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Використовуючи метод електронно-променевого 
випаровування напилено тонкі плівки ТіО2 та ТіО2:
Cr2O3 (вміст Cr2O3 – 1 %, 3 % мол.) в універсаль-
ній вакуумній установці Lеybold – Heraeus L560. 
Спектри пропускання отримано за допомогою спек-
трофотометра СФ-2000. За допомогою конверт-
ного методу визначено ширину забороненої зони 
тонких плівок ТіО2 та ТіО2:Cr2O3 та спектральні 
залежності їх оптичних коефіцієнтів
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зони, тонка плівка, коефіцієнт поглинання, показ-
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Используя метод электронно-лучевого испаре-
ния, напылены тонкие пленки ТіО2 и ТіО2:Cr2O3 
(содержания Cr2O3 – 1 %, 3 % мол.) в универсаль-
ной вакуумной установке Lеybold – Heraeus L560. 
Спектры пропускания получены с помощью спек-
трофотометра СФ-2000. С помощью конвертного 
метода определена ширина запрещенной зоны тон-
ких пленок TiO2 и TiO2:Cr2O3 и спектральные зави-
симости их оптических коэффициентов
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1. Вступ

В останні роки оксиди металів з напівпровіднико-
вими властивостями, зокрема діоксид титану (TiO2), 
досить широко використовуються в різних приладах, 
особливо в галузі фотоелектричної техніки для різних 
цілей: прозорі шари (вікна) для сонячних елементів, 
антивідбиваюче покриття [1 – 3]. Тому дослідження 
фізичних властивостей чистих та легованих плівок 
ТіО2 на сьогодні є дуже актуальним.

Легування плівок ТіО2 різними металами та їх ок-
сидами дозволяє змінювати ширину забороненої зони 
матеріалу, що є актуальним при застосуванні у фото-
електричних приладах [4 – 5].

2. Аналіз літературний даних

На сьогоднішній день тонкоплівкові матеріали ши-
роко застосовуються у напівпровідниковому приладо-
будуванні [6].

Діоксид титану (ТіО2) є одним з найперспектив-
ніших матеріалів серед прозорих провідних оксидів. 
Особливий інтерес представляють дослідження ок-
сиду титану для застосування у фото-декомпозиції 
органічних молекул [7]. Діоксид титану інтенсивно 
використовується у тонкоплівкових оптично-інтерфе-
ренційних покриттях [8].

Проводяться активні пошуки матеріалу з опти-
мальними діелектричними властивостями для заміни 

шарів SiO2 у напівпровідникових приладах (транзи-
сторах, тиристорах, мікросхемах). Межа мініатюри-
зації, коли процеси тунелювання стають помітними 
внаслідок зменшення товщини діелектричного про-
шарку діоксиду кремнію, буде досягнута у близькому 
майбутньому. Надтонкі плівки оксидів металів можна 
успішно застосувати як діелектричні матеріали у май-
бутньому, а ТіО2 з найбільшим значенням діелектрич-
ної постійної є оптимальним матеріалом для цього 
використання [9].

Цікавими є плівки ТіО2, леговані 3d-елементами 
як перспективні матеріали для спінтронних приладів. 
Чистий діоксид титану – немагнітний матеріал, але 
після легування атомами перехідних елементів, він 
стає феромагнітним [10]. Тонкі плівки з такого матері-
алу оптично прозорі, напівпровідні і феромагнітні при 
кімнатній температурі, тому можуть підходити для 
виготовлення спінтронних електричних приладів.

3. Експериментальна частина

У даній роботі тонкі плівки чистого ТіО2 та TiO2:
Cr2O3 (вміст Cr2O3 – 1 %, 3 % мол) напилювалися в 
універсальній вакуумній установці Lеybold – Heraeus 
L560 за допомогою електронно-променевого випаро-
вування спресованих таблеток з суміші порошку ТіО2 
та Cr2O3 у відповідних пропорціях.

Напилення плівок діоксиду титану та суміші ді-
оксиду титану з оксидом хрому у заданих співвідно-
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шеннях проводилось на попередньо очищені ситалові 
підкладки та підкладки з покривного скла. Темпера-
тура підкладок контролювалася системою термопар у 
вакуумній камері і становила ~ 400 0С.

4. Дослідження оптичних властивостей тонких плівок

На рис. 1, а представлено спектри пропускання 
чистої плівки ТіО2 та TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3 – 1; 3 % 
мол). На спектрі пропускання тонких плівок ТіО2 та 
TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3 – 1; 3 % мол) видно періодичні 
піки та впадини, які обумовлені інтерференційними 
явищами. Це свідчить про хорошу однорідність та 
якість поверхні тонких плівок.

Оптичні коефіцієнти тонких плівок (показник за-
ломлення n(λ), коефіцієнт поглинання α(λ) та екстин-
ції k(λ)) можуть бути визначені із спектрів пропускан-
ня з інтерференційними ефектами, використовуючи 
конвертний метод.

Даний метод можна застосовувати за умови слабо-
го поглинання тонкими плівками та прозорої підклад-
ки, товщина якої набагато більша від товщини плівки. 
Дані вимоги задовольняються у даній роботі.

Отримавши конвертні криві, відповідно до кон-
вертного методу, можна визначити показник залом-
лення n(λ) тонкої плівки ТіО2 та TiO2:Cr2O3 (вміст  
Cr2O3 – 1 %, 3 % мол), використавши наступне рівнян-
ня:
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де ns – це показник заломлення підкладки, що визна-
чається за виразом:

n
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= + −
1 1

12 , (2)

де Ts – пропускання підкладки, яке практично постій-
не в області прозорості.

Для покривного скла, що використане в якості 
підкладки, Тs = 0.91. Тоді з рівняння (2) отримаємо, що  
ns = 1.554.

Значення показника заломлення n(λ) плівок ТіО2 
та TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3 – 1 %, 3 % мол), розраховане 
за рівнянням (1), по мірі збільшення довжини хвилі 
спадає і стабілізується при довжинах хвиль λ > 600 нм, 
що добре видно з рис. 1, б.

Так як формулу (1) не можна застосовувати за ме-
жами зони інтерференції для визначення показника 
заломлення в області власного поглинання плівки 
ТіО2 та TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3: 1; 3% мол) була за-
стосована екстраполяція розрахованих значень n(λ) 
[11 – 12]. За допомогою рівняння (3) можна обчислити 
коефіцієнт поглинання α(λ) для тонких плівок:
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Коефіцієнт поглинання 
α(λ) як функцію від довжини 
хвилі зображено на рис. 2, а. 
Можна бачити різке збільшен-
ня коефіцієнта поглинання в 
короткохвильовій області по-
близу краю власного погли-
нання. З рис. 2, а видно, що 
домішка Cr2O3 збільшує кое-
фіцієнт поглинання.

Використовуючи рівняння 
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4

, визначали кое-

фіцієнт екстинції (рис. 2, б).
Конвертний метод можна 

застосовувати лише у межах 
області прозорості тонкої 
плівки. Тоді як в області влас-

ного поглинання виконуються наступні умови: сильне 
поглинання в тонкій плівці ТіО2 та TiO2:Cr2O3, повні-
стю прозора підкладка та n2>>k2 (ТіО2 та TiO2:Cr2O3 
є непрямозонними напівпровідниками з малими зна-
ченнями показника екстинції).

Таким чином, показник поглинання α(λ) в області 
власного поглинання тонкої плівки ТіО2 та TiO2:Cr2O3 
може бути визначеним з наступного виразу:
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а                                                                      б
Рис. 1. Графік залежності: а – пропускання Т від довжини хвилі λ: 1 – чистої тонкої 

плівки ТіО2, 2 – тонкої плівки TiO2:Cr2O3 (1 % мол), 3 – тонкої плівки TiO2:Cr2O3  
(3 % мол), б – показника заломлення n від довжини хвилі λ для тонких плівок:

1 – чистої тонкої плівки ТіО2, 2 – тонкої плівки TiO2:Cr2O3 (1 % мол), 3 – тонкої 
плівки TiO2:Cr2O3 (3 % мол)
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а

б
Рис. 2. Графік залежності: а – коефіцієнта поглинання α 

від довжини хвилі λ: 1 – чистої тонкої плівки ТіО2,
2 – тонкої плівки TiO2 – Cr2O3(1 % мол), 3 – тонкої плівки 

TiO2 – Cr2O3(3 % мол), б – коефіцієнта екстинції k від 
довжини хвилі λ: 1 – чистої тонкої плівки ТіО2, 2 – тонкої 

плівки TiO2 – Cr2O3(1 % мол),3 – тонкої плівки TiO2 –  
Cr2O3(3 % мол)

Коефіцієнт поглинання для тонких плівок ТіО2 та 
TiO2:Cr2O3 добре узгоджується із наступною залежні-
стю:

αhv B hv Eg= −( )2
, (5)

де В – константа.

Ви зн ачено ш и ри н у з а б ор оненої з он и ТіО2  
(Eg=3.43 еВ) та TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3:1; 3 % мол) 
Eg=3.32 еВ, Eg=3.15 еВ, відповідно, шляхом пере-
тину екстрапольованої лінійної ділянки кривої  
( ) ( )α νh f hv1 2 =  з віссю енергії hv (рис. 3).

Рис. 3. Залежність (αhv)1/2 від енергії hv: 1 – чистої 
тонкої плівки ТіО2, 2 – тонкої плівки TiO2 – Cr2O3 

(1 % мол), 3 – тонкої плівки TiO2 – Cr2O3(3 % мол)

Дані значення ширини забороненої зони відпові-
дають аморфній структурі плівки [14 – 15].

5. Висновки

Виготовлено тонкі плівки ТіО2 та TiO2:Cr2O3 (вміст 
Cr2O3: 1; 3 % мол) методом електронно-променевого 
випаровування у вакуумі.

Виміряно спектри пропускання щойно напилених 
та відпалених тонких плівок ТіО2 та TiO2:Cr2O3 (вміст 
Cr2O3: 1; 3 % мол). Застосовано конвертний метод для 
визначення товщини плівки d та основних оптичних 
констант, зокрема, показник заломлення n(λ), коефі-
цієнт поглинання α(λ) та екстинції k(λ) в залежності 
від довжини хвилі.

Ви зн ачено ш и ри н у з а б ор оненої з он и ТіО2  
(Eg=3.43 еВ) та TiO2:Cr2O3 (вміст Cr2O3: 1; 3 % мол) 
Eg=3.32 еВ, Eg=3.15 еВ, відповідно.
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Запропоновано методику імітаційного три-
вимірного моделювання поширення забруд-
нюючих домішок в атмосфері з використан-
ням моделей розсіювання Гауса та “хмарних” 
технологій. Продемонстровано доцільність 
застосування пакету OpenMP для розпара-
лелення обчислень. Показана необхідність 
програмної оптимізації даного класу задач за 
кількістю паралельних потоків та задіяних 
процесорних ядер
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Предложена методика имитационного 
трехмерного моделирования распростране-
ния загрязняющих примесей в атмосфере с 
использованием моделей рассеивания Гаусса и 
”облачных” технологий. Продемонстрирована 
целесообразность применения пакета OpenMP 
для распараллеливания вычислений. Показана 
необходимость программной оптимизации 
данного класса задач по количеству парал-
лельных потоков и задействованных процес-
сорных ядер
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1. Вступ

Процес моделювання поширення домішок в атмос-
фері потребує значних апаратних ресурсів сучасних 
комп’ютерів [1]. При цьому, користувач витрачає знач-
но більше часу на підготовку задачі до моделювання 
та оцінку результатів ніж на сам процес моделюван-
ня. Зменшення питомої частки часу завантаження 
комп’ютера обчислювальними процедурами призво-
дить, відповідно, до зменшення показника ефективної 
швидкодії обчислювальної системи за визначенням 
акад. Глушкова. Однак, саме задачі даного класу по-
требують проведення багатофакторного імітаційного 
моделювання реальних процесів і можуть ефективно 
вирішуватись використовуючи методи паралельних 
обчислень для кластерів, GRID і Cloud систем [2]. Тому 

метою даної роботи було підвищення ефективності 
використання обчислювальних ресурсів за рахунок 
розробки загального підходу до удосконалення поста-
новки задачі імітаційного моделювання, підготовки 
даних та створення відповідного програмного забез-
печення для розрахунків перерозподілу шкідливих 
викидів у атмосфері згідно до існуючих державних і 
галузевих стандартів.

2. Аналіз літературних даних та постановка проблеми

В Україні для розрахунків локального розподілу 
забруднень атмосфери промисловими викидами за-
стосовується методика ОНД-86, яка ґрунтується на 
моделях розсіювання Гауса [3]. У простішому випадку 


