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С помощью компьютерного моделирования исследованы спектрально-зарядовые свойства гете-
роструктуры пленки диоксида титана (TiO2) n-типа проводимости толщиной 100 нм на кремниевой 
подложке p-типа проводимости в диапазоне 300—1200 нм солнечного излучения. Учтено наличие 
ловушечных состояний в пленке TiO2, способствующих локализации носителей заряда. Моделирова-
ние проводилось с использованием модели Андерсона для полупроводниковых гетеропереходов, реше-
ния уравнения Пуассона, уравнений непрерывности для электронов и дырок и уравнений Максвелла 
для электромагнитных волн в программном пакете Comsol Multyphysics. Рассчитаны распределение 
скоростей генерации и концентрации носителей заряда в гетероструктуре, распределение плотно-
сти заряда и электрического потенциала от длины волны  падающего на пленку TiO2 солнечного 
излучения, а также от энергии ловушечных состояний Et, которая задавалась внутри запрещенной 
зоны, считая от дна зоны проводимости. Интегральная плотность солнечного излучения 1 кВт/м2 
принималась одинаковой для всех длин волн. Выявлены немонотонные зависимости скорости генера-
ции носителей заряда в TiO2 в области  = 325—375 нм. Установлено, что для относительно мелких 
ловушек (Et = 0.2—0.3 эВ) в объеме пленки TiO2 формируется положительный заряд с плотностью 
1.6 мКл/см3, слабо зависящий от длины волны. С ростом энергии ловушек объемная плотность заря-
да в пленке TiO2 снижается и меняет знак, достигая –3.4 мКл/см3 при Et = 0.8 эВ и  = 900 нм. 
Плотность поверхностного заряда на пленке TiO2 отрицательная, ее величина возрастает с ростом 
энергии ловушек Et и длины волны излучения, достигая –2.8 · 10-4 мкКл/см2 при Et = 0.8 эВ и  = 900 нм. 
Полученные результаты объясняются взаимосвязью процессов интерференции в TiO2 падающей и 
отраженной от границы раздела волн, разделением генерированных солнечным светом носителей 
заряда на этой границе, а также локализацией электронов на поверхностных состояниях TiO2. 

Ключевые слова: диоксид титана, кремний, гетероструктура, солнечное излучение, зарядовые 
свойства, ловушки, моделирование. 
 

The spectral-charge properties of the heterostructure of a 100-nm-thick n-type titanium dioxide (TiO2) 
film on a p-type silicon substrate in the solar radiation wavelength range of 300–1200 nm studied by com-
puter simulation. The presence of trap states in the TiO2 film, which contribute to the localization of charge 
carriers, is taken into account. The simulation has been carried out using the Anderson model for semicon-
ductor heterojunctions, the solution of the Poisson equation, the continuity equations for electrons and 
holes, and the Maxwell equations for electromagnetic waves in the Comsol Multyphysics software package. 
We have calculated the distribution of the generation rates and concentration of charge carriers in the het-
erostructure, the distribution of charge density and electric potential on the wavelength  of solar radiation 
incident on the TiO2 film, and also on the energy of trap states Et, which has been set inside the band gap, 
counting from the bottom of the conduction band. The integral density of solar radiation 1 kW/m2 is assumed 
to be the same for all wavelengths. Nonmonotonic dependences of the generation rate of charge carriers in 
TiO2 in the wavelength range  = 325–375 nm are revealed. It has been established that for relatively shal-
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low traps (Et = 0.2–0.3 eV) a positive charge with the density of 1.6 mC/cm3 is formed in the volume  
of a TiO2 film, which weakly depends on the radiation wavelength . As the trap energy increases, the vol-
ume charge density in the TiO2 film decreases and changes sign, reaching –3.4 mC/cm3 at Et = 0.8 eV  
and  = 900 nm. The surface charge density on the titanium dioxide film is negative, its value increases with 
increasing the trap energy Et and the radiation wavelength , reaching –2.8  10–4 μC/cm2 at Et = 0.8 eV  
and  = 900 nm. We explain the results obtained by the interrelation between the interference processes  
in TiO2 of the incident and reflected waves from the interface, the separation of charge carriers generated  
by sunlight at this interface, and also by the localization of electrons on the surface states of TiO2.  

Keywords: titanium dioxide, silicon, heterostructure, solar radiation, charge properties, traps, modeling. 
 
Введение. В течение последнего десятилетия объем выбросов парниковых газов увеличивался  

на 1.5 % в год при непродолжительном периоде стабилизации этого показателя в 2014—2016 гг. [1].  
С учетом темпов потребления ископаемого топлива выбросы СО2 неуклонно растут, что влечет за 
собой глобальное изменение климата, неизбежное повышение средней глобальной температуры, па-
губное воздействие на окружающую среду, загрязнение и истощение природных ресурсов. Это тре-
бует поиска альтернативных источников энергии, а также разработки эффективных методов очистки 
от органических и других загрязнений. 

Диоксид титана (TiO2) и другие широкозонные полупроводниковые оксиды металлов широко 
используются в различных областях, в том числе при очистке воды и воздуха от тяжелых металлов и 
органических соединений, в солнечных батареях, фотокаталитическом разложении воды, для созда-
ния прозрачных электрических контактов в оптических дисплеях и др. [2—5]. Среди всех широ-
козонных оксидов металлов TiO2 отличается налаженной технологией производства, дешевизной, 
химической стабильностью, отсутствием токсичности [6, 7].  

Под полупроводниковым фотокатализом понимают ускорение фотохимической реакции на по-
верхности широкозонного полупроводника под действием солнечного света [8, 9]. Фотокаталитиче-
ская реакция происходит с участием генерированных излучением дырок (химическое окисление) и 
электронов (химическое восстановление) на поверхности TiO2. Электроны на поверхностных состоя-
ниях TiO2 могут участвовать в фотокаталитических реакциях восстановления, таких как получение 
супероксид-аниона O2

– с последующим образованием перекиси водорода H2O2 [9] и восстановление 
диоксида углерода CO2 до углеводородов (этана (C2H6), этена (C2H4), метанола (CH3OH) и др.) и моно-
оксида углерода CO, используемых в качестве химических реактивов или экологичного топлива [4]. 

Фотокаталитическая эффективность TiO2 под воздействием солнечного облучения составляет 
10 %. Это связано с трудностью освещения фотокатализатора и необходимостью выделения его из 
реакционной среды. В связи с этим применение, например, порошкообразных фотокатализаторов  
c очень высокой удельной поверхностью носит ограниченный характер. Таким образом, актуальны 
повышение эффективного отклика на солнечный свет и получение высокой фотокаталитической ак-
тивности TiO2. Наиболее действенными способами расширения спектра поглощения и улучшения 
фотокаталитических свойств фотокатализаторов на основе TiO2 считается получение наноструктури-
рованных покрытий из TiO2, легирование TiO2 различными примесями, встраивание в TiO2 наноча-
стиц, в частности, благородных металлов [10, 11]. 

Ширина запрещенной зоны TiO2 3.0—3.2 эВ, поэтому TiO2 может быть возбужден только  
УФ-излучением с   380 нм, которое составляет 5 % всего солнечного спектра [12]. Использование 
полупроводников с более узкой шириной запрещенной зоны, в частности кремния, позволяет расши-
рить спектральный диапазон, при котором происходит генерация носителей заряда (НЗ) в гетеро-
структуре диоксид титана/кремний (TiO2/Si). Электрофизические свойства гетероструктур TiO2/Si 
представляют интерес в связи с увеличением длины волны излучения до длинноволновой границы 
фундаментального поглощения кремния.  

В настоящее время не развит подход, основанный на управлении зарядовыми свойствами фото-
катализаторов на основе гетероструктуры TiO2/Si. Использование такого подхода позволит не только 
cформировать необходимый заряд на поверхности фотокатализатора, но и повысить степень разделе-
ния генерированных солнечным светом неравновесных НЗ, что приведет к повышению эффективно-
сти преобразования солнечной энергии, поглощаемой гетероструктурой TiO2/Si. С ростом удельной 
поверхности увеличивается ее доля, которая не участвует в поглощении солнечного света, из-за ис-
кажения геометрии по отношению к направлению падающего солнечного излучения. Это не позволя-
ет увеличивать эффективность преобразования солнечного света пропорционально росту удельной 




