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АПРОКСИМАЦIЯ ДОВГОХВИЛЬОВОГО КРАЮ
СПЕКТРIВ ПОГЛИНАННЯ СУМОЮ ФУНКЦIЙ ГАУСА
I ВИЗНАЧЕННЯ ВЕЛИЧИН ЕНЕРГIЇ УРБАХА 𝐸𝑢

ТА ОПТИЧНОЇ ШИРИНИ ЗАБОРОНЕНОЇ ЗОНИ
𝐸𝑔 ПЛIВОК С60 ТОВЩИНОЮ 5000 I ∼1000 нм

УДК 535.343.2,
539.234, 537.533.35

Довгохвильовий край спектрiв поглинання плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм апро-
ксимовано сумою функцiй Гауса (гаусiанiв) в областi 1,414–1,998 еВ i 1,448–2,371 еВ,
вiдповiдно. У плiвках С60 товщиною 5000 нм цей край формується сумою гаусiанiв 1,829
i 2,026 еВ, а в плiвках С60 товщиною ∼1000 нм – сумою гаусiанiв 1,800; 1,894; 2,025
i 2,382 еВ. Основний внесок у поглинання плiвок С60 товщиною 5000 нм дає гаусiан
2,026 еВ, а в плiвках C60 товщиною ∼1000 нм – гаусiани 1,894; 2,025 i 2,382 еВ. Ве-
личини 𝐸𝑢 змiнюються в межах 12,15–47,69 меВ i 28,04–108,44 меВ, а 𝐸𝑔 – в межах
1,653–1,718 еВ i 1,524–1,769 еВ для плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм, вiдповiдно.
К люч о в i с л о в а: плiвка, спектр поглинання, фулерени С60 i С70, апроксимацiя, фун-
кцiя Гауса, гаусiан.

1. Вступ
Молекули фулеренiв С60 i С70, якi вiдкрито в
1985 роцi [1], є замкненими кластерами з симетрi-
єю 𝐼ℎ i 𝐷5ℎ i за формою близькi до сфери й елi-
псоїда обертання вiдповiдно.

У процесi синтезу фулеренiв утворюються моле-
кули з рiзною кiлькiстю атомiв карбону С. Основ-
ними компонентами цiєї сумiшi є найбiльш стабiль-
нi молекули фулеренiв С60 i С70. Синтезованi мо-
лекули С60 i С70 розглядаються як сумiшi С60/С70

або С70/С60, де перша i друга компоненти означа-
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ють основну речовину й головну домiшку вiдпо-
вiдно [2]. Дослiджено динамiку змiн складу плiвок
сумiшi С60/С70 у процесi їх термiчного напилення
у вакуумi [3].

C60 застосовувався в сонячних елементах [4], фо-
тоелектричних пристроях [5], фотокаталiзаторах
[6], фототерапiї [7] i бiодатчиках [8].

Довгохвильовий край поглинання плiвок С60 по-
дiбний до довгохвильового краю поглинання плi-
вок на основi аморфного Si (𝑎-SiC i 𝑎-Si : H). Ве-
личини 𝐸𝑔 i 𝐸𝑢 плiвок С60 становлять 1,64 еВ i
61 меВ вiдповiдно [9, 10].

Виявлено, що пiд дiєю зовнiшнього тиску вiд-
бувається збiльшення iнтенсивностi й червоне змi-
щення краю поглинання полiкристалiчних гранул
сумiшi С60/С70. Величина 𝐸𝑔 зменшується i на-
ближається до нуля коли тиск дорiвнює 20,5 ГПа.
Пiсля зняття цього тиску край поглинання цих
гранул вiдновлюється до початкового вигляду, що
свiдчить про вiдсутнiсть деструкцiї молекул С60
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i С70. Припускаємо, що коли тиск ≥20,5 ГПа
гранули С60/С70 можуть мати металiчну провiд-
нiсть [11].

Iснує три структурнi фази плiвок С60 залежно
вiд температури: орiєнтацiйна заморожена фаза 1
(𝑇 ≤ 150 K); фаза 2 орiєнтацiйної невпорядкова-
ностi (150 < 𝑇 ≤ 260 K) i фаза 3 вiльного обер-
тання молекул С60 (260 < 𝑇 < 470 K). Величини
𝐸𝑔 i 𝐸𝑢 плiвок С60 товщиною 1,0–8,5 мкм не змi-
нюються у фазi 1 i змiнюються повiльно у фазi 2
та швидко у фазi 3. У фазах 2 i 3 зi зростанням
температури плiвки С60 товщиною 8,5 мкм вели-
чина 𝐸𝑔 зменшується вiд 1,7 до 1,6 еВ, а величина
𝐸𝑢 збiльшується в межах 30–59 меВ вiдповiно. На
величину 𝐸𝑢 сильно впливає орiєнтацiйна невпо-
рядкованiсть молекул С60, а iнтеркаляцiя О2 не
змiнює її, тобто хвостовий параметр 𝐸𝑢 є внутрi-
шньою характеристикою плiвок С60 [12]. Компле-
кснi оптичнi й електронно-мiкроскопiчнi дослiдже-
ння показали, що полiкристалiчнi плiвки С60 ма-
ють край фундаментального поглинання поблизу
1,65 еВ i залежнiсть (𝑑𝐸𝑔/𝑑𝑃 ) вiд величини механi-
чного напруження 𝑃 становить −2,8 ·10−10 еВ/Па.
В аморфних плiвках С60 механiчне напруження
зменшується i край їхнього поглинання розташо-
ваний поблизу 2,2 еВ [13].

Дослiджено край поглинання i вперше визна-
чено величини 𝐸𝑔 i 𝐸𝑢 субмiкронних плiвок С60

товщиною 20–900 нм [14, 15]. Такi ж дослiдження
проведено для плiвок С60 у розширеному дiапа-
зонi товщин 20–5000 нм [16]. В цих роботах вста-
новлено, що 𝐸𝑢 зменшується, а 𝐸𝑔 збiльшується зi
збiльшенням товщини плiвок С60 i С70.

Отже, наведенi вище в роботах [9–16] данi свiд-
чать про те, що величини 𝐸𝑢, 𝐸𝑔 плiвок С60

залежать вiд зовнiшнього тиску, температури i
товщини цих плiвок. Крiм того, енергетична стру-
ктура краю довгохвильового поглинання цих плi-
вок свiдчить про формування його контура де-
кiлькома електронними переходами. У лiтературi
енергетична структура цього краю практично не
дослiджена.

Актуальнiсть цих дослiджень полягає в тому, що
величина 𝐸𝑢 визначає крутизну нахилу довгохви-
льового краю поглинання i необхiдна для оцiнки
ступеня структурованостi плiвок С60, зумовлено-
го електронними станами дефектiв у забороненiй
зонi. За величиною 𝐸𝑔 можна оцiнювати можливе
значення порогiв поглинання цих плiвок, що ду-

же важливо для визначення ефективностi перетво-
рення свiтлової енергiї на електричну енергiю со-
нячних елементiв та iнших подiбних пристроїв на
основi гетероструктур (ГС) з шарами С60 i компо-
зитiв С60 з рiзними напiвпровiдниками 𝑝-типу.

У роботах [14–16] припускається, що енергети-
чна структура довгохвильового краю поглинання
плiвок С60 товщиною ∼1000 нм, яку вперше опи-
сано в роботi [9], може бути зумовлена вiбронною
прогресiєю триплетного екситона. Це припущення
треба розглядати як один з варiантiв поясненн-
ня природи енергетичної структури, оскiльки на
форму краю довгохвильового поглинання плiвок
С60 можуть також впливати домiшки фулеренiв
С𝑛 (𝑛 > 60), що утворюються в процесi синтезу [2].
Це вказує на необхiднiсть бiльш детального дослi-
дження енергетичної структури цього краю з ме-
тою виявлення впливу на нього iнших електронних
переходiв С60, зокрема електронних переходiв мо-
жливих домiшок фулеренiв, особливо С70. Довго-
хвильове поглинання цiєї домiшки значно бiльше,
нiж у основної речовини С60 [17].

З урахуванням викладеного вище, метою нашої
роботи є дослiдження енергетичної структури дов-
гохвильового краю поглинання товстих плiвок С60

товщиною 5000 i ∼1000 нм, в яких ця структу-
ра може проявлятися краще, нiж у плiвках субмi-
кронної товщини. Крiм того, буде визначено ве-
личини 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 для електронних переходiв, якi
формують довгохвильовий край поглинання плi-
вок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм. Ця робота є
продовженням наших робiт [14–16].

2. Технологiя виготовлення
плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм

У роботi [12] вихiдний порошок С60 чистотою
99,98% попередньо нагрiвався за температури
250 ∘С протягом 8 годин з метою вивiльнення О2 i
толуолу. Плiвки товщиною 5000 нм отримано тер-
мiчним осадженням цього порошку на склянi й
кварцовi пiдкладинки у вакуумi 5 · 10−6 Торр за
температури випарника i пiдкладок 400 i 250 ∘С
вiдповiдно. Пiсля цього пiдкладки з плiвками охо-
лоджувались до кiмнатної температури. Отримано
полiкристалiчнi плiвки С60 з кристалiтами розмi-
ром 30–47 нм.

У роботах [9, 10] плiвки товщиною ∼1000 нм
нанесено термiчним осадженням порошку С60 на
склянi пiдкладки у вакуумi ∼10−6 Торр. Поро-
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шок С60 попередньо очищено кристалiзацiєю з
розчину в толуолi i подальшою колонковою хро-
матографiєю. Перевiрка отриманих плiвок мас-
спектроскопiєю i раманiвською спектроскопiєю по-
казала, що цi плiвки майже повнiстю складаються
з молекул С60.

3. Методи визначення величини енергiї
Урбаха 𝐸𝑢 i ширини оптичної забороненої
зони 𝐸𝑔 напiвпровiдникiв

Хвiст поглинання Урбаха напiвпровiдникiв (зокре-
ма плiвок С60) можна описати такою функцiональ-
ною залежнiстю [18]:

𝛼 = 𝛼0 exp

(︂
𝐸 − 𝐸𝑔

𝐸𝑢

)︂
, (1)

де 𝛼0 – стала величина (вимiрюється в см−1); 𝐸 –
енергiя фотонiв; 𝐸𝑔 – ширина оптичної забороненої
зони i 𝐸𝑢 – енергiя Урбаха.

Пiсля логарифмування на десятковiй основi
формули (1) рiзниця двох значень log𝛼 дорiвнює:
log𝛼2 − log𝛼1 = ((𝐸2 − 𝐸1) · log 𝑒)/𝐸𝑢. Нехай
log𝛼2− log𝛼1 = Δ(log𝛼) i 𝐸2−𝐸1 = Δ(𝐸). Оскiль-
ки log 𝑒 ≈ 0,4343, то Δ(log𝛼) ≈ (0,4343 ·Δ(𝐸))/𝐸𝑢

i 𝐸𝑢 ≈ 0,4343/𝜅𝑢, де 𝜅𝑢 = Δ(log𝛼)/Δ(𝐸), тангенс
кута нахилу графiка функцiї Урбаха log𝛼 = 𝑓(𝐸)
до осi абсцис 𝐸.

З урахуванням викладеного вище, одержимо
формулу для визначення величини 𝐸𝑢 (в меВ):

𝐸𝑢 ≈ 434,3

𝑘𝑢
, (2)

де коефiцiєнт 𝑘𝑢 вимiрюється в еВ−1.
Для опису краю поглинання непрямих електрон-

них переходiв в аморфних напiвпровiдниках вико-
ристовується спiввiдношення, яке вперше встанов-
лено Тауком (Tauc) для плiвок аморфного герма-
нiю [19]. У сучасному трактуваннi це спiввiдноше-
ння записується у виглядi рiвняння [16]:

(𝛼 · 𝐸)
0,5

= 𝐴2 · (𝐸 − 𝐸𝑔), (3)

де 𝐴2 – стала величина, яка чисельно рiвна тан-
генсу кута нахилу функцiї (3) до горизонтальної
осi енергiї фотонiв 𝐸; 𝐸𝑔 – ширина оптичної забо-
роненої зони.

Нехай 𝑦 = (𝛼 · 𝐸)0,5 i 𝐴2 = 𝑘𝑔. Тодi формула
(3) набуває вигляду: 𝑦 = 𝑘𝑔 · (𝐸 − 𝐸𝑔). Пiсля ма-
тематичних перетворень одержуємо рiвняння для

визначення величини 𝐸𝑔:

𝐸𝑔 = 𝐸 − 𝑦

𝑘𝑔
(4)

де 𝐸 i 𝑦 – абсциси i ординати точок прямолiнiй-
ної дiлянки графiка рiвняння (3). 𝐸𝑔 i 𝐸 вимiрю-
ються в еВ, а 𝑦 i коефiцiєнт 𝑘𝑔 – в (см−0,5· еВ0,5) i
(см−0,5· еВ−0,5 ) вiдповiдно.

З рiвняння (4) випливає, що коли ордината 𝑦 =
= 0, абсциса 𝐸 = 𝐸𝑔. Отже, величину 𝐸𝑔 можна
визначати двома способами. Перший (розрахунко-
вий) метод полягає в обчисленнi значення 𝐸𝑔 з рiв-
няння (4) для координат (𝐸; 𝑦) точок, вибраних
на прямолiнiйнiй дiлянцi графiка рiвняння (3). За
допомогою другого (графiчного) способу величи-
на 𝐸𝑔 визначається екстраполяцiєю графiка пря-
молiнiйної дiлянки рiвняння (3) в точку з нульо-
вим значенням ординати 𝑦.

4. Край довгохвильового поглинання
плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм

Оригiнальнi спектри поглинання плiвок С60 тов-
щиною 5000 i ∼1000 нм вимiряно методом спектро-
скопiї фототермiчного вiдхилення (photothermal
deflection spectroscopy) у дiапазонi 0,8–2,5 еВ, а та-
кож описано функцiями log𝛼 = 𝑓(𝐸) [12] i log𝐷 =
= 𝑓(𝐸) [9], де log𝛼 i log𝐷 – десятковi логарифми
коефiцiєнта поглинання 𝛼 й оптичної густини 𝐷
плiвок С60; 𝐸 – енергiя фотонiв, що падають на
поверхню цих плiвок.

У цiй роботi пiсля перерахунку з допомогою
комп’ютерної програми Origin створено вихiднi
спектри поглинання 𝐷 = 𝑓(𝐸) (рис. 1, а) i
𝛼 = 𝑓(𝐸) (рис. 1, b) в областi енергiй фотонiв
𝐸 оригiнальних спектрiв поглинання: 1,414–1,998
i 1,448–2,371 еВ плiвок С60 товщиною 5000 i
∼1000 нм (кривi 1 i 2 вiдповiдно).

Оптична густина 𝐷 або абсорбцiя характеризує
ступiнь поглинання свiтла плiвкою С60 i вимiрю-
ється у вiдносних одиницях (в. о.). Пропускання
𝑇 = 𝐼/𝐼0, де 𝐼0 –iнтенсивнiсть свiтла, що падає на
плiвку С60; 𝐼 – iнтенсивнiсть свiтла, що проходить
крiзь неї. У випадку малого розсiювання оптична
густина 𝐷 = −log𝑇 . Верхня межа вимiрювання 𝐷𝑏

бiльшостi спектрофотометрiв перебуває в дiапазо-
нi вiд 3 до 4 в.о., що вiдповiдає величинi 𝑇𝑏 в межах
вiд 0,1 до 0,01% вiдповiдно.

Значення ординати кiнцевої точки 𝐷 =
= 3,2965 в.о. плiвки С60 товщиною 5000 нм
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Рис. 1. Вихiднi спектри: 𝑎 – оптичної густини 𝐷; 𝑏 – коефi-
цiєнта поглинання 𝛼 плiвок C60 товщиною 5000 i ∼1000 нм
(кривi 1 i 2 вiдповiдно). Кривi 1 i 2 побудованi на основi
оригiнальних спектрiв [12] i [9] вiдповiдно

Рис. 2. Апроксимацiя сумою гаусiанiв довгохвильового
краю спектра поглинання плiвки C60 товщиною 5000 нм
в областi: 1,414–1,633 еВ (𝑎); 1,414–2,026 еВ (б). Кривi 1 i
2 (суцiльна й штрихова лiнiї), 3 i 4 вiдповiдають вихiдно-
му спектру й сумарному спектру, гаусiанам 1,829 i 2,026 еВ
вiдповiдно

(рис. 1, а, крива 1) є верхньою межею 𝐷𝑏, яку
можна вимiряти оптичними спектрофотометрами
без спотворення її величини. Абсциса 𝐸 кiнце-
вої точки величиною 1,998 еВ близька до енергiї
1,999 еВ синглетного 𝐴𝑔 → 1𝑇1𝑔-переходу плiвок
С60 [3] i [17]. Ордината 𝐷0 початкової точки цьо-
го спектра становить 1,777 ·10−3 в.о. Ординати 𝐷0

i 𝐷 початкової i кiнцевої точок спектра поглина-
ння плiвки С60 товщиною ∼1000 нм дорiвнюють
3,552 · 10−3 i 0,777 в.о вiдповiдно (рис. 1, а, крива
2 ). Графiки спектрiв 𝛼 = 𝑓(𝐸) плiвок С60 перети-

наються в точцi з абсцисою 1,903 еВ i ординатою
3914 см−1 (рис. 1, b). Графiк цього спектра плiвки
C60 товщиною ∼1000 нм проходить вище i нижче
вiд графiка для плiвки С60 товщиною 5000 нм ко-
ли 𝐸 < 1,903 еВ i 𝐸 > 1,903 еВ (рис. 1, b, кривi 1 i
2 вiдповiдно).

5. Енергетична структура
довгохвильового краю поглинання
плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм

У цiй роботi для дослiдження енергетичної стру-
ктури довгохвильового краю вихiдних спектрiв по-
глинання плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм
(рис. 1, а, кривi 1 i 2 вiдповiдно) використано ме-
тод апроксимацiї контурiв вiдповiдних спектраль-
них лiнiй сумою функцiй Гауса за допомогою про-
грами Origin без вiднiмання базової лiнiї. Ниж-
че для зручностi отримано контури окремих фун-
кцiй Гауса та їхньої суми позначено як гаусiан
(Gaussian) i сумарний (summary, total або cumulati-
ve) вiдповiдно.

Виконано апроксимацiю вихiдного спектра плiв-
ки С60 товщиною 5000 нм (рис. 2, b, крива 1 )
з допустимим значенням середньоквадратичного
вiдхилення 1 · 10−9 (Chi-Square) i коефiцiєнтом де-
термiнацiї 𝑅2 = 0,9998. Вiдносна похибка вимiрю-
вання величини абсциси 𝐸𝑚 максимумiв гаусiанiв
1,829 i 2,026 еВ становить 0,14 i 0,16% вiдповiд-
но. На рис. 2, b зображено повний контур гаусiана
1,829 еВ (крива 3 ) i довгохвильову половину кон-
тура гаусiана 2,026 еВ (крива 4 ). Величина макси-
муму 𝐸𝑚 гаусiана 2,026 еВ бiльша на 0,027 еВ вiд
енергiї 1,999 еВ синглетного 𝐴𝑔 → 1𝑇1𝑔-переходу
плiвки С60.

Внески гаусiанiв 1,829 i 2,026 еВ у вихiдний
спектр плiвки С60 товщиною 5000 нм (рис. 2, кри-
вi 3 i 4 ) оцiнено за їхнiми площами, якi станови-
ли 0,022 i 0,4925 в.о. (вся площа i половина площi
гаусiанiв 1,829 i 2,026 еВ вiдповiдно). Вiдношення
площ цих гаусiанiв до сумарної площi складає 4 i
96%, тобто основний внесок дає гаусiан 2,026 еВ.

Для 𝐸0 = 1,414 еВ ординати початкових точок
𝐷0 сумарного спектра i гаусiанiв 1,829 i 2,026 еВ
однаковi i становлять 2,807 · 10−5 в.о. (рис. 2, а,
кривi 2, 3 i 4 вiдповiдно), а для вихiдного спектра
ордината 𝐷0 = 1,777·10−3 в.о. (крива 1) приблизно
на два порядки бiльша. Встановлено рiзке зроста-
ння й близькi за величиною значення 𝐷 вихiдного,
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сумарного спектрiв i гаусiана 2,026 еВ для значень
𝐸, що перевищують 1,510 i 1,620 еВ вiдповiдно.

У роботi [9] вперше описано вiбронну прогресiю
з оцiночними значеннями максимумiв смуг 1,51
(0→ 0-перехiд); 1,68; 1,83; 1,93 i 2,00 еВ у спектрах
log𝐷 = 𝑓(𝐸) плiвки С60 товщиною ∼1000 нм, про-
те природа цiєї прогресiї залишилася нез’ясова-
ною. З метою вияснення її природи довгохвильо-
вий край спектра log𝛼 = 𝑓(𝐸) плiвки С60 товщи-
ною 5000 нм апроксимовано сумою гаусiанiв з вiд-
нiманням базової лiнiї. Отримано прогресiю 1,536
(0→ 0-перехiд); 1,640; 1,757; 1,855 i 1,938 еВ i ви-
словлено припущення, що вона зумовлена трипле-
тним екситоном [15–18]. Cмуга 2,00 еВ близька до
смуги 1,999 еВ 𝐴𝑔 → 1𝑇1𝑔-переходу плiвки С60 [3],
тобто вона не належить вiброннiй прогресiї. Порiв-
няння показує, що у випадку плiвки С60 товщиною
5000 нм видно додаткову смугу 1,757 еВ. Водночас
вiброннi смуги 1,536; 1,640; 1,855 i 1,938 еВ змiще-
нi на 0,026; –0,040; 0,025 i 0,008 еВ вiдносно вiдпо-
вiдних смуг для плiвки С60 товщиною ∼1000 нм
вiдповiдно, що зумовлено рiзними способами ви-
значення положення їх максимумiв. Середня енер-
гiя коливального кванта вiбронної прогресiї плiв-
ки С60 товщиною 5000 нм становить 0,1005 еВ
(811 см−1).

Максимум гаусiана 1,829 еВ практично спiвпа-
дає з вiбронною смугою 1,830 еВ плiвки С60 товщи-
ною ∼1000 нм i батохромно змiщений на 0,026 еВ
вiдносно вiбронної смуги 1,855 еВ плiвки С60 тов-
щиною 5000 нм. Енергiї перших довгохвильових
електронних переходiв С60 i С70 становлять 1,999 i
1,889 еВ [3]. Таким чином, при переходi вiд С60 до
С70 𝜋-електронна система збiльшується, що зумов-
лює червоний зсув першої довгохвильової смуги на
0,110 еВ. Оскiльки гаусiан 1,829 еВ не лежить у
межах енергетичного промiжку 1,889–1,999 еВ, вiн
не може бути пов’язаний з поглинанням фулеренiв
С62, С64 [2], 𝜋-системи яких є промiжними за роз-
мiрами порiвняно з С60 i С70, а їх довгохвильовi
смуги повиннi належати дiапазону енергiй фото-
нiв 1,889–1,999 еВ. Отже, можна припустити, що
гаусiан 1,829 еВ є вiбронною смугою триплетного
екситона С60.

У роботi [3] видiляються смуги 2,022 i 2,176 еВ
плiвки С70 i 1,999 еВ плiвки С60 товщиною 20 нм
кожна. У нашiй роботi цi смуги представлено
одним гаусiаном 2,026 еВ (рис. 2, b, крива 4 ) вна-
слiдок їх сильного перекривання. Можна припу-

Рис. 3. Апроксимацiя сумою гаусiанiв довгохвильового
краю спектра поглинання плiвки C60 товщиною ∼1000 нм:
суцiльна тонка лiнiя – вихiдний спектр; штрихова лiнiя – су-
марний спектр; суцiльнi товстi лiнiї – гаусiани 1,800; 1,894;
2,025, а штрих-пунктирна лiнiя – гаусiан 2,382 еВ

стити, що гаусiан 2,026 еВ зумовлений спiльним
поглинанням молекул основної речовини С60 i до-
мiшки С70.

Вихiдний спектр поглинання плiвки С60 товщи-
ною ∼1000 нм (рис. 1, а, крива 2 ) апроксимова-
но сумою гаусiанiв без вiднiмання базової лiнiї.
Виконано апроксимацiю з допустимим значенням
середньоквадратичного вiдхилення 1 · 10−9 (Chi-
Square) i коефiцiєнтом детермiнацiї 𝑅2 = 0,9999. У
програмi Origin вiдображено повнi контури гаусiа-
нiв 1,800; 1,894 i 2,025 еВ, а також довгохвильову
половину контура гаусiана 2,382 еВ з вiдносними
похибками вимiрювання їхнiх максимумiв 𝐸𝑚, що
становлять 0,15; 0,22 i 1,86 та 0,27 % вiдповiдно
(рис. 3).

Площi гаусiанiв 1,800; 1,894; 2,025 i 2,382 еВ вiд-
носно площi їхньої суми становлять 1,3; 14,0;13,9 i
70,8% вiдповiдно, тобто найбiльшi внески в погли-
нання вихiдного спектра (рис. 3, суцiльна тонка
лiнiя) дають гаусiани 1,894; 2,025 i 2,382 еВ.

Абсциси 𝐸𝑚 гаусiанiв 2,025 i 2,382 еВ бiльша
на 0,026 еВ i менша на 0,087 еВ за енергiї 1,999
i 2,469 еВ 𝐴𝑔 → 1𝑇1𝑔 – i 𝐴𝑔 → 1𝑇1𝑢-переходу
С60 вiдповiдно. Водночас, абсциса максимуму га-
усiана 2,382 еВ приблизно рiвна енергiї 2,344 еВ
𝑒′′2 → 𝑒′′1 -переходу С70 [3]. Це означає, що, гаусiа-
ни 2,025 i 2,382 еВ зумовленi спiльним поглинан-
ням молекул С60 i С70. Абсциса максимуму гаусi-
ана 1,894 еВ приблизно дорiвнює енергiї 1,889 еВ
𝑎′′2 → 𝑎′′1 -переходу молекули С70 [3], тобто вiн зу-
мовлений поглинанням молекул С70. Це свiдчить
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Рис. 4. Довгохвильовий край спектрiв log𝛼 = 𝑓(𝐸) плiвки
С60 товщиною 5000 нм: 1 – вихiдний спектр; 2 – сумар-
ний спектр (штрихова лiнiя); 3 – гаусiан 1,829 еВ та 4 –
довгохвильова половина гаусiана 2,026 еВ. Пунктирна лiнiя
позначає екстрапольовану прямолiнiйну дiлянку кривої 3

Таблиця 1. Значення 𝐸𝑚 i площ 𝐴

пiд гауссовими лiнiями плiвок C60 товщиною 5000
та ∼1000 нм у рiзних спектральних областях

𝑑, нм 5000 ∼1000

𝐸𝑚, еВ 1,829 2,026 1,800 1,894 2,025 2,382
Вiдносна похибка, % 0,14 0,22 0,15 2,24 1,86 0,27
Площа 𝐴, в.о. 0,022 0,985 0,004 0,046 0,045 0,464
Вiдносна похибка, % 21,7 3,24 29,3 5,78 6,89 5,86

Спектральна 1,414–1,998 1,448–2,371
область, еВ

про те, що плiвка С60 товщиною ∼1000 нм мiстить
бiльше домiшки С70 порiвняно з плiвкою С60 тов-
щиною 5000 нм, у спектрi поглинання якої цей га-
усiан вiдсутнiй.

Максимум гаусiана 1,800 еВ розташований
поблизу смуги 1,83 еВ плiвки С60 товщиною
∼1000 нм, тобто вiн може бути другою вiброн-
ною смугою триплетного екситона 1,51 еВ (0 → 0-
перехiд).

Положення величин 𝐸𝑚 i площ 𝐴 пiд контурами
гаусiанiв (рис. 2, b i 3), наведено в табл. 1. Порiвня-
ння показує, що величини 𝐸𝑚 гаусiанiв визначено
в програмi Origin з вiдносною похибкою вимiрю-
вання в межах 0,14–2,24%. Максимуми гаусiанiв
1,829; 2,026; 1,800 i 2,382 еВ апроксимовано з най-
бiльшою точнiстю (вiдносна похибка вимiрюван-
ня менша за 1% i становить 0,14–0,27%). Вiдносна

похибка вимiрювання максимумiв гаусiанiв 1,894
i 2,025 еВ бiльша за 1% i становить 2,24 i 1,86%
вiдповiдно. За величиною площ 𝐴 можна оцiню-
вати величини iнтегральних iнтенсивностей гаусi-
анiв. Площi гаусiанiв 1,829 i 1,800 еВ визначено з
вiдносними похибками 21,7 i 29,3% вiдповiдно. Для
iнших гаусiанiв ця похибка не перевищує 6,89%.

Наведенi у табл. 1 данi щодо апроксимацiї сумою
гаусiанiв вихiдних спектрiв плiвок С60 товщиною
5000 i ∼1000 нм показують, що енергетична стру-
ктура довгохвильового краю цих спектрiв форму-
ється декiлькома електронними переходами. Ста-
новить науковий iнтерес визначення величин 𝐸𝑢 i
𝐸𝑔цих переходiв за формулами (2) i (4) вiдповiдно.

6. Визначення величин 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔

електронних переходiв довгохвильового
краю плiвки С60 товщиною 5000 нм

Спектри log𝛼 = 𝑓(𝐸) плiвки С60 товщиною
5000 нм (рис. 4) отримано за допомогою програ-
ми Origin шляхом логарифмування на десятко-
вiй основi ординат спектра 𝛼 = 𝑓(𝐸)(рис. 1, b,
крива 1 ).

Контури сумарного спектра й гаусiана 2,026 еВ
збiгаються в областi 1,414–1,998 еВ (рис. 4, кри-
вi 2 i 4 вiдповiдно). В областi 1,414–1,619 еВ
контур вихiдного спектра проходить вище конту-
ра для сумарного спектра (кривi 1 i 2 вiдповiд-
но). Сумарний спектр (крива 2 ) проходить ви-
ще вiд вихiдного спектра (крива 1 ) в областях
1,619–1,698 еВ i 1,747–1,864 еВ. Контури цих спе-
ктрiв збiгаються в областi 1,864–1,998 еВ. Основ-
ний внесок у вихiдний спектр дає довгохвильовий
край гаусiана 2,026 еВ (крива 4 ). Внесок гаусiана
1,829 еВ (крива 3 ) у вихiдний спектр проявляється
в областi 1,640–1,998 еВ. Крутизна довгохвильово-
го краю гаусiана в точцi 1,829 еВ бiльша порiвня-
но з крутизною для гаусiана 2,026 еВ (кривi 3 i 4
вiдповiдно).

У нашiй роботi довгохвильовi половини всiх кон-
турiв спектрiв на рис. 4 апроксимовано прямими
лiнiями за допомогою програми Origin. Для при-
кладу, ця лiнiя наведена на рис. 4 лише для гау-
сiана 1,829 еВ (пунктирна лiнiя до кривої 3 ). Для
iнших кривих апроксимованi прямi лiнiї не наве-
дено, щоб не ускладнювати рис. 4. Видiляються
двi прямолiнiйнi дiлянки для контурiв вихiдного
i сумарного спектрiв i гаусiана 2,026 еВ. Кiнець
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Таблиця 2. Координати 𝐸0 i 𝐷0 початкової точки спектра 𝐷(𝐸);
енергiї фотонiв 𝐸1 i 𝐸2 початку й кiнця прямолiнiйної дiлянки; коефiцiєнт 𝑘𝑢, його
похибка Δ𝑘𝑢/𝑘𝑢 й енергiя Урбаха 𝐸𝑢 для всiх спектрiв log𝛼(𝐸) плiвки C60 товщиною 5000 нм

№ 𝐸0, еВ 𝐷0 · 103 a.u. 𝐸1, еВ 𝐸2, еВ 𝑘𝑢, еВ−1 Δ𝑘𝑢/𝑘𝑢, % 𝐸𝑢, меВ Контур

1 1,414 1,777 1,633 1,770 11,6394 2,28 37,31 Вихiдний
2 1,414 1,777 1,633 1,696 12,4839 4,21 34,79 Вихiдний 1
3 1,414 1,777 1,696 1,770 11,3237 2,83 38,34 Вихiдний 2
4 1,414 0,028 1,451 1,789 12,7119 0,29 34,16 Сумарний
5 1,414 0,028 1,451 1,625 14,5082 0,09 29,93 Сумарний (1)
6 1,414 0,028 1,625 1,789 10,8108 0,12 40,17 Сумарний (2)
7 1,414 0,025 1,667 1,726 35,7342 0,39 12,15 Гаусiан 1,829 еВ
8 1,414 0,028 1,442 1,737 12,2899 0,39 35,34 Гаусiан 2,026 еВ
9 1,414 0,028 1,442 1,636 14,3588 0,12 30,25 Гаусiан 2,026 еВ (1)

10 1,414 0,028 1,636 1,737 9,1062 0,44 47,69 Гаусiан 2,026 еВ (2)

першої (довгохвильової) дiлянки збiгається з по-
чатком другої (короткохвильової) дiлянки). Вели-
чину 𝐸𝑢 визначено для трьох дiлянок: довгохви-
льової, короткохвильової i об’єднаної. Об’єднана
дiлянка мiстить усi точки контура мiж початком
довгохвильової i кiнцем короткохвильової областi.
Отриманi данi наведено в таблицi 2. Жирним кур-
сивом видiлено данi для об’єднаних областей вихi-
дного i сумарного спектрiв i гаусiана 2,026 еВ.

В об’єднанiй спектральнiй областi контура ви-
хiдного спектра отримана величина 𝑘𝑢 становить
11,6394 еВ−1 з вiдносною похибкою 2,28%, а ви-
значена за формулою (2) величина 𝐸𝑢 дорiвнює
37,31 меВ з такою ж похибкою (табл. 2, комiрки (1,
6), (1, 7) i (1, 8) вiдповiдно, де перша цифра вiдпо-
вiдає номеру рядка, а друга – номеру стовпчика).
Це значення 𝐸𝑢 близьке до значення 37,00 меВ, на-
веденого в роботi [12]. У довгохвильовiй i коротко-
хвильовiй областях величина 𝑘𝑢 становить 12,4839
i 11,3267 еВ−1 з похибками 4,21 i 2,38% (комiр-
ки (2, 6) i (3, 6)), а величина 𝐸𝑢 дорiвнює 34,79
i 38,34 меВ (комiрки (2, 8) i (3, 8) вiдповiдно). Се-
реднє значення 𝐸𝑢 для цих областей, що дорiвнює
36,57 меВ, є близьким до значення для об’єдна-
ної областi 37,31 меВ (комiрка (1, 8)). Координати
початкової точки вихiдного спектра 𝐸0 i 𝐷0 ста-
новлять 1,414 еВ i 1,777 · 10−3 в.о. (комiрки (1, 2) i
(1, 3) вiдповiдно).

В об’єднанiй областi для контура сумарного спе-
ктра отримано значення 𝑘𝑢 = 12,7119 еВ−1 з по-
хибкою 0,29%, а 𝐸𝑢 становить 34,16 меВ (комiрки
(4, 6), (4, 7) i (4, 8) вiдповiдно). Порiвняно з ви-
хiдним спектром величина 𝑘𝑢 бiльша i має значно

меншу похибку, а 𝐸𝑢 менша (комiрки (1, 6), (1, 7) i
(1, 8) вiдповiдно). Величина 𝐷0 сумарного спектра
становить 2,8 ·10−5 в.о. (комiрка (4, 3) i приблизно
на два порядки менша порiвняно з вiдповiдною ве-
личиною для вихiдного спектра (комiрка (1, 3). У
довгохвильовiй i короткохвильвiй областях конту-
ра сумарного спектра коефiцiєнти 𝑘𝑢 становлять
14,5082 i 10,8108 еВ−1 з похибками 0,09 i 0,12%, а
величини 𝐸𝑢 дорiвнюють 29,93 i 40,17 меВ з та-
кими ж похибками (комiрки (5, 6) i (6, 6), (5, 7) i
(6, 7), (5, 8) i (6, 8) вiдповiдно). Середнє значен-
ня 𝐸𝑢 для цих областей, що дорiвнює 35,05 меВ,
є близьким до значення 34,16 меВ (комiрка (4, 8))
для об’єднаної областi.

Для гаусiана 1,828 еВ в областi 1,667–1,726 еВ
величина 𝑘𝑢 дорiвнює 35,7342 еВ−1 з похибкою
0,39%, а значення 𝐸𝑢 становить 12,15 меВ (комiр-
ки (7, 6), (7, 7) i (7, 8) вiдповiдно). Цi значення 𝑘𝑢
i 𝐸𝑢 є значно вищi i нижчi порiвняно з вiдповiд-
ними значеннями для вихiдного i сумарного спе-
ктрiв. Величина 𝐷0 становить 2,5·10−5 в.о. (комiр-
ка (7, 3)).

Для гаусiана 2,026 еВ в об’єднанiй областi 𝑘𝑢,
i 𝐸𝑢 становлять 12,2899 еВ−1 i 35,34 меВ (комiр-
ки (8, 6) i (8, 8) вiдповiдно). Вони близькi до зна-
чень для сумарного спектра (комiрки (4, 6) i (4, 8)
вiдповiдно). У довгохвильовiй i короткохвильовiй
областях для гаусiана 2,026 еВ значення 𝑘𝑢, i 𝐸𝑢

становлять 14,3588 i 9,1062 еВ−1 з похибками 0,12
i 0,44%; 30,25 i 47,69 меВ (комiрки (9, 6) i (10, 6),
(9, 7) i (10, 7), (9, 8) i (10, 8) вiдповiдно) i близь-
кi до вiдповiдних значень для сумарних спектрiв
1 i 2 (на перетинi рядкiв 5 i 6 та стовпчикiв 6, 7 i
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Таблиця 3. Значення енергiї фотонiв 𝐸1 i 𝐸2 на початку й наприкiнцi прямолiнiйної
дiлянки; коефiцiєнта 𝑘𝑔 i його похибки Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔; енергiї оптичної забороненої зони 𝐸𝑔 й енергiї
Урбаха 𝐸𝑢 для всiх спектрiв функцiї Таука (𝛼*𝐸)0,5 = 𝑓(𝐸) плiвки C60 товщиною 5000 нм

№ 𝐸1, еВ 𝐸2, еВ 𝑘𝑔 , см−0,5· еВ0,5 Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔 , % 𝐸𝑔 , еВ 𝐸𝑢, меВ Контур

1 1,722 1,939 374,44274 1,81 1,670 37,31 Вихiдний
2 1,746 1,822 425,13565 3,35 1,683 34,79 Вихiдний (1)
3 1,822 1,939 347,32178 2,43 1,653 38,34 Вихiдний (2)
4 1,730 1,932 377,78141 0,29 1,670 34,16 Сумарний
5 1,745 1,838 427,10408 0,24 1,684 29,93 Сумарний (1)
6 1,838 1,932 427,10408 0,24 1,670 40,17 Сумарний (2)
7 1,742 1,802 307,18546 0,47 1,718 12,15 Гаусiан 1,829 еВ
8 1,727 1,952 389,85058 0,29 1,686 35,34 Гаусiан 2,026 еВ
9 1,727 1,826 327,96487 0,55 1,669 30,25 Гаусiан 2,026 еВ (1)

10 1,826 1,952 396,29183 0,35 1,687 47,69 Гаусiан 2,026 еВ (2)

8 вiдповiдно). Середнє значення 𝐸𝑢 для цих обла-
стей, що дорiвнює 38,97 меВ, бiльше за значення
для об’єднаної областi (35,34 меВ).

Спектральнi залежностi функцiї Таука
(𝛼*𝐸)0,5 = 𝑓(𝐸) i отриманi на їх основi вели-
чини 𝐸1, 𝐸2, 𝑘𝑔, Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔, 𝐸𝑔 i 𝐸𝑢 наведено на
рис. 5 i в табл. 3 вiдповiдно. На рис. 5 апроксимо-
вану пряму лiнiю прямолiнiйної дiлянки наведено
(пунктирна лiнiя) лише для кривої 3. Для iнших
кривих цi лiнiї не наведено, щоб не ускладнювати
рис. 5. Величину 𝐸𝑔 для всiх контурiв плiвки С60

товщиною 5000 нм отримано двома методами: на
основi розрахунку за формулою (4) для точок
лiнiйних дiлянок i екстраполяцiєю прямих лiнiй
цих дiлянок до нульового значення функцiї Таука
𝑦 = (𝛼*𝐸)0,5. В обох випадках отриманi значення
𝐸𝑔 практично збiглися. Для зручностi нижче

Рис. 5. Спектральнi залежностi функцiї Таука (𝛼*𝐸)0,5 =

= 𝑓(𝐸) плiвки С60 товщиною 5000 нм. Всi позначення такi,
як на рис. 4

наведено лише одне iз цих значень 𝐸𝑔. Вiдносна
похибка величини 𝐸𝑔 дорiвнювала вiдноснiй
похибцi коефiцiєнта 𝑘𝑔. Значення 𝐸𝑔 контурiв
вихiдного й сумарного спектрiв i гаусiана 2,026 еВ
видiлено жирним курсивом.

Для контура вихiдного спектра в об’єднанiй,
довгохвильовiй i короткохвильовiй областях отри-
мано значення 𝐸𝑔: 1,670; 1,683 i 1,653 еВ (табл. 3,
комiрки (1, 6), (2, 6) i (3, 6) вiдповiдно). Значення
𝐸𝑔 = 1,670 еВ близьке до середнього значення 𝐸𝑔

величиною 1,668 еВ для двох останнiх областей.
В об’єднанiй, довгохвильовiй i короткохвильовiй

областях контура сумарного спектра значення 𝐸𝑔

становлять 1,670; 1,684 i 1,670 еВ (табл. 3, комiрки
(4, 6), (5, 6) i (6, 6) вiдповiдно), тобто збiгаються
для об’єднаної i короткохвильової областi.

Для контура гаусiана 1,829 еВ отримане значен-
ня 𝐸𝑔 становить 1,718 еВ (комiрка (7, 6)). Це зна-
чення є найбiльшим порiвняно з рештою контурiв.

Значення 𝐸𝑔 для контура гаусiана 2,026 еВ ста-
новлять 1,686; 1,669 i 1,687 еВ (комiрки (8, 6), (9,
6) i (10, 6) вiдповiдно), тобто близькi за величиною
для об’єднаної i короткохвильової областей. Усiм
наведеним у табл. 3 значенням 𝐸𝑔 (стовпчик 6)
вiдповiдають визначенi ранiше значення 𝐸𝑢 (стов-
пчик 7), якi наведено в табл. 2 (стовпчик 8).

Аналiз наведених у табл. 3 даних для 𝐸𝑔 i 𝐸𝑢

(стовпчики 6 i 7 вiдповiдно) показав, що для всiх
контурiв плiвки С60 товщиною 5000 нм бiльшому
значенню 𝐸𝑢 вiдповiдає менше або таке саме зна-
чення 𝐸𝑔. Рiзниця Δ𝐸𝑢/𝐸𝑢 мiж найбiльшим i най-
меншим значенням 𝐸𝑢 вiдносно його найбiльшого
значення становить 9,26; 25,42 i 36,56%, а вiдповiд-
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на вiдносна рiзниця Δ𝐸𝑔/𝐸𝑔 дорiвнює 1,78; 0,83 i
1,07% для контурiв вихiдного i сумарного спектрiв
i гаусiана 2,026 еВ вiдповiдно. Отже, розбiжнiсть
отриманих у програмi Origin значень 𝐸𝑔 для окре-
мих контурiв є значно меншою, нiж для 𝐸𝑢.

Величини 𝐷0 · 103, 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 вихiдного спе-
ктра плiвки С60 товщиною 5000 нм становлять
1,777 в.о., 37,31 меВ i 1,670 еВ (табл. 2 i 3, ряд-
ки 1), а сумарного спектра – 0,028 в.о., 34,16 меВ
i 1,670 еВ (табл. 2 i 3, рядки 4). Спiввiдношен-
ня величин 𝐷0 · 103 цих спектрiв велике i стано-
вить 1,777/0,028≈ 63,5. Зi збiльшенням величини
𝐷0 · 103 вихiдного спектра цiєї плiвки вiд 1,777 до
3,547 в.о. значення 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 становлять 37,76 меВ
i 1,675 еВ. У цьому випадку значення 𝐷0 · 103,
𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 сумарного спектра становлять 1,800 в.о.,
41,12 меВ i 1,669 еВ, а спiввiдношення величин
𝐷0 ·103 вихiдного i сумарного спектрiв значно мен-
ше i становить 3,547/1,800≈ 1,97. При подальшому
збiльшеннi величини 𝐷0 · 103 вихiдного спектра до
5,327 в.о. 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 становлять 39,26 меВ i 1,675 еВ.
У цьому випадку величини 𝐷0 · 103, 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 су-
марного спектра становлять 3,578 в.о., 42,48 меВ i
1,670 еВ, а спiввiдношення величин 𝐷0 · 103 вихi-
дного i сумарного спектрiв ще менше i становить
5,327/3,578≈ 1,49. Отже, при збiльшеннi величини
𝐷0·103 вихiдного спектра в межах 1,777 ... 5,327 в.о.
значення 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 змiнюються незначно. Водночас,
спiввiдношення величин 𝐷0 ·103 вихiдного i сумар-
ного спектрiв зменшується вiд 63,5 до 1,49.

7. Визначення величин 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔

електронних переходiв довгохвильового
краю плiвки С60 товщиною ∼1000 нм

Вихiдний спектр log𝛼(𝐸) плiвки С60 товщиною
∼1000 нм (рис. 6) отримано за допомогою програ-
ми Origin шляхом логарифмуванням на десятковiй
основi ординат спектра 𝛼 = 𝑓(𝐸) (рис. 1, b, крива
2) i апроксимовано сумою гаусiанiв у точках 1,800;
1894; 2,025 i 2,382 еВ.

Контури вихiдного i сумарного спектрiв практи-
чно збiгаються (рис. 6, кривi 1 i 2 вiдповiдно).
Отриманi результати наведено в табл. 4. Жирним
курсивом видiлено данi для об’єднаних областей
вихiдного i сумарного спектрiв. Значення 𝐸𝑢, що
дорiвнює 57,36 меВ для контура вихiдного спектра
(комiрка (1, 8)), менше значення 61 меВ, отрима-
ного в роботi [9]. Значення 𝐸𝑢, рiвне 57,36 меВ, у
1,537 раза бiльше, нiж значення для плiвки С60

Рис. 6. Довгохвильовий край спектрiв log𝛼 = 𝑓(𝐸) плiвки
С60 товщиною ∼1000 нм: 1 – вихiдний спектр (суцiльна
тонка лiнiя); 2 – сумарний спектр (штрихова лiнiя); 3, 4
i 5 – гаусiани 1,800; 1,894 i 2,025 еВ; 6 – довгохвильова
половина гаусiана 2,382 еВ

Рис. 7. Спектральнi залежностi функцiї Таука (𝛼*𝐸)0,5 =

= 𝑓(𝐸) плiвки С60 товщиною ∼1000 нм. Позначення такi
самi, як на рис. 6. Пунктирними лiнiями позначено екстра-
польованi прямолiнiйнi дiлянки кривої 1

товщиною 5000 нм (37,31 еВ), що може свiдчи-
ти про менший ступiнь упорядкованостi структури
плiвок С60 товщиною ∼1000 нм.

Для контура сумарного спектра отримане зна-
чення 𝐸𝑢, що дорiвнює 52,88 меВ (табл. 4, комiрка
(4, 8)), є меншим за значення для контура вихi-
дного спектра (57,36 меВ). Найменше i найбiльше
значення 𝐸𝑢, що дорiвнюють 28,04 i 108,44 меВ,
отримано для гаусiанiв 1,800 i 2,382 еВ вiдповiдно.

Спектральнi залежностi функцiї Таука
(𝛼*𝐸)0,5 = 𝑓(𝐸) й отриманi на їх основi ве-
личини 𝐸1, 𝐸2, 𝑘𝑔, Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔, 𝐸𝑔 i 𝐸𝑢 наведено на
рис. 7 i в табл. 5 вiдповiдно. На рис. 7 апрокси-
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Таблиця 4. Координати 𝐸0 i 𝐷0 початкової точки спектрiв 𝐷(𝐸); енергiї
фотонiв 𝐸1 та 𝐸2 на початку й наприкiнцi прямолiнiйної дiлянки; коефiцiєнт 𝑘𝑢, його
похибки Δ𝑘𝑢/𝑘𝑢; енергiя Урбаха 𝐸𝑢 для всiх спектрiв log𝛼(𝐸) плiвки C60 товщиною ∼1000 нм

№ 𝐸0, еВ 𝐷0 · 103 a.u. 𝐸1, еВ 𝐸2, еВ 𝑘𝑢, еВ−1 Δ𝑘𝑢/𝑘𝑢, % 𝐸𝑢, меВ Контур

1 1,448 3,550 1,611 1,794 7,5709 2,42 57,36 Вихiдний
2 1,448 3,550 1,611 1,728 6,8999 1,56 62,94 Вихiдний 1
3 1,448 3,550 1,728 1,794 8,2005 7,59 52,96 Вихiдний 2
4 1,448 4,100 1,637 1,790 8,2129 0,37 52,88 Сумарний
5 1,448 4,100 1,637 1,720 7,6512 0,40 56,76 Сумарний 1
6 1,448 4,100 1,720 1,790 8,3946 0,65 51,74 Сумарний 2
7 1,448 3,707 1,708 1,758 15,4911 0,83 28,04 Гаусiан 1,800 еВ
8 1,448 3,707 1,644 1,761 8,5436 0,22 50,93 Гаусiан 1,894 еВ
9 1,448 3,707 1,776 1,896 8,6383 0,22 50,28 Гаусiан 2,025 еВ

10 1,448 4,093 1,636 1,901 4,0051 0,09 108,44 Гаусiан 2,382 еВ

Таблиця 5. Значення енергiй фотонiв 𝐸1 i 𝐸2 на початку й наприкiнцi прямолiнiйної
дiлянки; коефiцiєнта 𝑘𝑔, його похибки Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔; енергiї оптичної забороненої зони 𝐸𝑔 та енергiї
Урбаха 𝐸𝑢 для всiх спектрiв функцiї Таука (𝛼*𝐸)0,5 = 𝑓(𝐸) плiвки C60 товщиною ∼1000 нм

№ 𝐸1, еВ 𝐸2, еВ 𝑘𝑔 , см−0,5· еВ0,5 Δ𝑘𝑔/𝑘𝑔 , % 𝐸𝑔 , еВ 𝐸𝑢, меВ Контур

1 1,661 1,893 285,86578 5,71 1,598 57,36 Вихiдний
2 1,725 1,793 438,21003 3,29 1,655 62,94 Вихiдний 1
3 1,793 1,944 226,27075 2,07 1,524 52,96 Вихiдний 2
4 1,649 1,894 285,44894 1,02 1,596 52,88 Сумарний
5 1,724 1,800 427,03104 0,44 1,652 56,76 Сумарний 1
6 1,800 1,944 287,62332 0,29 1,524 51,74 Сумарний 2
7 1,728 1,781 324,31559 0,81 1,692 28,04 Гаусiан 1,800 еВ
8 1,707 1,838 279,13911 0,41 1,634 50,93 Гаусiан 1,894 еВ
9 1,843 1,966 296,79682 0,27 1,769 50,28 Гаусiан 2,025 еВ

10 1,876 2,234 224,85533 0,23 1,699 108,44 Гаусiан 2,382 еВ

мованi прямi лiнiї двох прямолiнiйних дiлянок
(пунктирнi лiнiї) наведено лише для кривої 1.
Для iнших кривих цi лiнiї не наведено, щоб не
ускладнювати рис. 7. Значення 𝐸𝑔 для об’єднаних
областей контурiв вихiдного i сумарного спектрiв
видiлено жирним курсивом. Усiм наведеним у
табл. 5 значенням 𝐸𝑔 (стовпчик 6) вiдповiдають
визначенi ранiше значення 𝐸𝑢 (стовпчик 7),
якi наведено у табл. 4 (стовпчик 8). Найбiльше
значення 𝐸𝑔, що дорiвнює 1,769 еВ, отримано для
гаусiана 2,025 еВ.

Значення 𝐷0 · 103, 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 вихiдного спект-
ра плiвки С60 товщиною ∼1000 нм становлять
3,550 в.о., 57,36 меВ i 1,598 еВ (табл. 4 i 5, ряд-
ки 1), а сумарного спектра – 4,100 в.о., 52,88 меВ i
1,596 еВ (табл. 4 i 5, рядки 4). Спiввiдношення зна-
чень 𝐷0 · 103 цих спектрiв становить 3,550/4,100 ≈

≈ 0,87. Таким чином, значення ординати 𝐷0 ·103 =
= 3,550 в.о. початкової точки вихiдного спектра є
оптимальним для визначення величин 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 плi-
вок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм.

Отже, наведенi вище данi дослiджень свiдчать
про те, що плiвки С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм
мiстять молекули домiшки фулерену С70. Моле-
кули С70 утворюються в процесi синтезу С60 i не
видаляються повнiстю кристалiзацiєю з розчину i
колонковою хроматографiєю. У процесi термiчно-
го осадження вихiдного порошку С60 на твердi пiд-
кладки пiд дiєю температури вмiст С70 може зро-
стати. Електроннi переходи, зумовленi С70, впли-
вають на енергетичну структуру довгохвильового
краю поглинання плiвок С60. Детальне вивчення
ступеня чистоти цих плiвок на сьогоднi є актуаль-
ним, бо чистота плiвок С60 значною мiрою впли-
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ває на ефективнiсть роботи сонячних елементiв та
iнших пристроїв на основi композитiв iз шарами
С60. Це вказує на необхiднiсть продовження таких
дослiджень.

8. Висновки

Детально дослiджено енергетичну структуру дов-
гохвильового краю спектрiв поглинання плiвок
С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм в областi 1,414–
1,998 еВ i 1,448–2,371 еВ вiдповiдно. Встановлено,
що для плiвок С60 товщиною 5000 нм ця структура
формується сумою гаусiанiв 1,829 i 2,026 еВ, а для
плiвок С60 товщиною ∼1000 нм – сумою гаусiанiв
1,800; 1,894; 2,025 i 2,382 еВ.

Основний внесок у довгохвильовий край погли-
нання плiвок С60 товщиною 5000 нм дає гаусiан
2,026 еВ, а плiвок С60 товщиною ∼1000 нм – гаусi-
ани 1,894, 2,025 i 2,382 еВ.

Для плiвок С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм га-
усiани 1,829 i 1,800 еВ можуть бути вiбронними
смугами триплетного екситона, а гаусiани 2,026 i
2,025 еВ – зумовленi спiльним поглинанням моле-
кул С60 i С70 вiдповiдно. У плiвках С60 товщиною
∼1000 нм гаусiан 1,894 еВ зумовлений поглинан-
ням молекул С70, а гаусiан 2,382 еВ – спiльним
поглинанням молекул С60 i С70.

Значення 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔 вихiдних спектрiв плiвок
С60 товщиною 5000 i ∼1000 нм становить 37,31 i
57,36 меВ, а 𝐸𝑔 – 1,670 i 1,598 еВ вiдповiдно. Менше
значення 𝐸𝑢 свiдчить про бiльшу впорядкованiсть
плiвок С60 товщиною 5000 нм.

Видiляються двi прямолiнiйнi дiлянки на довго-
хвильовому краю графiкiв log𝛼(𝐸) i (𝛼 · 𝐸)0,5(𝐸)
вихiдних i сумарних спектрiв плiвок С60 товщи-
ною 5000 i ∼1000 нм. Середнi значення 𝐸𝑢 i 𝐸𝑔

цих дiлянок близькi до значень для вихiдних спе-
ктрiв цих плiвок. Найбiльше i найменше значення
𝐸𝑢, що дорiвнюють 108,40 i 12,15 меВ, отримано
для гаусiанiв 2,382 i 1,829 еВ плiвок С60 товщиною
∼1000 i 5000 нм вiдповiдно.
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M.P.Gorishnyi

ENERGY STRUCTURE OF THE LONG-WAVELENGTH
ABSORPTIONSPECTRAEDGEAND ITSRELATIONSHIP
TO THE URBACH ENERGY 𝐸𝑢 AND THE OPTICAL
BAND GAP 𝐸𝑔 OF C60 FILMS WITH THICKNESSES
OF 5000 AND ∼1000 nm

The long-wavelength edge of the absorption spectra of C60

films with a thickness of 5000 and ∼1000 nm in the regions

of 1.414–1.998 eV and 1.448–2.371 eV, respectively, was ap-

proximated by the sum of Gaussian functions (Gaussians). In

C60 films with thickness of 5000 nm, this edge is formed by

the sum of Gaussians centered at 1.829 and 2.026 eV, whereas

in C60 films with thickness of ∼1000 nm, it is formed by

the sum of Gaussians centered at 1.800, 1.894, 2.025 and

2.382 eV. The main contribution to the absorption of C60

films with a thickness of 5000 nm is provided by the Gaussian

centered at 2.026 eV, whereas in in C60 films with a thick-

ness of ∼1000 nm – by Gaussians centered at 1.894, 2.025,

and 2.382 eV. The 𝐸𝑢 values vary within the ranges of 12.15–

47.69 meV and 28.04–108.44 meV, and 𝐸𝑔 – within the ranges

of 1.653–1.718 eV and 1.524–1.769 eV in C60 films with a thick-

ness of 5000 and ∼1000 nm, respectively.

Ke yw o r d s: film, absorption spectrum, C60 and C70 fulle-
renes, approximation, Gaussian function, Gaussian.
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