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1. Problemas estudiados

Estudiamos simulaciones numéricas para ecuaciones cinéticas que apare-
cen en teorfa de semiconductores o en medios granulares. En ambos casos
partimos de la ecuacién de Boltzmann; en el primero consideramos esta ecua-
cién para semiconductores y el segundo para gases granulares con choques
ineldsticos. La ecuacién de Boltzmann para semiconductores estd acoplada con
la ecuacién de Poisson, para modelar el campo eléctrico originado por las pro-
pias particulas cargadas.

En teoria de semiconductores simulamos el sistema de Boltzmann-Poisson
en distintos dispositivos, donde la diferencia entre unos y otros radica en el
material empleado (diferentes fenémenos de scattering y por ello diferentes
operadores de colisién) y en la geometria del dispositivo (diferentes condi-
ciones frontera). Obtenemos la distribucién de probabilidad de encontrar una
particula con una posicién y una velocidad dadas en un instante de tiempo
concreto. De este modo podemos simular la evolucién de todos sus momentos.
Los resultados son comparados con experimentos fisicos y con los resultados
obtenidos empleando Monte Carlo.

En el caso de medios granulares, en la ecuacién de Boltzmann considera-
mos sus tres primeros momentos y obtenemos un sistema de Euler compre-
sible y un sistema de Navier-Stokes compresible, que son los que simulamos
numéricamente.

Ambos problemas (semiconductores y medios granulares) los resolvemos
numéricamente escribiéndolos como una ley de conservacién.

2. Meétodos numéricos empleados

Los métodos empleados para nuestras simulaciones son aplicables a leyes
de conservaciéon. Como deciamos nuestros modelos son rescritos como leyes de
conservacion y una vez escritos de esta forma seguimos el siguiente esquema:

s Esquema WENO (Weighted Essentially Non-Oscillatory) para aproximar
por diferencias finitas los flujos hiperbédlicos usando upwinding. Esta for-
ma de aproximar los flujos es muy interesante para regiones con altos
gradientes, como ocurre por ejemplo, en semiconductores donde se tie-
nen zonas muy dopadas y suponen saltos grandes de dopaje entre dis-
tintas regiones.



En el caso de los modelos hidrodindmicos para medios granulares, debi-
do a que las leyes de conservacién son no lineales, la construccién de los
flujos es mas complicada ya que los valores propios y los vectores propios
(izquierda y derecha) tienen que ser explicitamente calculados.

s Evaluaciones directas (o aproximaciones) en los términos de colisién. En
las simulaciones de modelos granulares los términos de viscosidad son
calculados mediante diferencias finitas centradas.

= Evolucién con esquema explicito Runge-Kutta de 3 orden hasta que se
estabilizan las cantidades hidrodindmicas. Se considera una condicién
CFL en cada paso. (Podria haberse considerado un Runge-Kutta implici-
to o cualquier otro método, pero para nuestras simulaciones el método
explicito empleado es efectivo).

En el caso de semiconductores la ecuacién de Boltzmann esta acoplada con la
ecuacién de Poisson que resolvemos con un usual método de diferencias finitas
centradas.

Todo este esquema lo hemos implementado también en programacién pa-
ralela.

Las principales ventajas del método son:

= No son ruidosos (en comparacién con Monte Carlo).

» Permite obtener la evolucién de la funcién de densidad y por tanto de
todos los momentos.

» Se pueden extender las técnicas a otras situaciones en las que haya una
ley de conservacién por medio: biologfa, astrofisica, . ..

Ademas de estos métodos basados en un esquema WENO, el grupo ha traba-
jado en esquemas semi-Lagrangianos y de balance de flujos junto con técnicas
de splitting para ecuaciones de transporte, que por ejemplo podrian ser aplica-
dos a semiconductores. Estas nuevas técnicas eliminan la restrictiva condicién
CFL, que como citamos abajo, suponen un impedimento para la rapidez de
computo del método.

3. Principales dificultades
Las principales dificultades encontradas son:

» Se necesita una malla uniforme y fina. Aunque se estd trabajando con
ideas nuevas en esta direccién.

s La condicién CFL para Runge-Kutta en cada paso impone un paso muy
pequertio.



» Hay un ntimero grande de variables. Por ejemplo, en el caso de semicon-
ductores tenemos 6 variables y si se considera el caso de GaAs se tienen
que simular dos ecuaciones de Boltzmann.

Todas estas dificultades se resumen diciendo que requiere un tiempo de com-
putacién alto, que hemos tratado de reducir empleando programacién en pa-
ralelo.



