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КОМПЬЮ ТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ Э Н ЕРГЕТИ Ч ЕСКИ Х 
СПЕКТРОВ, СП ЕКТРО В ПОГЛОЩЕНИЯ И СПОНТАННОГО 

ИСПУСКАНИЯ B N - I - P - I  К РИ СТА Л Л А Х

Уравнешія Пуассона и Шрсдингсра, используемые для нахожде- 
ния потенциального профиля, уровней энергии и волновых функции для 
л 1 ־־ — р -  І кристалла, могут быть решены аналитически только в гар- 
моническом приближении. Учет ангармоничности и других факторов, 
влияющих на процессы поглощения и испускания йзлу’ ісішя, усложняет 
исходные уравнения, решение которых возможно лишь с использованием 
численных методов.

Энсргетй'ісскйе уровни и волновые функции для различных значе- 
ШПІ волнового вектора с учетом периодщшости потенциала свсрхрсшстки 
в направлешп! оси z находятся из уравнения Шредингера, являющегося 
дифферешшадьньш уравнением второго порядка:

(1)
^(z) =  f{z)exp{ik,z).

Здесь т -  эффективная масса частицы,^־ постоянная Планка, Jt*־ волновой 
вектор, У (г)־ потонцйаі. Ввиду сложного вида потенциала, уравнение (1) 
решаем 'шеленно. После дискретизации получаем

(2)+  ^-2  +  (Е  -  V־i) j ipi +  Vi+ie‘* ‘׳' ,

где h- шаг дискретизации. Д.1я п шагов поЛ}1״ асм (п — 1) систему линей- 
ных уравнений, решаемых методом Гаусса. Д.1я эффективной сходимости 
рсшешія используются методы уточнения и локализации корней. По фор* 
муле Сігмпсона вычисляются шітегралы перекрытіш между волновыми 
функциями разрешенных сосіоянтаі дырок и электронов.

Программный комплекс, написанный на языке Паскаль 5.0 на базе 
IBM PC AT, позволяет исследовать дисперспю энергии с ростом волново* 
го вектора, з«1висимости спектров поглощешгя и спонтанного испускания 
от уровня нака'скп и характеристик п —1 р־־ —» кристалла. Результаты вы- 
дис.дешш выводятся на экран или печатающее устройство в графическом 
виде.
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