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2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung

Gegenstand des Teilprojekts ist die Untersuchung von Strukturbildungs- und Amorphi-
sierungsvorg�angen an Metall-Halbleiter-Grenz
�achen mit Hilfe von Dichtefunktional-
Bandstruktur-Rechnungen auf einer gestuft parallelen Plattform aus mehreren shared-
memory-Compute-Servern, die untereinander mit einem schnellen, internen Netzwerk
verbunden sind. Mit drei HP 9000 N4000 Enterprise-Servern mit je 8 Prozessoren verf�ugt
die Arbeitsgruppe �uber eine geeignete Testplattform, und die gegenw�artigen Entwicklun-
gen der Computertechnik hin zu Mehrprozessor-Rechnern best�atigen daher den gew�ahl-
ten Ansatz. Das Teilprojekt verbindet informatisch-methodische Aspekte mit physikali-
schen und materialwissenschaftlichen Fragestellungen: insbesondere soll gekl�art werden,
wie sich die inh�arente Struktur des physikalischen Problems optimal auf eine adapti-
ve Parallelisierung f�ur homogene Cluster aus Mehrprozessor-Rechnern abbilden lassen
kann, so dass sich gro�e Modellsysteme (mit bis zu 500 Atomen) genau und e�zient
behandeln lassen, was einer Steigerung aktuell behandelbarer Systemgr�o�en um etwa
einen Faktor von 10 entspricht.
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Dazu mussten die folgenden Fragen beantwortet werden: Wie kann allein durch Re-
strukturierung des physikalischen Problems eine ausgewogenere Lastverteilung zwischen
den Clusterknoten erreicht werden? An welchen Stellen k�onnen die bereits im Sonder-
forschungsbereich entwickelten parallelen Routinen direkt eingesetzt werden, und wo
bed�urfen sie einer Anpassung? Die grundlegende Parallelisierungsstrategie war es, die
St�utzstellen der numerischen Brillouinzonen-Integration auf verschiedene Clusterkno-
ten zu verteilen, das mit gr�o�erem Kommunikationsaufwand verbundene Eigenwertpro-
blem an jeder St�utzstelle aber lokal auf einer shared-memory-Mehrprozessormaschine
mit parallelen Solvern zu l�osen und so eine zweistu�ge Parallelisierung zu erzielen. Diese
Strategie sollte im Projektverlauf gepr�uft werden, indem auch andere, potentielle Paral-
lelisierungsm�oglichkeiten evaluiert werden sollten.
Als konkrete Anwendung des parallelen Rechnens wurde die Dichtefunktional-Band-
struktur-Untersuchung innerer Grenz
�achen zwischen Silizium und Titan bzw. Vana-
dium geplant. Bei der Herstellung dieser Grenz
�achen durch Molekularstrahlepitaxie
bilden sich amorphe Bereiche, die sich zu kristallinen Polymorphen umformen. Aus die-
sen Beobachtungen ergaben sich folgende materialwissenschaftliche Fragestellungen, die
mit Hilfe von Dichtefunktional-Rechnungen zu geeigneten Modellsystemen zu kl�aren
waren: welche strukturell stabilen, bin�aren Silizidphasen existieren, und wie ist der Zu-
sammenhang zwischen den gebildeten Silizid-Polymorphen und der Temperatur? Gibt es
charakteristische, immer wiederkehrende lokale Strukturelemente, welche auch in amor-
phen Bereichen immer wieder beobachtet werden? Welche Wechselwirkungen dominieren
an der Titan-Silizium-Grenz
�ache vor der temperatur-induzierten Silizidbildung? Wel-
che Wechselwirkung ist der Hauptgrund f�ur die Bildung amorpher und/oder kristalliner
Silizid-Polymorphe an der Grenz
�ache? Wie beein
usst die reaktive Phase die Grenz-

�achenstabilit�at? Und welche Auswirkungen hat sie auf die elektronischen Eigenschaften
der gesamten Grenz
�ache?

2.3 Forschungsaufgaben / Methoden

Die Teilaufgaben 2.3.1 bis 2.3.3 sind verbunden mit den materialwissenschaftlichen Fra-
gestellungen, den Dichtefunktional-Bandstruktur-Rechnungen zur Strukturbildung und
Wechselwirkung an reaktiven Metall-Halbleiter-Grenz
�achen. Teilaufgabe 2.3.4 ist ein
Beispiel daf�ur, wie physikalische und informationstechnische Aspekte zur e�zienten Par-
allelisierung kombiniert werden k�onnen. Die Teilaufgaben 2.3.5 und 2.3.6 widmen sich
hingegen mehr der konkreten Programmentwicklung.

2.3.1 Teilaufgabe \Bin�are kristalline und amorphe Modi�kationen"

Der Mitarbeiter der Erg�anzungsaustattung sollte sich mit Hilfe kleinerer Systeme in die
physikalischen Grundlagen einarbeiten und einen �Uberblick �uber die Programmstruktur
erhalten. Dazu dienten die Element-Volumenkristalle und die kristallinen Modi�katio-
nen TiSi (B27 oder AG) und V3Si (A15) mit jeweils acht Atomen in der Einheitszelle,
um ad�aquate Pseudopotentiale und Konvergenzparameter f�ur realistische Validierungs-
tests bereit zu stellen. Als Validierung und als Benchmark waren auch komplexere Kris-
tallstrukturen wie TiSi2 (C54 und C49, 12 Atome), VSi2 (C40, 9 Atome) und Ti5Si3
oder V5Si3 (D88, 16 Atome) sowie amorphe Modi�kationen zu berechnen. Dazu wer-
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den - analog zum Vorgehen bei der Untersuchung von quasiperiodischen Strukturen -
charakteristische Strukturelemente der amorphen Modi�kation in gr�o�eren Superzellen
periodisch wiederholt. Durch sukzessive Vergr�o�erung dieser periodischen Approximan-
ten und durch Mittelung �uber verschiedene Kon�gurationen sollen die Eigenschaften der
ungeordneten, amorphen Struktur gen�ahert beschrieben werden. Dabei m�ussen Eigen-
wertprobleme mit gr�o�eren Matrizen an wenigen k-Punkten gel�ost werden, so dass diese
Fragestellung es erlaubt, die Performance von Maschinen mit verteiltem Speicher und
von shared-memory-Architekturen zu vergleichen.

2.3.2 Teilaufgabe \Ausgangsstruktur der Ti(0001)jSi(111)-
Grenz
�ache"

Ausgangs- und Referenzpunkte sind die Grenz
�achen zwischen den Elementkristallen
Si(111)/Ti(0001) und Si(111)/V(0001), sowie die Grenz
�achen von Ti(0001) und V(0001)
zu einer Modellstruktur f�ur amorphes Silizium. F�ur diese Rechnungen werden Schicht-
modelle in gro�en Superzellen periodisch wiederholt, und somit die Grenz
�achen als
unendlich ausgedehnte planare Defekte beschrieben. Da die meisten experimentell be-
obachteten Systeme dieses Typs die Festphasen-Amorphisierung durchlaufen, gibt es
bislang wenige Daten zur Stabilit�at, zur lokalen geometrischen Struktur, oder zu den
elektronischen Wechselwirkungen an dieser Grenz
�ache. Daher m�ussen diese Daten aus
molekularstatischen Modellrechnungen des Systems vor der Amorphisierung gewonnen
werden. Neben den bereits erw�ahnten Aspekten geben diese Rechnungen auch Aufschluss
�uber die Triebkraft der Strukturumwandlung. M�ogliche Faktoren sind der Elektronega-
tivit�atsunterschied von Ti und Si, der eine Negativierung der Silizium-Ionen und damit
eine Silizid-Bildung bevorzugt. Dem gegen�uber steht die Fehlpassung der Gitterkonstan-
ten von Silizium und Titan (oder Vanadium), welche ung�unstige elastische Wechselwir-
kungen an der Grenz
�ache induziert.

2.3.3 Teilaufgabe \Silizid-Bildung an der Ti(0001)jSi(111)-
Grenz
�ache"

Die Bildung der Niedertemperatur-Polytypen M3Si und M5Si3 (M = Ti, V) kann mit Hil-
fe der Dichtefunktional-Molekulardynamik-Methode studiert werden. Dabei folgen die
Kerne den klassischen Newton'schen Bewegungsgleichungen auf der Born-Oppenheimer-
Ober
�ache, die durch die quantenmechanische Wechselwirkung des Elektronensystems
bestimmt ist. So kann mit Hilfe geeigneter Strukturmodelle untersucht werden, wie sich
die relevanten Wechselwirkungsparameter, die Elektronegativit�at und die elastische Ver-
spannung mit zunehmender Temperatur ver�andern, und abgewogen werden, welcher
Faktor bei welcher Temperatur dominiert.
Da TiSi2 und VSi2 als Endstufe des Auslagerns im h�oheren Temperaturbereich (etwa 800
- 900 K) gebildet werden, sollten auch von diesen Polymorphen Grenz
�achen zu Silizium
bzw. zum jeweiligen Metall untersucht werden. Eine Erweiterung auf Grenz
�achen mit
den Niedertemperatur-Polytypen Ti3Si, V3Si, Ti5Si3 und V5Si3 wurde zun�achst aufgrund
des eng gesteckten Zeitrahmens des Teilprojekts nicht geplant, da die im Projektverlauf
gesammelten Daten ausreichend sind, um aus dem Hochtemperaturverhalten auch auf
den Temperaturbereich von 300 - 800 K R�uckschl�usse zu erlauben.
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2.3.4 Teilaufgabe \Verbessertes Load-Balancing der
Parallelisierung �uber die Integrationsst�utzstellen"

Unter Verwendung periodischer Randbedingungen tritt bei der Berechnung der Gesamt-
energie und der davon abgeleiteten Gr�o�en mit Hilfe des Kohn-Sham-Formalismus eine
Integration �uber die erste Brillouin-Zone auf, welche durch Diskretisierung auf einem ge-
eignet gew�ahlten Gitter aus Integrationsst�utzstellen ausgewertet wird. Entscheidend ist
dabei, dass hinreichend viele dieser St�utzstellen, der k-Punkte, verwendet werden, und
dass sie den reziproken Raum m�oglichst isotrop abdecken, um die Wechselwirkungen in
allen drei Raumrichtungen genau und gleichm�a�ig zu beschreiben. Die konkrete Position
dieser St�utzstellen ist daher nicht direkt physikalisch motiviert, sondern bietet einen An-
satzpunkt f�ur die Programmoptimierung. In Standardverfahren f�ur serielle Programme
wurde versucht, eine optimale Integration mit m�oglichst wenigen dieser St�utzstellen zu
erreichen, da an jedem k-Punkt das zeitintensive Kohn-Sham-Eigenwertproblem gel�ost
werden muss. Die Wahl spezieller k-Punkte und dazu geh�orender Gewichtsfaktoren f�uhrt
aber dazu, dass aus Symmetriegr�unden nicht an jeder St�utzstelle gleich viele Basisfunk-
tionen ber�ucksichtigt werden m�ussen, so dass die Gr�o�e des Matrix-Eigenwertproblems
im Extremfall an jeder St�utzstelle anders ist. Bei der bislang seriell ausgef�uhrten Berech-
nung stellt dies kein Problem dar, f�ur die Verteilung der Brillouinzonen-Integration auf
verschiedene parallele Prozessoren ist es jedoch von Nachteil. Der E�zienzgewinn, der
durch die gleichzeitige Behandlung mehrerer oder aller St�utzstellen erzielt werden kann,
wird in diesem Fall durch den k-Punkt mit dem gr�o�ten zu l�osenden Eigenwertproblem
(oder der niedrigsten Symmetrie im reziproken Raum) dominiert. F�ur extrem hetero-
gene parallele Architekturen kann dies ein L�osungsansatz f�ur eine optimale Lastver-
teilungsstrategie sein. F�ur Cluster aus gleichen shared-memory-Maschinen muss jedoch
die Rechenlast m�oglichst gleichm�a�ig auf die Clusterknoten verteilt werden. M�ogliche
Ans�atze daf�ur sind Lastverteilungsalgorithmen �uber Taskschlangen, wie sie im SFB ent-
wickelt werden, oder die Wahl eines m�oglichst homogenen St�utzstellennetzes, das noch
die physikalischen Anforderungen hinsichtlich Dichte und isotroper Verteilung erf�ullt.

2.3.5 Teilaufgabe \Parallelisierung �uber die B�ander"

Wie bereits in Teilaufgabe 2.3.4 beschrieben, ist an jeder der Integrationsst�utzstellen
ein Matrix-Eigenwertproblem mit Hilfe eines Selbstkonsistenzverfahrens zu l�osen, das
die Gesamtenergie, die Kr�afte auf die Kerne im Potential der Elektronen, aber auch das
elektronische Spektrum in Kohn-Sham-N�aherung liefert. Neben dem Index k f�ur die Inte-
grationsst�utzstelle tritt deshalb auch der Lau�ndex n auf, der die Energieeigenzust�ande
bzw. B�ander durchz�ahlt und die Gr�o�e des zu l�osenden Eigenwertproblems bestimmt. Es
bietet sich deshalb an, auch �uber diesen Index zu parallelisieren, wobei aufgrund des zu
erwartenden hohen Kommunikationsaufwandes w�ahrend des Selbstkonsistenzzyklus eine
parallele Bearbeitung nur auf einer shared-memory-Maschine aussichtsreich erscheint.

2.3.6 Teilaufgabe \Alternative Parallelisierungsans�atze"

Neben den beiden Parallelisierungsans�atzen gibt es alternative Ansatzpunkte, insbeson-
dere f�ur die Parallelisierung f�ur die shared-memory-Architektur. Da verschiedene Teile
des physikalischen Problems im Orts- oder im Impulsraum gel�ost werden, m�ussen die
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Ergebnisse durch Fourier-Transformation miteinander verbunden werden. Deshalb ist zu
pr�ufen, ob die lokale Parallelisierung der Fouriertransformation mit Hilfe der im SFB
entwickelten parallelen Algorithmen eine bessere E�zienzsteigerung bewirkt als die Par-
allelisierung �uber den Bandindex. Eine Kombination der beiden alternativen Verfahren
erscheint wegen des zus�atzlichen Kommunikationsaufwandes nicht sinnvoll.

2.4 Ergebnisse

In der laufenden F�orderperiode erfolgte die optimierende Parallelisierung des Pseudo-
potential-Bandstruktur-Programms, das f�ur die Berechnung der strukturellen und elek-
tronischen Eigenschaften der Metall-Halbleiter-Grenz
�achen eingesetzt wird. So kann
auch die Gitterfehlanpassung, die durch die unterschiedlichen Gitterkonstanten von Ti-
tan bzw. Vanadium und Silizium an der M(0001)jSi(111)-Grenz
�ache auftritt, ad�aquat
mit gro�en Superzellen mit vertretbarem numerischem Aufwand modelliert werden. Da-
zu wurde die in den numerischen Algorithmen des Programms vorliegende mehrstu�ge
Parallelit�at �uber die St�utzstellen bei der k-Raum-Integration, �uber die B�ander und bei
der Fouriertransformation zwischen Orts- und Impulsraum genutzt.

2.4.1 Teilaufgabe \Bin�are kristalline und amorphe Modi�kationen"

Zun�achst wurden die strukturellen und elektronischen Eigenschaften der verschiedenen
Silizid-Modi�kationen in Analogie zu fr�uher publizierten Daten reproduziert [g03a, g03b,
gcs03a, gcs03b]. Diese Ergebnisse sind die Referenzdaten f�ur die Berechnung der Grenz-

�achenstabilit�at sowie weiterer thermodynamischer Gr�o�en bei der grenz
�achenindu-
zierten Silizidbildung. Sie dienen aber auch f�ur die Parametrisierung eines einfachen
tight-binding-Modells, mit dem ein schneller, qualitativer Zugang zu Approximanten f�ur
die amorphen Modi�kationen und zum Hochtemperaturverhalten der Volumenkristalle
erschlossen wurde [gcs04b, gcs03b, g03a, g03b, g03c]. Damit konnten mehrere Piko-
sekunden lange Trajektorien f�ur den strukturellen Phasen�ubergang von der elektrisch
schlechter leitenden C49-Modi�kation des TiSi2 zur gew�unschten, gut leitenden C52-
Modi�kation bei erh�ohten Temperaturen simuliert werden [GCS04, gcs04a, gcs04b]. Die-
ser Phasen�ubergang ist unter Parinello-Rahman-Randbedingungen mit einer geringf�ugi-
gen Ver�anderung der Gitterparameter verbunden. Die relevanten Abschnitte der Trajek-
torien werden zur Zeit mit Hilfe des Dichtefunktional-Bandstrukturprogramms nach-
gerechnet, so dass eine Mittelwertbildung auf voller Dichtefunktional-Basis erhalten
wird. Diese Arbeiten sind thematisch eingebettet in Untersuchungen zur Strukturbil-
dung und Thermodynamik in bin�aren Mischverbindungen. So konnte z.B. auch gezeigt
werden, dass sich das Mischungsverhalten bin�arer Verbindungen auf der Nanometer-
skala grundlegend von den Verh�altnissen im ausgedehnten Volumenkristall unterschei-
det [GS03b, GSS04, gss04a, gss04b, gss04c, g03a]. In einem Hauptgruppen-Silizid der
gleichen St�ochiometrie wie die hier relevanten Verbindungen, dem CaSi2, wurde ferner
nachgewiesen, dass sich das Zintl-Konzept der Strukturbildung auch auf Nanostrukturen
�ubertragen l�asst [GS03a, gs03a, gs03b, gs03c].
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(a) (b)

Konturen: −0.08 − 0.08 elec./au
2

Abbildung 2.1: Das Grenz
�achensystem Ti(0001)jSi(111): (a) Schematischer Aufbau des
Modellsystems und erste Schritte der temperatur-induzierten Silizidbil-
dung. (b) Bindungsladungsdichte vor der Grenz
�achenreaktion in einer
Schnittebene parallel zur [100]-Richtung des Si, in der sich die meisten
bindenden Titan-Silizium-Kontakte ergeben. Abgebildet ist die Di�erenz
der Elektronendichte des Gesamtsystems, die 17 Konturlinien reichen
von �0.08 bis +0.08 e�/bohr2. Dunkle Bereiche entsprechen einer Elek-
tronenverarmung, helle einer Elektronenanreicherung.

2.4.2 Teilaufgabe \Ausgangsstruktur der Ti(0001)jSi(111)-
Grenz
�ache"

Darauf aufbauend wurden Dichtefunktional-Bandstruktur-Rechnungen zu Superzellen
durchgef�uhrt, welche die Grenz
�ache Ti(0001)jSi(111) vor, w�ahrend und nach der Sili-
zidbildung repr�asentieren. Aufgrund der Gitterfehlanpassung zwischen Titan (a0 = 2.95
�A) und Silizium (a0 = 3.85 �A) beinhalten gleiche Bereiche der Ti(0001)- und Si(111)-
Ober
�achen eine unterschiedliche Anzahl an Atomen mit einem Verh�altnis von Ti :
Si von etwa 16 : 9. Deshalb wurden Superzellen gew�ahlt, welche parallel zur Grenz-

�ache 4 a0(Ti) � 3 a0(Si) gro� sind und senkrecht dazu sechs Lagen Titan und acht
Lagen Silizium (in vier Doppellagen) enthalten (siehe Abbildung 2.1). Vor der Sili-
zidbildung betr�agt die Energie der reinen Grenz
�ache nur 0.28 J/m2 [GS04, gcs04a,
g04, gcs03a, gcs03b, g03a]. Dies deutet darauf hin, dass die Wechselwirkung vor der
Grenz
�achenreaktion nur schwach attraktiv ist und von den wenigen direkten Ti-Si-
Bindungen vermittelt wird. F�ur ein kleineres Superzell-Modell, bei dem starke expansi-
ve Kr�afte auf Silizium und kontraktive Kr�afte auf Titan wirken, ist das System sogar
nichtbindend [gcs03b]. Diese Befunde stehen im Einklang mit fr�uheren Dichtefunktional-
Untersuchungen zur Titan-Spinell-Grenz
�ache, an der ohne strukturelle Relaxation die
korrosive Oxidation der Titanschicht schon f�ur niedrige Sauersto�gehalte ein Versagen
der Grenz
�ache prognostiziert wird, welches - neben elektronischen Faktoren - wie an der
Titan-Silizium-Grenz
�ache auf ung�unstige elastische Wechselwirkungen zur�uckzuf�uhren
ist. [EK01, KE01, gsc03, cgs02, ge01].
Die Geometrieoptimierung der Grenz
�ache f�uhrt zu einer Verbiegung der Titan-Ebene
an der Grenz
�ache um 0.09 �A. Durch diese Deformation gleichen sich die Ti-Si-Abst�ande
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f�ur die verschiedenen Adh�asionspl�atze an der Grenz
�ache einander an, so dass sie im
Intervall 2.6 bis 2.7 �A liegen. Die Siliziumlage an der Grenz
�ache zeigt hingegen kei-
ne signi�kante Aufrauung, aber der Abstand zur darunterliegenden Siliziumlage ist um
0.21 �A vermindert. Dadurch bilden die beiden Siliziumlagen zusammen nicht mehr einen
idealen Cyclohexyl-artigen Ausschnitt aus dem Diamantgitter, sondern eine leicht abge-

achte gewellte Sechseckstruktur, die auch in schichtartigen Siliziden wie CaSi2 vorliegt
[GS03a]. Dadurch kommen die in den L�ucken der ersten Siliziumlage stehenden Si-Atome
der zweiten Lage in n�aheren Kontakt mit der Titanschicht und k�onnen sich an der Wech-
selwirkung mit dem Titan beteiligen [GS04, gcs04a, g04, gcs03a].
Die Di�erenz der Elektronendichte des Gesamtsystems und der der �Uberlagerung der
Dichten der beiden einzelnen Teilschichten ist ebenfalls in Abbildung 2.1 gezeigt. Der
Schnitt entlang der [100]-Richtung, in der sich die meisten Titan-Silizium-Kontakte bil-
den, zeigt, dass die Titanschicht von der Wechselwirkung mit dem Silizium nur im un-
mittelbaren Bereich der Grenz
�ache betro�en ist, w�ahrend in der mittleren Titanlage
vollst�andige Abschirmung auftritt. Im halbleitenden Silizium ist die Abschirmung weni-
ger stark, so dass die Elektronenanh�aufung an den Si-Atomen der Grenz
�ache (im Bild:
helle Bereiche) eine etwas weiterreichende Ladungsumordnung in der darunterliegenden
Schicht verursacht. Insgesamt best�atigt die Analyse der elektronischen Struktur aber ei-
ne Tendenz zur Silizidbildung durch die Elektronegativit�atsunterschiede der beteiligten
Komponenten [GS04, gcs04a, g04, gcs03a].

2.4.3 Teilaufgabe \Silizid-Bildung an der Ti(0001)jSi(111)-
Grenz
�ache"

Dichtefunktional-Molekulardynamik-Simulationen auf der Born-Oppenheimer-Hyper
�a-
che zeigten ferner, dass sich an der Grenz
�ache amorphe Strukturen bei Temperaturen
ausbilden, bei denen die Volumenkristalle noch nicht schmelzen (siehe Abbildung 2.1).
Die Grenz
�achenreaktion f�uhrt zu einer Angleichung und Reduktion der Komponenten
des elastischen Spannungstensors, durch den die Fehlanpassung ausgeglichen wird. Durch
diesen Vorgang erh�oht sich die Bindungsenergie signi�kant auf 0.52 J/m2. Im Einklang
mit experimentellen Befunden wurde beobachtet, dass Silizium die mobilere Spezies
an der Grenz
�ache ist. Vorl�au�ge Ergebnisse f�ur die Grenz
�achen Ti|TiSi2|Si lassen
darauf schlie�en, dass die f�ur Kobalt berechnete Stabilisierung durch Silizidbildung auch
bei Titan erfolgt [gcs04a, g04, gcs04b].

2.4.4 Teilaufgabe \Verbessertes Load-Balancing der
Parallelisierung �uber die Integrationsst�utzstellen"

Durch den Programmablauf und die Datenstruktur bedingt, erfordert die Parallelisie-
rung �uber die k-Punkte weniger Informationsaustausch zwischen parallelen Knoten als
die Parallelisierung �uber die B�ander, die pro k-Punkt anf�allt. Deshalb wurde die ein-
gangs beschriebene Strategie verfolgt, nur die k-Punkt-Parallelisierung f�ur Maschinen
mit verteiltem Speicher vorzusehen, und f�ur die zweite Stufe Mehrprozessor-Rechner
mit gemeinsamem Speicher einzusetzen. Au�erdem sollte zun�achst davon ausgegangen
werden, dass die verschiedenen Parallelknoten von gleichem Typ sind, so dass die Op-
timierung des Programms auf eine m�oglichst gleichm�a�ige Verteilung der Rechenlast
hinausl�auft.
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F�ur die k-Punkt-Parallelisierung war dies auf einfache Weise m�oglich, indem gem�a� den
Arbeiten von Moreno und Soler die k-Punkt-Netze m�oglichst gut gleichverteilt gew�ahlt
wurden. Dabei wird eine Basistransformation der dreidimensional periodisch wieder-
holten Superzelle durchgef�uhrt, so dass die dazu komplement�are Zelle im Impulsraum
Basisvektoren hat, die m�oglichst genau ganzzahlige Vielfache einer Einheitsl�ange sind.
Dies f�uhrt zu einem e�zienten Sampling des Impulsraumes mit wenigen St�utzstellen,
da Wechselwirkungen in allen drei Raumrichtungen gleich gut beschrieben werden und
nicht die Richtung mit dem schlechtesten Sampling die numerische Genauigkeit des Ver-
fahrens vorgibt. F�ur die hier zu l�osende Optimierungsaufgabe bietet das gleichverteilte
Sampling aber auch noch den Vorteil, dass die Eigenwertgleichungen, die pro k-Punkt
zu l�osen sind, in etwa gleich gro�e Matrizen beinhalten. Damit ist die Forderung nach
einer m�oglichst gleichm�a�igen Verteilung der Rechenlast f�ur den Einsatz von homogenen
Architekturen erf�ullt. Die zus�atzliche Implementation von Lastverteilungsalgoritmen ist
deshalb f�ur diese Stufe der Parallelisierung auf homogenen Rechnerclustern nicht erfor-
derlich gewesen.

2.4.5 Teilaufgabe \Parallelisierung �uber die B�ander"

Die Parallelisierung �uber den Bandindex wurde vorerst zur�uckgestellt. Eine Analyse
der Daten- und Kommunikationsstruktur zusammen mit den Projektpartnern aus der
Informatik zeigte, dass die Parallelisierung der Fourier-Transformation der vielverspre-
chendere Ansatz f�ur die lokale Parallelisierung innerhalb eines shared-memory-Knotens
ist.

2.4.6 Teilaufgabe \Alternative Parallelisierungsans�atze"

F�ur die zweite Stufe der Parallelisierung der Fourier-Transformation werden derzeit ver-
schiedene Algorithmen zusammen mit den Projektpartnern aus der Fakult�at f�ur Infor-
matik erprobt.
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2.5 O�ene Fragen / Ausblick

In der laufenden F�orderperiode wurden die mikroskopischen Mechanismen aufgekl�art,
welche zur Ausbildung amorpher und kristalliner Modi�kationen an reaktiven Metall-
Halbleiter-Grenz
�achen f�uhren. Diese Ergebnisse zu Struktur und Thermodynamik die-
nen als Ausgangspunkt f�ur die weitergehende Untersuchung des elektronischen Trans-
ports �uber Metall-Halbleiter-Grenz
�achen. Konkret sollen f�ur das System Ti(0001)j
Si(111) drei, teilweise komplement�are theoretische Ans�atze verfolgt werden: die Dichte-
funktional-St�orungstheorie, mit der die Antwort des Systems auf ein externes elektri-
sches Feld oder auf die Verschiebung von Atompositionen berechnet werden kann, die
Beschreibung der Zweiteilchen-Streuung am Grenz
�achenpotential durch die L�osung der
entsprechenden Bethe-Salpeter-Gleichung und ein Verfahren zur Wellenpaket-Dynamik
auf den bereits berechneten Potentialhyper
�achen, mit dem der Ein
uss des phononi-
schen Hintergrunds auf den Elektronentransport modelliert werden kann.
Mit diesen Untersuchungen sollen drei experimentelle Beobachtungen erkl�art werden,
welche f�ur die Anwendung von fr�uhen �Ubergangsmetallen als Haftvermittler an mikro-
und nanoelektronischen Gold-Silizium-Kontakten von Bedeutung sind: Warum zeigt nur
eine der beiden niederenergetischen kristallinen Modi�kationen des TiSi2 einen geringen
Kontaktwiderstand und wie ver�andert sich der Widerstand, wenn (pseudo-)amorphe
Strukturen an der Grenzf�ache vorliegen? Wie verst�arken Dotieratome wie Niob den
Transport �uber die Grenz
�ache? Und wie ver�andert sich der Transport, wenn anstelle
von Titan eine Vanadiumlage verwendet wird, bei der ebenfalls Silizidbildung erfolgt?
F�ur Rechnungen mit der Dichtefunktional-St�orungstheorie soll das Bandstrukturpro-
gramm eingesetzt werden, dessen Parallelisierung in der laufenden F�orderperiode f�ur
homogene Architekturen erfolgt ist, und dessen weitergehende Optimierung f�ur kom-
plexere Rechner-Architekturen in Zusammenarbeit mit den Teilprojekten aus der In-
formatik geplant ist. F�ur die anderen Ans�atze sollen in der Arbeitsgruppe entwickelte,
zum Teil parallele Routinen adaptiert und auf eine weitere Parallelisierbarkeit getestet
werden.
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