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В работе для моделирования процесса туннелирования электронов в периодических одномерных структурах реализована программа вычисления функции прохождения. Программа реализована на основе алгоритма поиска собственных значений и собственных функций методом обратных итераций (модифицированный метод Виландта). Для тестирования алгоритма проведено сравнение для случая двух потенциальных ям. 
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In this study, a program for calculating the transmission function in one-dimensional nanostructures with periodic potential energy was implemented to simulate the electron tunneling process. The program was implemented using an algorithm for finding eigenvalues ​​and eigenfunctions using the inverse iteration method (modified Wielandt method). To test the algorithm, a comparison was conducted for the case of two potential wells.
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Явление квантового туннелирования находит разнообразные применения в научном исследовании и технических приложениях. Современные интегральные схемы используют туннельные переходы для уменьшения энергопотребления и повышения быстродействия. Некоторые биологические процессы (такие как ферментативные реакции) включают туннельные механизмы, ускоряющие химические превращения. Анализ звездных нуклеосинтезов основывается на знании вероятности туннелирования нейтронов и протонов. Реакции с участием туннелирования важны для синтеза веществ и полимеров.
 Эффект туннелирования лежит в основе полевой эмиссии. В работе для моделирования процесса полевой эмиссии электронов реализована программа вычисления функции прохождения в одномерных наноструктурах с периодической потециальной энергией. Программа реализована на основе алгоритма поиска собственных значений и собственных функций методом обратных итераций (модифицированный метод Виландта [1, 2]). Для тестирования алгоритма проведенно сравнение для случая двух потенциальных ям. Данная работа является продолжением серии работ, например [3, 4]. Суть реализованного алгоритма поиска собственных значений и собственных функций методом обратных итераций состоит в следующем. В планарном случае для одномерного нестационарного уравнения Шредингера реализуется двухслойная разностная схема с весами . В случае неявной схемы  программу можно использовать для поиска собственных значений и собственных функций для данной геометрии. В случае почти центральной схемы  данную программу можно использовать, например, для моделированния процесса туннелирования в случае двух потенциальных ям.
Для верификации реализованного нами алгоритма для моделирования эффекта полевой эмиссии нами была рассмотрена задача туннелирования элекрона в случае двух потенциальных ям. На рис. 1 приведена зависимость функции  в различные моменты времени: кривые 1, 2, 3, 4 соответствует . При  частица находится полностью в правой потенциальной яме (кривая 1). При  частица находится полностью в левой потенциальной яме, т. е. период перекачки равняется T  (кривая 4). Аналитическое решение равняется  [5], для аналитического вычисления периода перекачки необходимо знать уровни энергии симметричного и антисимметричного состояний, которые мы вычисляем численно:Рис. 1. Функция потенциальной энергии.

. От сюда получим аналитический период перекачки .
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Рис. 1. Волновая функция в различные моменты времени.
Далее решаем задачу по вычислению функции прохождения. Рассмотрим металл с потенциалом . Присоединяем к этому металлу пленки графена с потенциалом . Допустим, что первую пленку присоединим к металлу с зазором, а далее между пленками будет расстояние . Толщина самих пленок один атом, а именно . Подключим поле , -заряд электрона, , а так же применим метод зеркального отражения и получим прибавку к потенциальной энергии:. 
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Рис. 2. Функция потенциальной энергии.
					(1)

Тогда уравнение Шредингера запишется
			(2)
Получим решение уравнений:
			(3)
где B,C,D,M постоянные величины;;
  В случае, когда , при расчете функции прохождения коэффициенты рассматриваем в виде:
  и .		(4)

Далее по условию сшивки и преобразований получим:
		(5)
		  	(6)
От куда функцию прохождения  найдем по методу Крамера.
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Рис. 3. Функция прохождения.
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