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Для описания различных полупроводниковых структур широко используются kp модели и, в частности, 6-kp модель, которая представляет собой 6-компонентное уравнение Шредингера для огибающей волновой функции. Первоначально эта модель была предложена для материала с постоянными эффективными массами. Однако во всех практически значимых структурах имеет место контакт материалов с сильно различающимися массами. Это требует обобщения kp модели на случай переменных масс. Ранее гетеропереход полагали резким и на гетерогранице ставили условие непрерывности волновой функции и некоторые линейные соотношения на производные компонент волновой функции, обеспечивающие эрмитовость. Недостатками такого подхода являются 1. неопределенность в выборе вида этих соотношений, 2. невозможность использования этого подхода в случае плавного изменения эффективных масс (диффузия на гетерогранице), 3. трудности при описании гетерограниц со сложной геометрией и при контакте нескольких материалов. Кроме того, при некотором выборе граничных условий возникают нефизические решения (интерфейсные состояния).

В настоящей работе предложено чрезвычайно простое обобщение 6-kp модели на случай гетероструктур, свободное от этих недостатков. Суть нашего подхода заключается в определенной записи членов уравнения Шредингера со смешанной производной. При этом в модель добавляется только один параметр, который необходимо подобрать, например, из экспериментальных данных. При некоторых значениях этого параметра имеют место нефизические решения, но для всех практически значимых материалов (Ge, Si, Ga, As, AlAs, InAs, GaAs, GaSb, InP, InN, GaN, AlN, InN, GaP, AlP) нефизические решения отсутствуют при одном и том же его значении. 

Заметим, что при использовании численных методов малые масштабы ограничены снизу. Поэтому возможна ситуация, когда численные расчеты не показывают наличие нефизических решений потому, что шаг сетки недостаточно мал. Критическим для большинства материалов является размер порядка 1 нм. Поэтому при расчете гетероструктур размером порядкам 100 нм и более такие решения не проявляются при расчетах. При изучении наноструктур наличие нефизических решений  является принципиальным.

В настоящей работе предложен также конечно-разностный аналог оператора Шредингера 6-kp модели на сдвинутых сетках, который является эрмитовым, компактным и дивергентным. Также предложен эффективный итерационный метод поиска основного и первого возбужденного состояний основанный на методе расщепления.
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6-kp model is widely used to describe semiconductor structures. Initially this model was suggested for the materials with constant effective masses. But the contact of materials with strongly different masses is a common for the semiconductor structures. This demands the generalization of 6-kp model on this case. In previous papers the heterotransition is assumed sharp and the condition of wave function continuity and linear connections between the derivatives are used. This approach has the following disadvantages. 1. uncertainty of the connection coefficients, 2. It is impossible to use this approach in the case of smooth (diffusive) heterotransition, 3. there are difficulties in the case of heterostrucrures of complicated form and the case of a contact of more then 2. There are also nonphysical solutions (interface mode) for a certain boundary conditions.
In presented paper a very simple generalization of 6-kp model in the case of no constant masses which is free of the mentioned disadvantages is suggested. Our approach consist of a definite view of the terms with mixed derivative. We add the only one addition parameter in the model. For a certain value of this parameter nonphysical mode can take place. But for the main materials (Ge, Si, Ga, As, AlAs, InAs, GaAs, GaSb, InP, InN, GaN, AlN, InN, GaP, AlP) nonphysical mode are absent for the same value of this parameter.

Note, that when the calculation methods are used, the small scale of a problem is limited by finite-difference step. Because of this nonphysical mode sometimes is not appear in calculations. But for the geterostructures of nano scales the presence of interface mode is principle.
In presented paper the finite-difference analog of Schrodinger operator of 6-kp model using shifted grids is suggested. It is Hermitic, compact and divergent. To search a ground and first exited states the iteration splitting method is suggested.
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