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РАЗРАБОТКА КОМПЛЕКСНОГО ПОДХОДА,  
ОСНОВАННОГО НА МЕТОДАХ ИМИТАЦИОННОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 
И ИНТЕЛЛЕКТУАЛЬНОГО АНАЛИЗА ДАННЫХ, ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

СИСТЕМ ПРИКЛАДНОЙ ФЛУОРЕСЦЕНТНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ

Н. Н. ЯЦКОВ1), В. В. АПАНАСОВИЧ 1)

1)Белорусский государственный университет, пр. Независимости, 4, 220030, г. Минск, Беларусь

Для исследования биомолекулярных соединений в системах обеспечения прикладной флуоресцентной спек-
троскопии предлагается применять комплексный подход, основанный на методах имитационного моделирования 
и интеллектуального анализа данных и включающий имитационные модели физических процессов, методы и ал-
горитмы интеллектуального анализа данных, программные средства автоматизации исследования молекулярных 
и клеточных систем. Идея комплексного подхода состоит в использовании имитационного моделирования биофи-
зических процессов, протекающих в объекте исследования, отборе наиболее информативных экспериментальных 
данных, определении характеристик объекта с применением алгоритмов интеллектуального анализа данных. Эф-
фективность алгоритмов разработанного подхода проверена в ходе анализа смоделированных и экспериментальных 
данных для систем флуоресцентной спектроскопии. В качестве практической реализации предложенного подхода 
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создана вычислительная платформа FluorSimStudio для обработки измерений флуоресценции с временным раз-
решением. Цифровая платформа представляет собой открытую систему и позволяет добавлять сложные модели 
анализа с учетом создания новых алгоритмов моделирования и обработки данных. Применение комплексного 
подхода повышает эффективность исследования биофизических систем при анализе больших данных.

Ключевые слова: флуоресцентная спектроскопия; обработка данных; имитационное моделирование; интел-
лектуальный анализ данных; вычислительная платформа.

SIMULATION MODELLING AND DATA MINING APPROACH  
FOR THE STUDY OF APPLIED FLUORESCENCE  

SPECTROSCOPY SYSTEMS

M. M. YATSKOU a, V. V. APANASOVICH a

aBelarusian State University, 4 Niezaliezhnasci Avenue, Minsk 220030, Belarus
Corresponding author: M.  M. Yatskou (yatskou@bsu.by)

For the study of biomolecular compounds in applied fluorescence spectroscopy supporting systems an integrated 
approach, based on simulation modelling and data mining methods and including simulation models of physical pro-
cesses, methods and algorithms for data mining, and software for studying molecular and cellular systems is proposed. 
The idea of an integrated approach is in using simulation modelling of biophysical processes occurring in the object 
of study, selecting the most informative experimental data, and determining the characteristics of the object using data 
mining algorithms. The effectiveness of the algorithms of the proposed approach is verified by analysing simula ted and 
experimental data of fluorescence spectroscopy systems. As a practical implementation of the developed integrated 
methodology, the compu tational platform FluorSimStudio was developed for processing time-resolved fluorescence measu-
rements. The digital platform is an open system and allows addition of complex analysis models, taking into account the 
development of new modelling and data processing algorithms. The use of complex analysis improves the efficiency of 
studying biophysical systems during big data analysis.

Keywords: fluorescence spectroscopy; data processing; simulation modelling; data mining; computational platform.

Introduction
Experimental fluorescence spectroscopy methods are used to investigate the optical properties of mole-

cular compounds and therefore are applied in the studies of artificial photonic materials, protein complexes, 
biopolymers, biological membranes, cell biomarkers and organic tissues [1–3]. The standing development 
of methods is driven due to the improvements of effective molecular fluorophores, including genetically ex-
pressed proteins (for example, green fluorescent protein (GFP)), semiconductor nanoparticles and quantum 
dots, optical systems for laser excitation and photon detection, allowing for high-precision measurements, and 
computer technologies for data storage and processing [4–6]. Novel experimental high-throughput techniques, 
integrating pulsed, phase and modulation methods for detecting fluorescence decay times, form the basis of 
modern fluorescence microscopy and allow obtaining big datasets, characterised by high spectral, time and 
spatial resolution [6; 7]. The main fluorescence spectroscopy and microscopy techniques for studying complex 
molecular systems in «cuvettes» and living cells are fluorescence-lifetime imaging microscopy, fluorescence 
recovery after photobleaching and its derivatives (fluorescence loss in photobleaching and fluorescence lo-
calisation after photobleaching), fluorescence fluctuation spectroscopy (combining fluorescence correlation 
spectroscopy, fluorescence cross-correlation spectroscopy, photon counting histogram (PCH) and fluorescence 
intensity distribution analysis), fluorescence sensing [1; 7].

The advantage of the modern experimental fluorescence spectroscopy methods is the expanding degree of 
accuracy of measurements, achieved through the use of multichannel spectral, time and spatial resolutions, 
which significantly enhances the volume of recorded data, but simultaneously increases the efficiency of stu-
dying physical processes with a wide dynamic range of changes in parameters and measurement conditions, 
and allows to study complex multicomponent molecular systems in a series of clinical experiments. One of the 
major limitations in processing big fluorescence spectroscopy data is the lack of universal effective automated 
supporting and decision-making systems, including protocols for planning and conducting experiments, soft-
ware for processing and analysing data, modelling and interpreting the studied biophysical processes. Pre sently, 
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systems for collecting and processing fluorescence spectroscopy data have been implemented to study optical 
processes in molecular compounds [6; 8]. Their advantages are acceptable performance and barely reasonable 
support of experimental investigations. However, these systems are not complex, used for specific types of 
biomolecular compounds and specialised experimental equipment, they are not organised in the form of a uni-
versal technique or approach to big data analysis, and provide a limited set of physical interpretation models 
and software analysis tools, which lets us to conclude that it is necessary to systematise existing solutions, 
integrating the most effective methods of data analysis, physical models (for example, based on simulation mo-
delling) into a complex approach. The development of new improved supporting and decision-making systems 
should simplify and automate the processing of fluorescent experimental measurements, increase the accuracy 
of estimated parameters, and expand the limits of interpretation and prediction of physical processes. 

The existing data analysis approaches to processing fluorescence spectroscopy data can be divided into clas-
sical and modern, based on machine learning or data mining algorithms. Classical methods consider separate or 
joint analysis of datasets using deconvolution, least squares, maximum likelihood, Bayesian, target and global 
analysis to estimate the parameters of mathematical models of optical processes and systems [9]. New approaches 
are based on: i) projection transformations and following parameter estimation (for example, transformation of 
fluorescence intensities into the phasor space (phasor analysis)); ii) using machine learning techniques, mainly 
artificial neural networks and ensemble algorithms, to estimate the model parameters; iii) segmentation of cell or 
tissue images and subsequent classification by a machine learning algorithm [10 –14]. The main disadvantages 
of existing data processing methods are limited efficiency, that is due to the use of nonphysical analytical models 
(multi-exponential or polynomial decompositions), poor accuracy in parameter estimating when analysing noisy 
data (phasor analysis, neural networks), slow computations (global and Bayesian analysis), the need for the large 
training datasets (neural networks), special requirements for compu ting resources (the usage of video cards or 
multiprocessor nodes to accelerate neural network computing), and finally the lack of specialised software for 
automated data processing. Therefore, the primary task is to develop an integrated data analysis approach that 
eliminates the main drawbacks of existing methods, which would include physical models of the processes 
and systems under study, effective methods and software for proces sing a series of fluorescence spectroscopy 
data [15–17]. It should include descriptions of molecular systems at various levels of generalisation, from 
simple molecular compounds in solutions and films to complex cellular systems involved in various diseases. 

In this paper, we propose an integrated approach based on simulation modelling and data mining methods 
for the study of biomolecular compounds in applied fluorescence spectroscopy systems. It includes simula-
tion models of physical processes, methods and algorithms for data mining, and software for automating data 
analysis. As a practical implementation, the developed integrated methodology is integrated into the compu-
tational platform FluorSimStudio for processing fluorescence kinetic curves obtained through time-resolved 
fluorescence experiments.

Methodology
It is assumed that through a series of experiments generating big datasets some object, i. e. biophysical pro-

cess or biomolecular compound, is investigated, whose essential properties or characteristics, for example, a set 
of biophysical parameters A a a aP� �� �1 2, , ,  (e. g., electronic excitation energy transfer rate constants, protein 
concentrations and diffusion coefficients, biochemical reaction rate constants, etc.), must be determined during 
data analysis. The number of parameters P is determined depending on the level of detail (abstraction) of phy sical 
description and complexity of the investigated object. The parameters should be sufficient to adequately explain 
the behaviour of the object. In an integrated approach data mining algorithms are applied to multidimensional 
datasets to select the most informative or significant data for further in-depth analysis and finding estimates of 
parameters A using simulation models. Let us consider the main components of a complex approach. 

Data. Let there be N observations, samples or measurements H E E EE N� �� �1 2, , ,  of the investigated 
ob ject E, kept in the database or obtained in a real physical experiment. Let us consider the formalisation of 
conducting an experiment to investigate the object under study (fig. 1). 

Fig. 1. Scheme of studying an object in a physical experiment
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We assume that the experiment combines a set of sensors to record some properties of the observations of 
the object. The registered object properties are known as features, attributes, or variables and can be of two 
types. The first ones, denoted X, are independent measurements, including external influences (this can also in-
clude time as a signal), set by the experiment designer or researcher. The second ones, denoted Y, are measure-
ments depending on the selected values of the characteristics of the first group. Independent measurements X 
are usually called features (or inputs, predictors, independent variables), and dependent Y – target variables 
(or outputs, responses, dependent variables) that determine solutions to data analysis problems. As a result of 
measuring the properties of observations, a dataset D X Y�� �,  (or X Y, )� �  is recorded that combines indepen-
dent and dependent variables of observations. The data structure of the object is considered in terms of selected 
attributes X and dependent variables Y. 

Measurements over observations form feature vectors X1, X2, …, XK and an input data matrix X. Measure-
ments over observations with fixed values X1, X2, …, XK form vectors of target features or output characteris-
tics Y1, Y2, …, YR and an output data matrix Y. The data X Y,� � obtained from a real experiment are presented 
in the form of a table, containing the recorded values of the properties of the object. 

A set of multidimensional data recorded  
in some physical experiment and representing observations  

or measurements HE of the investigated object E 

HE

X Y

X1 X2 … XK Y1 Y2 … YR

E1 x11 x12 … x1K y11 y12 … y1R

E2 x21 x22 … x2K y21 y22 … y2R

… … … … … … … … …

EN xN1 xN 2 … xNK yN1 yN 2 … yNR

The model of the data can be represented as 
 Y X� � �� ,  (1)
where Ξ is a set of correspondence operators that transforms independent features X into dependent variables Y. 

Data mining. Let us consider the formulation of the data analysis problem. The general task of data analy-
sis is to find functional transformations Π (correspondence estimates Ξ) and their parameters Θ, transforming 
the original set of features X into a theoretical set of dependent characteristics 
 Y XT � � �� �, ,  (2)
such that the condition of minimal difference between the observed output characteristics Y and the theoreti-
cal Y T is satisfied. 

By data mining models we assume mathematical models that provide solutions to problems (1) and (2), i. e. 
functional transformations (for parametric models) ℳ � � � �� �� � � �X D, , where Π: X × Θ → Y, DΘ – set 
of admissible values of parameters Θ or parameter space. The model parameters Θ, in the general case, do not 
coincide with the physical parameters А.

In practice, such models are built based on existing known experimental data, representing the so-called 
expert-labeled, reference or training data. The specificity of data mining models is the lack of consideration 
of the physical principles of the processes in the object under study. The model is built according to so-called 
precedents or existing examples, based on behavioural assessments of which it is planned to predict the be-
haviour of the object in the future. The most popular data mining models are cluster algorithms, decision trees, 
associa tive rules, mathematical functions (analytical models), and neural networks [18].

As data mining methods, we consider computational algorithms µ for finding estimates of unknown pa-
rameters Θ of the data mining models, i. e. the method is a mapping µ: X × Y → ℳ, which associates an arbit-
rary finite data sample X Y,� � with some algorithm for determining parameters Θ, such that the condition of 
minimal difference between the observed output characteristics Y and the theoretical Y T is satisfied. The most 
popular data mining methods are statistical analysis (regression and variance analysis, data dimensionality 
reduction), classification and prediction (artificial neural networks, decision trees, k-nearest neighbours, Bayesian 
networks), cluster analysis, optimisation, association rule search and data visualisation [18].
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The experimental data mining diagram is shown in fig. 2. The overall task of data analysis can be divided 
into components that form the basis of data mining. The main tasks of data mining include classification, re-
gression, cluster analysis, data dimensionality reduction, association rule search and visualisation [18].

An important feature of data models is that they can be used to build a predictive model and obtain an exact 
solution to the problem. This is often sufficient, for example, for classifying images of cancer cells or multi-ex-
ponential smoothing of fluorescence decay kinetic curves [19–21]. The disadvantage of this approach is the 
impossibility of reproducing a detailed description of the physical processes occurring in the object. To eliminate 
this drawback, it is necessary to use physical models, for example, based on simulation modelling.

Simulation modelling. The basis of simulation modelling is Monte Carlo methods [22–24], which are 
stochastic modelling algorithms based on the use of random numbers and statistical probabilities for solving 
applied problems. Traditionally, Monte Carlo methods find applications in two directions: when checking the 
reliability of approximate solutions obtained as a result of analytical calculations, i. e. to confirm the developed 
theories by numerical experiment [15; 25]; to compare simulated and experimental data, followed by a deeper 
interpretation of the data in terms of simulation models [26; 27]. The presented work deals with the second 
direction of applications of simulation modelling methods. 

In modelling, the investigated object E can be considered as a biophysical process (for example, electronic 
excitation energy transport in a molecular system or actin polymerisation in a cell) or a biomolecular sys-
tem (molecules, cells or cell populations). Let object E be described by a mathematical (analytical or si mulation) 
model M (fig. 3).

When constructing a mathematical model, it is necessary to take into account the measurement scales of 
the features X and the characteristics of the system states Φ (systems of equations or modelling algorithms that 
describe the behaviour of the object) for given values of the physical parameters of the model A. The characte-
ristics of the system states Φ are represented by a matrix of features X, including response components system 
or output signals Y. Then the mathematical model of the object can be represented as the expression
 M X A F� � �, , , ,�  
where F is the operator of functional transformations
 Y F X A� � �, .  

The mathematical model describes the real processes occurring in the investigated object. It can be pre-
sented in the form of a «white box», since it takes into account the physics of the occurring processes in 
the object. The dataset for subsequent analysis is a table of characteristics of system states X and output 

Fig. 3. Scheme of the mathematical model of the object

Fig. 2. Scheme of studying an object in an experiment using data mining
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signals Y. At the initial moment of the investigation, the internal structure and relationships between the com-
ponents of the object E are known. The task is to clarify the functional dependencies F and estimate the mo-
del para meters A. It should be noted that the «black box» models ℳ in the form of data mining models are 
analytical approximation models (F = Π, parameters Θ), not taking into account the physics of the process 
under study.

An integrated approach to big data analysis. This work suggests to use simulation modelling and data 
mining methods to study biomolecular systems, a feature of which is the use of simulation modelling algo-
rithms to reproduce biophysical processes in the systems under study. The idea of an integrated approach consists 
of studying the investigated object using simulation modelling of biophysical processes occurring in it, com-
paring simulated and the most informative experimental data, selected by the data dimensionality reduction 
methods, and determining the parameters of physical processes using optimisation algorithms.

A diagram of the studying an object (some biophysical process or biomolecular compound) using the de-
veloped integrated approach is shown in fig. 4.

The study of the object (block 1) is carried out by considering the physical model of the object (block 2) 
and a series of Q real and simulated experiments that form a global experiment (block 3). Simulation experi-
ment includes modelling of the experimental equipment and the object. The data of individual experiments are 
converted to a single format in order to reduce and eliminate inhomogeneities of various distortions associated 
with specific experiments. Filtering, normalisation, vectorisation, or special data transformations, such as loga-
rithmic, are performed to reduce the effect of outliers. In block 4, data dimensionality reduction is performed. 
Data are compressed by the dimensionality reduction methods in order to exclude uninformative, redundant 
data or noise, and essential informative data are extracted. Sets of transformed data from various experiments 
are collected into a combined dataset X Y,� � for subsequent processing using data mining and simulation mo-
delling methods (block 5). The parameters of individual experiments α1, …, αQ, and the model of object A are 
collected into a single set A and then refined during the analysis of the combined data. The analysis of indivi-
dual experiments can be carried out independently or in a complex manner. The advantage of integrated ana-
lysis is the combination of data from various experiments into one large set, which provides a generalisation 
and an increase in the statistical power of the results and, as a consequence, an increase in the accuracy of the 
analysis. Some parameters A are fixed (they are global for the experiments), limited (in the case of dependent 
experiments), or remain free for accurate estimation using optimisation methods. Optimisation methods are 
used to evaluate free or adjustable parameters A* of the global simulation model of the object, built on the basis 
of models of individual experiments. If the desired accuracy of the correspondence between the experimental 
and simulated data is achieved, which is determined by the given statistical criterion in block 6 (for example, 
the quantitative χ2, Kolmogorov – Smirnov and Romanovskii criteria, as well as diagram plots of the weighted 
residuals, their autocorrelation functions, and histograms [15]), then the analysis process is completed and a solu-
tion is provided (an estimated set of parameters and an accurate mathematical model of the object capable of 

Fig. 4. Scheme of studying an object using the developed integrated approach
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predicting its behaviour in the pre-cases of a desirable accuracy). Otherwise, in block 7, the description of the 
object is improved (including the deepening of the object formalisation, collection of new data, changing mo-
dels, conducting additional experiments, changing the parameters of the object or environment) and move to 
block 2 to perform the next iteration of data analysis. The presented scheme is a general approach, the specific 
implementation is determined by the type of the solved problem and should be designed taking into account 
the specifics of the conducted experiments.

In the integrated approach, various methods and algorithms should be tried, moving from simple models to 
complex ones, performing a gradual complication of the models and increasing the circumstantiation of the pro-
cess under consideration. When working with big data, it is necessary to choose an adequate level of refrain-
ment of the mathematical model, corresponding to the desired depth of the object investigation, the volume of 
datasets and the power of the available computing resources.

Error analysis. When carrying out computer modelling, it is important to confirm the adequacy of the 
simulation models, the reliability, confidence and reproducibility of the results obtained, as well as achieving 
the desired modelling accuracy. Assuming that the optimal model parameters have been chosen, three stages 
of confirming its adequacy can be considered, i. e. the model must meet the following requirements [28–30]:

 • be physical, based on consideration of the physics of processes «from first principles», which includes 
the selection of the most accurate laws for describing probability distributions for the random variables and 
processes under consideration; 

 • be confirmed by an analytical description or experiment under certain control conditions, various ba lance 
equations and internal technical verification tests of algorithms. In the literature, this requirement is often re-
ferred to as model verification; 

 • be confirmed experimentally, for example, to ensure a minimum error when compared with experimental 
data according to some pre-established statistical criterion. Provided that the first and second requirements 
are met, the criterion allows to assess the validity or adequacy of the models. The following test results are 
possible:

– the criterion value is unacceptable to confirm the statistical significance of the model. Therefore, the mo-
del is not supported by experimental data and is assumed to be inadequate. Inadequacy may be a consequence 
of suboptimal selection of model parameters or model inaccuracy. Inadequacy should be eliminated by clari-
fying the model parameters, expanding the formalisation of the modelled processes, moving to a deeper level 
of the consideration, or completely replacing the model, achieving an improvement in the value of the criterion;

– the criterion takes optimal values for a large set of models, which corresponds to the limitations of the se-
lected criterion or the redundancy of models (for example, in problems of analysing fluorescence decay curves, 
this is a large number of exponentials, a high-degree polynomial, a multilayer neural network, a simulation 
model taking into account the modelling of insignificant processes, not affecting the output characteristic); 

– the criterion tends to the best value in an extreme or excessively accurate manner, which corresponds to 
overtraining of the model. The situation is typical for overfitting a regression model when approximating ex-
perimental noise in the data – the model loses an important generalisation property. 

The most reliable model is assessed using cross-validation or bootstrap algorithms [31; 32].
Examples of biophysical systems for investigation in integrated data analysis approach. Let us consider 

the possibilities of applying an integrated approach to the analysis of big data using examples of molecules, 
biopolymers, proteins and cell systems, studied by fluorescence spectroscopy methods and representing groups 
of data associated with the processes of electronic excitation energy transfer at the level of molecules and their 
compounds and with the processes of protein interaction at the cell level. These systems and processes are 
studied in the construction of molecular photonic artificial antenna systems and in the diagnosis of oncological 
disea ses; they are combined by such an area of experimental research as applied fluorescence spectroscopy. 
In the expe riments, the fluorescence of molecular compounds or luminescent dyes, that mark the molecules of 
the samples, is studied. The samples are exposed to laser radiation at the excitation wavelength of the mole-
cules or dyes, and the intensity of fluorescence emission is then recorded. Optical processes and molecular 
systems are studied using the intensity of emitted fluorescence. What is common in the study of objects of 
these systems are the area of experimental methods for obtaining data, formalisation of the description of objects 
and their observations, analysis and modelling algorithms, mathematical models used to describe biophysical 
processes, formalism of data presentation (see table). We adhere to the following scheme for describing the 
system: object of study – observations or measurements of the object – features or attributes of the object – 
formulation of the problem to be solved in terms of an integrated approach. 

Molecules. The object of study is the process of energy transfer in artificially created molecular systems [1; 33]. 
Object observations are the optical spectra and fluorescence decay curves recorded for the molecular compounds 
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of interest under specified experimental conditions. Features are absorption (emission) wavelengths, time 
counts of photon registration on the detector, physical parameters characterising experimental samples (con-
centration of molecules, type of solution, temperature, day of measurement, etc.). The dependent variable is the 
fluorescence intensity at specified times, excitation and emission wavelengths. The problem of regression is 
solved, namely, finding a model and its parameters that satisfactorily describe the kinetic curves of fluorescence 
decay. Simulation modelling of electronic excitation energy transfer processes in molecular systems is carried 
out. In an integrated approach, fluorescence decay curves are grouped in clusters, the medoids of clusters are 
found, the medoid curves are analysed using simulation models, the result of which is the estimated parameters 
of energy transfer processes. Different clusters of decay curves are associated with molecular compounds based 
on the estimated parameters. In the case of a small set of fluorescence decay curves, the integrated approach 
is reduced to a single analysis of the decay curves using simulation models according to the simulation-based 
approach [34].

Proteins. The object of study is the processes of diffusion and aggregation of proteins in various environments 
(for example, proteins involved in the formation of cancer cells [35; 36]). In fluorescence fluctuation spectros-
copy experiments, the fluorescence intensity of molecular complexes is recorded, which allows to estimate the 
size of the protein complex [37]. Observations of the object are PCHs of fluorescence intensity fluctuations for 
fluorescently-labeled proteins at a given recording time interval. Features are histogram channels represented 
by the photon frequencies detected during a certain short time interval. The dependent variable is a marker of 
the type of protein or molecular complex. Simulation modelling of the proteins diffusion and aggregation pro-
cesses is carried out. In the integrated approach, the grouping of PCHs, the determination of medoids of PCH 
clusters and the analysis of PCHs using simulation models are performed, the result of which is the estimated 
parameters of the proteins diffusion and aggregation processes.

In fluorescence spectroscopy experiments conducted on cells (in vitro and in vivo), fluorescence analysis 
allows to estimate the parameters of association and dissociation reactions (or in the general case of poly-
merisation) to molecular protein complexes [38; 39]. Observations are kinetic curves of increase and recovery 
of fluorescence after photobleaching of proteins. Features are the time of occurred and detected fluorescence 
emission events of a luminescent protein. The dependent variable is protein fluorescence recorded at the indicated 
times. The regression problem is solved, namely, finding a model of protein polymerisation and its parameters 
that satisfactorily describe the fluorescence intensity. Simulation modelling of protein polymerisation processes 
in a cell is carried out. In the integrated approach, fluorescence curves are processed, data cluster medoids are 
found and analysed using simulation models, which result in estimated parameters of protein polymerisation 
processes.

Cells. The object of the study is a cancer disease, determined by the characteristics of cell microobjects in 
a luminescent image [40; 41]. Observations are highlighted (segmented) cells in the image (contours of nuclei or 
cytoplasms), affected by disease. Features (properties of segmented microobjects in the image) are cell charac-
teristics obtained as a result of segmentation of cell contours (size, colour, orientation, etc. [19]). The dependent 
variable is a marker of cell cancerous type or stage of disease. The problem of classifying cells into cancerous 
(non-cancerous) or determining the stage of the disease is solved. Simulation modelling reproduces the stages 
of the disease with given parameters. In an integrated approach, the stages of cancer are modelled, parameters 
corresponding to cancerous (non-cancerous) cells are determined, microobjects of images are classified into 
one or another type of cell susceptible to a certain stage of the disease. Simulation modelling may not be used 
if expert solutions are given in the form of labeled images of cancer cells.

Computational platform for the implementation of integrated approach methods and algorithms. 
The developed integrated approach to the analysis of big experimental data can be practically implemented 
in the form of a computing platform or programming environment that combines computational algorithms 
of mathematical models and analysis methods, as well as auxiliary software tools for data processing. In the 
structure of the computational approach, the platform integrates implementations of simulation models, analysis 
algorithms and analysis quality assessment (see fig. 4). 

As a demonstrative example of the practical implementation of the developed complex methodology, inte-
grating simulation modelling and data mining algorithms, the computational platform FluorSimStudio has been 
developed for processing fluorescence kinetic curves in time-resolved fluorescence experiments [42]. The user’s 
work is carried out through a web application hosted at https://dsacm.shinyapps.io/FluorSimStudio. An example 
of the package interface window is shown in fig. 5. The main interface window consists of nine panels corre-
sponding to six stages of analysis: loading, modelling and clustering data, reducing data dimensionality by the 
principal component analysis, fitting medoids (data analysis), visualising and interpreting the results, information 
about the authors of the development, and instructions for using the computational resource.
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The platform is not intended for data collection and storage, development of new analysis algorithms, or-
ganisation of parallelised computational systems for big data analysis. Its main task is to provide the user with 
computing tools for the implementation of developed simulation models, methods of modelling and analysis 
of big data, instruments for assessing the quality of analysis, visualisation and interpretation of data.

Results
Application of an integrated approach to the analysis of molecular systems. We consider two examples 

that confirm the fundamental applicability of the developed integrated approach to the analysis of molecular 
systems in fluorescence spectroscopy experiments. 

Time-resolved fluorescence spectroscopy. The effectiveness of the algorithms of the developed approach 
was tested during the analysis of fluorophore systems under various parameters of a computational experiment. 
Simulated time-resolved fluorescence datasets, representing three fluorophore systems and characterised by 
one-, two- and stretched-exponential fluorescence decay laws were studied [16]. The stretched-exponential 
model is a represent of the donor fluorescence intensity decay in the presence of Förster type of energy transfer 
in a donor – acceptor molecular system. The donor fluorescence in three dimensional space can be written as 
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where i0 is the fluorescence intensity at time t = 0; q C CA A� � � � �0 5 0. ,/  where CA0 and CA are the critical and 
actual concentrations of acceptors; τD is the fluorescence decay time of donors [16]. The application of the 
algorithms of the developed approach to the analysis of datasets made it possible to accurately determine 
the fluorescence lifetimes of fluorophores. The accuracy of the estimated parameters by complex analysis 
is higher than in the case of using the classical approach based on separate processing of each dataset using 
analytical models of fluorescence decay (fig. 6, a). The developed approach requires significantly less time and 
the number of cal culations of the theoretical model, and allows faster and more accurate determination of the 
parameters of biophysical and optical processes in molecular compounds in comparison with the classical 
method. The use of si mulation models of optical-physical processes significantly increases the efficiency of 
parameter estimation in the case of analysis of complex molecular systems, such as photonic antennas based 
on metalloporphyrin films or zeolite crystals [43; 44], when the parameters of the molecular environment and 
the mechanisms of electronic excitation energy transfer, necessary to create accurate analytical models, are 
unknown.

Fluorescence fluctuation spectroscopy. The effectiveness of the analysis algorithms developed within the 
framework of the proposed approach was confirmed by simulated and experimental PCH measurements of 
fluctuations in the fluorescence intensity of the green fluorescent protein GFP-S65T [45; 46]. Analysis of ex-
perimental data on the GFPs in cell lysates revealed the presence of monomeric and dimeric forms of proteins 
(fig. 6, b –  f ). Monomers of the GFP demonstrate a spherical data cluster in the space of the first two principal 

Fig. 5. FluorSimStudio web application interface windows:  
examples of simulation modelling the stretched-exponential fluorescence decay dataset (a)  

and analysis results visualisation (b) of clustered fluorescence decay curves
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components (see fig. 6, b), while an elongated ellipsoidal cloud is observed for a mixture of monomeric and 
dimeric forms of protein compounds (see fig. 6, c). Note that accurate separation of monomeric and dimeric 
forms of a protein is difficult to achieve using classical analytical methods, which involve a separate analysis 
of PCHs. Further assessment of the parameters of protein complexes can be made by analysing the medoids of 
the resulting PCH clusters using classical analysis or simulation algorithms.

Conclusions
The integrated approach to processing big datasets in applied fluorescence spectroscopy has been deve loped, 

which is based on simulation modelling and data mining methods for the study of optical processes in biophy-
sical systems. Its main feature is the use of simulation modelling algorithms to reproduce biophysical processes 
in the systems under study and data mining to determine the most informative data. The effectiveness of the 
algorithms was verified by analysing simulated and experimental data representing systems of mo lecules and 
proteins that are studied in time-resolved fluorescence and fluorescence fluctuation spectroscopy experiments. 
The developed analysis approach, in comparison with the classical one, quickly and more accurately deter-
mines the parameters of biophysical and optical processes in molecular compounds. The proposed methodology 
of the developed integrated approach was realised in the computational platform FluorSimStudio, intended 
for processing fluorescence decay curves of molecular systems. It provides high productivity of processing 

Fig. 6. Examples of the application of an integrated approach to the analysis of molecular compounds in experiments  
with time-resolved fluorescence (a) and fluorescence fluctuation (b –  f ) spectroscopies:  

(a) error ε in assessing the accuracy of reconstructing the parameters of simulated fluorescence decay curves  
of fluorophore systems characterised by one-exponential (I and II), two-exponential (III) and stretched-exponential (IV) laws  

of fluorescence decay, using classical (black) and developed (gray) methods. Digital labels (I–IV) of the abscissa axis  
denote the following modelling parameters: fluorescence decay times τ1 = 2 ns and τ2 = 4 ns, number of curves is 200,  

standard deviation of parameters σ = 0.1 (I); τ1 = 1.4 ns and τ2 = 2 ns, number of curves is 200, σ = 0.1 (II);  
τ1 = 0.5 ns and τ2 = 2 ns, their contributions (normalised to one) p1 = 0.2, p2 = 0.8 and p1 = 0.8, p2 = 0.2, respectively,  

for two sets of decay curves, number of curves is 200, σ = 0.1 (III); donor fluorescence decay time τD = 2 ns,  
acceptor concentration q is equal 1 and 0.2 for two sets of decay curves, number of curves is 200, σ = 0.1 (IV);  

(b) and (c) are photon counting histograms PCHs of monomeric and dimeric forms of the green fluorescent protein GFP  
in the coordinates of the most informative components Z1, Z2 and Z3, calculated by the principal component method;  

(d ) PCH on a logarithmic scale in the space of the initial features X1, X2, …, X16,  fj are frequencies of occurrence  
of the number of photons during a certain short time interval; (e) dendrograms of PCH,  

d is a measure of similarity of clusters; (  f  ) PCH in the space of the first two principal components Z1 and Z2.  
In illustrations d –  f  colours and symbols indicate monomeric and dimeric forms of proteins
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large fluorescence datasets, is hosted on the server and can be used in the educational process and for the study 
of time-resolved fluorescence spectroscopy systems. By the developed integrated approach, it is possible to 
increase the accuracy of assessing the studied characteristics of biophysical processes in compa rison with the 
classical approach, based on separate processing of each dataset, to deepen knowledge about the physics and 
essence of the processes under study, to create new predictive tools when analytical models do not exist or the 
derivation of analytical solutions is difficult due to increasing complexity of a system represented by big data.
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЛИДАРНЫХ ИЗМЕРЕНИЙ КОНЦЕНТРАЦИИ 
МОЛЕКУЛ ГАЛОИДОВОДОРОДОВ В АТМОСФЕРЕ МЕТОДОМ 

КОМБИНАЦИОННОГО РАССЕЯНИЯ СВЕТА

В. Е. ПРИВАЛОВ1), В. Г. ШЕМАНИН 2), 3), В. В. ДЬЯЧЕНКО3)

1)СанктПетербургский политехнический университет Петра Великого,  
ул. Политехническая, 29, 195251, г. СанктПетербург, Россия 

2)Филиал Белгородского государственного технологического университета им. В. Г. Шухова  
в г. Новороссийске, ул. Мысхакское шоссе, 75, 353919, г. Новороссийск, Россия 

3)Новороссийский политехнический институт (филиал)  
Кубанского государственного технологического университета,  

ул. Карла Маркса, 20, 353900, г. Новороссийск, Россия

Выполнено компьютерное моделирование лидара комбинационного рассеяния света для дистанционного из-
мерения содержания молекул галоидоводородов на уровне предельно допустимой концентрации и выше, и опре-
делены оптимальные параметры такого лидара. С использованием предложенного ранее варианта лидарного 
уравнения для комбинационного рассеяния света оценена возможность лидарных измерений концентрации ис-
следуемых молекул на заданном уровне в атмосферном пограничном слое при горизонтальном зондировании на 
расстоянии до 1500 м в режиме синхронного счета фотонов. В этом уравнении учтены конечная ширина лазерной 
линии и аппаратная функция лидара комбинационного рассеяния света при зондировании молекул галоидоводо-
родов в атмосферном пограничном слое, а также спектральная зависимость дифференциальных сечений полос 
колебательного комбинационного рассеяния света данными молекулами, коэффициентов ослабления лазерно-
го излучения в атмосфере и спектральная чувствительность фотоприемника. Установлено, что предложенный 
лидар комбинационного рассеяния света позволяет измерить содержание молекул галоидоводородов на уровне 
предельно допустимой концентрации на расстоянии до 89 м (для бромоводорода), 277 м (для фтороводорода) 
и почти 1486 м (для хлороводорода).

Ключевые слова: лидар комбинационного рассеяния света; лазерное излучение; молекулы галоидоводородов; 
расстояние зондирования; время измерения.
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Computer simulation of the Raman lidar for remote measurement of the hydrogen halide molecules concentration at 
the maximum permissible concentration level and above was performed and the optimal parameters of such lidar were 
determined. Using the previously proposed variant of the Raman lidar equation its parameters estimation were made for 
lidar measurements of the studied molecules of concentration at a given level in the atmospheric boundary layer during 
horizontal ranging at the distance up to 1500 m in the synchronous photon counting mode. This equation takes into ac-
count the finite width of the laser line and the hardware function of the Raman lidar, as well as the spectral dependence 
of the vibrational Raman differential cross sections of hydrogen halide molecules, the extinction coefficients of the laser 
radiation in the atmosphere and the photodetector spectral sensitivity. It was found that the proposed Raman lidar can 
measure the concentration of hydrogen halide molecules at the maximum permissible concentration level at the distance 
up to 89 m (for hydrogen bromide), 277 m (for hydrogen fluoride) and almost 1486 m (for hydrogen chloride).

Keywords: Raman lidar; laser radiation; hydrogen halide molecules; ranging distance; measurement time.
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Введение
Галоидоводороды – фтороводород (HF), хлороводород (HCl) и бромоводород (HBr) – неорганические 

вещества, в состав которых входит водород1 [1]. Они являются непременными компонентами газовых 
выбросов, загрязняющих атмосферу на ядерно-химических, газо- и нефтехимических предприятиях. 
К примеру, хлороводород – это бесцветный газ, дымящий во влажном воздухе. Он легко растворяется 
в воде (до 500 объемов газа на 1 объем воды), а образующаяся при этом кислота оказывает прижигающее 
действие на слизистые оболочки и кожу. Так как хлороводород тяжелее воздуха и растворим в воде, он 
может накапливаться и перемещаться как по поверхности земли, так и по воде. Развитие химии и тех-
нологии соединений фтора привело к появлению многочисленных фторсодержащих продуктов. В по-
следнее время фтор стал основой ряда крупномасштабных производств, выпускающих соединения, без 
которых не обходится ни одна отрасль промышленности. Особенно большие количества фторо водорода 
выделяются при нанесении на изделия гальванических покрытий (фосфатировании).

Измерение концентрации молекул галоидоводородов проводят газохроматографическим методом или 
экспресс-методом с использованием индикаторных трубок. Газохроматографический метод достаточно 
трудоемкий, но с его помощью можно отслеживать загрязнения на уровне предельно допустимых кон-
центраций (ПДК). Метод с применением индикаторных трубок более быстрый, но менее чувствительный. 
По этой причине интерес представляет оценка потенциальных возможностей системы лазерного дистан-
ционного зондирования атмосферы вокруг источников выбросов с функцией непрерывного мониторинга, 
корректировки алгоритма работы системы, может, даже с использованием машинного обучения для 
своевременного обнаружения и отслеживания перемещения облака загрязнения галоидоводородов при 
аварийных ситуациях.

Одним из вариантов лазерного дистанционного зондирования молекул галоидоводородов в атмо-
сфере может быть лидар комбинационного рассеяния света (КРС) [1–5], обеспечивающий измерение 
их концентраций на уровне ПДК и выше. Значение ПДК2 [1] будет использовано в качестве нижней 
границы концентрации молекул в атмосферном пограничном слое.

1ГН 2.1.6.3492-17. Предельно допустимые концентрации (ПДК) загрязняющих веществ в атмосферном воздухе городских 
и сельских поселений (с изменениями, утвержденными постановлением Главного государственного санитарного врача Россий-
ской Федерации от 31.05.2018 г. № 37) / Федер. служба по надзору в сфере защиты прав потребителей и благополучия человека. 
М. : Федер. центр гигиены и эпидемиологии Роспотребнадзора, 2019. 55 с.

2 Там же.
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Ранее в работах [3; 6; 7] было предложено лидарное уравнение для КРС газовыми молекулами с уче-
том конечной ширины лазерной линии. Используя это уравнение и уточнив его решение [6; 7], оценим 
возможность лидарных измерений концентрации молекул галоидоводородов на заданном уровне в ат-
мосферном пограничном слое при горизонтальном зондировании на расстоянии до 1500 м в режиме 
синхронного счета фотонов. Уточнить решение лидарного уравнения для измерения концентрации ис-
следуемых молекул позволит учет конечной ширины лазерной линии, соотношения полуширин полос 
КРС и аппаратной функции лидара.

Целью настоящей работы являются компьютерное моделирование лидара КРС для дистанционного 
измерения концентрации молекул галоидоводородов на уровне ПДК и выше в атмосферном погранич-
ном слое на расстоянии до 1500 м и определение оптимальных параметров такого лидара. 

Лидар КРС и лидарное уравнение
Оптическая схема лидара КРС (рис. 1) построена, как и в работах [1–3]. В качестве зондирующего 

излучения используется излучение третьей, второй и первой гармоник YAG : Nd-лазера с длинами волн 
355; 532 и 1064 нм, длительностью импульсов τ0 = 10 нс и энергией в импульсе 20; 40 и 100 мДж соот-
ветственно при частоте следования лазерных импульсов до 10 кГц [8]. Излучение лазера 8 направляется 
глухим зеркалом 4 вдоль оси приемного телескопа [1; 3], а излучение КРС исследуемыми молекулами 
в направлении назад собирается приемным телескопом типа Ньютона со сферическим зеркалом 1 диа-
метром 400 мм и фокусируется линзовым объективом 2 в волоконный ввод 3 микроспектрометра 9 
типа FSD-8, работающего на линии с персональным компьютером (ПК).

Часть лазерного излучения направляется стеклянной пластиной 5 через интерференционные свето-
фильтры 6, имеющие максимумы пропускания на длинах волн 355; 532 и 1064 нм, на фотоприемник 7, 
напряжение с которого записывается платой сбора данных в ПК для контроля энергии лазерного им-
пульса и определения начала отсчета времени измерения.

Число фотонов излучения КРС исследуемыми молекулами на фотоприемнике лидара можно полу-
чить из лидарного уравнения для КРС в направлении назад в режиме счета фотонов [3; 6] как интеграл 
в интервале от �R a� �  до �R a� �  [6]:

 n z
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где n z�,� � – число фотонов, зарегистрированное фотоприемником лидара на частоте νR КРС с расстоя-
ния зондирования z; n0 – число фотонов на частоте ν0 лазерного излучения, а � �� � – их распределение 
(будем считать его гауссовым распределением с полушириной Γ0) [8–10]; с – скорость света; τ1 – время 
одного измерения; G z� � – геометрическая функция лидара (0 < G z� � < 1) [1; 9];  f   – частота следования ла-

Рис. 1. Оптическая схема лидара КРС:  
1 – сферическое зеркало приемного телескопа; 2 – линзовый объектив; 3 – волоконный ввод;  

4 – глухое зеркало; 5 – стеклянная пластина; 6 – интерференционный светофильтр;  
7 – фотоприемник; 8 – лазер; 9 – микроспектрометр

Fig. 1. Lidar optical layout:  
1 – spherical mirror of the receiving telescope; 2 – lens objective; 3 – fiber input;  

4 – blind mirror; 5 – glass plate; 6 – interference light filter;  
7 – photodetector; 8 – laser; 9 – microspectrometer
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зерных импульсов; t – время измерения (накопления сигнала); S0 – площадь приемной апертуры телескопа; 

N z� � – концентрация исследуемых молекул; d
d
�
�

 – дифференциальное сечение КРС исследуемыми молеку-

лами; T z T zR0 0� �, ,� � � � и T z T zR0 0� �, ,� � � � – пропускание атмосферы, эти сомножители определяются выражениями [1; 9]
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здесь � �0, r� � и � �R r,� � – коэффициенты ослабления на частотах лазерного излучения и КРС иссле-
дуемыми молекулами; A �� � – аппаратная функция (спектральный коэффициент пропускания приемной 
системы лидара) [3; 5; 9], имеющая лоренцеву форму и настроенная точно на частоту νR полосы КРС 
молекулами галоидоводородов с полушириной Γa , которая больше, чем ΓR и Γ0. Перепишем уравне-
ние (1) в виде
 n z B

z
N z tI z� �, , .� � � � � � �

2
 (2)

В этом выражении введены константа B, определяемая как

 B c S f�
�1

0
2

,  

и функция I z�, ,� �  которая с использованием интеграла ошибок [6; 7] может быть представлена в виде

 I z G z n d
d

K T z T zR�
�

� � � �, , , , ,� � � � � � � � � � � �0 1 0 00 34
�

 

где K1 – лидарная константа на частоте ν0 лазерного излучения (измерена экспериментально в работе [11]); 
� �� � – относительная спектральная чувствительность фотоприемника на частоте νR КРС (взята из спра-
вочника [12]).

Компьютерное моделирование лидарного уравнения
Будем считать, что дифференциальное сечение КРС исследуемыми молекулами постоянно внутри 

интервала интегрирования по частоте, как и коэффициенты ослабления на частотах лазерного излуче-
ния и КРС этими молекулами [13]. В качестве меры эффективности лидара будем использовать время 
измерения из уравнения (2):

 t
n z z

BN z I z
�

� �
� � � �
�

�
,

,
.

2

 (3)

Рассмотрим однократное КРС и однородную атмосферу [1; 9; 13]. Значения ПДК и частоты собствен-
ных колебаний молекул ν взяты из работ [1; 9; 11; 14]. Значения дифференциальных сечений КРС для 
всех молекул и выбранных длин волн лазерного излучения (355; 532 и 1064 нм) определены по данным 
экспериментальных измерений, проведенных при комнатной температуре и нормальном давлении на 
длине волны 532 нм для водорода [15] и фтороводорода [3] и на длине волны 435,8 нм для хлороводо-
рода [9; 14] и бромоводорода [14]. Расчет выполнен с учетом зависимости 1

4λ
, а его результаты собраны 

в таблицу.

Основные параметры моделирования лидарного уравнения
The main parameters for the lidar equation simulation 

Длина  
волны, нм Частота, ГГц Дифференциальное 

сечение КРС, 1030 см2

Коэффициент 
ослабления  
на частоте  
лазерного  

излучения, км–1

Коэффициент 
ослабления  
на частоте  
КРС, км–1

Относительная 
спектральная 

чувствительность 
фотоприемника

Фтороводород (∼ν = 3959 см–1; ПДК = 0,02 мг/м3 (6,02 ⋅ 1017 м–3))

355 845 15,03 0,31 – –
413,1 726 – – 0,24 0,58
532 564 2,98 0,16 – –
674 445 – – 0,15 0,93
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Длина  
волны, нм Частота, ГГц Дифференциальное 

сечение КРС, 1030 см2

Коэффициент 
ослабления  
на частоте  
лазерного  

излучения, км–1

Коэффициент 
ослабления  
на частоте  
КРС, км–1

Относительная 
спектральная 

чувствительность 
фотоприемника

1064 282 0,19 0,12 – –
1838,4 163 – – 0,095 0,02
435,8 688 – – – –

Хлороводород (∼ν = 2886 см–1; ПДК = 0,2 мг/м3 (3,07 ⋅ 1018 м–3))

355 845 6,15 0,31 – –
395,5 759 – – 0,25 0,54
532 564 1,22 0,16 – –

628,5 477 – – 0,15 0,98
1064 282 0,08 0,12 – –

1535,5 195 – – 0,097 0,05
435,8 688 2,7 – – –

Бромоводород (∼ν = 2560 см–1; ПДК = 0,1 мг/м3 (1,23 ⋅ 1017 м–3))

355 845 10,00 0,31 – –
391,9 766 – – 0,24 0,55
532 564 1,98 0,16 – –

619,3 484 – – 0,15 1,00
1064 282 0,12 0,12 – –

1462,3 205 – – 0,11 0,05
435,8 688 4,4 – – –

П р и м е ч а н и е. Выделенное курсивом значение дифференциального сечения КРС для фтороводорода взято из статьи [3], 
для хлороводорода – из работ [9; 14], для бромоводорода – из работы [14].

Приведенные в таблице значения коэффициентов ослабления лазерного излучения в атмосфере для 
указанных частот взяты из работы [12]. Поперечное сечение зеркала приемного телескопа лидара при-
нято равным 0,12 м2, а шаг по расстоянию выбран равным 7,5 м, что соответствует времени одного 
измерения 50 нс, за которое может быть зарегистрировано 200 фотонов [10].

Результаты и их обсуждение
Чтобы оценить возможности предложенного лидара КРС по зондированию молекул HF, HCl и HBr, 

рассмотрим компьютерное моделирование уравнения (3), полагая, что G z� � �1, а концентрация иссле-
дуемых молекул N z� � достигает ПДК, указанных в таблице. Решим уравнение (3) для длин волн ла-
зерного излучения 355; 532 и 1064 нм с энергиями в импульсе 20; 40 и 100 мДж соответственно и час-
тотой следования лазерных импульсов 10 кГц в диапазоне расстояний зондирования от 5 до 1500 м. 
В качестве примера для этого случая на рис. 2, а, представлены результаты решения уравнения (3) для 
молекул хлороводорода с концентрацией 1,0 ⋅ 1018 м–3 как зависимость времени измерения (в логариф-
мическом масштабе) от расстояния зондирования.

Если ограничить время измерения величиной 2000 с (≈30 мин (максимальная продолжительность 
отбора проб загрязняющих веществ при определении разовых концентраций в соответствии с п. 4.1 
ГОСТ 17.2.3.01-863)), то диапазон расстояний зондирования уменьшится до 200 м. Результаты решения 
уравнения (3) для молекул хлороводорода с концентрацией 1,0 ⋅ 1018 м–3 в таком случае представлены 
на рис. 2, б.

3ГОСТ 17.2.3.01-86. Охрана природы. Атмосфера. Правила контроля качества воздуха населенных пунктов. Взамен 
ГОСТ 17.2.3.01-77 ; введ. 01.01.1987. М. : Стандартинформ, 2005. 4 с.

О ко н ч а н и е  т а б л и ц ы
E n d i n g  o f  t h e  t a b l e
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Для сравнения с кривыми, приведенными на рис. 2, б, на рис. 3 представлены результаты решения 
уравнения (3) для молекул фтороводорода с концентрацией 1,0 ⋅ 1017 м–3 как зависимость времени из-
мерения от расстояния зондирования в диапазоне до 200 м, которые находятся в хорошем соответствии 
с результатами работы [3]. Кривые 1 и 2 практически совпали. Аналогичные зависимости для молекул 
бромоводорода с той же концентрацией (1,0 ⋅ 1017 м–3) представлены на рис. 4.

Как следует из уравнения (3), в нашей экспериментальной ситуации время измерения убывает об-
ратно пропорционально концентрации исследуемых молекул и растет с увеличением расстояния зон-
дирования. Кроме того, из сравнения рис. 2– 4 видно, что это связано и со спектральной зависимостью 
дифференциальных сечений полос колебательного КРС данными молекулами, коэффициентов ослаб-
ления лазерного излучения в атмосфере и спектральной чувствительностью фотоприемника. Взятые 
для моделирования разные значения энергии лазерного импульса на выбранных длинах волн также 
вносят свой вклад в эти зависимости. В итоге получается, что при зондировании молекул HCl и HBr на 
расстоянии до 200 м наименьшее время измерения достигается на длине волны лазерного излучения 
1064 нм, а при зондировании молекул HF – на длине волны 355 нм.

Рис. 2. Графики зависимости времени измерения (в логарифмическом масштабе)  
от расстояния зондирования в диапазоне до 1500 м (а) и 200 м (б )  

для молекул хлороводорода с концентрацией 1,0 ⋅ 1018 м–3 в атмосферном пограничном слое  
при выбранных длинах волн лазерного излучения (1 – 355 нм; 2 – 532 нм; 3 – 1064 нм)

Fig. 2. The plots of the logarithmic dependence of the measurement time on the ranging distance  
in the range up to 1500 m (a) and 200 m (b) for hydrogen chloride molecules  

with a concentration of 1.0 ⋅ 1018 m–3 in the atmospheric boundary layer  
at selected laser radiation wavelengths (1 – 355 nm; 2 – 532 nm; 3 – 1064 nm)
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Время измерения для молекул бромоводорода с концентрациями до 1,0 ⋅ 1023 м–3 в атмосферном по-
граничном слое на длине волны лазерного излучения 1064 нм, рассчитанное по уравнению (3), также 
убывает обратно пропорционально концентрации исследуемых молекул (рис. 5).

Очевидно, что дальнейшее уменьшение измеряемой концентрации молекул возможно за счет 
увеличения времени измерения и частоты следования лазерных импульсов или их энергии. Диапа-
зон времени измерения для исследуемых молекул можно оценить по графикам, представленным на 
рис. 6. Для всех молекул взяты концентрации, равные ПДК, и лазерное излучение на длине волны 
1064 нм.

Рис. 3. Графики зависимости времени измерения (в логарифмическом масштабе)  
от расстояния зондирования для молекул фтороводорода  

с концентрацией 1,0 ⋅ 1017 м–3 в атмосферном пограничном слое  
при выбранных длинах волн лазерного излучения  

(1 – 355 нм; 2 – 532 нм; 3 – 1064 нм)
Fig. 3. The plots of the logarithmic dependence of the measurement time  

on the ranging distance for hydrogen fluoride molecules with a concentration of 1.0 ⋅ 1017 m–3  
in the atmospheric boundary layer at selected laser radiation wavelengths  

(1 – 355 nm; 2 – 532 nm; 3 – 1064 nm)

Рис. 4. Графики зависимости времени измерения (в логарифмическом масштабе)  
от расстояния зондирования для молекул бромоводорода  

с концентрацией 1,0 ⋅ 1017 м–3 в атмосферном пограничном слое  
при выбранных длинах волн лазерного излучения  

(1 – 355 нм; 2 – 532 нм; 3 – 1064 нм) 
Fig. 4. The plots of the logarithmic dependence of the measurement time  

on the ranging distance for hydrogen bromide molecules with a concentration of 1.0 ⋅ 1017 m–3  
in the atmospheric boundary layer at selected laser radiation wavelengths  

(1 – 355 nm; 2 – 532 nm; 3 – 1064 nm)
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Как видно из рис. 6, наименьшее время измерения концентрации на уровне ПДК получено для мо-
лекулы НCl: 33,3 с на расстоянии 50 м и 134,6 с на расстоянии 100 м. Далее следует молекула HF со 
временем измерения, равным 178,6 с на расстоянии 50 м и 722,5 с на расстоянии 100 м. Время измере-
ния концентрации молекул HBr составило 553,7 с на расстоянии 50 м и 2239,5 с на расстоянии 100 м. 
Если, как и выше, ограничить время измерения величиной 2000 с (≈30 мин), то молекулу HBr можно 
зарегистрировать на уровне ПДК только на расстоянии зондирования до 89 м.

Рис. 5. Графики зависимости времени измерения (в логарифмическом масштабе)  
от расстояния зондирования для молекул бромоводорода  

с различной концентрацией в атмосферном пограничном слое  
(1 – 1,0 ⋅ 1017 м–3; 2 – 1,0 ⋅ 1019 м–3; 3 – 1,0 ⋅ 1021 м–3; 4 – 1,0 ⋅ 1023 м–3)  

при длине волны лазерного излучения 1064 нм
Fig. 5. The plots of the logarithmic dependence of the measurement time  

on the ranging distance for hydrogen bromide molecules  
with different concentrations in the atmospheric boundary layer  

(1 – 1.0 ⋅ 1017 m–3; 2 – 1.0 ⋅ 1019 m–3; 3 – 1.0 ⋅ 1021 m–3; 4 – 1.0 ⋅ 1023 m–3)  
at a laser radiation wavelength 1064 nm

Рис. 6. Графики зависимости времени измерения (в логарифмическом масштабе)  
от расстояния зондирования для молекул галоидоводородов  

с концентрацией на уровне ПДК в атмосферном пограничном слое  
(1 – хлороводород (3,07 ⋅ 1018 м–3); 2 – фтороводород (6,02 ⋅ 1017 м–3);  

3 – бромоводород (1,23 ⋅ 1017 м–3)) при длине волны лазерного излучения 1064 нм
Fig. 6. The plots of the logarithmic dependence of the measurement time  

on the ranging distance for hydrogen halide molecules  
at the maximum permissible concentration level in the atmospheric boundary layer  

(1 – hydrogen chloride (3.07 ⋅ 1018 m–3); 2 – hydrogen fluoride (6.02 ⋅ 1017 m–3);  
3 – hydrogen bromide (1.23 ⋅ 1017 m–3)) at a laser radiation wavelength 1064 nm
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Заключение
Результаты компьютерного моделирования лидара КРС для зондирования молекул галоидоводоро-

дов в атмосферном пограничном слое позволяют сделать вывод о том, что выбранные значения его 
параметров дают возможность измерить концентрации на уровне ПДК всех исследованных молекул. 
Бромоводород определяется на расстоянии зондирования до 89 м, фтороводород – 277 м, хлороводо-
род – почти 1486 м. 

Стоит отметить, что учет конечной ширины лазерной линии и аппаратной функции лидара КРС при 
зондировании исследованных молекул в атмосферном пограничном слое проявляется в увеличении ли-
дарного сигнала при условии Γa  ΓR и Γa  Γ0, но вместе с тем и в повышении шума. По этой причине 
при минимальной ширине лазерных линий решающим становится выбор оптимальной полуширины 
интерференционных светофильтров.
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ПРОСТРАНСТВЕННЫЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ Nd : YAG -ЛАЗЕРА  
ИМПУЛЬСНОГО ДАЛЬНОМЕРА В ШИРОКОМ ДИАПАЗОНЕ  

ТЕМПЕРАТУР ОКРУЖАЮЩЕЙ СРЕДЫ 

В. Е. ОРЕХОВА1), В. Э. КИСЕЛЬ2), К. А. ОРЕХОВ1)

1)Пеленг, ул. Макаенка, 25, 220114, г. Минск, Беларусь 
2)Белорусский национальный технический университет, 

пр. Независимости, 65, 220013, г. Минск, Беларусь

Исследованы пространственные характеристики импульсного лазера на основе цилиндрического кристалла 
иттрий-алюминиевого граната, легированного ионами Nd3+ (Nd : YAG), с кондуктивно охлаждаемой боковой 
поверхностью для применения в составе систем измерения дальности авиационного базирования при энергии 
лазерных импульсов не менее 80 мДж на длине волны 1064 нм. Разработана конфигурация системы поперечной 
диодной накачки для цилиндрического кристалла Nd : YAG диаметром 4 мм с концентрацией ионов Nd3+ 0,9 ат. %, 
обеспечивающая эффективность накачки не менее 0,65. С использованием программного обеспечения OpticStudio 
и LASCAD рассчитаны профили поглощения излучения накачки для различных центральных длин волн излучения 
накачки и определена величина тепловой линзы в лазерном кристалле для частот следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 
22,0 Гц. Проведена оценка расходимости пучка лазерного излучения для плоского резонатора с переменной внутренней 
линзой. Экспериментально исследовано пространственное распределение лазерного излучения в дальней зоне для 
частот следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц в диапазоне температур окружающей среды от – 40 до + 60 °С 
при стабилизации температуры источника диодной накачки элементами Пельтье. Показано, что энергетическая 

расходимость лазерного излучения по уровню 1
2e

 не превышает 1,9 мрад. При фиксированной температуре для 
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частот следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц и числа зарегистрированных импульсов не менее 45 двойное 
среднеквадратичное угловое отклонение энергетических центров масс профилей лазерного пучка в дальней зоне 
относительно усредненного положения энергетического центра масс для частоты следования импульсов 4,0 Гц 
не превышает 0,5 мрад. Полученные значения расходимости и двойных среднеквадратичных угловых отклонений 
энергетических центров масс профилей лазерного пучка в дальней зоне указывают на возможность применения 
лазера в составе дальномера на борту беспилотных летательных аппаратов. 

Ключевые слова: лазерный дальномер; диодная накачка; расходимость лазерного пучка; Nd : YAG.

SPATIAL CHARACTERISTICS  
OF A Nd : YAG LASER FOR PULSED RANGEFINDER  
OVER BROAD AMBIENT TEMPERATURE RANGE

V. E. OREKHOVAa, V. E. KISELb, K. A. OREKHOV  a
aPeleng, 25 Makajonka Street, Minsk 220114, Belarus 

bBelarusian National Technical University, 65 Niezaliezhnasci Avenue, Minsk 220013, Belarus
Corresponding author: V. E. Orekhova (ve.orehova@gmail.com)

Spatial characteristics of a pulsed laser based on neodymium-doped yttrium aluminium garnet (Nd : YAG) rod with 
conductively cooled barrel surface are investigated for use as part of airborne rangefinding systems for a pulse energy 
values not less than 80 mJ at a wavelength of 1064 nm. Diode side-pumping system configuration has been developed 
for a Nd : YAG rod with a diameter of 4 mm and Nd3+ ions concentration of 0.9 at. % with pump efficiency not less than 
0.65. The pump light absorption profiles have been calculated for various central pump light wavelengths, and the value of 
thermal lens in laser rod has been determined for pulse repetition rates of 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz using the OpticStudio and 
LASCAD softwares. Laser beam divergence has been evaluated for a flat-flat resonator with variable internal lens. Spatial 
distribution of laser beam was experimentally studied in the far field over ambient temperatures range of – 40 to + 60 °С 
for pulse repetition rates of 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz while stabilising diode pumping source temperature by Peltier mo-
dule. It is shown that divergence for a beam containing 86.5 % of total energy does not exceed 1.9 mrad. Double standard 
deviation of the far-field laser beam profile centroids relative to averaged centroid position for a pulse repetition rate of 
4.0 Hz does not exceed 0.5 mrad at a fixed temperature for pulse repetition rates of 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz and recorded 
pulse number not less than 45. The obtained values of divergence and double standard deviation of the far-field laser beam 
profile centroids show the possibility to use the laser as part of rangefinder on board unmanned aerial vehicles. 

Keywords: laser rangefinder; diode pumping; laser beam divergence; Nd : YAG.

Введение
Мощные твердотельные импульсные Nd : YAG-лазеры, функционирующие в режиме модуляции доб-

ротности, имеют широкое применение в оптических системах измерения дальности, аэрозольных лидарах 
и др. [1–9]. Для обеспечения наибольшей точности определения расстояния до предмета, расположенного 
под некоторым углом к направлению лазерного пучка, а также возможности измерения дальности на дис-
танциях от 10 км одними из наиболее существенных характеристик лазера в составе дальномера являются 
расходимость и стабильность пространственного положения лазерного пучка. 

Типичные значения расходимости лазерного излучения в таких системах составляют 0,2–0,7 мрад 
[4, p. 31; 10, p. 878; 11; 12]. В целях уменьшения расходимости лазерного пучка на выходе излучения 
из резонатора располагают расширяющий телескоп. Для корректной работы дальномера авиационного 
базирования требуется обеспечить достаточную стабильность пространственных характеристик излу-
чения в широком диапазоне температур окружающей среды для частот следования импульсов от еди-
ниц до десятков герц. 

В настоящей работе исследованы характеристики твердотельного лазера для применения в составе 
дальномера на борту беспилотных летательных аппаратов. Рассмотрены результаты расчетов профиля 
поглощения излучения накачки для лазерного кристалла Nd : YAG с односторонней поперечной диод-
ной накачкой. Проведена оценка расходимости лазерного пучка. Представлены результаты измерений 
расходимости и двойного среднеквадратичного углового отклонения энергетических центров масс про-
филей лазерного излучения в дальней зоне для прототипа лазера с термоэлектрической стабилизацией 
температуры диодного источника накачки и энергией импульса лазерного излучения не менее 80 мДж 
в диапазоне температур окружающей среды от – 40 до +60 °С для частот следования импульсов 1,0; 4,0; 
12,5; 22,0 Гц. Показано, что предложенная конфигурация обеспечивает возможность работы дально-
мера на расстоянии не менее 20 км.
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Расчет отражателя квантрона
Лазер на основе цилиндрического кристалла Nd : YAG имеет плоский резонатор длиной 450 мм с трип-

пель-призмой и зеркалами на одной подложке. Он способен генерировать короткие импульсы в режиме 
активной модуляции добротности, при этом источник накачки механически не связан с отражателем 
и лазерным кристаллом, а установлен на боковую стенку корпуса лазера [13]. При разработке отражателя 
квантрона учитывались следующие требования. 

1. Конфигурация отражателя должна обеспечивать возможность использования в качестве источни-
ка накачки импульсных лазерных диодных матриц с центральной длиной волны лазерного излучения 
в пределах 800–810 нм, шириной спектральной линии на полувысоте 5 нм, общей мощностью в пике 
не менее 2200 Вт при эффективности накачки не менее 0,6.

2. Конфигурация системы накачки должна быть компактной и технологичной, ее производство не 
должно существенно повышать стоимость оптической системы.

3. Для обеспечения стабильности выходных характеристик лазера в широком диапазоне температур 
окружающей среды допускается применять термоэлектрический метод стабилизации температуры ис-
точника накачки с энергопотреблением не более 40 Вт.

Центральная длина волны лазерных диодных матриц при температуре +22 °С составляет 802 нм. 
Изменение длины волны излучения накачки в зависимости от температуры для применяемой модели 
лазерных диодных матриц составляет 0,3 нм/°С. Ширина излучающей площадки вдоль быстрой оси 
равна 3,4 мм. Расходимость излучения накачки вдоль быстрой оси на полувысоте составляет 40° ± 5°. 

Для рассматриваемого твердотельного лазера с заданной конфигурацией резонатора целесообразно 
обеспечить наименьшие поперечные размеры лазерного кристалла, определяющие ограничивающую 
апертуру внутри резонатора. Это позволит снизить расходимость генерируемых лазерных импульсов 
путем подавления мод высших порядков в случае, когда радиус лазерного кристалла превышает радиус 
нулевой поперечной (TEM00 ) моды, а также обеспечит компактные размеры квантрона. Минимальный 
поперечный размер лазерного кристалла определяется исходя из соблюдения требований к лучевой 
прочности покрытий оптических элементов внутри резонатора [14]. В исследуемом лазере применяются 
SiO2-покрытия, наносимые электронно-лучевым методом (ebeam), для них типичные значения лучевой 
прочности составляют около 10 Дж/см2. Известно, что при работе в атмосфере на длине волны 1064 нм 
с длительностью импульса приблизительно 10 нс для покрытий данного типа характерно снижение 
лучевой прочности в 1,5–2,3 раза [15; 16] c ростом количества импульсов, приходящихся на фиксиро-
ванную область покрытия, от 1 до 1000. Кроме того, предполагается, что поток лазерного излучения 
в сечении оптической оси резонатора имеет неравномерное распределение и в отдельных зонах может 
превышать усредненный поток до 2 раз. Исходя из указанных соображений, а также необходимости обе-
спечить двукратный запас лучевой прочности для внутрирезонаторной оптики, можно заключить, что 
плотность энергии лазерного излучения не должна превышать 0,9 Дж/см2. С учетом выбранного коэф-
фициента отражения выходного зеркала (ρ = 0,25) согласно работе [13] минимальный диаметр рабочей 

зоны лазерного кристалла составит не менее 3,7 мм 
при наличии фаски или защитной диафрагмы с ра-
диусом, на 0,2 мм меньшим радиуса торца. В целях 
обеспечения практичности производства (цилинд ри-
ческие лазерные кристаллы с целочислен ным диа-
мет ром, кратным 1 мм, широко представле ны на 
мировом рынке) диаметр кристалла Nd : YAG был 
выбран равным 4 мм. 

Боковая поверхность цилиндрического кристал-
ла матированная. Угловой профиль рассеяния из-
лучения, проходящего через боковую поверхность 
кристалла, аппроксимирован распределением Гаус-
са со среднеквадратичным отклонением σ = 0,45°. 
Концентрация ионов Nd3+ 0,9 ат. % выбрана в целях 
обеспечения высокого коэффициента поглощения 
излучения накачки, достаточного для достижения 
требуемой эффективности накачки. 

Для компактности габаритов использована конфи-
гурация с односторонней накачкой. Разработана фор-
ма отражателя, состоящая из одной цилиндрической 
диффузно отражающей поверхности и двух плос-
ких зеркально отражающих поверхностей (рис. 1). 

Рис. 1. Поперечное сечение системы накачки с отражателем:  
1 – источник накачки (матрица лазерных диодов);  

2 – отражатель; 3 – лазерный кристалл
Fig. 1. Pumping configuration cross section:  

1 – pump source (laser diode array);  
2 – reflector; 3 – laser crystal
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Матрицы лазерных диодов расположены в ряд вдоль оси лазерного кристалла таким образом, что их 
быстрая ось перпендикулярна оси кристалла.

Наибольшая эффективность накачки наблюдается для длин волн излучения матриц лазерных диодов, 
соответствующих наибольшему значению эффективного коэффициента поглощения излучения накачки 
в лазерном кристалле k

eff
�
0� � при центральной длине волны излучения накачки λ0, вычисляемого по 
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e – экспонента; k �� � – коэффициент поглощения из лучения накачки для длины волны λ; d0 = 5 мм – 
расчетная длина пути внутри лазерного кристалла; σ LDA = 2,12 нм – среднеквадратичное отклонение 
распределения Гаусса для линии с шириной спектра на полувысоте 5 нм.

С использованием программного обеспечения OpticStudio методом трассировки лучей проведено 
численное моделирование профиля поглощения в сечении, перпендикулярном оси лазерного кристалла, 
для различных длин волн излучения накачки (рис. 2).

Для эффективной накачки лазерного кристалла подходит источник накачки с длиной волны излуче-
ния 806–809 нм. Профили поглощения излучения накачки в сечении, перпендикулярном оси лазерного 
кристалла, имеют несимметричное относительно центра распределение (рис. 3). 

Рис. 2. Зависимость параметров системы накачки от длины волны:  
1 – расчетная зависимость эффективности накачки цилиндрического кристалла Nd : YAG  

от центральной длины волны для диодного источника накачки с шириной спектра излучения  
на полувысоте 5 нм; 2 – зависимость коэффициента поглощения кристалла Nd : YAG  

с концентрацией ионов Nd3+ 1,0 ат. % от длины волны (взята из работы [17]);  
3 – расчетная зависимость эффективного коэффициента поглощения кристалла Nd : YAG  

с концентрацией ионов Nd3+ 1,0 ат. % от центральной длины волны  
для диодного источника накачки с шириной спектра излучения на полувысоте 5 нм

Fig. 2. Dependence of pumping system parameters on wavelength:  
1 – calculated dependence of Nd : YAG rod pump efficiency on central wavelength  

for diode pump source with emission spectrum full width at half maximum (FWHM) of 5 nm;  
2 – dependence of Nd : YAG rod absorption coefficient on wavelength for Nd3+ ions  

concentration of 1.0 at. % (taken from work [17]); 3 – calculated dependence of Nd : YAG rod  
effective absorption coefficient on central wavelength for Nd3+ ions concentration of 1.0 at. %  

and diode pump source with emission spectrum FWHM of 5 nm
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Наличие в профиле поглощения излучения накачки при длине волны, соответствующей наибольше-
му значению keff �0� �, области с повышенной плотностью поглощенной энергии может способствовать 
снижению инверсии населенностей в лазерном кристалле за счет усиленной спонтанной люминесцен-
ции, а также возникновению асимметричной термолинзы, приводящей к разъюстировке и ухудшению 
стабильности лазерного пучка в дальней зоне после включения лазера. Для минимизации указанного 
эффекта далее рассматривалась накачка при центральной длине волны 806 нм, соответствующей более 
равномерному профилю распределения энергии накачки в сравнении с таковым при накачке в пике по-
глощения с длиной волны 807–808 нм. 

Расчет расходимости лазерного излучения
Для того чтобы в генерации лазерного излучения была задействована максимальная часть объема 

лазерного кристалла, использован плоский линейный резонатор, обеспечивающий постоянный попе-
речный размер нулевой моды вдоль всей длины лазерного кристалла в приближении малой оптической 
силы тепловой линзы [18, p. 586]. 

В табл. 1 приведены параметры кристалла Nd : YAG, использованные при расчетах. 

Рис. 3. Результаты численного моделирования в программном обеспечении OpticStudio  
профиля поглощения излучения накачки цилиндрического кристалла Nd : YAG диаметром 4 мм  

c концентрацией ионов Nd3+ 0,9 ат. % для диодного источника накачки с шириной спектра  
на полувысоте 5 нм и центральной длиной волны излучения 800 нм (а), 803 нм (б ), 806 нм (в), 807 нм (г)

Fig. 3. The results of pump emission absorption profile numerical simulation using OpticStudio software  
for Nd : YAG rod diameter of 4 mm and Nd3+ ions concentration of 0.9 at. %,  

diode pump source with emission spectrum FWHM of 5 nm and central emission wavelength of  
800 nm (a), 803 nm (b), 806 nm (c), 807 nm (d )
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Т а б л и ц а  1
Свойства кристалла Nd : YAG

Ta b l e  1
Nd : YAG rod properties

Параметры Значение

Теплопроводность, Вт/(м ⋅ К) 14
Температурный коэффициент показателя преломления 9,1 ⋅ 10– 6

Коэффициент теплового расширения, К –1 7,5 ⋅ 10– 6

Эластооптический коэффициент:
радиальный 
тангенциальный

0,017
– 0,002 5

Показатель преломления 1,816
Длина волны излучения, нм 1064

Распределение поглощенной энергии в сечении лазерного кристалла оказывает влияние на модовый 
состав лазерного излучения, а также величину тепловой линзы в лазерном кристалле вдоль двух взаимно 
перпендикулярных осей. С использованием программного обеспечения LASCAD методом конечных 
элементов проведен расчет величины стационарной тепловой линзы для частот следования импульсов 
1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц (табл. 2) в приближении постоянного значения температуры боковой поверхности 
лазерного кристалла, через которую производится отвод тепла из внутреннего объема кристалла. Это 
значение принималось равным исходной температуре лазерного кристалла.

Т а б л и ц а  2
Расчетные фокусные расстояния  

стационарной тепловой линзы в лазерном кристалле  
для различных частот следования импульсов

Ta b l e  2
Calculated focal lengths of stationary thermal lens  

in laser crystal for various pulse repetition rates

Частота следования  
импульсов, Гц

Фокусное расстояние, м
Вдоль оси x Вдоль оси y

1,0 240 250
4,0 60 62
12,5 19 20
22,0 11 11

Значения фокусных расстояний стационарной тепловой линзы для различных частот следования 
импульсов после начала работы лазера определяют модовый состав излучения. Расходимость нулевой 
моды лазерного резонатора на выходе определена методом матричной оптики [19, p. 171–175]. 

Матрица прохода через лазерный кристалл (Mlc) имеет вид
M M M Mlc lc n lc f lc n= _ _ _ ,

M
l
nlc n

lc

lc_ ,�
�

�

�
�
�
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�
�
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1

где Mlc _ n – матрица прохода через половину длины лазерного кристалла; Mlc _   f  – матрица прохода через 
собирающую линзу с фокусным расстоянием, равным фокусному расстоянию тепловой линзы в лазерном 
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кристалле; llc – длина лазерного кристалла; nlc – показатель преломления лазерного кристалла;  flc – фо-
кусное расстояние тепловой линзы в лазерном кристалле.

Матрица обхода через резонатор в обе стороны (M ) определяется как
M M M M M M Ml lc l l lc l= 1 2 2 1,

M
l

l1
11

0 1
�
�

�
�

�

�
�,

M
l

l2
21

0 1
�
�

�
�

�

�
�,

где l1 = 20 мм – расстояние от ближнего (по отношению к выходному зеркалу) торца лазерного кристалла 
до выходного зеркала; l2 = 330 мм – длина оптического пути от дальнего (по отношению к выходному 
зеркалу) торца лазерного резонатора до глухого зеркала. 

Согласно работе [20, p. 235] определены комплексный параметр (q) и радиус нулевой моды в пере-
тяжке на выходном зеркале (ω0):

q
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где λ = 1064 нм – длина волны лазерного излучения; i – мнимая единица. 
Пространственное качество пучка (M  2) и расходимость излучения (θ) оценивались в зависимости от 

соотношения величин r и ω0 согласно работам [20, p. 235; 21, с. 47]: 

M r r2
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где r = 1,8 мм – радиус ограничивающей апертуры защитной диафрагмы внутри лазерного резонатора. 
Расчетные значения радиуса нулевой моды, пространственного качества пучка и расходимости лазер-
ного излучения приведены в табл. 3.

Т а б л и ц а  3
Расчетные значения радиуса нулевой моды в перетяжке  

на выходном зеркале, пространственного качества пучка  
и расходимости лазерного излучения  

для различных частот следования импульсов

Ta b l e  3
Calculated TEM00 mode beam waist values at output mirror,  

spatial beam quality factor and laser beam divergence  
for various pulse repetition rates

Частота следования  
импульсов, Гц

Радиус нулевой 
моды, мм

Пространственное  
качество пучка

Расходимость  
лазерного излучения, мрад

1,0 1,80 1,92 0,721
4,0 1,30 1,91 0,719
12,5 0,98 3,35 1,260
22,0 0,86 4,43 1,670
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Описание экспериментальной установки
Проведено экспериментальное исследование пространственного распределения излучения лазера 

в дальней зоне. Лазер был помещен в термокамеру с прозрачным окном для вывода лазерного пучка 
наружу. Лазерный пучок падает на плоскопараллельную пластину, выполняющую функцию светодели-
теля. За плоскопараллельной пластиной в ходе лазерного пучка установлен датчик энергии J-50MB-IR 
(Coherent, США) с измерителем Labmax-TOP (Coherent) для регистрации величины энергии генерируе-
мых коротких лазерных импульсов. В ходе отраженного пучка расположены ослабляющие фильтры, 
собирающая линза c фокусным расстоянием  fl = 758 мм и инфракрасная камера SP928 (Ophir, США), 
размещенная таким образом, что ее фоточувствительная площадка находится в фокальной плоскости 
собирающей линзы (рис. 4). 

Расходимость лазерного излучения измерялась методом фокального пятна. Рабочая температура те-
плостока лазерных диодных матриц была равна +35 ℃, что соответствует центральной длине волны из-
лучения накачки 806 нм. Температура теплостока лазерных диодных матриц регулировалась элементами 
Пельтье, имеющими мощность охлаждения до 30 Вт, с точностью до ± 0,5 ℃, отвод тепла от горячей 
стороны элемента Пельтье осуществлялся сбросом на радиатор с водяным охлаждением. Измерения 
проводились для температур внутри термокамеры – 40; –10; +5; +17; +25; +35; + 45; +60 ℃ и частот 
следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц с длительностью цикла импульсов 2 мин. Количество за-
регистрированных импульсов в каждом цикле было не менее 45. При температурах окружающей среды 
– 40 и –10 ℃ для предотвращения выпадения росы на окне термокамеры использовался промышленный 
фен. Во всем диапазоне температур окружающей среды и частот следования импульсов в течение цик-
ла импульсов энергия лазерного импульса составляла не менее 80 мДж при энергии накачки не более 
0,51 Дж [13]. 

Результаты и их обсуждение
Измерение расходимости лазерного излучения. Методом фокального пятна была измерена энерге-

тическая расходимость лазерного излучения по уровню 1
2e

 в течение цикла импульсов длительностью 

2 мин. Энергия накачки составляла 0,49 Дж для температур окружающей среды от +5 до + 60 °С и 0,51 Дж 
для температур окружающей среды – 40 и –10 °С. Как видно из рис. 5, для частот следования импульсов 
12,5 и 22,0 Гц значение расходимости растет на протяжении первых 20 с и далее не изменяется. 

Расходимость лазерного излучения в наибольшей степени зависит от частоты следования импульсов 
(рис. 6) и в наименьшей степени – от температуры окружающей среды. Для различных частот следо-
вания импульсов и температур окружающей среды расходимость лазерного излучения в начале цикла 
равна (1,0 ± 0,1) мрад, а в конце цикла составляет от 1,0 до 1,8 мрад.

Рис. 4. Принципиальная схема стенда для проведения измерений энергии импульса  
и пространственного распределения интенсивности лазерного излучения в дальней зоне:  

1 – лазерный резонатор в герметичном корпусе; 2 – промышленный фен; 3 – термокамера;  
4 – окно; 5 – водяная система охлаждения теплостока корпуса лазера; 6 – плоскопараллельная пластина;  

7 – датчик энергии; 8 – оптический ослабляющий фильтр; 9 – собирающая линза; 10 – камера;  
11 – блок электроники для управления работой лазера; 12 – компьютер 

Fig. 4. Schematic diagram of the bench used for pulse energy  
and spatial far-field laser beam intensity distribution:  

1 – laser in a sealed housing; 2 – industrial fan; 3 – thermal chamber; 4 – window;  
5 – water cooling system for laser housing heat sink; 6 – optical flat; 7 – energy sensor;  

8 – optical attenuating filter; 9 – collecting lens; 10 – camera;  
11 – electronics unit to control the operation of laser; 12 – computer
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Измеренная величина расходимости растет в процессе формирования тепловой линзы в лазерном 
кристалле после начала работы лазера. Расходимость лазерного излучения в конце цикла повышается 
с ростом частоты следования импульсов из-за увеличения оптической силы тепловой линзы, вследствие 
чего происходит смещение резонатора из положения на границе устойчивости в более устойчивую об-
ласть с возрастанием расходимости нулевой поперечной моды и количества поддерживаемых резона-
тором мод высоких порядков.

Расчетные и измеренные в диапазоне температур от – 40 до + 60 °С значения расходимости отли чаются. 
Разница между ними составляет от 42 до 60 % (от расчетного значения расходимости) для частоты сле-
дования импульсов 1,0 Гц, от 46 до 54 % для частоты следования импульсов 4,0 Гц, от –2,3 до 9,5 % для 
частоты следования импульсов 12,5 Гц и от – 6,6 до 3,5 % для частоты следования импульсов 22,0 Гц. 

Рис. 5. Экспериментально полученные значения  
расходимости излучения для частот следования импульсов  

1,0 Гц (а), 4,0 Гц (б ), 12,5 Гц (в), 22,0 Гц (г)
Fig. 5. Experimentally obtained values of divergence for pulse repetition rates of  

1.0 Hz (a), 4.0 Hz (b), 12.5 Hz (c), 22.0 Hz (d )
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Измеренные значения расходимости лазерного излучения могут отличаться от расчетных значений 
из-за конечной точности метода фокального пятна, механической разъюстировки резонатора, наличия 
механических напряжений в лазерном кристалле вследствие отклонений формы изготовленных дета-
лей квантрона от требуемой формы, а также из-за конечной точности расчета фокусного расстояния 
стационарной тепловой линзы, которое определялось в приближении постоянной температуры всей 
боковой поверхности лазерного кристалла без учета областей, не используемых для отвода тепла, и без 
учета ее нагрева в течение цикла.

Существует несколько причин, по которым измеренные значения расходимости для частот следования 
импульсов 1,0 и 4,0 Гц значительно превышают расчетные значения, а для частот следования импульсов 
12,5 и 22,0 Гц согласуются с расчетными значениями с точностью не хуже 10 %. На расходимость при 
низких частотах следования импульсов оказывает влияние мгновенная тепловая линза, сформированная 
в кристалле сразу после поглощения излучения накачки перед началом генерации лазерного излучения. 
Неоптимальная юстировка лазерного резонатора в большей степени отражается на менее устойчивом 
резонаторе [22, p. 279], в данном случае на резонаторе с более низкой частотой следования импульсов. 
Для частоты следования импульсов 1,0 Гц расходимость лазерных импульсов оценивалась в приближе-
нии дифракционной расходимости излучения с плоским волновым фронтом, проходящим через круглое 
отверстие, без учета иного влияния. В оценке расходимости для частот следования импульсов от 4,0 Гц 
не учитывалось влияние дифракции на ограничивающей апертуре внутри резонатора. В случае когда 
поперечный размер световой зоны лазерного кристалла мало отличается от размера отверстия защитной 
диафрагмы, дифракционная составляющая расходимости для высоких частот следования импульсов 
будет значительно снижена за счет уменьшения поперечных размеров пучка [13] в результате действия 
собирающей тепловой линзы внутри лазерного кристалла.

Расходимость лазерного пучка в конце цикла при частотах следования импульсов 12,5 и 22,0 Гц мо-
жет быть снижена за счет подбора оптимального внутреннего диаметра защитной диафрагмы (не менее 
3,7 мм), при котором моды высших порядков при частотах следования импульсов 12,5 и 22,0 Гц будут 
значительно подавлены, но вместе с тем с учетом экранирования энергия лазерного импульса будет со-
ставлять не менее 80 мДж во всем диапазоне частот следования импульсов.

Измерение двойного среднеквадратичного углового отклонения лазерного пучка от усреднен-
ного положения. Определены энергетические центры масс профилей лазерного излучения для различ-
ных частот следования импульсов в дальней зоне (рис. 7). 

Кроме того, определены максимальные и двойные среднеквадратичные угловые отклонения лазер-
ного пучка от усредненного положения для частоты следования импульсов 4,0 Гц при различных час-
тотах следования импульсов (рис. 8). Количество точек для каждого цикла составляло от 45 до 170. 
Максимальные угловые отклонения не превышают 0,4 мрад, а двойные среднеквадратичные угловые 
отклонения – 0,5 мрад. Наибольшие отклонения направления лазерного пучка наблюдаются для самой 
высокой частоты следования импульсов (22,0 Гц), а также для температуры окружающей среды – 40 °С. 

Рис. 6. Среднее и максимальное экспериментально полученные  
значения расходимости излучения для частот следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц

Fig. 6. Average and maximum experimentally obtained values  
of divergence for pulse repetition rates of 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz
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Изменение направления лазерных импульсов может происходить по ряду причин. Корпус лазера 
деформируется вследствие изменения температуры окружающей среды, а также в результате работы 
элемента Пельтье и нагрева лазерных диодных матриц, что может вызывать разъюстировку резонатора 
и смещение направления лазерного пучка. К разъюстировке также могут приводить деформации лазер-
ного кристалла и деталей отражателя под воздействием излучения накачки. 

Помимо деформаций, разъюстировку и смещение направления выходящего из резонатора излуче-
ния вызывает поперечный градиент температуры, возникающий в лазерном кристалле из-за неравно-
мерности мгновенной тепловой линзы при односторонней накачке. 

Неравномерный нагрев деталей отражателя вследствие частичного поглощения энергии накачки и одно-
направленный поток тепла с отражателя на корпус также оказывают влияние на градиент температуры 
в лазерном кристалле. Сдвиг длины волны накачки в результате нагрева лазерных диодных матриц с по-
следующим изменением профиля накачки и мгновенной тепловой линзы, а также рост оптической силы 
тепловой линзы и вызванное им изменение модового состава во время формирования стационарной тепло-
вой линзы могут приводить к смещению направления выходящего излучения.

Рис. 7. Экспериментально полученное распределение поперечных угловых положений  
центров масс лазерного пучка с частотами следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц  
и их усредненное положение для частоты следования импульсов 4,0 Гц в течение цикла  

длительностью 2 мин при температуре окружающей среды – 40 ℃ (а), +5 ℃ (б ), +35 ℃ (в), + 60 ℃ (г)
Fig. 7. Experimentally obtained angular position distribution of laser beam centroids  

during 2 min cycle for pulse repetition rates of 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz and its averaged position  
for a pulse repetition rate of 4.0 Hz at ambient temperature of – 40 ℃ (a), +5 ℃ (b), +35 ℃ (c), + 60 ℃ (d )
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На увеличение значений углового отклонения лазерного пучка при температуре окружающей сре-
ды – 40 °С оказывают влияние условия проведения измерений. Использование обдува окна термокамеры 
приводит к неоднородности температурного распределения воздуха в ходе распространения лазерного 
пучка, что, в свою очередь, вызывает рост величины двойных среднеквадратичных угловых отклонений 
энергетических центров масс лазерного пучка в дальней зоне.

Рассмотрен процесс изменения пространственного распределения интенсивности лазерного излу-
чения в дальней зоне для частоты следования импульсов 22,0 Гц при температуре окружающей сре-
ды +35 ℃ (рис. 9). Форма и положение энергетического центра масс лазерного пучка после начала работы 
лазера изменяются. В течение первых 5 с происходит незначительное смещение энергетического центра 
масс по горизонтали влево при небольшом увеличении размеров пучка. После 5-й и до 20-й секунды на-
блюдаются постепенный рост размеров пучка и смещение энергетического центра масс вправо. Модовый 
состав лазерного пучка формируется в течение 20 с. Спустя 20 с после начала работы лазера изменение 
положения и увеличение размеров пучка в дальней зоне останавливаются. Изображение пучка в дальней 
зоне через 20 с после начала работы лазера идентично изображению пучка через 120 с после начала 
работы лазера, так как конструкция лазера достигает состояния, аналогичного стационарному состоя-
нию, при котором для каждого последующего импульса прекращается рост и устанавливается близкая 
к постоянной от импульса к импульсу временная зависимость распределения температуры в корпусе, 
отражателе и лазерном кристалле. 

Рис. 8. Экспериментально полученная зависимость угловых отклонений направления  
лазерного пучка относительно усредненного положения центра масс  

для частоты следования импульсов 4,0 Гц от температуры:  
1– 4 – двойные среднеквадратичные угловые отклонения  

для частот следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц соответственно;  
5 – максимальное зарегистрированное значение отклонения

Fig. 8. Experimentally obtained dependence of the laser beam direction deviations relative  
to averaged centroid position for a pulse repetition rate of 4.0 Hz on temperature:  

1– 4 – double standard deviations for pulse repetition rates 1.0; 4.0; 12.5; 22.0 Hz respectively; 
5 – maximum deviation value obtained

Рис. 9. Экспериментально полученное пространственное распределение интенсивности лазерного излучения  
в дальней зоне для частоты следования импульсов 22,0 Гц при температуре окружающей среды +35 ℃:  

а – 1 с после начала работы лазера; б – 5 с после начала работы лазера; в – 12 с после начала работы лазера;  
г – 20 с после начала работы лазера; д – 120 с после начала работы лазера

Fig. 9. Experimentally obtained spatial far-field intensity distribution  
of laser beam at ambient temperature of +35 ℃ for pulse repetition rate of 22.0 Hz:  

а – 1 s after start; b – 5 s after start; c – 12 s after start;  
d – 20 s after start; e – 120 s after start
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Стабильность направления лазерного пучка для высоких частот следования импульсов может быть 
повышена путем использования более механически стабильной конструкции корпуса и тепловой изо-
ляции от нее источника накачки, а также за счет выбора системы накачки, обеспечивающей более рав-
номерный профиль поглощения. 

Определение дальности измерений
Для дальномера при измерении расстояния до объекта, поверхность которого отражает свет по закону 

Ламберта [23], зависимость пиковой мощности, падающей на чувствительную площадку фотоприемного 
устройства (Pr), от мощности излучения лазера (Ptr) и дальности протяженного объекта (d ) описывается 
формулой

P P S
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 – пиковая мощность излучения на выходе из лазера, Etr – энергия импульса лазера, а t0 – 
длительность импульса лазера; τtr – пропускание передающего канала системы дальномера; τatm – про-
пускание атмосферы; ρ – коэффициент отражения исследуемого удаленного объекта на длине волны 
1064 нм; τr – коэффициент пропускания приемной части дальномера; β – угол падения лазерного из-
лучения на поверхность исследуемого удаленного объекта; S – площадь апертуры объектива приемного 
канала дальномера; tb – длительность уширенного импульса лазера в результате отражения под углом 
к поверхности. Величины tb и τatm [24] определяются как
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где с – скорость света; Sm – метеорологическая дальность видимости, км; значения λ приводятся в микро-
метрах. 

При отсутствии высокоинтенсивного шумового сигнала, вызываемого отражением солнечного све-
та от поверхности Земли, дальность измерений лазера может быть определена как расстояние d, на 
котором мощность полезного сигнала Pr , падающего на фотоприемник дальномера, превышает порого-
вую мощность фотоприемного устройства Pth.

Проведен расчет мощности сигнала, падающего на чувствительную площадку, для объекта, рас-
положенного под углом β = 45° на расстоянии d = 20 км. Используемые типовые значения параметров 
дальномера приведены в табл. 4. 

Т а б л и ц а  4
Внутренние параметры дальномера, использованные  

для расчета максимальной рабочей дальности 

Ta b l e  4
Internal parameters used  

to calculate maximum operating distance for rangefinder

Параметры Значение

Etr , Дж 80 ⋅ 10–3

t0, с 10 ⋅ 10– 9

τtr 0,97

ρ 0,3
τr 0,6

S, м2 0,003
Sm, км 20

k 5
Pth, Вт 10 ⋅ 10– 9
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Для обеспечения низкой расходимости лазерного излучения (до θ = 0,3 мрад) следует использовать 
расширяющий телескоп с кратностью не более ×0,167 на выходе излучения из резонатора. Тогда све-
товой диаметр выходного окуляра телескопа будет составлять от 24 мм. Размер лазерного излучателя 
с расширяющим телескопом может быть уменьшен до 60 × 50 × 200 мм для применения в составе оп-
тико-электронных систем на борту беспилотных летательных аппаратов. 

Расчетная мощность излучения, падающая на чувствительную площадку, превышает пороговую мощ-
ность фотоприемного устройства в 3 раза, что позволяет зарегистрировать поступивший сигнал.

Заключение
Показана возможность функционирования лазера с односторонней диодной накачкой и термоэлект-

рической системой стабилизации температуры источника накачки в диапазоне температур окружаю-
щей среды от – 40 до +60 ℃ при частотах следования импульсов 1,0; 4,0; 12,5; 22,0 Гц в течение 2 мин. 
При энергии импульса лазерного излучения не менее 80 мДж расходимость лазерного излучения со-
ставляет от 1,0 до 1,8 мрад, максимальное угловое отклонение направления лазерного пучка в дальней 
зоне не превышает 0,4 мрад. Пространственные характеристики излучения слабо зависят от температу-
ры окружающей среды и устанавливаются постоянными спустя не более 20 с после включения лазера. 

Показана возможность применения излучателя в составе дальномера для работы на расстоянии до 20 км 
при использовании на выходе излучения из резонатора расширяющего телескопа с кратностью не бо-
лее ×0,167.

Проведены расчет и экспериментальное измерение расходимости лазерного излучения для частот 
следования импульсов 12,5 и 22,0 Гц. Расчетные и измеренные значения совпадают в пределах погреш-
ности измерений. В дальнейшем, помимо уменьшения габаритов лазера, для повышения стабильности 
пучка планируется добавление тепловой изоляции между корпусом и источником накачки, а также раз-
работка более механически стабильной конструкции корпуса лазера и формы отражателя, обеспечиваю-
щей более равномерный профиль поглощения излучения накачки.
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МЕХАНИЗМ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ АЛЮМИНИЯ С ПОЛИКРЕМНИЕМ 
ПРИ ФОРМИРОВАНИИ ОМИЧЕСКОГО КОНТАКТА МЕТОДАМИ 

ДЛИТЕЛЬНОЙ И БЫСТРОЙ ТЕРМООБРАБОТОК

В. А. ПИЛИПЕНКО1), 2), Н. С. КОВАЛЬЧУК 1), Д. В. ЖИГУЛИН 1),  
Д. В. ШЕСТОВСКИЙ 

1), В. М. АНИЩИК 2), В. В. ПОНАРЯДОВ2)

1)«Интеграл» – управляющая компания холдинга «Интеграл»,  
ул. Казинца, 121а, 220108, г. Минск, Беларусь 

2)Белорусский государственный университет, пр. Независимости, 4, 220030, г. Минск, Беларусь

Установлено, что формирование омического контакта между алюминием и поликремнием протекает за счет 
взаимной диффузии алюминия в поликремний и кремния в алюминий. Показано, что их диффузия в основном про-
текает по межзеренной области как в пленке поликремния, так и в пленке алюминия. Определены коэффициенты 
диффузии алюминия в поликремний и кремния в алюминий при температуре термообработки 450 °С, используемой 
при создании полупроводниковых приборов и интегральных микросхем. Отмечено, что диффузионные процессы 
подчиняются эффекту Киркендалла, приводящему к смещению межфазной границы алюминий – поликремний 
к поверхности пленки двуокиси кремния вплоть до полного растворения поликремния в алюминии. Образование 
конгломератов поликремния происходит при остывании пленки алюминия за счет выделения из нее на поверхность 
пленки SiO2 кремния. Выделение кремния начинается в местах расположения тройных точек (стыков трех зерен) 
в структуре пленки алюминия, поскольку из-за большой межзеренной области подвижность атомов кремния в них 
максимальна. В дальнейшем данные места становятся центрами сегрегации кремния, что и приводит к образованию 
конгломератов поликремния в пленке алюминия. В отличие от длительной термообработки применение быстрой 
термообработки не вызывает формирования таких конгломератов, а диффузионные процессы мало изменяют 
границу раздела алюминий – поликремний из-за короткого времени температурного воздействия.

Ключевые слова: диффузия; межзеренная область; граница раздела алюминий – поликремний; коэффициент 
диффузии; конгломерат поликремния; быстрая термообработка; длительная термообработка; растровая электрон-
ная микроскопия.
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It has been established that the formation of ohmic contact between aluminium and polysilicon occurs due to the 
mutual diffusion of aluminium into polysilicon and silicon into aluminium. It is shown that their diffusion mainly occurs 
through the intergranular space in both the polysilicon film and the aluminium film. The diffusion coefficients of alu-
minium in polysilicon and silicon in aluminium were determined at a heat treatment temperature of 450 °C, used in the 
creating of semiconductor devices and integrated circuits. It is noted that diffusion processes obey the Kirkendall effect, 
leading to a displacement of the aluminium – polysilicon interface to the surface of the silicon dioxide film until the comp-
lete dissolution of polysilicon in aluminium. The formation of polysilicon conglomerates occurs when the aluminium 
film cools due to the release of silicon from it onto the surface of the SiO2 film. The precipitation of silicon begins at the 
locations of triple points (the junction of three grains) in the structure of the aluminium film, since due to their large inter-
granular space, the mobility of silicon atoms in them is maximum. Subsequently, these places become centers of silicon 
segregation, which leads to the formation of polysilicon conglomerates in the aluminium film. In contrast to long heat 
treatment, the use of rapid heat treatment does not lead to the formation of such conglomerates, and diffusion processes 
little change the aluminium – polysilicon interface due to the short time of exposure to temperature.

Keywords: diffusion; intergranular space; aluminium – polysilicon interface; diffusion coefficient; silicon conglomerate; 
rapid heat treatment; long heat treatment; scanning electron microscopy.

Введение
Важным вопросом при создании полупроводниковых приборов и интегральных микросхем высокой 

степени интеграции и быстродействия является процесс металлизации. Он состоит в соединении опре-
деленным образом активных и пассивных элементов на одном кристалле. Основным моментом при этом 
является формирование надежных омических контактов к мелкозалегающим p – n-переходам биполярных 
транзисторов, сток-истоковым областям КМОП-транзисторов, низко- и высоколегированному поликрем-
нию, а также контактов между несколькими слоями металлизации. Наиболее полно противоречивым 
требованиям, предъявляемым к материалу металлизации, отвечает алюминий [1–3].

Для обеспечения низкого контактного сопротивления при формировании контакта между различны-
ми уровнями разводки полупроводниковых приборов осуществляют длительную термическую или им-
пульсную фотонную обработку системы алюминий – кремний при температуре 450–510 °С в течение 
6–30 мин или 3–7 с соответственно [4]. Если имеющиеся литературные данные о процессах и механиз-
мах формирования омических контактов между алюминием и кремнием, а также между слоями алю-
миниевой металлизации носят исчерпывающий характер [4–10], то аналогичные данные относительно 
контактов между алюминием и поликремнием практически отсутствуют.

Материалы и методы исследования
Для понимания механизмов взаимодействия алюминия с поликремнием при создании между ними 

омического контакта использовались результаты, полученные в работе [11]. Для дополнительного ис-
следования границы раздела алюминий – поликремний до и после длительной и быстрой термообрабо-
ток с поверхности образцов химическим травлением удалялась пленка алюминия и проводился анализ 
поверхности пленки поликремния на растровом электронном микроскопе (РЭМ) S-4800 (Hitachi, Япо-
ния) c энергодисперсионным спектрометром Quantax-200 (Bruker, Германия).

Результаты и их обсуждение
Как следует из работы [11], длительная термообработка структуры Al/poly-Si/SiO2/Si при температуре 

450 °С в течение 20 мин приводит к полному растворению поликремния в алюминии с последующей 
сегрегацией кремния на поверхности двуокиси кремния и образованием конгломератов поликремния при 
остывании пленки алюминия. Для объяснения данного процесса будем учитывать тот факт, что взаимо-
действие алюминия с поликремнием сопровождается потоком атомов кремния к межфазной границе 
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алюминий – поликремний и потоком атомов алюминия в противоположном направлении. Это приводит 
к их диффузионному перераспределению как в алюминии, так и в поликремнии. Поскольку структура 
этих пленок является поликристаллической, то диффузионные процессы в них идут в основном по меж-
зеренной области, а следовательно, протекают ускоренно [12]. Учитывая малую растворимость кремния 
в алюминии и алюминия в поликремнии, это должно приводить к их более высокой растворимости в меж-
зеренной области и глубокой диффузии по толщине пленок в широком диапазоне температур.

Для подтверждения предположения о высокой растворимости кремния в межзеренной области 
пленки алюминия изучалась поверхность поликремния в исходной структуре Al/poly-Si/SiO2/Si после 
удаления с нее пленки алюминия. Поскольку магнетронное напыление пленки алюминия на структуру 
poly-Si/SiO2/Si проводится при температуре ∼300 °С, то можно предположить, что кремний диффун-
дирует по межзеренной области, чему способствует мелкозернистая структура поликремния. Так как 
размер зерен пленки поликремния не превышает 100 нм, а размер зерен пленки алюминия составляет 
0,3–1,0 мкм, то площадь межзеренной области для поликремния будет значительно большей, чем для 
алюминия. Если учесть, что межзеренная область характеризуется высокой концентрацией дефектов 
и координационно-ненасыщенных связей, являющихся ловушками для диффундирующих элементов, 
то благодаря обменному механизму захвата происходит высвобождение атомов алюминия (кремний 
замещает алюминий) в пленке алюминия и атомов кремния (алюминий замещает кремний) в пленке 
поликремния. Данный процесс будет иметь место как при напылении пленки алюминия на структуру 
poly-Si/SiO2/Si, так и при термообработке полученной структуры Al/poly-Si/SiO2/Si. Обменный механизм 
захвата будет осуществляться до тех пор, пока все ловушки не будут заполнены и процесс не придет 
к своему насыщению. Это означает, что после удаления алюминия с поверхности поликремния распре-
деление захваченного на ловушки кремния будет соответствовать картине распределения границ зерен 
в пленке алюминия. Анализ изображения такой поверхности, полученного с помощью РЭМ (рис. 1), 
полностью подтверждает модель взаимной диффузии алюминия и кремния в указанной выше системе.

Для понимания механизма полного растворения поликремния в алюминии с последующим образо-
ванием в нем конгломератов поликремния рассмотрим процесс взаимной диффузии в системе алюми-
ний – поликремний при длительной термообработке (450 °С, 20 мин). Поскольку такой процесс должен 
сопровождаться смещением межфазной границы алюминий – поликремний в сторону двуокиси крем-
ния вплоть до достижения алюминием ее поверхности, то на первом этапе определим возможность 
протекания взаимной диффузии в данной системе.

Оценим коэффициенты диффузии кремния в алюминий и алюминия в поликремний с учетом того, 
что имеет место полное растворение поликремния в алюминии. В этом случае глубина диффузии крем-
ния в алюминий будет соответствовать толщине пленки алюминия (∼1,5 мкм), а глубина диффузии 
алюминия в поликремний – толщине пленки поликремния (0,25 мкм). Для вычисления коэффициен тов 
диффузии (D) воспользуемся хорошо известным выражением, описывающим зависимость глуби ны диф-
фузии (h) от времени термообработки (t) [13]:

Рис. 1. РЭМ-изображение поверхности поликремния в структуре Al/poly-Si/SiO2/Si  
с удаленной пленкой алюминия сразу после ее напыления: 

a – поверхность поликремния без наклона; б – поверхность поликремния с наклоном под углом 70°
Fig. 1. Scanning electron microscopy (SEM) image of a polysilicon surface in the Al/poly-Si/SiO2/Si structure  

with the aluminium film removed immediately after its deposition: 
a – polysilicon surface without tilt; b – polysilicon surface at an angle of 70°
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Расчет по формуле (1) показал, что коэффициенты диффузии кремния в алюминий (DSi ) и алю-

миния в поликремний (DAl ) для системы алюминий – поликремний при формировании между ними 
омического контакта с учетом времени термообработки (t = 20 мин) составляют DSi = 4,6 ⋅ 10– 6 см2/c 
и DAl = 1,3 ⋅ 10–7 см2/c. Как видно из результатов расчета, DSi  DAl, следовательно, согласно эффекту 
Киркендалла [8] межфазная граница алюминий – поликремний должна перемещаться в сторону двуокиси 
кремния вплоть до достижения алюминием ее поверхности, т. е. до полного растворения поликремния 
в алюминии.

Реализация данного процесса обусловлена, с одной стороны, достаточной концентрацией подвиж-
ных атомов кремния и алюминия в межзеренной области пленок поликремния и алюминия соответ-
ственно, а с другой стороны, наличием свободной межзеренной области в пленке алюминия.

Выполнение первого условия объясняется значительно большей площадью межзеренной области 
в поликремнии, а следовательно, и бóльшим количеством ловушек для алюминия. В процессе взаимной 
диффузии алюминия и кремния происходит рост концентрации свободного кремния в этой области за 
счет захвата им алюминия с последующей диффузией кремния в алюминий. Учитывая, что в межзе-
ренной области поликремния, кроме кремния, высвобождающегося из-за захвата алюминия, имеется 
значительное количество подвижных атомов кремния, их общая концентрация будет достаточно высокой 
для быстрого протекания процесса растворения поликремния в алюминии.

Выполнение второго условия обусловлено тем, что вышеперечисленные процессы, связанные со взаим-
ной диффузией в структуре Al/poly-Si/SiO2/Si, идут по всему объему пленок поликремния и алюминия. 
Необходимо учитывать два обстоятельства: наличие в пленке алюминия тройных точек, в которых име-
ется большее свободное пространство [14], чем в межзеренной области в точке соприкосновения двух 
зерен, и бóльшую толщину пленки алюминия (1,5 мкм) по сравнению с толщиной пленки поликрем-
ния (0,25 мкм). Эти два обстоятельства обеспечивают достаточное место для исключения насыщения 
алюминия кремнием при температуре 450 °С, приводя к полному растворению поликремния в алюминии. 
Поскольку максимальная свободная площадь в межзеренной области находится в тройных точках, то 
и концентрация кремния в них будет максимальной. 

Анализ диаграммы фазового равновесия системы алюминий – поликремний показывает, что при по-
вышении температуры увеличивается растворимость кремния в алюминии, а при понижении темпера-
туры происходит интенсивное выделение кремния из алюминия [5]. Следует отметить, что имеет место 
неравномерное выделение кремния на поверхность пленки двуокиси кремния при остывании структуры 
Al/poly-Si/SiO2/Si, которое связано с неравномерной растворимостью кремния при взаимодействии алю-
миния с поликремнием. Поскольку максимальная концентрация кремния наблюдается в тройных точках 
межзеренной области, где подвижность атомов примеси максимальна, то при понижении температуры 
нагрева выделение кремния начинается именно с этих мест. В дальнейшем они становятся зародышами 
для формирования конгломератов поликремния. Протекание вышеуказанных процессов при длительной 
термообработке структуры Al/poly-Si/SiO2/Si подтверждают данные, приведенные в работе [11], а также 
скол структуры Al/poly-Si/SiO2/Si (рис. 2).

Рис. 2. РЭМ-изображение поперечного сечения структуры Al/poly-Si/SiO2/Si  
после длительной термообработки (450 °С, 20 мин)

Fig. 2. SEM image of the cross section of the Al/poly-Si/SiO2/Si structure  
after long heat treatment (450 °С, 20 min)



46

Журнал Белорусского государственного университета. Физика. 2024;1:42–48
Journal of the Belarusian State University. Physics. 2024;1:42–48

Совершенно иная картина наблюдается при использовании быстрой термообработки, обеспечивающей 
получение необходимых температур (450 –510 °С) за 7 с при эффективном времени термообработки не 
более 2 с. Такой нагрев позволяет уменьшить время диффузионных процессов, ответственных за обра-
зование поликристаллических конгломератов в пленке алюминия, в 600 раз. Поскольку все описанные 
выше процессы носят чисто диффузионный характер, то следовало ожидать отсутствия образования 
конгломератов поликремния в алюминии при таком нагреве. Приведенные в работе [11] данные пока-
зывают, что при импульсном фотонном нагреве происходит незначительное растворение поликремния 
в алюминии без образования в нем конгломератов поликремния. Это подтверждают полученные методом 
РЭМ изображения поверхности поликремния в структуре Al/poly-Si/SiO2/Si (рис. 3).

Сопоставление микроструктуры поверхности поликремния до термообработки (см. рис. 1) с анало-
гичной микроструктурой после быстрой термообработки (см. рис. 3) показывает их полную идентич-
ность, что подтверждает вывод о незначительных диффузионных процессах при ее проведении.

Заключение
Установлено, что формирование омического контакта между алюминием и поликремнием происходит 

за счет взаимной диффузии алюминия в поликремний и кремния в алюминий. При длительной термо-
обработке данный процесс подчиняется эффекту Киркендалла, приводящему к смещению межфазной 
границы алюминий – поликремний к поверхности пленки двуокиси кремния вплоть до полного рас-
творения поликремния в алюминии. Формирование конгломератов поликремния на поверхности SiO2 
протекает в местах расположения тройных точек в структуре пленки алюминия за счет выделения из 
нее кремния при остывании. Это приводит к образованию зародышей для формирования поликристал-
лических конгломератов кремния в результате его сегрегации в данных местах. Применение быстрой 
термообработки не вызывает образования таких конгломератов, а диффузионные процессы мало изменяют 
границу раздела алюминий – поликремний и не приводят к значительному растворению поликремния 
в алюминии из-за короткого времени температурного воздействия.
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ПЛАЗМОННОЕ ПОГЛОЩЕНИЕ ИНФРАКРАСНОГО ИЗЛУЧЕНИЯ  
В ПЕРИОДИЧЕСКИХ СТРУКТУРАХ Si/Si3N4/SiO2/Si/Al  

С ОКОШЕЧНЫМ ПОВЕРХНОСТНЫМ СЛОЕМ

А. И. МУХАММАД 1), О. Ю. НАЛИВАЙКО 2), В. В. КОЛОС 2), П. И. ГАЙДУК 1)
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Методом инфракрасной фурье-спектрометрии получены спектры пропускания и отражения периодических 
структур Si /Si3N4 /SiO2 /Si и Si /Si3N4 /SiO2 /Si /Al с окошечным поверхностным слоем до и после проведения терми-
ческого отжига. Экспериментальные спектры пропускания и поглощения исследованы в сравнении с теоретически-
ми спектрами, рассчитанными с помощью метода конечных разностей во временной области. Отмечена хорошая 
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корреляция теоретических и экспериментальных спектров пропускания. Обнаружено, что после проведения тер-
мического отжига коэффициент пропускания структур снижается на 5–20 %. Продемонстрировано, что осажде-
ние на обратную сторону структуры пленки алюминия толщиной 90 нм не влияет на коэффициент пропускания 
неотожженной структуры, но более чем на 20 % уменьшает коэффициент пропускания отожженной структуры. 
Показано, что интенсивность поглощения структуры n+-Si/poly-Si /Si3N4 /SiO2 /Si /Al не опускается ниже 70 % 
в диапазоне длин волн 2,5–9,0 мкм, при этом интенсивность пика поглощения на длине волны 4,3 мкм составляет 
87 %. Установлено, что появление в спектрах поглощения отожженной структуры пиков поглощения на длинах 
волн 4,3 и 8,0 мкм может быть связано с возникновением плазмонных эффектов из-за периодичности структуры. 

Ключевые слова: плазмонное поглощение; периодические структуры; спектры поглощения; фурье-спектро-
скопия; легированный кремний.
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PLASMON ABSORPTION OF INFRARED RADIATION  
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Transmission and reflection spectra of periodic window structures Si /Si3N4 /SiO2 /Si and Si /Si3N4 /SiO2 /Si /Al before 
and after thermal annealing were obtained using Fourier transform infrared spectrometry. Experimental transmission and 
absorption spectra were studied in comparison with theoretical ones. Theoretical spectra were calculated using the finite 
difference time domain method. The theoretical transmission spectra are in good correlation with the experimental ones. 
It was found that after thermal annealing, the transmission level of the structure drops by 5–20 %. It has been shown that 
deposition of a 90 nm thick aluminium film on the back side of the structure does not affect the transmission level of the 
structure without annealing, but reduces the transmission level of the annealed structure by more than 20 %. It was noted 
that the absorption intensity of the n+-Si/poly-Si /Si3N4 /SiO2 /Si /Al structure does not fall below 70 % in the wavelength 
range of 2.5–9.0 µm. In this case, the intensity of the absorption peak at a wavelength of 4.3 µm is 87 %. It has been estab-
lished that the appearance of absorption peaks at wavelengths of 4.3 and 8.0 µm in the absorption spectra of the annealed 
structure can be associated with the manifestation of plasmonic effects arising due to the periodicity of the structure.

Keywords: plasmonic absorption; periodic structures; absorption spectra; Fourier spectroscopy; doped silicon.
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Введение
Недорогое производство поглотителей излучения в среднем и дальнем инфракрасных диапазонах 

имеет важное значение для изготовления различных устройств – от тепловизоров до инфракрасных 
датчиков [1]. В последние годы были предложены материалы и структуры, эффективно поглощающие 
излучение в инфракрасной области спектра. Среди них особый интерес представляют метаматериалы, 
которые могут быть спроектированы как совершенные поглотители [2; 3]. В этом случае отражение 
и пропускание практически полностью подавляются, что приводит к почти идеальному поглощению [4]. 
Кроме того, поглотители из метаматериалов обычно имеют толщину в диапазоне 0,5–3,0 мкм, что дает 
возможность изготавливать тонкие и легкие неохлаждаемые микроболометры [2; 4]. Для повышения 
эффективности поглощения используются поверхностные или локализованные плазмоны [2; 5; 6]. Такие 
поглотители обычно состоят из трех слоев: периодически структурированного проводящего (метал-
лического) поверхностного слоя, диэлектрического промежуточного слоя и сплошного проводящего 
(металлического) слоя. Решающее значение при проектировании поглотителя имеет структурированный 
поверхностный слой, поскольку его можно настроить таким образом, чтобы он обеспечивал практически 
нулевое отражение в нужном диапазоне длин волн [5]. Поверхностный слой может представлять собой 



51

Физика конденсированного состояния
Condensed State Physics

периодически расположенные островки как тривиальной (квадратной, цилиндрической), так и сложной 
(например, дендритоподобной или пирамидальной) формы, а также вытравленные в сплошном слое окошки 
указанных форм [2–6]. Влияние периода расположения окошек (островков) поверхностного слоя на спектр 
поглощения структуры было предметом исследования разных авторских групп [2; 5; 6], но в большинстве 
схожих структур период расположения окошек (островков) сопоставим с исследуемым диапазоном длин 
волн. Промежуточный слой диэлектрика используется для создания двух отдельных границ раздела прово-
дящий слой – диэлектрик, на которых могут поддерживаться плазмонные колебания [5]. 

В области ближнего и среднего инфракрасных диапазонов как проводящие слои в поглощающих струк-
турах могут использоваться слои высоколегированных полупроводников, например кремния [1; 2; 5–8]. 
Применение сильнолегированного кремния (1 ⋅ 1019–1 ⋅ 1021 см–3) в качестве плазмонного материала было 
исследовано разными авторами, которые подтвердили его плазмонные свойства в инфракрасной области 
спектра [5–8]. Изменяя уровень легирования кремния, можно изменять его плазменную частоту и за счет 
этого настраивать частоту плазмонного резонанса в нужном диапазоне длин волн [7; 8]. Сплошной про-
водящий слой используется как для минимизации уровня пропускания всей поглощающей структуры, 
так и для увеличения уровня ее поглощения благодаря поверхностным плазмонам, которые распростра-
няются на границе раздела с диэлектрическим слоем. 

В настоящей работе методом инфракрасной фурье-спектрометрии исследованы спектры пропускания, 
отражения и поглощения периодических структур Si /Si3N4 /SiO2 /Si и Si /Si3N4 /SiO2 /Si /Al с окошечным по-
верхностным слоем, а также рассчитаны теоретические спектры пропускания и поглощения этих структур.

Материалы и методы исследования
В качестве исходных подложек использовались пластины монокристаллического кремния марки 

КДБ-10. После стандартной операции химической очистки в смеси Каро и перекисно-аммиачном рас-
творе методом пиролитического окисления на подложке был выращен слой диоксида кремния (SiO2 ) 
толщиной 160 нм. Затем методом химического осаждения из газовой фазы при активации индуктивно 
связанной плазмой на установке STE ICP200D (SemiTEq, Россия) последовательно наносились слой 
нитрида кремния (Si3N4 ) толщиной 150 нм и слой поликристаллического кремния (poly-Si) толщи-
ной 840 нм. Легирование слоя поликристаллического кремния проводилось путем имплантации ионов 
мышья ка с энергией 60 кэВ до концентрации 3,1 ⋅ 1015 ионов на 1 см2. Для формирования периодической 
структуры применялась технология традиционной фотолитографии с последующим плазмохимическим 
травлением. В поверхностном слое кремния до слоя Si3N4 вытравливались квадратные окошки размером 
а = 4 мкм с периодом расположения Р = 8 мкм. После этого подложка образцов стравливалась с одной 
сторо ны в смеси азотной и плавиковой кислот до толщины около 1500 нм. Модель структуры после 
осажде ния всех слоев и фотолитографии представлена на рис. 1, а. На рис. 1, б, приведена микрофото-
графия поверх ностного слоя сформированной структуры с размером окошек 2 мкм и периодом их рас-
положения 6 мкм, полученная с помощью растрового электронного микроскопа (РЭМ). Для активации 
примеси и кристаллизации аморфизированного слоя кремния образцы исследуемых структур подверга-
лись термическому отжигу в атмосфере азота при температуре 1000 °С в течение 10 мин. На обратную 
сторону части образцов методом термического осаждения на вакуумном посту ВУП-5 (Selmi, Украина) 
наносилась пленка алюминия толщиной 90 нм. 

Спектры пропускания и отражения образцов исследуемых структур Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si и Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al 
измерялись в диапазоне длин волн 2–25 мкм с помощью инфракрасного фурье-спектрометра Spectrum-3 
Optica (PerkinElmer, США). Спектры пропускания снимались с диафрагмой 2 мм, накоплением 1 мин 
и разрешением 4 см–1. Для регистрации спектров отражения применялась приставка зеркального отра-
жения с углом падения луча 80°. Спектры отражения снимались с диафрагмой 2 мм, накоплением 2 мин 
и разрешением 4 см–1. Экспериментальные спектры поглощения рассчитывались на основе измеренных 
спектров отражения и пропускания по формуле A(λ) = 100 – R(λ) – T(λ), где A(λ), R(λ), T(λ) – доля (в про-
центах) поглощенного, отраженного и прошедшего излучений соответственно.

Теоретические спектры пропускания, отражения и поглощения были получены с применением ме-
тода конечных разностей во временной области ( finite difference time domain, FDTD) в программе FDTD 
Solution1 [9; 10]. В процессе моделирования над и под структурой использовались граничные условия 
идеально согласованных слоев ( perfectly matched layer, PML). Такие слои поглощают все падающее на 
них излучение, что позволяет избежать появления отраженного излучения, связанного с наличием гра-
ниц. В остальных случаях использовались периодические граничные условия, поскольку исследуемая 
структура имела периодический поверхностный слой, в процессе моделирования проводился расчет 
спектров пропускания, отражения и поглощения для одного периода2 [10]. Моделирование выполнялось 

1Lumerical FDTD Solutions // Lumerical Solutions Inc. : website. Vancouver, 2003–2020. URL: https://www.lumerical.com/products/ 
fdtd/ (date of access: 05.01.2020).

2Ibid.
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в диапазоне длин волн 2,5–25,0 мкм, шаг сетки в области структуры составлял 5 нм. Области, приле-
гающие к структуре, считались заполненными воздухом. Шаг сетки в этих областях составлял 50 нм. 
Интенсивность поглощения рассчитывалась в соответствии с соотношением A(λ) + R(λ) + T(λ) = 1, где 
A(λ), R(λ), T(λ) – доля поглощенного, отраженного и прошедшего излучений соответственно. Коэффи-
циент преломления и коэффициент экстинкции аморфного и поликристаллического кремния, нитрида 
и диоксида кремния взяты в работах [11; 12]. Диэлектрическая проницаемость слоев кремния с различ-
ной степенью легирования рассчитана с помощью модели Друде – Лоренца, описывающей поведение 
свободных электронов в металле или полупроводнике [7–9].

Результаты и их обсуждение
На рис. 2 приведено сравнение экспериментальных и теоретических спектров пропускания струк-

тур Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si до и после термического отжига. Поскольку ионная имплантация приводит к амор-
физации приповерхностного слоя [13], окошечный поверхностный слой структуры до термического от-
жига состоял из двух подслоев: подслоя poly-Si толщиной около 690 нм и подслоя a-Si толщиной около 
150 нм (см. рис. 2, a). При проведении термического отжига происходят рекристаллизация аморфного 
слоя и электрическая активация имплантированной примеси [13]. Поверхностный слой структуры по-
сле отжига включал подслой n+-Si толщиной около 740 нм и подслой poly-Si толщиной около 100 нм 
(см. рис. 2, б ). 

На рис. 2, а, б, заметна хорошая корреляция теоретических и экспериментальных спектров пропуска-
ния исследуемых структур. Некоторые расхождения наблюдаются в диапазоне длин волн около 2,5–7,0 мкм: 
коэффициент пропускания в теоретических спектрах на 5–15 % больше, чем в экспериментальных. 
Несмотря на расхождение в интенсивности, положение пиков пропускания и полос поглощения для 
теоретических и экспериментальных кривых пропускания, приведенных на рис. 2, совпадает. В диапа-
зоне длин волн 7–25 мкм экспериментальные и теоретические спектры пропускания как отожженной, 
так и неотожженной структуры ведут себя практически идентично. В диапазоне длин волн 8,5–10,0 мкм 
в спектрах пропускания как отожженной, так и неотожженной структуры наблюдается резкое уменьше-
ние коэффициента пропускания, при этом в спектре пропускания структуры после термического отжига 
это уменьшение более заметно. Вероятно, расхождения наблюдаются из-за того, что фотолитография 
может обеспечить результаты только с некоторой точностью. Например, при травлении углы скругляются 
(см. рис. 1, б ), при этом точно предсказать форму полученных окошек практически невозможно [2]. Из-за 
неидеальности формы окошек после травления их размер может отличаться на десятки нанометров, 
что в ряде случаев приводит к уширению некоторых пиков пропускания и полос поглощения. После 
травления подложки в смеси кислот толщина оставшегося слоя Si также может отличаться.

Рис. 1. Модель исследуемой структуры (а) и РЭМ-изображение поверхности  
структуры Si /Si3N4 /SiO2 /Si с размером окошек 2 мкм  

и периодом их расположения 6 мкм (б )
Fig. 1. Model of the simulated structure (а) and scanning electron microscopy image  

of the surface of the Si /Si3N4 /SiO2 /Si structure with a window size of 2 µm  
and a window period of 6 μm (b)
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На рис. 3 представлены экспериментальные спектры пропускания структур Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si  
и Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al до и после термического отжига (пленка алюминия осаждалась уже после от-

жига исходной структуры). Из рис. 3 видно, что неотожженные структуры (a-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si  
и a-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al) пропускают в среднем на 10–20 % больше, чем отожженные структу-

ры (n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si и n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al), практически во всем исследованном 
диапазоне длин волн. Различий между спектрами пропускания структур a-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si  

и a-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al не выявлено. Коэффициент пропускания для обеих структур возрастает 
с 10 % на длине волны 3,5 мкм до 35 % на длине волны 20 мкм с небольшими провалами на длинах 
волн 9,5; 12,5; 16,5 мкм. 

Кривая поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si ведет себя схожим образом с кривой по-
глощения структуры a-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si, но пропускает меньше, чем структура до проведения 

термического отжига: различие между ними в диапазоне длин волн 5–10 мкм составляет в среднем 5 %, 
а в диапазоне длин волн 10–25 мкм увеличивается до 15–20 %. Несколько иначе ведет себя структура 
n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al, коэффициент пропускания которой практически во всем исследованном 

диапазоне длин волн находится в пределах около 7–8 %, за исключением небольших провалов на дли-
нах волн 3,0; 9,5; 12,5 мкм. Кривая поглощения этой структуры значительно отличается от рассмотрен-
ных выше кривых.

На рис. 4 представлены экспериментальные спектры поглощения структур Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si  
и Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al после проведения термического отжига. На выносном рисунке приведены экспе-

Рис. 2. Сравнение экспериментальных и теоретических спектров  
пропускания структур a-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si (а) и n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si (б )

Fig. 2. Comparison of experimental and theoretical transmission spectra  
of the structures a-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si (a) and n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si (b)

Рис. 3. Экспериментальные спектры пропускания  
структур Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si и Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al до и после термического отжига

Fig. 3. Experimental transmission spectra  
of the structures Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si and Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al before and after thermal annealing



54

Журнал Белорусского государственного университета. Физика. 2024;1:49–56
Journal of the Belarusian State University. Physics. 2024;1:49–56

риментальный и теоретический спектры поглощения структуры Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al после термического 
отжига, а также экспериментальные спектры пропускания и отражения этой структуры. Кривая про-
пускания после небольшого подъема до 15 % в диапазоне длин волн 2–3 мкм остается на уровне 3–9 % 
во всем исследованном диапазоне длин волн. Кривая отражения не поднимается выше 30 %, а на длине 
волны 5 мкм наблюдается провал до 7 %.

Кривые поглощения, представленные на рис. 4, ведут себя схожим образом, при этом структура 
с дополнительным слоем алюминия поглощает в среднем на 10 % больше во всем исследованном диа-
пазоне длин волн. Для обоих спектров характерен пик поглощения небольшой интенсивности на длине 
волны 2,8–3,2 мкм. В диапазоне длин волн 2–3 мкм наблюдается резкий рост интенсивности поглоще-
ния (практически на 20 %): с 57 до 73 % для структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si и с 67 до 84 % для 

структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al. В спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al  
основной пик поглощения расположен в диапазоне длин волн 3,5–5,0 мкм. Этот пик имеет симмет-
ричную треугольную форму и достигает наибольшей интенсивности (87 %) на длине волны 4,3 мкм, 
после чего интенсивность поглощения падает до 75 % на длине волны 6 мкм. На длине волны около 
8 мкм наблюдается широкая полоса поглощения с небольшой интенсивностью (75 %). Затем кривая по-
глощения медленно убывает до интенсивности 55 % на длине волны 20 мкм, кроме диапазона длин волн 
8,5–9,5 мкм, где интенсивность поглощения возрастает до 74 %. В целом интенсивность поглощения 
структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al не опускается ниже 80 % в диапазоне длин волн 2,6–5,3 мкм 

и 70 % в диапазоне длин волн 2,5–9,0 мкм.
Основной пик в спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si немного сдвинут 

в более длинноволновую область относительно основного пика в спектре поглощения структуры  
n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al. Он располагается в диапазоне длин волн 4,3–5,5 мкм и достигает наи-

большей интенсивности (75 %) на длине волны 5 мкм. После этого интенсивность поглощения резко па-
дает до 55 % на длине волны 8 мкм. Как и в спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al,  

в диапазоне длин волн 8,5–9,5 мкм присутствует полоса поглощения с максимальной интенсивностью 
60 % на длине волны 9 мкм. Также полоса поглощения с небольшой интенсивностью имеется в диапазоне 
длин волн 10–13 мкм, что не наблюдается в спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al.

Сравнительный анализ теоретического и экспериментального спектров поглощения структуры 
n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al (см. рис. 4, выносной рисунок) показывает неплохую корреляцию поло-

жений пиков поглощения. Однако интенсивность поглощения в теоретическом спектре меньше прак-
тически во всем исследованном диапазоне длин волн. Это может быть связано с методикой травления, 
при которой подложка стравливается неравномерно, что и увеличивает интенсивность поглощения. 
В теоретическом спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al также хорошо заметны 

Рис. 4. Экспериментальные спектры поглощения  
структур Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si и Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al после термического отжига.  

На выносном рисунке приведены экспериментальный (I) и теоретический (II) спектры  
поглощения структуры Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al, а также экспериментальные спектры  

отражения (III) и пропускания (IV) этой структуры
Fig. 4. Experimental absorption spectra  

of the structures Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si and Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al after thermal annealing.  
External figure shows experimental (I) and theoretical (II) absorption spectra  

of the Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al structure, as experimental reflection (III)  
and transmission (IV) spectra of this structure
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пики поглощения на длинах волн 3,0; 4,3; 8,0 мкм, при этом пик поглощения в диапазоне длин волн 
7,5–8,5 мкм более выражен, чем полоса поглощения в данном диапазоне в экспериментальном спектре: 
его интенсивность достигает практически 80 % на длине волны 8 мкм.

Часть пиков кривых пропускания и полос поглощения в спектрах пропускания, представленных на 
рис. 3, вероятнее всего, объясняются наличием в структуре диэлектрических слоев диоксида и нитрида 
кремния. Для всех приведенных выше спектров поглощения характерно наличие полосы поглощения 
в диапазоне длин волн 9,0–9,5 мкм. В этом диапазоне проявляется поглощение в слое диоксида крем-
ния [8; 14]. На длине волны 12,5 мкм наблюдаются колебания мостиковых групп Si — O — Si [14]. Во всех 
приведенных на рис. 3 спектрах пропускания можно увидеть провал в данном диапазоне. Однако наи-
более заметно поглощение в районе 12,5 мкм в спектре поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si, 

приведенном на рис. 4. Полочки на длине волны 11,5 мкм в спектрах пропускания, представленных на 
рис. 2 и 3, могут быть связаны с валентными колебаниями связей Si — N в слое нитрида кремния [15]. 

Уменьшение коэффициента пропускания в структуре после отжига (n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si) по 
сравнению со структурой до отжига, вероятно, можно объяснить появлением в поверхностном слое 
сильнопроводящего подслоя. Поскольку термический отжиг после ионной имплантации приводит к умень-
шению слоевого сопротивления, а следовательно, к увеличению удельной проводимости, авторы настоя-
щей статьи предполагают, что в окошечном поверхностном слое структур n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si  

и n+-Si /poly-Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al могут возникать плазмонные колебания, которые в совокупности с по-
глощением на свободных носителях уменьшают уровень пропускания [2; 6; 8; 9; 16; 17]. Заметное умень-
шение коэффициента пропускания структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si после осаждения слоя алюминия 

можно связать с отражением волн от этого слоя, как от зеркала [4; 5].
Поскольку размер окошек поверхностного слоя составляет 4 мкм, резкое уменьшение коэффициен-

та пропускания на длине волны около 3–5 мкм для всех исследованных структур может быть связано 
с возникновением плазмонных колебаний в этих окошках [6; 8]. Также на длине волны, равной периоду 
расположения окошек поверхностного слоя, у отожженных структур, в отличие от неотожженных, на-
блюдается небольшая полочка в кривой пропускания. В спектрах поглощения, приведенных на рис. 4, 
пик поглощения с наибольшей интенсивностью находится на длине волны 4,3 мкм для структуры пос-
ле термического отжига и на длине волны 5 мкм для структуры до термического отжига. Этот пик, 
вероятнее всего, связан с возникновением плазмонных колебаний в вытравленных окошках [6; 16]. Пик 
поглощения на длине волны 8 мкм, интенсивность которого в теоретическом спектре поглощения боль-
ше, чем в экспериментальном, также, по-видимому, связан с возникновением в окошечном поверхност-
ном слое плазмонных колебаний из-за периодичности структуры [8; 9; 15; 16]. 

Заключение
Таким образом, в работе были исследованы экспериментальные спектры пропускания, отражения и по-

глощения периодических структур Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si и Si /Si3N4
 /SiO2

 /Si /Al с окошечным поверхностным 
слоем до и после термического отжига. Показано, что теоретические спектры пропускания, рассчитан-
ные с помощью FDTD-метода, демонст ри руют хорошую корреляцию с экспериментальными спектрами. 
После проведения термического отжига коэффициент пропускания структуры падает на 5–20 %, при 
этом поведение спектров пропускания изменяется несильно. Осаждение на обратную сторону структуры 
пленки алюминия не влияет на коэф фициент пропускания неотожженной структуры и в то же время 
значительно (более чем на 20 %) уменьшает коэффициент пропускания отожженной структуры, что 
может быть связано с возникновением в поверхностном слое специфических плазмонных колебаний. 
Отмечено, что интенсивность поглощения структуры n+-Si /poly-Si /Si3N4

 /SiO2
 /Si /Al не опускается ниже 

70 % в диапазоне шириной около 7 мкм (2,5–9,0 мкм), при этом интенсивность пика поглощения на 
длине волны 4,3 мкм составляет 87 %. Установлено, что появление в спектрах поглощения отожженной 
структуры пиков поглощения на длинах волн 4,3 и 8,0 мкм может быть связано с возникновением плаз-
монных эффектов из-за перио дичности структуры. 
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ВОЗДЕЙСТВИЕ УЛЬТРАФИОЛЕТОВОГО ИЗЛУЧЕНИЯ  
НА ОПТИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА ДИЭЛЕКТРИКОВ  

НА ОСНОВЕ КРЕМНИЯ 

И. Н. ПАРХОМЕНКО1), Л. А. ВЛАСУКОВА1),  
А. С. КАМЫШАН 2), Н. С. КОВАЛЬЧУК 3), С. А. ДЕМИДОВИЧ 3)

1)Белорусский государственный университет, пр. Независимости, 4, 220030, г. Минск, Беларусь 
2)Институт прикладных физических проблем им. А. Н. Севченко БГУ, 

ул. Курчатова, 7, 220045, г. Минск, Беларусь  
3)«Интеграл» – управляющая компания холдинга «Интеграл», ул. Казинца, 121а, 220108, г. Минск, Беларусь

Для оценки воздействия ультрафиолетовой части солнечного спектра в диапазоне длин волн 185– 400 нм на оп-
тические параметры диэлектрических слоев проанализировано изменение спектров отражения тонких (11–25 нм) 
нестехиометрических пленок нитрида (SiNx), оксида (SiOx) и оксинитрида (SiOx Ny) кремния. Пленки наносились 
на кремниевые подложки методом химического осаждения из газовой фазы при активации индуктивно связанной 
плазмой. Установлено, что воздействие ультрафиолетового излучения с плотностью потока энергии, в 20 раз 
превышающей соответствующий параметр естественного солнечного излучения, в течение 6 ч приводит к уве-
личению показателя преломления пленок SiNх и SiOx, характеризующихся избыточным содержанием кремния, 
в среднем на ∆ n = 0,03– 0,09, тогда как изменения показателя преломления пленки SiOx Ny после ультрафиолетово-
го облучения несущественны (∆ n < 0,01). Как показал анализ инфракрасных спектров, химический состав пленок 
после ультрафиолетового воздействия не изменялся. Обсуждена природа влияния ультрафиолетового облучения 
на оптические свойства диэлектрических пленок на основе кремния различного элементного и структурного со-
става. Полученные результаты могут быть использованы при выборе диэлектриков для приборов, работающих 
в условиях открытого космоса на низких околоземных орбитах.

Ключевые слова: нитрид кремния; оксид кремния; оксинитрид кремния; ультрафиолетовое облучение; от-
ражение.
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The effect of ultraviolet range of solar spectrum (185– 400 nm) exposure for 6 h with an energy flux density 20 times 
higher than the corresponding parameter of natural solar radiation on the optical properties of silicon-based dielectric layers 
on silicon was studied. Silicon nitride (SiNx), oxide (SiOx) and oxynitride (SiOx Ny) films with thicknesses of 11–25 nm 
were deposited by inductively coupled plasma chemical vapor deposition method. The reflectance spectra of thin dielec-
tric films were analysed before and after ultraviolet exposure. It has been shown that ultraviolet irradiation results in an 
increase of the refractive index of the silicon-rich SiNx and SiOx films by ∆ n = 0.03– 0.09, while the refractive index of 
the SiOx Ny film remains almost unchanged (∆ n < 0.01). Analysis of the infrared spectra did not reveal any changes in the 
chemical composition of the dielectric films after ultraviolet irradiation. The origin of the effect of ultraviolet exposure 
on the optical properties of silicon-based dielectric films of various elemental and structural compositions is discussed. 
The reported results can be used when choosing dielectrics for devices operating in outer space in low Earth orbits. 

Keywords: silicon nitride; silicon oxide; silicon oxynitride; ultraviolet exposure; reflectance.
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Введение
Важнейшую роль в обеспечении длительной безотказной работы космических аппаратов играет стой-

кость их конструкционных материалов и элементов бортового оборудования к воздействию окружающей 
космической среды. По оценкам экспертов, более половины отказов и сбоев в работе бортовой аппа-
ратуры спутников обусловлены неблагоприятным влиянием факторов космического пространства [1]. 
В связи с этим интенсивно ведутся исследования воздействия факторов космического пространства как 
на микроэлектронные приборы и схемы, так и на функциональные материалы, в том числе оптические, 
для космических аппаратов [2– 4]. Сегодня большинство спутников запускаются на низких околоземных 
орбитах (в пределах 200–800 км). Основными факторами среды на таких орбитах, оказывающими не-
гативное влияние на материалы, являются атомарный кислород, ультрафиолетовое (УФ), ионизи рующее 
и электромагнитное излучения, сверхвысокий вакуум, заряженные частицы, резкая смена температур 
(термо циклы), микрометеориты, искусственные обломки и орбитальный мусор [5]. Из-за длительности 
и сложности определения пригодности материалов к длительным срокам эксплуатации на космических 
аппаратах в реальном масштабе времени и натурных условиях полета возникает необходимость про-
ведения ускоренных лабораторных имитационных исследований.

Настоящая работа посвящена изучению воздействия УФ-части солнечного спектра на аморфные 
пленки нитрида (SiNx), оксида (SiOx) и оксинитрида (SiOx Ny) кремния. Данные материалы являются 
основными диэлектриками современной кремниевой технологии. Они используются во многих кон-
струкциях зеркал, датчиков космических аппаратов, а также как антибликовые покрытия солнечных 
батарей [6–8]. В некоторых случаях такие пленки наносятся на поверхности, подвергающиеся воздей-
ствию орбитальной среды, в том числе УФ-облучению.

Материалы и методы исследования
Пленки нитрида, оксида и оксинитрида кремния были выращены на кремниевых подложках p-типа 

с ориентацией <111> методом химического осаждения из газовой фазы при активации индуктивно 
связанной плазмой (inductively coupled plasma chemical vapour deposition, ICP-CVD) на установке 
STE ICP200D (SemiTEq, Россия). Для очистки подложек предварительно проводилась их после-
довательная обработка в перекисно-сернокислотной и перекисно-аммиачной смесях. Температура 
осаждения во всех случаях была 300 °С, мощность высокочастотного разряда находилась в диапазоне 
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800 –1000 Вт. Поток моносилана (100 % SiH4 ) поддерживался на уровне 15 стандартных кубических 
сантиметров в минуту (далее – см3/мин) при осаждении всех трех типов диэлектриков. В качестве 
реагентов для осаждения SiNx и SiOx применялись азот (N2) и закись азота (N2O), потоки которых со-
ставляли 8 и 5 см3/мин соответственно. В случае с SiOx Ny использовались оба этих газа, смешанных 
в равных пропорциях ([N2O] = [N2] = 10 см3/мин). Газом-носителем являлась смесь Ar + He.

Для определения толщин пленок сколы пластин исследовались методом растровой электронной микро-
скопии (РЭМ) на микроскопе S-4800 (Hitachi, Япония). По данным РЭМ, толщины пленок SiNx, SiOx 
и SiOx Ny составляли 24; 11 и 25 нм соответственно. Анализ химического состава пленок осуществлялся 
методом рентгеновской фотоэлектронной спектроскопии (РФЭС) на приборе MultiProbe XPS (Omicron, 
Германия). 

Оценка воздействия УФ-части солнечного спектра (185– 400 нм) проводилась на имитационной уста-
новке Института прикладных физических проблем имени А. Н. Севченко БГУ. Источником света служила 
ртутная лампа с полезной мощностью ∼ 40 Вт, помещенная в вакуумную камеру (6,67 ⋅ 10– 4 Па) вместе 
с образцами. Площадь равномерного облучения составляла 2 × 2 см2, время экспозиции – 6 ч. Плотность 
потока энергии на образце достигала 0,26 Вт/см2. Для сравнения: плотность потока энергии солнечного 
излучения в диапазоне длин волн 200 – 400 нм составляет ∼ 0,013 Вт/см2 [9]. Таким образом, УФ-облучение 
проводилось при плотности потока энергии, в 20 раз превышающей соответствующий параметр есте-
ственного солнечного излучения.

Спектры отражения в области длин волн 0,2–2,5 мкм регистрировались на спектрометре Lambda-  
1050 UV/Vis (PerkinElmer, США) с использованием приставки зеркального отражения (URA). Абсолютная 
погрешность спектральных коэффициентов зеркального отражения в исследуемом диапазоне составляет 
± 0,1 %. Спектры измерялись в трех различных точках образца. Разница интенсивности между спектрами 
не превышала допустимой погрешности измерений, что говорит об однородности осажденных пленок 
по толщине. Спектры отражения в среднем инфракрасном (ИК) диапазоне (2–25 мкм) регистрировались 
на ИК-фурье-спектрометре Spectrum-3 Optica (PerkinElmer). Для моделирования спектров отражения 
и дисперсии показателя преломления (n) использовалось программное обеспечение RefFIT [10], осно-
ванное на модели Друде – Лоренца и алгоритме Левенберга – Марквардта. Моделирование и подгонка 
экспериментальных спектров зеркального отражения осуществлялись с учетом толщин пленок, получен-
ных методом РЭМ. Относительная погрешность определения показателя преломления составляет ∼1 %.

Результаты и их обсуждение
Методом РФЭС установлено, что исходные пленки нитрида и оксида кремния характеризуются из-

быточным содержанием кремния. Подробный анализ структуры данных пленок методом РФЭC изложен 
в работе [11]. С учетом стехиометрического соотношения для нитрида кремния ([N]/[Si] = 1,3) и оксида 
кремния ([O]/[Si] = 2) избыток Si для исходных пленок SiNx и SiOх составляет 34 и 57 % соответственно. 
Для пленок оксинитрида кремния рассчитано соотношение [O]/([O] + [N]). Согласно работе [12] значение 
этого параметра ниже (выше) 0,4 указывает на нитридоподобную (оксидоподобную) структуру. В рас-
сматриваемом случае осажденная пленка SiOx Ny имеет коэффициент 0,6, т. е. обладает оксидоподобной 
структурой. 

На рис. 1 представлены спектры отражения тонких пленок нитрида, оксида и оксинитрида кремния. 
Как видно из рис. 1, после УФ-облучения интенсивность спектров снижается для всех типов пленок 
на ∼ 0,5–1,0 %. Исключением является лишь УФ-область для оксида кремния (около 240 нм), где от-
ражение увеличивается на ∼1,5 %. Отметим, что регистрируемые изменения превышают допустимую 
погрешность измерений.

С учетом толщин пленок по данным РЭМ-измерений и экспериментальных спектров отражения с по-
мощью программы RefFIT были смоделированы спектры показателя преломления диэлектрических слоев. 
Результаты моделирования приведены на рис. 2, а. Для большей наглядности на рис. 2, б, представлены 
разности спектров до и после УФ-облучения. Для пленок нитрида и оксида кремния увеличение показа-
теля преломления в видимом и ближнем ИК-диапазонах характерно в большей сте пени, чем для пленки 
оксинитрида кремния. Изменение показателя преломления для нитрида кремния составляет ∆ n = 0,03– 0,09, 
для оксида кремния – ∆ n = 0,05– 0,06. В то же время для оксинитрида кремния изменение показателя 
преломления после УФ-воздействия находится в пределах погрешности (∆ n < 0,01). Стоит отметить, 
что в диапазоне длин волн 0,2–0,3 мкм наблюдаются более интенсивное увеличение значений n для 
оксида кремния и, напротив, снижение значений n для нитрида и оксинитрида кремния. Для нитри-
да и оксинитрида кремния в данной области проявляется фундаментальное поглощение, для оксида 
кремния – поглощение посредством «хвостовых» состояний у края зоны. Следовательно, наблюдаемые 
изменения могут быть обусловлены изменением плотности «хвостовых» состояний у края зоны и сме-
щением основной полосы поглощения.
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На рис. 3 представлены спектры ИК-отражения образцов SiNx, SiOx, SiOx Ny до и после УФ-воздействия. 
В спектре исходного образца нитрида кремния проявились широкая полоса с максимумом при 830 см–1, 
обусловленная валентными колебаниями связи Si — N [13; 14], и плечо при 1100 см–1, связанное с коле-
баниями связей Si — O [14]. В случае с оксидом кремния в спектре также проявляются обе эти полосы, 
однако отношение интенсивностей полос Si — O и Si — N в 3 раза выше, чем для нитрида кремния. 
Сигнал от связи Si — N в ИК-спектре оксидной пленки можно объяснить следующим образом. В каче-
стве источника кислорода при ее осаждении используется закись азота. При разложении молекул N2O 
образуется не только активный атомарный кислород, но и активные радикалы азота, которые взаимо-
действуют с продуктами разложения моносилана с формированием связей Si — N. Следует отметить, 
что интенсивность обсуждаемых полос для пленки оксида кремния меньше их интенсивности для 
плен ки нит рида кремния. Это связано с меньшей толщиной оксидной пленки. В спектре оксинитрид-
ной пленки по лоса Si — N смещена в высокочастотную область (имеет максимум при 913 см–1), что 
обусловлено увеличением концентрации кислорода в пленке. Воздействие УФ-облучения не приводит 

Рис. 2. Дисперсия показателя преломления (а) и разность спектров (б )  
образцов SiNx, SiOx, SiOx Ny до и после УФ-воздействия

Fig. 2. Dispersion of the refractive index (a) and difference of the spectra (b)  
of SiNx, SiOx, SiOx Ny samples before and after UV exposure

Рис. 1. Спектры зеркального отражения  
образцов SiNx, SiOx, SiOx Ny до и после УФ-воздействия

Fig. 1. Specular reflectance spectra  
of SiNx, SiOx, SiOx Ny samples before and after ultraviolet (UV) exposure
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к видимым изменениям в спектрах ИК-отражения, что свидетельствует о стабильности структурно-хи-
мического состава ди электрических слоев. Отдельно отметим, что зарегистрировать сигнал от водорода 
или связей Si — H и N — H использованными методами не удалось, вероятнее всего, из-за слишком малой 
толщины пленок и (или) концентрации водорода ниже уровня обнаружения. Кроме того, выбранные 
параметры осаждения методом ICP-CVD (высокие значения температуры осаждения и мощности плаз-
менного источника, применение в качестве прекурсора N2 вместо NH3) способствуют формированию 
пленок с низким содержанием водорода [15–17]. Тем не менее наблюдаемые изменения оптических 
параметров можно объяснить наличием связей Si — H в пленках и их трансформацией под действием 
УФ-облучения в более устойчивые связи Si — N, Si — O и Si — O — H, что сопровождается уменьшением 
отражательной способности пленок [18–20]. Рост показателя преломления при снижении концентрации 
водорода в пленках нитрида и оксида кремния продемонстрирован в работах [21–23]. Таким образом, 
увеличение показателя преломления под действием УФ-облучения в проведенном эксперименте можно 
связать с уменьшением концентрации связанного водорода в пленках.

Рис. 3. Спектры ИК-отражения образцов SiNx (а), SiOx (б ), SiOx Ny (в) 
до и после УФ-воздействия

Fig. 3. Infrared reflectance spectra of SiNx (а), SiOx (b), SiOx Ny (c) samples  
before and after UV exposure
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Если принять во внимание вышеизложенное физическое описание воздействия УФ-излучения на 
оптические свойства диэлектрических слоев, становится понятно, почему для оксинитридной пленки 
эффект УФ-облучения проявился в меньшей степени. Источником кремния при ее осаждении был моно-
силан. Логично предположить, что в пленках с избыточным содержанием кремния (в рассматриваемом 
случае это SiNx и SiOx ) концентрация связей Si — H выше, чем в пленке SiOx Ny. Этим можно объяснить 
больший эффект от УФ-воздействия для пленок SiNx и SiOx в сравнении с таковым для пленки SiOx Ny, 
доля связей Si — H в которой значительно меньше ввиду выбранных режимов осаждения. Усиление 
деградации оксидной пленки под действием УФ-излучения с увеличением избытка кремния также проде-
монстрировано в работе [24]. Таким образом, при необходимости минимизировать эффект УФ-облучения 
в диэлектрических пленках на основе кремния следует учитывать концентрацию водорода (которая, в свою 
очередь, часто коррелирует с избыточным содержанием кремния). Это особенно важно в случае исполь-
зования пленок в качестве антибликовых покрытий, промежуточных отражателей [8; 19; 25]. Для при-
менений, требующих более высоких значений показателя преломления (например, волноводы [26; 27]), 
можно порекомендовать дополнительную обработку УФ-излучением.

Заключение
Исследована деградация диэлектрических пленок SiNx, SiOx и SiOx Ny, осажденных на кремниевые 

подложки методом ICP-CVD, под действием УФ-излучения. УФ-облучение проводилось при плотности 
потока энергии, в 20 раз превышающей соответствующий параметр естественного солнечного излучения, 
в течение 6 ч. Исходный элементный состав пленок SiNх и SiOx характеризуется избытком кремния, в от-
личие от элементного состава пленки SiOx Ny, которая имеет оксидоподобную структуру. Анализ методом 
ИК-спектроскопии не выявил изменений структурно-фазового состава пленок при УФ-воздействии. Тем не 
менее после УФ-облучения наблюдается уменьшение отражательной способности диэлектрических слоев. 
С помощью моделирования спектров в программе RefFIT получены дисперсии показателя преломле ния ди-
электрических слоев на кремнии. Установлено, что после УФ-воздействия показатель преломления пленок 
SiNх и SiOx увеличивается в среднем на ∆ n = 0,03– 0,09, тогда как показатель преломления пленки SiOx Ny 
практически не изменяется (∆ n < 0,01). Стабильность пленки оксинитрида кремния, вероятнее всего, 
обусловлена меньшей концентрацией связей Si — H. Выявленные закономерности могут быть полезны 
при выборе диэлектриков на основе кремния для приборов, работающих в условиях открытого космоса.
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МИКРОСТРУКТУРА И МИКРОТВЕРДОСТЬ  
СПЛАВА Al –  Si, ЛЕГИРОВАННОГО Mg, Mn, Fe, Ni, Cu,  

ПРИ ВЫСОКОСКОРОСТНОМ ЗАТВЕРДЕВАНИИ

О. В. ГУСАКОВА1), В. Г. ШЕПЕЛЕВИЧ 2)

1)Международный государственный экологический институт им. А. Д. Сахарова БГУ,  
ул. Долгобродская, 23/1, 220070, г. Минск, Беларусь 

2)Белорусский государственный университет, пр. Независимости, 4, 220030, г. Минск, Беларусь

Исследовано влияние высокоскоростного затвердевания на микроструктуру, зеренную структуру, текстуру 
и микротвердость сплавов системы Al – Si, легированных металлами. Показано, что при постоянстве элементного 
состава по толщине фольга имеет слоистую микроструктуру, которая формируется в результате различных условий 
затвердевания. Установлено, что в слое, прилегающем к кристаллизатору, затвердевание протекает с образова нием 
наноразмерных частиц двух видов: глобулярных частиц кремния, средний размер которых составляет 110 нм, 
и неглобулярных частиц, содержащих металлы и имеющих размер до 30 нм. Проанализированы причины повы-
шения микротвердости сплава за счет дополнительного торможения скользящих дислокаций на некогерентных 
частицах по механизму Орована в зависимости от объемной доли кремния. Отмечена возможность увеличения 
микротвердости силумина, легированного металлами, до 2 ГПа, что в 4 раза превышает микротвердость литого 
силумина, полученного при квазиравновесном затвердевании. Разработанные сплавы являются перспективным 
исходным материалом для порошковой металлургии при изготовлении изделий прессованием. 

Ключевые слова: силумины; легирование металлами; высокоскоростное затвердевание; микроструктура; микро-
твердость.

MICROSTRUCTURE AND MICROHARDNESS  
OF Al –  Si ALLOY DOPED BY Mg, Mn, Fe, Ni, Cu  

AT HIGH-SPEED SOLIDIFICATION
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The influence of high-speed solidification on the microstructure, grain structure, texture and microhardness of Al – Si 
system alloys doped by metals has been studied. It is shown that, with a constant elemental composition in thickness, the 
foil has a layered microstructure, which is formed as a result of various solidification conditions. It has been established 
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that in the foil layer adjacent to the crystalliser, solidification proceeds with the formation of nanosized particles of two 
types: globular silicon particles with an average size of 110 nm and non-globular particles containing metals with a size 
of up to 30 nm. The reasons of increasing the microhardness of the alloy due to additional braking of gliding dislocations 
on incoherent particles according to the Orowan mechanism are analysed depending on the volume fraction of silicon. 
The possibility of increasing the microhardness of silumin alloyed with metals to 2 GPa has been noted, which is 4 times 
higher than the microhardness of cast silumin obtained during quasi-equilibrium solidification. The developed alloys are 
promising starting materials for powder metallurgy in the manufacture of pressed products.

Keywords: silumins; alloying with metals; high-speed solidification; microstructure; microhardness.

Введение
Сплавы на основе алюминия, в том числе силумины (Al – Si), широко используются в силу хороших 

функциональных свойств. При низких значениях удельной плотности и коэффициента линейного расши-
рения они обладают высокой растекаемостью, прочностью и коррозионной стойкостью [1; 2]. Твердость 
силуминов растет с увеличением концентрации кремния. Однако при равновесной кристаллизации 
кремний затвердевает в виде крупных пластин, которые становятся концентраторами напряжений при 
деформации, что приводит к растрескиванию. По этой причине улучшение функциональных харак-
теристик силуминов в первую очередь связано с уменьшением размеров и изменением формы частиц 
кремния с пластинчатой на равноосную или разветвленную [3; 4]. В настоящее время разрабатываются 
два основных способа модификации кремния: введение в расплав модифицирующих добавок [5; 6] 
и использование технологии высокоскоростного затвердевания. Затвердевание при высоких скоро-
стях охлаждения расплава (до 103 К/с) реализуется при литье под давлением, литье в охлаждаемые 
формы [7; 8]. Установлено, что при таких скоростях охлаждения расплава многие легирующие эле-
менты оказывают как положительное, так и отрицательное влияние на функциональные свойства 
сплавов [9; 10]. Очень эффективным способом измельчения структурных составляющих является 
использование более высоких скоростей охлаждения расплава (до 106 К/с), которые достигаются при об-
работке поверхности высокоэнергетическими потоками плазмы и электронов, а также при сверхбыстрой 
закалке из расплава [11–13]. В настоящее время показано, что метод сверхбыстрой закалки из расплава 
обеспечивает измельчение микроструктуры и улучшение механических свойств доэвтектических и за-
эвтектических силуминов, в том числе содержащих отдельные легирующие элементы [14–19]. Менее 
изученными остаются силумины эвтектического и околоэвтектического составов. В данной статье пред-
ставлены результаты исследования влияния комплексного легирования металлами на микроструктуру 
и механические свойства сплава Al – Si доэвтектического и эвтектического составов. 

Материалы и методы исследования
В ходе работы исследовались микроструктура, элементный состав, зеренная структура, текстура 

и микротвердость промышленного сплава АК12оч (сплав № 1) и полученных на его основе сплавов 
Al – Si – (Mg, Mn, Fe, Ni, Cu) (сплавы № 2– 4). Концентрация элементов в данных сплавах приведена 
в табл. 1.

Т а б л и ц а  1
Состав исследуемых сплавов

Ta b l e  1
Composition of the studied alloys

Номер 
сплава

Концентрация элементов, мас. %
Al Si Mg Mn Fe Ni Cu

1 87,6 12,2 – – 0,2 – –
2 83,0 12,5 0,8 0,4 0,7 0,9 1,7
3 84,8 11,1 0,6 0,4 0,6 0,8 1,7
4 88,6 7,7 0,4 0,3 0,9 0,3 1,8

Сначала осуществлялось приготовление сплавов АК12оч – Mg, АК12оч – Mn, АК12оч – Fe, 
АК12оч – Ni, АК12оч – Cu путем легирования сплава АК12оч элементом соответствующей массы 
(напри мер, 98 г АК12оч + 2 г Cu). Затем они сплавлялись в равных долях при температуре выше тем-
пературы эвтектики. Для изменения концентрации кремния добавлялся алюминий марки А995 или по-
рошок моно кристаллического кремния. Окончательный состав сплава определялся экспериментально 
методом рентгеноспектрального микроанализа.
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Для изготовления фольги использовался массивный образец, полученный при охлаждении расплава 
на воздухе в графитовой изложнице размером 15 × 5 × 3 мм. С применением метода сверхбыстрой закал-
ки из расплава кусочек образца расплавлялся и выливался на внутреннюю полированную поверхность 
вращающегося медного барабана – кристаллизатора. Внутренний радиус барабана составлял 20 мм, 
линейная скорость вращения равнялась 15 м/с. При попадании на кристаллизатор расплав разделялся на 
отдельные капли, каждая из которых растекалась тонким слоем и затвердевала в виде фольги. Толщина 
фольги зависела от объема капли и находилась в пределах от 30 до 180 мкм. В работе представлены 
результаты исследования фольги толщиной 100 мкм. Средняя скорость охлаждения расплава при такой 
толщине фольги оценивается равной 105 К/с [19]. 

Для исследования микроструктуры применялся сканирующий электронный микроскоп LEO-1455VP 
(Carl Zeiss, Германия). Шлифы продольного (параллельно поверхности) и поперечного сечений фольги 
изготавливались на полировальной установке TegraPol-25 (Struers, Дания) с использованием реакти вов 
и методики полировки алюминиевых сплавов фирмы-производителя. Элементный состав и распределение 
элементов изучались методом рентгеноспектрального микроанализа с помощью энерго дисперсионного 
спектрометра Aztec Energy Advanced X-Max 80 (Oxford Instruments, Великобритания). Зеренная структу-
ра исследовалась методом дифракции обратноотраженных электронов с применением дифракционной 
приставки фазового анализа. 

Измерения микротвердости проводились на микротвердомере 735MVA (Shenzhen Pride Instrument, Ки-
тай) после предварительной полировки образцов. Величина нагрузки составляла 50 г. Исследования 
выполнялись на трех образцах каждого сплава: на поверхности фольги, прилегающей к кристаллизатору 
(поверхность А), свободно затвердевающей поверхности (поверхность В), а также поверхности поперечного 
сечения. На каждом образце было получено по 10 отпечатков. Максимальная погрешность при определении 
величины микротвердости не превышает 9 %.

Результаты и их обсуждение
На рис. 1 представлено изображение микроструктуры фольги сплавов № 2– 4 в поперечном сечении. 

Установлено, что быстрозатвердевшая фольга сплавов системы Al – Si имеет слоистую микроструктуру, 
которая обусловлена изменением термодинамических условий на границе раздела фаз твердое тело – 
расплав, при этом состав фольги по толщине не изменяется [20; 21]. 

Микроструктура слоев отличается. Слой А, прилегающий к поверхности А, формируется в усло-
виях наиболее глубокого переохлаждения и при максимальной скорости теплоотвода. Он состоит из 
дисперсных включений в матрице алюминия. В сплаве № 1 присутствуют однородно распределенные 
дисперсные включения кремния [22]. На рис. 2, б, представлен участок микроструктуры слоя А спла-
ва № 2, рассмотренный после глубокого травления, направленного на удаление матрицы алюминия. 
Выявлены два типа включений: глобулярные включения кремния, средний размер которых составляет 
110 нм, и неглобулярные включения, размер которых не превышает 30 нм (показаны стрелками). Эти 
включения, по-видимому, содержат легирующие элементы. 

Рис. 1. Микроструктура поперечного сечения фольги исследуемых сплавов:  
а – сплав № 4; б – сплав № 3; в – сплав № 2

Fig. 1. Microstructure of the cross section of the foil of the studied alloys:  
a – alloy No. 4; b – alloy No. 3; c – alloy No. 2
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По мере выделения скрытой теплоты кристаллизации уменьшается переохлаждение расплава. Кро-
ме того, ухудшается теплоотвод, поскольку он осуществляется через затвердевший слой фольги. Это 
приводит к снижению скорости затвердевания и образованию характерных для аномальной эвтектики 
системы Al – Si первичных дендритов α-Al и смеси алюминия и кремния в междендритном простран-
стве. Слой С является переходным слоем от слоя А к слою В, прилегающему к поверхности B, и обладает 
особенностями микроструктуры в зависимости от концентрации кремния. При низкой концентрации крем-
ния в доэвтектических силуминах он имеет ячеистую микроструктуру [21], при концентрации кремния, 
близкой к эвтектике, – дендритно-ячеистую [22; 23]. Типичные микроструктуры слоев А и В и карта 
распределения кремния для сплава № 2 приведены на рис. 2. В микроструктуре слоя В выявляются 
первичные дендриты алюминия (показаны стрелкой), светлые включения на границах ветвей дендритов 
соответствуют интерметаллическим соединениям.

В исследуемых сплавах основным элементом является алюминий. Его концентрация составляет от 83,0 
до 88,6 мас. %. Из присутствующих в сплавах фаз (алюминий, кремний и интерметаллические соеди-
нения) именно алюминий обладает наименьшей твердостью и наибольшей пластичностью. По этой 
причине деформация, обусловленная движением дислокаций, должна начинаться и развиваться в фазе 
алюминия. В связи с этим интерес представляют исследование зеренной структуры алюминия и опре-
деление ориентации зерен. На рис. 3 приведены карты зеренной структуры алюминия, полученные 
с поверхностей A и B фольги сплава № 1. Схема окраски зерен представлена на рис. 3, б. 

Полученные данные свидетельствуют о микрокристаллической зеренной структуре. Средние значе-
ния параметров зеренной структуры (размеров зерен, числа соседних зерен и отношения длины к ши-
рине) на поверхностях A и B фольги сплавов № 1– 4 приведены в табл. 2.

Для поликристаллов существенное влияние на микротвердость может оказать наличие преимуще-
ственной ориентации и взаимной разориентации зерен в фольге. На рис. 4 приведены данные о разо-
риентации соседних и случайно выбранных зерен поверхностей А и В сплава № 1. Полученные данные 
говорят об отсутствии корреляции в ориентации случайно выбранных зерен (пунктирная линия соответ-
ствует расчетной кривой разориентации некоррелирующих зерен). Наличие максимума доли соседних 
зерен в низкоугловой области свидетельствует о повышенной плотности малоугловых границ на по-
верхности A.

Рис. 2. Микроструктура и карта распределения кремния в слоях фольги сплава № 2:  
а, б – микроструктура слоя А при различном увеличении; в – микроструктура слоя В; 

г – распределение кремния в слое В
Fig. 2. Microstructure and map of silicon distribution in the foil layers of alloy No. 2:  

a, b – microstructure of layer A at different magnifications; c – microstructure of layer B;  
d – silicon distribution in layer B
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Т а б л и ц а  2
Параметры зеренной структуры фольги исследуемых сплавов

Ta b l e  2
Parameters of the grain structure of the foil of the studied alloys

Номер  
сплава

Размеры зерен, мкм Число соседних зерен Отношение длины к ширине
Поверхность A Поверхность B Поверхность A Поверхность B Поверхность A Поверхность B

1 6,2 4,2 5,0 5,2 2,0 1,7
2 3,4 3,8 4,9 4,8 1,6 1,5
3 3,3 4,0 5,0 4,9 1,7 1,6
4 3,3 3,9 4,9 5,0 1,6 1,7

Рис. 3. Зеренная структура фольги сплава № 1:  
а – поверхность A; б – поверхность В

Fig. 3. Grain structure of the foil of alloy No. 1:  
a – surface A; b – surface B

Рис. 4. Разориентация зерен в фольге сплава № 1:  
а – поверхность А; б – поверхность B

Fig. 4. Misorientation of grains in the foil of alloy No. 1: 
а – surface А; b – surface B
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Анализ текстуры зерен, проведенный с использованием метода дифракции обратноотраженных элект-
ронов, позволяет утверждать, что в исследуемых сплавах отсутствует как текстура зарождения, так 
и текстура роста. На рис. 5 приведены полюсные фигуры, построенные для проекции плоскости (111), 
являющейся плоскостью легкого скольжения алюминия, на плоскости поверхностей А и В фольги спла-
ва № 3. В фольге сплавов № 1, 2 и 4 преимущественной ориентации зерен также не обнаружено.

На рис. 6 приведены значения микротвердости в слоях А, С и В фольги сплавов № 1– 4.

Микротвердость фольги сплава № 1 в 2 раза превышает микротвердость литого образца, полученно-
го в квазиравновесных условиях (490 МПа), а дополнительное многокомпонентное легирование приво-
дит к увеличению микротвердости в 3–4 раза.

Микротвердость сплава определяется по размеру отпечатка и характеризует упругие и пластические 
свойства материала. В структуре отпечатка не обнаружено трещин. Это позволяет утверждать, что он полу-
чен в результате пластической деформации материала. Поскольку фольги имеют слоистую микроструктуру, 
то микротвердость должна анализироваться с учетом структурно-фазового состояния каждого слоя. 

В слое А сплава № 1, кроме сопротивления решетки, дополнительным препятствием для движения 
скользящих дислокаций являются сформировавшиеся в объеме зерна глобулярные некогерентные матри-
це недеформируемые включения кремния. Реализуются различные механизмы взаимодействия сдвиго-
образующих дислокаций с включениями, приводящие к образованию сетки неподвижных дислокаций, 
что обеспечивает деформационное упрочнение материала. При небольших деформациях преимущест-
венный вклад в упрочнение вносят призматические дислокационные петли, которые образуются при 

Рис. 5. Полюсные плотности проекции плоскости (111)  
на плоскости поверхностей А и В фольги сплава № 3
Fig. 5. Pole densities of the projection of the plane (111)   
on the planes of surface A and B of the foil of alloy No. 3

Рис. 6. Микротвердость исследуемых сплавов
Fig. 6. Microhardness of the studied alloys
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вдавливании частиц и неровностей поверхности. При взаимодействии с глобулярными включения ми 
кремния скользящие дислокации огибают их, оставляя за собой кольца Орована [24]. Дополнительное 
напряжение, необходимое для преодоления дислокацией глобулярной частицы (напряжение Орована), 
в общем случае при небольшом размере частиц определяется выражением 

 �
�Or �
Gb
,  

где G – модуль сдвига матрицы; b – вектор Бюргерса; λ – расстояние между частицами.
При достаточно крупных частицах необходимо учитывать их объемную долю (ϕ) и размеры. Экс-

периментально установленные размеры частиц кремния слабо зависят от концентрации кремния в ис-
следованных сплавах и находятся в пределах 110 –120 нм (средний радиус δ = 55 нм). Однако снижение 
концентрации кремния приводит к увеличению среднего расстояния между частицами (λSi ). Значе-
ние λSi определяется по формуле 
 λSi = Rs – 0,5πδ, 

где Rs � �
�
�
2

3
 – среднее расстояние между центрами частиц, зависящее от объемной доли частиц и их 

размеров [24].
Рассчитанные для сплавов № 1– 4 значения λSi составляют 144; 145; 153 и 214 нм соответственно. 

Увеличение λSi с уменьшением концентрации кремния означает снижение вклада частиц кремния в де-
формационное упрочнение материала по механизму Орована. 

Дислокационные кольца Орована накапливаются. После образования петель Орована скользящая дисло-
кация тормозится на включении, размер которого увеличивается на размер окружающих его дисло ка ционных 
петель. При достижении критической плотности дислокаций могут образовываться дислокационные ди-
поли – две краевые дислокации разных знаков. Они располагаются в соседних плоскостях и представляют 
собой устойчивую систему, эффективно препятствующую движению скользящих дислокаций. 

Помимо глобулярных включений кремния, в сплавах № 2– 4 присутствуют наноразмерные включе-
ния, в состав которых входят легирующие металлы. Объемную долю таких включений трудно оценить 
практически, так как они рентгеноаморфны и к тому же часть металлов растворяется в кремнии. Кроме 
того, для определения пространственного расположения наноразмерных включений необходимо прово-
дить дополнительные исследования. Однако очевидно, что при прочих равных параметрах сплава № 1 
и легированных сплавов (близкие значения размеров зерен, включений кремния, однородный характер 
распределения включений) присутствие наноразмерных частиц, содержащих металлы, и растворен-
ных элементов приводит к существенному увеличению микротвердости как за счет твердорастворного 
механизма торможения скользящих дислокаций, так и за счет наличия дополнительных препятствий 
в виде наноразмерных частиц. Вместе с тем некогерентные матрице наноразмерные частицы являются 
эффективным источником для образования призматических петель [24], а также колец Орована.

Величина критической плотности дислокаций (ρкр ) зависит от соотношения среднего радиуса час-
тиц кремния и расстояния между ними [25]:
 ρкр �

�

60

4

2

2

�
��

Si

.  

Результаты измерений геометрических параметров микроструктурных составляющих и расчетов 
критической плотности дислокаций приведены в табл. 3. 

Т а б л и ц а  3
Геометрические параметры микроструктурных составляющих  

и критическая плотность дислокаций Орована
Ta b l e  3

Geometric parameters of microstructural components  
and critical Orowan dislocation density

Номер  
сплава

Объемная доля  
частиц кремния, отн. ед.

Средний радиус  
частиц кремния, нм

Среднее расстояние  
между частицами  

кремния, нм

Критическая  
плотность дислокаций 

Орована, 1012 м–2

1 0,12 55 144 3,3
2 0,11 55 153 3,1
3 0,70 55 214 1,4
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Полученные оценочные результаты показывают, что при комнатной температуре увеличение рас-
стояния между частицами приводит к снижению плотности дислокаций.

Препятствием для движения дислокаций являются также границы зерен. При накапливании сколь-
зящих дислокаций у границы зерна создается напряжение, которое приводит к движению скользящих 
дислокаций в соседнем зерне. При встрече скользящей дислокации с малоугловой границей зерна воз-
можен непосредственный прорыв дислокации через границу. Стоит отметить, что в слое А на границах 
зерен не выявлено скопления выделений кремния и интерметаллических соединений. 

Экспериментально установлено, что для всех сплавов наблюдается небольшое повышение микро-
твердости в слое С. Отличительной особенностью микроструктуры слоя С является как присутствие 
дисперсных частиц в объеме, так и их выделение на границах ячеек и зерен. Включения частиц на 
границах зерен являются эффективным препятствием для передачи напряжения из деформированного 
зерна в соседнее зерно, снижают подвижность границ зерен, затрудняют развитие деформаций по гра-
ницам, тем самым повышая микротвердость сплава.

Слой В содержит небольшую долю первичных дендритов алюминия. Основной объем занимает смесь 
тонких разветвленных пластин эвтектического кремния и алюминия в междендритном пространстве. 
Пластины кремния являются эффективным упрочняющим фактором. Как показали результаты рентгено-
структурного микроанализа, до 70 % легирующих металлов локализованы в объеме фазы алюминия 
в виде твердого раствора и наноразмерных частиц интерметаллических соединений [22], что приводит 
к дополнительному (по сравнению со сплавом № 1) торможению скользящих дислокаций. Кроме того, 
на границах дендритных зерен образуются сравнительно крупные интерметаллические включения, яв-
ляющиеся непреодолимым препятствием для скользящих дислокаций.

Заключение
Таким образом, установлено, что получение сплава Al – Si методом сверхбыстрой закалки из рас-

плава приводит к увеличению микротвердости фольги сплава АК12оч в 2 раза по сравнению с микро-
твердостью массивного образца за счет измельчения фазы кремния, уменьшения размера зерен и об-
разования глобулярных наноразмерных частиц. 

В сплавах, легированных Mg, Mn, Fe, Ni и Cu, рост концентрации кремния в фольге с 7 до 12 мас. % 
способствует увеличению микротвердости на 15–20 %.

Дополнительное легирование металлами повышает микротвердость фольги по сравнению с микро-
твердостью массивного нелегированного силумина в 3– 4 раза, а по сравнению с микротвердостью фольги 
сплава АК12оч в 2 раза, что обусловлено формированием твердого раствора на основе алюминия, об-
разованием наноразмерных частиц, содержащих металлы, присутствием частиц в объеме и на границах 
ячеек, а также наличием включений интерметаллических соединений на границах зерен. 
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ОДНОМЕРНАЯ ОБОБЩЕННАЯ КУЛОНОВСКАЯ ЗАДАЧА

А. Н. ЛАВРЁНОВ1), И. А. ЛАВРЁНОВ2)

1)Белорусский государственный педагогический университет им. Максима Танка,  
ул. Советская, 18, 220030, г. Минск, Беларусь 

2)Октонион технолоджи, ул. Янки Купалы, 25, 220030, г. Минск, Беларусь

Рассмотрена квантово-механическая кулоновская задача, усложненная в двух направлениях. Первое обобще-
ние связано с переходом из евклидова пространства нулевой кривизны в одномерные геометрии Кэли – Клейна, 
а второе – с добавлением к кулоновскому потенциалу сингулярного члена g

x2
. Его можно рассматривать как по-

тенциал Калоджеро – Сазерленда, который обычно используется для описания анионов, магнитных монополей, 
дионов и т. д. Помимо методологического аспекта, представленная задача будет полезна как частный случай так 
называемой модели с координатно-зависимой массой при описании наноструктур в квантовых точках или на 
плоскости, а также метаматериалов и астрономических объектов в сильных магнитных полях. На положительной 
координатной полуоси она превращается в обобщение модели с потенциалом Кратцера, который традиционно 
используется для описания молекулярной энергии и структуры, взаимодействий между различными молекула-
ми и несвязанными атомами. С помощью метода факторизации найдены спектр энергии и волновые функции 
стационарных состояний, имеющие кривизну пространства в качестве параметра. Формула для уровней энергии со-
держит два слагаемых. Первое слагаемое дает спектр энергии обычной одномерной кулоновской задачи, а второе 
слагаемое в явном виде зависит от наличия кривизны и отвечает за спектр частицы на окружности S j

1� �. Константа 
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связи g, характеризующая потенциал Калоджеро – Сазерленда, входит в оба слагаемых нелинейно через вели-
чину β0 ( ),g2 0 0 1� �� �� �  представляющую собой аддитивную поправку к порядковому номеру энергетического 
уровня. В частном случае чисто кулоновского поля полученные результаты совпадают с ранее опубликованными 
результатами.

Ключевые слова: обобщенная кулоновская задача; кривизна; пространство постоянной кривизны; геометрии 
Кэли – Клейна; метод факторизации; одномерное пространство.
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The quantum-mechanical Coulomb problem, complicated in two directions, is considered in this article. The first 
generalisation is associated with the transition from Euclidean space to one-dimensional Cayley – Klein geometries, 
and the second one is connected with the addition of a singular term g

x2  to the Coulomb potential. It can be considered 

as a Calogerо – Sutherland potential, which is used to describe anyons, magnetic monopoles, dyons, etc. In addition to 
the methodological aspect, the problem under consideration will also be useful as a special case of the so-called coordi-
nate-dependent mass model when describing nanostructures in quantum dots or on a plane, metamaterials and astronomical 
objects in strong magnetic fields. On the positive coordinate semiaxis, it turns into a certain generalisation of the model 
with the Kratzer potential, which is used to describe molecular energy and structure, interactions between molecules and 
non-bounded atoms. Using the factorisation method, the energy spectrum and wave functions of stationary states are found, 
having the curvature of space as a parameter. The formula for energy levels contains two terms. The first term gives the 
energy spectrum of the one-dimensional Coulomb problem, and the second term explicitly depends on the presence of 
curvature and is responsible for the spectrum of the particle on the circle S j

1� �. The coupling constant g of Calogero – 
Sutherland potential is non-linearly contained in both terms through a variable β0 ( )g2 0 0 1� �� �� �  representing an additive 
correction to the number of the energy level. In the special case of a purely Coulomb field, the results obtained coincide 
with the results published earlier.

Keywords: generalised Coulomb problem; curvature; space of constant curvature; Cayley – Klein geometries; factori-
sation method; one-dimensional space.

Введение
Поиск точно решаемых моделей – одна из наиболее актуальных задач в области теоретической фи-

зики, однако получение точных решений возможно не во всех случаях, представляющих исследова-
тельский интерес. Для этой цели часто используют метод факторизации [1], сводящий динамическое 
уравнение исходной системы к простому уравнению, с которым легче работать. 

В рамках нерелятивистской квантовой механики уравнение Шрёдингера точно описывает динамику 
замкнутой квантовой системы, обеспечивая всю информацию о ее свойствах. В этом контексте приведем 
только два ярких примера точно решаемых моделей – модель гармонического осциллятора и кулоновскую 
задачу. Они имеют ряд физических приложений и компонент концепции скрытой (динамической) сим-
метрии. Для проблемы Кеплера существуют различные обобщения. Помимо очевидного поиска много-
мерных аналогов, в работах [2; 3] кулоновский центр системы был заменен дираковским дионом (элек-
трически заряженным монополем Дирака) с добавлением к кулоновскому потенциалу специ фического 
центробежного и сингулярного члена g

x2
. Согласно статье [4] подобные системы естественным образом 

возникают в гранулированной квантовой материи.
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При переходе в уравнении Шрёдингера в искривленное пространство получаем возможность изучения 
топологических дефектов, в частности, в рамках гравитации (космические струны, доменные грани-
цы и др.) [5] и физики конденсированного состояния (дислокации, вихри в сверхпроводниках и т. д.) [6; 7]. 

Недавний прогресс в области нанотехнологий и исследований материалов сделал (квази)одномер-
ные системы важной частью современной физики [8]. Помимо методологического аспекта (как нулевое 
приближение для целого ряда двумерных и трехмерных задач, например, с потенциалом Кратцера для 
описания молекулярной энергии и структуры, взаимодействий между различными молекулами и не-
связанными атомами), они представляют большой интерес для ученых в связи с постоянно растущим 
количеством физических приложений, включая «кулоновское» взаимодействие при описании нано-
структур в квантовых точках или на плоскости, а также метаматериалов и астрономических объектов 
в сильных магнитных полях [9–13]. 

Таким образом, целью настоящей работы является решение обобщенной кулоновской задачи (ОКЗ) 
сразу для трех одномерных геометрий Кэли – Клейна S j1� � с помощью метода факторизации, который 
не был до конца реализован в статье [14]. Здесь ОКЗ понимается как квантово-механическая задача 
с потенциалом, представляющим собой сумму кулоновского потенциала и потенциала Калоджеро – 
Сазерленда. С учетом поиска ее решения только в одномерном пространстве разной топологии далее 
будем использовать термин «одномерная ОКЗ» (ООКЗ).

В работах [15; 16] был предложен другой, универсальный, подход к точно решаемым задачам на 
пространствах постоянной кривизны, но начиная с двумерного случая. Для полноты библиографиче-
ского описания текущего состояния анализируемой проблемы отметим еще только работы [17–19], где 
на S1 и H1 кулоновская задача в явном виде решена аналитическим способом. 

Далее подчеркнем, что в историческом аспекте по данной тематике обычно принято вначале вспо-
минать работы Э. Шрёдингера 1940 г. [20] и Л. Инфельда с А. Шильдом 1945 г. [21], а затем работы 
П. У. Хиггса 1979 г. [22]. Они рассмотрели атом водорода в трехмерном пространстве постоянной поло-
жительной и отрицательной кривизны, а также скрытую симметрию для кулоновской и осцилляторной 
задач в пространстве постоянной кривизны произвольной размерности N > 2 соответственно. В послед-
нем случае автор нашел аналоги вектора Рунге – Ленца (кулоновский потенциал) и тензора Фрадкина 
(потенциал гармонического осциллятора) плоского пространства. Следует отметить, что в 1979 г. были 
опубликованы работы и других авторов по данной тематике [23; 24].

Модель ООКЗ в геометриях Кэли – Клейна
Для удобства сравнения полученных результатов и с учетом статьи [14] будем рассматривать сразу 

три одномерные геометрии Кэли – Клейна S j1� �, которые реализуются на полуокружности

S j u j u R u1 0

2 2

1

2 2

0 0� � � � � �� �, ,

где  j = 1, ι, i, а ι есть нильпотентная единица такая, что ι ≠ 0, но ι2 = 0. Значение  j = 1 соответствует 
эллиптической геометрии S S1 11� � �  на прямой с постоянной положительной кривизной, при  j = i имеем 
гиперболическую прямую S i H1 1� � �  с постоянной отрицательной кривизной, а в пределе R → ∞ или 
при  j = ι получаем обычную евклидову прямую S E1 1�� � �  с нулевой кривизной.

Исходя из результатов работы [14], при вводе безразмерных величин

ξ = αx, ρ = αR, Q 2 = αq2, � � 2m


будем иметь следующий вид оператора Шрёдингера для кулоновского потенциала, дополненного син-
гулярным членом g

x2  на S j
1� �:
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Для нахождения его собственных значений используем метод факторизации. С этой целью выразим опе-
ратор (1) через оператор рождения a j� � � и оператор уничтожения a j� � �:

 H j a j a j�
�

�; ,� � � � � � � ��� ��
� �

2
2  (2)
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где
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(3)

Подстановка формул (3) в выражение (2) и сравнение с оператором (1) дает следующие условия на 
g, β и λ:

g j j Q y j j j j2 2 2
2

2
1 2� � � � � �� � � � � � � � � � � � � �� � �� � � �

�
, , .sgn

Основное состояние в рассматриваемой задаче для модели ООКЗ найдем из условия
a j j� � � � � ��0 0�; ,

т. е.
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Решение уравнения (4) имеет следующий вид:
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При учете сшивания решений уравнения (5) на положительной и отрицательной областях числовой 
оси получим четные и нечетные решения, что в чисто кулоновском поле приводит к двукратной вы-
рожденности уровней энергии.

Далее строим цепочку операторов Шрёдингера
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где операторы рождения и уничтожения выражаются следующим образом:
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Их произведения имеют вид
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Из цепочки операторов Шрёдингера (6) получаем систему уравнений
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Ее решения представляются следующим образом:
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где нулевые параметры определяются формулами

g j j Q j2

0 0 0

2

0

2 4

0 0

2

0

2

2
1 4� �� � � � � � � � � �� � � � � � �

�
, , .

Таким образом, имеем следующую унифицированную формулу для уровней энергии E j jn n� � � � ��
�

2
 

модели ООКЗ на геометриях Кэли – Клейна S j1� � в размерных величинах:
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Здесь при β0 = 1 воспроизводим результат работы [14], следовательно, первое слагаемое дает спектр 
энергии обычной одномерной кулоновской задачи, а второе слагаемое в явном виде зависит от наличия 
кривизны и отвечает за спектр частицы на окружности S j

1� �.
Предполагая увеличение уровней энергии с ростом n (E = E0 < E1 < E2 < … < En), получаем условие
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Оно дает ограниченность дискретного энергетического спектра на гиперболической прямой, где  j = i. 
Таким образом, на гиперболической прямой максимальное число (nmax ) дискретных уровней будет оп-
ределяться целочисленными значениями неравенства
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Единственное связное состояние получим при mRq2
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Другими словами, энергетический спектр для модели ООКЗ будет различным в зависимости от на-
личия кривизны.

Из цепочки операторов Шрёдингера (6) следуют сплетающие соотношения для операторов Hn 
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Здесь волновая функция �0
n j� � � ��;  является собственной функцией гамильтониана H Ej j j jn

n
n

n� � � �; ; ; ;� � � � � � � � �� � � �� �0 0

H Ej j j jn
n

n
n� � � �; ; ; ;� � � � � � � � �� � � �� �0 0  и находится из условия

a j jn
n� � �� � � � ��0 0�; ,



80

Журнал Белорусского государственного университета. Физика. 2024;1:75–82
Journal of the Belarusian State University. Physics. 2024;1:75–82

т. е.
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Решение уравнения (7) имеет следующий вид:
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В частности, для первого возбужденного уровня n = 1 получим
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Действуя аналогичным образом, можно найти волновые функции других возбужденных состояний. 

Заключение
В статье рассмотрена квантово-механическая задача в одномерной геометрии Кэли – Клейна с ре-

зультирующим потенциалом, представляющим собой сумму кулоновского потенциала и потенциала 
Калоджеро – Сазерленда в виде сингулярного члена g

x2
. Последний часто используется для теоретиче-

ского описания анионов, магнитных монополей, дионов и т. д.
В методологическом плане предложенная задача является частным случаем так называемой модели 

с координатно-зависимой массой и может быть полезна при описании наноструктур в квантовых точках 
или на плоскости, метаматериалов и астрономических объектов в сильных магнитных полях, а также 
(на положительной координатной полуоси) для описания молекулярной энергии и структуры, взаимо-
действий между различными молекулами и несвязанными атомами.

Метод факторизации позволил найти энергетический спектр и волновые функции стационарных со-
стояний рассматриваемой задачи. Полученная формула для уровней энергии имеет аддитивный вклад 
как от спектра энергии обычной одномерной кулоновской задачи, так и от спектра частицы на окруж-
ности S j1� �  с явной зависимостью от кривизны. Также имеется аддитивная поправка к порядковому 
но меру энергетического уровня в виде величины β0, которая через соотношение g 2

0 0
1� �� �� �   определяет 

влия ние константы связи g от потенциала Калоджеро – Сазерленда на искомый результат. Воспроизво-
дятся ранее опубликованные результаты для чисто кулоновского поля.

Кратко обсудим дальнейшие возможные направления исследований для обобщения полученных ре-
зультатов. Первое направление достаточно очевидно. Оно предполагает рассмотрение проблемы при 
увеличении размерности N операторного пространства или при любом ее значении. Второе направление 
можно связать с так называемой моделью Данкля – Кулона, где вместо обычной производной вводится 
производная Данкля, содержащая оператор отражения от соответствующей гиперплоскости.
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