( archivo );

printf ("KE=%f eV\n", KE);
printf ("PE=)f eV\n", PE);
printf ("E total=Jf eV\n", E_total);

printf("Psi~2 final=Yf \n", proba);

delete [] prl;
delete [] pim;
delete [] prl_nm;
delete [] pim_n;
delete [] prl_in;
delete [] prl_out;
delete [] pim_in;
delete [] pim_out;
delete []1 V;
delete [] ra;
delete [] gamr;
delete [] gami;
cudaFree( d_prl );
cudaFree( d_pim );
cudaFree( d_prl_n );

cudaFree( d_pim_n );
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cudaFree( d_prl_in );
cudaFree( d_prl_out );
cudaFree( d_pim_in );
cudaFree( d_pim_out );
cudaFree( d_V );
cudaFree( d_ra );
cudaFree( d_gamr );
cudaFree( d_gami );

return O;

I.4. Programa paralelizado en CUDA para un potencial

circular

Este codigo utiliza Unified Memory por lo que requiere correr con GPU que soporten

este modelo.

//Programa para calcular el scattering en un potencial circular.
#include "../common/book.h"

#include <math.h>

//----Definir unidades fijas--------------——-———-—-

#define L 240e-9//120e-9 //Para un sistema de 600X600 celdas
#define del_x 0.4e-9

#define m0 9.1e-31

#define meff 0.067 //Masa efectiva del GaAs

#define meffpozo 0.088 //Masa efectiva del Al.3Ga.T7As
#define ecoul 1.6e-19 //Carga del electr’on en Coulomb
#define epsz 8.85e-19 //Dielectric del espacio libre

#define eV2J 1.6e-19 //Factor de conversi’on de energ’ia

#define hbar 1.054e-34

132



#define E_inicial 0.06 //Energ’ia aproximada del pulso inicial en eV

#define picoseg 1

__global__ void pulso_inicial (float *prl, float *pim, float sigma,

float pi, int lambd, int nc_x, int nc_y, int Nx, int Ny) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;
if (x<Nx && y<Ny) {
prl[x+Nxxy] = exp(-powf (sqrt(powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/sigma,2))*cos (2xpi*sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/lambd) ;
pim[x+Nxxy] = exp(-powf (sqrt(powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/sigma,2))*sin(2*pi*sqrt (powf ((x-nc_x+1),2)
+powf ((y-nc_y+1),2))/lambd) ;

b
}
__global__ void pulso_normal (float *prl, float *pim,
float factor_norm, int Nx, int Ny){
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;
int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

if (x<Nx && y<Ny) {
prl [x+Nx*y]=prl [x+Nx*y] /factor_norm;

pim[x+Nx*y]=pim[x+Nx*y]/factor_norm;

__global__ void calculo_gamma (float *gamr, float *gami, int Nx,
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float sigmaO, int npml, int Ny){
blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int x

int y = blockldx.y * blockDim.y + threadldx.y;

float sigmapml;

if (x<npml && y>=x && y<=(Ny-1-x)){
sigmapml=sigmaO*powf (x-npml,2);

gamr [x+Nx*y]=(pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<Nx && x>(Nx-npml-1) && y<=x && y>=Ny-1-x) && y<Ny) {

sigmapml=sigmaO*powf (x+1-(Nx-npml),2);

gamr [x+Nx*y]=(pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [x+Nx*y]=- (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2)),2)
+pow ( (2% (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (y>(Ny-1-npml) && y>=x && y>=(Ny-1-x) && x<Nx && y<Ny) {

sigmapml=sigmaO*powf (y+1-(Ny-npml),2);

gamr [x+Nx*y]=(pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
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/ (pow ((pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2) -pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (y<npml && y<=x && y<=(Nx-1-x) && x<Nx) {

sigmapml=sigmaO*powf (y-npml,2) ;

gamr [x+Nx*y]=(pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf(2,0.5),2))
/ (pow ((pow (sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)), 2));
gami [x+Nx*y]=-(2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1)*sigmapml/powf (2,0.5))
/ (pow ((pow(sigmapml/powf (2,0.5)+1,2)-pow(sigmapml/powf (2,0.5),2)),2)
+pow ((2* (sigmapml/powf (2,0.5)+1) *sigmapml/powf (2,0.5)),2));
}

if (x<= (Nx-npml-1) && x>=npml && y<= (Ny-npml-1) && y>=npml) {
gamr [x+Nx*xy]=1.0;
gami [x+Nx*y]=0.0;

//Descomentar if en kernels si es potencial infinito
__global__ void prl_nueva (float *prl, float *pim, float *prl_n, int Nx,
float dt, float *V, float*ra, float *gamr, float *gami, int Ny,

float radiopotencial, int iniciopotencial, int nc_y) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;
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// if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0 &&

//powf (powf (x-(iniciopotencial-Nx*nc_y) ,2)+powf (y-nc_y,2),0.5)>radiopotencial){
if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {
prl_n[x+Nx*yl=d_prl [x+Nx*y]-ra[x+Nx*y]* (gamr [x+Nx*y]

* ((pim[x-1+Nx*y] -2*pim [x+Nx*y] +pim [x+1+Nx*y])+(pim [x+Nx* (y-1)]

—-2%pim [x+Nx*y] +pim [x+Nx* (y+1)]))+gami [x+Nx*y] * ((prl [x-1+Nx*y]

=2%prl [x+Nx*xy] +prl [x+1+Nx*y])+(prl [x+Nx* (y-1)]-2*prl [x+Nx*y]

+prl [x+Nx* (y+1)])) ) +(dt/hbar) *V [x+Nx*y] *pim [x+Nx*y] ;
}

__global__ void prl_reescribir (float *prl, float *pim, float *prl_n, int Nx,

float dt, int Ny, float radiopotencial, int iniciopotencial, int nc_y) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIldx.y;

// if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0 &&

// powf (powf (x-(iniciopotencial-Nx*nc_y),2)+powf (y-nc_y,2),0.5)>radiopotencial){
if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {

prl[x+Nxxy]=prl_n[x+Nx*y] ;

__global__ void pim_nueva (float *prl, float *pim, float *pim_n, int Nx,
float dt,float *V, float*ra, float *gamr, float *gami, int Ny,
float radiopotencial, int iniciopotencial, int nc_y) {

int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;

/] if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0 &&

// powf (powf (x-(iniciopotencial-Nx*nc_y),2)+powf (y-nc_y,2),0.5)>radiopotencial){
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if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {
pim_n[x+Nx*y]=pim [x+Nx*y]+ra[x+Nx*y] * (gamr [x+Nx*y]* ((prl [x-1+Nx*y] -
2xprl [x+Nx*y]+prl [x+1+Nx*y] )+ (prl [x+Nx* (y-1)]-2*prl [x+Nx*y]
+prl [x+Nx* (y+1)]1) ) -gami [x+Nx*y] * ((pim[x-1+Nx*y] -2*pim [x+Nx*y]
+pim [x+1+Nx*y])+(pim [x+Nx* (y-1)]-2*%pim [x+Nx*y]+pim [x+Nx* (y+1)])))
- (dt/hbar) *V [x+Nx*y] *prl [x+Nx*y] ;
}

__global__ void pim_reescribir (float *prl, float *pim, float *pim_n, int Nx,

float dt, int Ny, float radiopotencial, int iniciopotencial, int nc_y) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIldx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

// if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0 &&

// powf (powf (x-(iniciopotencial-Nx*nc_y),2)+powf (y-nc_y,2),0.5)>radiopotencial){
if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {

pim[x+Nxxy]=pim_n [x+Nx*y] ;

__global__ void definir_potencial (float *V, float *ra, float pi, float dt,

float radiopotencial,int Nx,int Ny,int iniciopotencial,int nc_y,
float *prl,float *pim){
int x = blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadldx.y;

if (powf (powf (x-(iniciopotencial-Nx*nc_y),2)+powf(y-nc_y,2),0.5)
<radiopotencial) {
V[x+Nx*xy]=0.1%eV2J;

ra[x+Nxxy]=(0.5*%hbar*dt) / (mO*meffpozo*pow(del_x,2.0));
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__global__ void monitoreo_out (float *prl, float *pim, int Nx,
float *sum_out_r, float *sum_out_i, int iniciopotencial, int paso, int Ny,

int n_step, float pi, int lambd, int nc_y, float dt) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadIdx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;
if  (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0) {

sum_out_r [x+Nx*y]+=prl [x+Nx*y] *cos ((E_inicial*eV2J)*(paso+1)*dt/hbar)
-pim[x+Nx*y]*sin((E_inicial*eV2J)*(paso+1)*dt/hbar) ;

sum_out_1i [x+Nx*y]+=prl [x+Nx*y]*sin((E_inicial*eV2J)*(paso+1)*dt/hbar)
+pim [x+Nx*y] *cos ((E_inicial*eV2J) *(paso+1)*dt/hbar) ;
}

__global__ void transformada_fourier_out (float *E_out, int n_step,

float dt, float *sum_out_r, float *sum_out_i, int Nx, int Ny) {

int x blockIdx.x * blockDim.x + threadldx.x;

int y = blockIdx.y * blockDim.y + threadIdx.y;

if (x< (Nx-1) && x>0 && y<(Ny-1) && y>0){

E_out [x+Nx*y]=pow (sum_out_r [x+Nx*y] ,2) +pow(sum_out_i [x+Nx*y],2);

}
[/ Fin de definiciones de los kernels-——————-————-
J//-————— Inicio del programa--------------

int main( void ) {
float pi;

pi=atan(1l)x*4;
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int Nx, Ny, nc_x, nc_y, lambd;

Nx=round(L/del_x);

Ny=Nx;

nc_x=int (300/2) ;

nc_y=int (Ny/2) ;

float melec,J2eV, sigma, dt, KE, PE, E_total, proba, radiopotencial;
melec=mO*meff;

J2eV=1/eV2J;

lambd=round (hbar*2*pi/(pow(E_inicial*eV2J*2*melec,0.5)*del_x));
sigma=float (lambd) ;

dt=2*melec*pow(del_x,2)/(8*hbar) ;
radiopotencial=1*lambd/10;//lambd/10, lambd/2

int n_step;
n_step=int(picoseg/(dt*1el2));
float *prl, *pim;
float *prl_n, *pim_n;
float *V, *ra;
float *gamr,*gami;
float ptot, ptot2, factor_norm;
cudaMallocManaged (&V, Nx*Ny * sizeof(float));
cudaMallocManaged (&ra, Nx*Ny * sizeof(float));
cudaMallocManaged (&gamr, Nx*Ny * sizeof (float));
cudaMallocManaged (&gami, Nx*Ny * sizeof (float));
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
V[i+Nx*j] =0.0;
ra[i+Nxxj] =0.125;
gamr [i+Nx*j]=1.0;
gami [i+Nx*j]1=0.0;
}
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int iniciopotencial;

iniciopotencial=int (120e-9/del_x)+Nx*nc_y;
//Definir tama’no de la malla.

dim3 grid(256,256,1);

dim3 block(32,32,1);

//Fin definici’on tama’no de la malla

cudaMallocManaged (&prl, Nx*Ny * sizeof (float));
cudaMallocManaged (&pim, Nx*Ny * sizeof (float));
pulso_inicial<<<grid,block>>>(prl,pim,sigma,pi,lambd,nc_x,nc_y,Nx,Ny);

cudaDeviceSynchronize() ;

ptot=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
ptot+=pow(prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

}
}
factor_norm=pow(ptot, .5);
[/—====—==== Fin Inicio pulso-----------
e Normalizaci’on del pulso-——--———————————————-—-

pulso_normal<<<grid,block>>>(prl,pim,factor_norm, Nx, Ny);

cudaDeviceSynchronize() ;

//Verificar normalizaci’on

ptot2=0.0;
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for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
ptot2+=pow(prl [i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

}
}
printf("Psi”2 inicial=%f \n", ptot2);
[/—=—=———==== Fin normalizaci’on del pulso-—-----------
[[—==—m———— Determinaci’on stretching coordinate------------------—-—-
int npml;

float sigmaO;

npml=round(20e-9/del_x); //Equivalente a 20 nm y 50 particiones.

sigma0=0.0005;

calculo_gamma<<<grid,block>>>(gamr, gami, Nx, sigmaO, npml, Ny);

cudaDeviceSynchronize () ;

int paso;

float *sum_out_r, *sum_out_i;

cudaMallocManaged (&prl_n, Nx*Ny * sizeof(float));

cudaMallocManaged (&pim_n, Nx*Ny * sizeof(float));

definir_potencial<<<grid,block>>>(V, ra, pi, dt, radiopotencial, Nx,
Ny, iniciopotencial, nc_y, prl, pim);

cudaDeviceSynchronize () ;
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[ /=== Fin Definici’on zonas del potencial----

cudaMallocManaged (&sum_out_r, Nx*Ny * sizeof(float));

cudaMallocManaged (&sum_out_i, Nx*Ny * sizeof (float));

for (int t=0;t<n_step;t++){

paso=t;

prl_nueva<<<grid,block>>>(prl, pim, prl_n, Nx, dt, V, ra, gamr, gami, Ny,
radiopotencial, iniciopotencial, nc_y);

prl_reescribir<<<grid,block>>>(prl, pim, prl_n, Nx, dt, Ny,radiopotencial,
iniciopotencial, nc_y);

pim_nueva<<<grid,block>>>(prl, pim, pim_n, Nx, dt, V, ra, gamr, gami, Ny,
radiopotencial, iniciopotencial, nc_y);

pim_reescribir<<<grid,block>>>(prl, pim, pim_n, Nx, dt, Ny,radiopotencial,
iniciopotencial, nc_y);

monitoreo_out<<<grid,block>>>(prl, pim, Nx, sum_out_r, sum_out_i,

iniciopotencial, paso, Ny, n_step, pi, radiopotencial, nc_y, dt);

//Descomentar secci’on para escribir archivos para animaci’on en Paraview
// if (t % 100 == 0 ) {

//  cudaDeviceSynchronize();

//  char format[] = "anim}06d.vtk";

//  char filenamel[sizeof format+100];

//  sprintf(filename,format,t);

//  FILE *archivo = fopen(filename,"w");

//  fprintf(archivo, "# vtk DataFile Version 2.0 \n" );
//  fprintf(archivo, "Volume example \n" );

// fprintf (archivo, "ASCII \n" );

// fprintf (archivo, "DATASET STRUCTURED_POINTS \n" );
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//  fprintf(archivo, "DIMENSIONS %d %d 1 \n", Nx, Ny);

//  fprintf(archivo, "ASPECT_RATIO 1 1 0 \n" );

//  fprintf(archivo, "ORIGIN O 0 O \n" );

//  fprintf(archivo, "POINT_DATA %d \n", NxxNy);

//  fprintf(archivo, "SCALARS volume_scalars float 1 \n" );

//  fprintf(archivo, "LOOKUP_TABLE default \n" );

//  for (int i=0; i<(NxxNy); i++) {

// fprintf (archivo, "%f \n", prll[i] );

//
//  fprintf(archivo, "\n" );
//  fclose ( archivo );
// Y
}

cudaDeviceSynchronize() ;

float *E_out;

cudaMallocManaged (&E_out, Nx*Ny * sizeof(float));

if (n_step>0){

transformada_fourier_out<<<grid,block>>>(E_out, n_step, dt, sum_out_r,

3

cudaDeviceSynchronize () ;

float maxaltura;

sum_out_i, Nx, Ny);
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FILE *archivoimagen = fopen("energias.dat","w");

maxaltura=0;
for (int x=0; x<Nx; x++) {
for(int y=0; y<Ny; y++){

maxaltura+=E_out [x+Nx*y] ;

for (int x=0; x<Nx; x++) {
for(int y=0; y<Ny; y++){
fprintf (archivoimagen, "%d %d %f\n", x, y,

E_out [x+Nx*y]/sqrt (maxaltura));

}
}
fclose ( archivoimagen );
/)= Fin obtenci’on m’aximo--—---—————————————————————————
[/======= C’alculo de valores esperados—-----------
KE=0;

for (int i=1; i<(Nx-1); i++) {
for (int j=1; j<Ny-1); j++) {
KE+=prl [i+Nx*j]*((prl[i-1+Nx*j]-2*prl [i+Nx*j]
+prl[i+1+Nx*j])+(prl [i+Nx*(j-1)]1-2*prl [1+Nx*j]
+prl [i+Nx* (j+1)]1) ) +pim[i+Nx*j]* ((pim[i-1+Nx*j]
—2*pim [i+Nx*j]+pim[i+1+Nx*j])+(pim[i+Nx*(j-1)]
-2%pim [i+Nx*j]+pim [i+Nx*(j+1)]));
}
}
KE=-KEx*J2eV#*pow(hbar/del_x,2)/(2*melec) ;
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PE=0.0;
proba=0.0;
E_total=0.0;
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
PE+=(pow(prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2) ) *V[i+Nx*j];
proba+=pow (prl[i+Nx*j],2)+pow(pim[i+Nx*j],2);

}
PE=PExJ2eV,;
E_total=KE+PE;

//---Fin de C’alculo de valores esperados

FILE *archivo2 = fopen("psi_2D.dat","w");
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {
fprintf (archivo2, "%d %d %f \n", i+1, j+1, prl[i+Nx*j] );
1}
fprintf (archivo2, "\n" );
for (int i=0; i<Nx; i++) {
for (int j=0; j<Ny; j++) {

fprintf(archivo2, "%d %d %f \n", i+1, j+1, pim[i+Nx*j] );

fclose ( archivo2 );

//Impresi’on en pantalla
printf ("KE=Y%f eV\n", KE);
printf ("PE=Y,f eV\n", PE);
printf ("E total=Yf eV\n", E_total);

printf ("Psi”2 final=Y%f \n", proba);
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cudaFree( prl );
cudaFree( pim );
cudaFree( prl_n );
cudaFree( pim_n );
cudaFree( V );
cudaFree( ra );
cudaFree( gamr );
cudaFree( gami );
cudaFree( sum_out_r );
cudaFree( sum_out_i );
cudaFree( E_out );

return O;

146



Bibliografia

Antoine, X., Lorin, E., y Tang, Q. (2017). A friendly review of absorbing boundary
conditions and perfectly matched layers for classical and relativistic quantum waves
equations. Molecular Physics, 115(15-16), 1861-1879. doi: 10.1080/00268976
.2017.1290834

Becerril, R., Guzman, F. S., Rendén-Romero, A., y Valdez-Alvarado, S. (2008). Solving
the time-dependent Schrdédinger equation using finite difference methods. Revista
Mexicana de Fisica E, 54(2), 120—132.

Berenger, J.-P. (1994). A Perfectly Matched Layer for the absorption of electromagnetic
waves. Journal of Computational Physics, 114(2), 185-200.

Biegel, B. A. (1997). Quantum electronic device simulation (Tesis Doctoral no publicada).
Stanford University. (Department of electrical engineering)

Bohren, C. F, y Huffman, D. R. (1998). Absorption and scattering of light by small
particles. John Wiley & Sons.

Bramble, J. H., y Pasciak, J. E. (2013). Analysis of a Cartesian PML approximation to
acoustic scattering problems in R2 and R3. Journal of Computational and Applied
Mathematics, 247(1), 209—230. doi: 10.1016/j.cam.2012.12.022

Cheng, J., Grossman, M., y McKercher, T. (2014). Professional CUDA C Programming.
John Wiley & Sons, Inc. doi: 10.1017/CB0O9781107415324.004

Chew, W. C., y Weedon, W. H. (1994). A 3D perfectly matched medium from modified
Maxwell’s equations with stretched coordinates. Microwave and Optical Technology
Letters, 7(13), 599-604. doi: 10.1002/mop.4650071304

Chi, J., Liu, F, Weber, E., Li, Y., y Crozier, S. (2011). GPU-accelerated FDTD modeling
of radio-frequency field-tissue interactions in high-field MRI. |IEEE Transactions on
Biomedical Engineering, 58(6), 1789-1796. doi: 10.1109/TBME.2011.2116020

147



Dai, W, Li, G., Nassar, R., y Su, S. (2005). On the stability of the FDTD method for solving
a time-dependent Schrodinger equation. Numerical Methods for Partial Differential
Equations, 21(6), 1140—1154. doi: 10.1002/num.20082

Datta, S. (2005). Quantum transport: Atom to transistor. Cambridge University Press.
doi: 10.1017/CB0O9781139164313

De Donno, D., Esposito, A., Tarricone, L., y Catarinucci, L. (2010). Introduction to GPU
computing and CUDA programming: A case study on FDTD. [EEE Antennas and
Propagation Magazine, 52(3), 116—122. doi: 10.1109/MAP.2010.5586593

De la Pena, L. (2014). Introduccion a la mecanica cuantica. Fondo de Cultura Econémica.
(Ediciones cientificas universitarias)

Dixon, D. A., Feller, D., y Peterson, K. A. (2012). Chapter one - a practical guide to reliable
first principles computational thermochemistry predictions across the periodic table.
En R. A. Wheeler (Ed.), Annual reports in computational chemistry (Vol. 8, p. 1 - 28).
Elsevier. doi: https://doi.org/10.1016/B978-0-444-59440-2.00001-6

Dziubak, T., y Matulewski, J. (2012). An object-oriented implementation of a solver of
the time-dependent Schrodinger equation using the CUDA technology. Computer
Physics Communications, 183(3), 800—-812. doi: 10.1016/j.cpc.2011.11.026

Fang, Y. L. L. (2019). FDTD: Solving 1+1D delay PDE in parallel. Computer Physics
Communications, 235, 422—432. doi: 10.1016/j.cpc.2018.08.018

Farrell, C., y Leonhardt, U. (2005, 1). The perfectly matched layer in numerical simulations
of nonlinear and matter waves. Journal of Optics B: Quantum and Semiclassical
Optics, 7(1), 1-4. doi: 10.1088/1464-4266/7/1/001

Feldmann, M. T., Cummings, J. C., Kent IV, D. R., Muller, R. P., y Goddard Ill, W. A. (2008).
Manager-worker-based model for the parallelization of quantum Monte Carlo on
heterogeneous and homogeneous networks. Journal of Computational Chemistry,
29(1), 8-16. doi: 10.1002/jcc.20836

Hess, K., y lafrate, G. J. (1992, July). Approaching the quantum limit. I[EEE Spectrum,
29(7), 44-49. doi: 10.1109/6.144511

Janik, T., y Majkusiak, B. (1998, 07). Analysis of the MOS transistor based on the
self-consistent solution to the Schrodinger and Poisson equations and on the local

mobility model. Electron Devices, IEEE Transactions on, 45, 1263 - 1271. doi:

148



10.1109/16.678531

Khemissi, S. (2012, 09). Analytical Model and Numerical Simulation for the
Transconductance and Drain Conductance of GaAs MESFETs. En M. Andriychuk
(Ed.), Numerical simulation- from theory to industry (p. 259-274). IntechOpen. doi:
10.5772/47741

Lee, C. (2019, 21 de 06). Mixed Precision Training on Tesla T4 and P100.
https://medium.com/the-artificial-impostor/mixed-precision-training
-on-tesla-t4-and-p100-d82e5d3b987d.

Levine, I. N. (2014). Quantum chemistry (7.2 ed.). Pearson.

Lewars, E. G. (2011). Computational chemistry (2.2 ed.). Springer.

Livesey, M., Stack, J. F, Costen, F., Nanri, T., Nakashima, N., y Fujino, S. (2012).
Development of a CUDA implementation of the 3D FDTD method. IEEE Antennas
and Propagation Magazine, 54(5), 186—195. doi: 10.1109/MAP.2012.6348145

Lundstrom, M. S., y Guo, J. (2006). Nanoscale transistors: Device physics, modeling and
simulation. Springer.

McAlinden, S., y Shertzer, J. (2016). Quantum scattering from cylindrical barriers.
American Journal of Physics, 84(10), 764—769. doi: 10.1119/1.4960021

Mennemann, J. F, y Jingel, A. (2014). Perfectly Matched Layers versus discrete
transparent boundary conditions in quantum device simulations. Journal of
Computational Physics, 275, 1-24. doi: 10.1016/j.jcp.2014.06.049

Moxley, F. I., Byrnes, T., Fujiwara, F., y Dai, W. (2012). A generalized finite-difference
time-domain quantum method for the N-body interacting Hamiltonian. Computer
Physics Communications, 183(11), 2434—2440. doi: 10.1016/j.cpc.2012.06.012

Moxley IIl, F. I., Zhu, F., y Dai, W. (2012). A Generalized FDTD Method with Absorbing
Boundary Condition for Solving a Time-Dependent Linear Schrodinger Equation.
American Journal of Computational Mathematics, 2(3), 163-172. doi: 10.4236/ajcm
.2012.23022

Nagel, J. R. (2009). A review and application of the Finite-Difference
Time-Domain algorithm applied to the Schrédinger equation. Applied Computational
Electromagnetics Society Journal, 24(1), 1-8.

Nemnes, G., lon, L., y Antohe, S. (2010, 01). Self-consistent potentials and linear regime

149



conductance of cylindrical nanowire transistors in the R-matrix formalism. Journal of
Applied Physics, 106, 113714-1 — 113714-7. doi: 10.1063/1.3269704

Nissen, A., y Kreiss, G. (2011). An optimized perfectly matched layer for the Schrodinger
equation. Communications in Computational Physics, 9(1), 147-179. doi: 10.4208/
cicp.010909.010410a

NVIDIA. (2019, Noviembre). GPU applications catalog. https://www.nvidia.com/en-us/
gpu-accelerated-applications.

Pallas Areny, R. (2005). Adquisicion y distribucion de senales. Marcombo.

Prakash, B., Prasad, V., y Jain, S. (2010, 02). Nano scale soi mosfet structures and
study of performance factors. International Journal of Computer Applications, 1(28),
42-47. doi: 10.5120/513-830

Robson, W. (2019, 31 de 07). How to Install RAPIDS in Google Colab.
https://medium.com/dropout-analytics/installing-rapids-ai-in-google
-colab-87c247£2c468.

Saha, A. K., Sharma, P.,, Dabo, |., Datta, S., y Gupta, S. K. (2017). Ferroelectric
transistor model based on self-consistent solution of 2D Poisson’s, non-equilibrium
Green’s function and multi-domain Landau Khalatnikov equations. En 2017 IEEE
International Electron Devices Meeting (IEDM) (p. 13.5.1-13.5.4).

Sahay, S., y Kumar, M. J. (2019). Junctionless field-effect transistors. John Wiley & Sons,
Inc. doi: 10.1002/9781119523543.ch8

Sanders, J., y Kandrot, E. (2011). CUDA by Example: An Introduction to General Purpose
Graphical Processing Unit. Addison-Wesley.

Soriano, A., Navarro, E. A., Porti, J. A., y Such, V. (2004). Analysis of the finite difference
time domain technique to solve the Schrodinger equation for quantum devices.
Journal of Applied Physics, 95(12), 8011-8018. doi: 10.1063/1.1753661

Storti, D., y Yurtoglu, M. (2015). CUDA for Engineers: An Introduction to High-Performance
Parallel Computing. Addison-Wesley.

Strickland, M., y Yager-Elorriaga, D. (2010, 08). A parallel algorithm for solving the 3D
Schrddinger equation. Journal of Computational Physics, 229, 6015-6026. doi:
10.1016/j.jcp.2010.04.032

Sudiarta, I. W., y Geldart, D. J. W. (2007, feb). Solving the Schrodinger equation using

150



the finite difference time domain method. Journal of Physics A: Mathematical and
Theoretical, 40(8), 1885—-1896. doi: 10.1088/1751-8113/40/8/013

Sullivan, D., y Citrin, D. (2001, 04). Time-domain simulation of two electrons in a quantum
dot. Journal of Applied Physics, 89(7), 3841-3846. doi: 10.1063/1.1352559

Sullivan, D. M. (2000). Electromagnetic simulation using the fdtd method. IEEE Microwave
Theory Techniques Society. doi: 10.1002/9781118646700.ch1

Sullivan, D. M. (2012). Quantum mechanics for electrical engineers. Hoboken, New
Jersey: John Wiley & Sons, Inc. doi: 10.1002/9781118169780

Sullivan, D. M., y Citrin, D. S. (2005). Determining quantum eigenfunctions in
three-dimensional nanoscale structures. Journal of Applied Physics, 97(10), 10—16.
doi: 10.1063/1.1896437

Sullivan, D. M., Mossman, S., y Kuzyk, M. G. (2016, 04). Time-domain simulation of three
dimensional quantum wires. PLOS ONE, 11(4), 1-11. doi: 10.1371/journal.pone
.0153802

Sullivan, D. M., y Wilson, P. M. (2012). Time-domain determination of transmission in
guantum nanostructures. Journal of Applied Physics, 112(6), 064325-1-064325-7.
doi: 10.1063/1.4754812

Taflove, A., y Hagness, S. C. (2005). Computational Electrodynamics The
Finite-Difference Time-Domain Method (3.2 ed.). Artech House.

van Wees, B. J., van Houten, H., Beenakker, C. W. J., Williamson, J. G., Kouwenhoven,
L. P, van der Marel, D., y Foxon, C. T. (1988, Feb). Quantized conductance of point
contacts in a two-dimensional electron gas. Physical Review Letters, 60, 848—850.
doi: 10.1103/PhysRevLett.60.848

Wilson, J. P. (2019). Generalized Finite-Difference Time-Domain method with Absorbing
Boundary Conditions for solving the nonlinear Schrodinger equation on a GPU.
Computer Physics Communications, 235, 279-292. doi: 10.1016/j.cpc.2018.02.013

Xiong, X. Y., y Sha, W. E. (2014). The FDTD Method: Essences, Evolutions,
and Applications to Nano-Optics and Quantum Physics. En S. M. Musa (Ed.),
Computational nanotechnology using finite difference time domain (p. 37-82). Boca
Raton: CRC Press.

Zheng, C. (2007). A Perfectly Matched Layer approach to the nonlinear Schrédinger

151



wave equations. Journal of Computational Physics, 227(1), 537-556. doi: 10.1016/
j-jcp.2007.08.004

152



UNIVERSIDAD AUTONOMA DE

CHIHUAHUA

Chihuahua, Chih., a 26 de junio de 2020.
Oficio: 42/CAJSIP/20

Dr. lldebrando Pérez Reyes

Secretario de Investigacion y Posgrado
Facultad de Ciencias Quimicas
Universidad Auténoma de Chihuahua
Presente:

Los integrantes del comité, informamos a Usted que efectuamos la revision de la tesis intitulada:
Implementacion del algoritmo de Diferencias Finitas en el Dominio del Tiempo para resolver
la evolucién temporal de funciones de onda electrénicas presentada por la 1.Q. Priscilla lvette
Escobedo alumna del Programa de Maestria en Ciencias en Quimica.

Después de la revision, indicamos a la tesista las correcciones que eran necesarias efectuar y
habiéndolas realizado, manifestamos que la tesis, de la cual adjuntamos un ejemplar, ha cumplido
con los objetivos sefialados por el Comité de Tesis, por lo que puede ser considerada como
adecuada para que se proceda con los tramites para la presentacion de su Examen de Grado.

Atentamente
“Por la Ciencia para Bien del Hombre”

“,

‘) f?@{?‘:ﬂ— ,é_%@/

Dra. Maria Elena Fuentes Montero Dr. Juan Pedro Palomares Béaez
Co-Directora de tesis Asesor de tesis

Dr. Marco Antonio Chéavez Rojo Dr. José Manuel Napoles Duarte
Asesor de tesis Director de tesis

Dr. lldebrando Pérez Reyes
Secretario de Investigacion y Posgrado

**E| que suscribe certifica que las firmas que aparecen en esta acta, son auténticas, y las mismas que
utilizan los C. Profesores mencionados.

FACULTAD DE CIENCIAS QUIMICAS
Circuito Universitario

Campus Universitario #2 C.P. 31125
Tel. +52 (614) 236 6000

Chihuahua, Chihuahua, México
http://www.fcgq.uach.mx




