УДК 539.216.2
ИССЛЕДОВАНИЕ ГАЗОСЕНСОРНЫХ СВОЙСТВ КОМПОЗИТНЫХ ПЛЕНОК ОКСИДА МЕДИ И СОЗДАНИЕ ИСКУССТВЕННЫХ НЕЙРОННЫХ СЕТЕЙ НА ОСНОВЕ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ДАННЫХ
INVESTIGATION OF GAS-SENSING PROPERTIES OF COPPER OXIDE COMPOSITE FILMS AND CREATION OF ARTIFICIAL NEURAL NETWORKS BASED ON EXPERIMENTAL DATA
Смирнов А.В.. 

инженер  факультета прикладной математики, 

физики и информационных технологий

ФГБОУ ВПО «ЧУВАШСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ 

УНИВЕРСИТЕТ ИМЕНИ И.Н. УЛЬЯНОВА» 

 Петров Д.В.
аспирант  факультета прикладной математики, 

физики и информационных технологий

ФГБОУ ВПО «ЧУВАШСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ 

УНИВЕРСИТЕТ ИМЕНИ И.Н. УЛЬЯНОВА» 

Показана возможность синтеза гибридных систем оксида меди и линейно-цепочечного углерода, обладающих хорошей чувствительностью к парам метанола и этанола. Использовался терморезистивный метод. Представлены результаты исследования электрофизических свойств, а именно динамики изменения сопротивления полученной системы. Также представлены результаты применения искусственных нейронных сетей для создания многофакторных вычислительных моделей, способных обобщать экспериментальные результаты и проводить виртуальные эксперименты.

The possibility of synthesizing of copper oxide and linear-chain carbon hybrid systems, which have good sensitivity to methanol and ethanol vapors, is depicted. A thermo resistive method was used. The results of the study of the electro physical properties, namely the dynamics of changes of the resistance of the system obtained are presented. The results of an application of artificial neural networks for the creation of multifactor computational models which were be able to generalize the experimental results and to execute the virtual experiments are presented too.
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Основная часть 
В литературе сообщалось о ряде методов синтеза, таких как сольватермическое, термическое испарение, гидротермический и микроволновый гидротермальный, ультразвуковой распылительный пиролиз и электроосаждения для разработки газовых датчиков с использованием полупроводниковых наноструктур p-CuO, таких как нанопроволоки, наностержни, мезопористые пленки, нанокубы, наноспайки, нанурчины, наноленты, полые сферы и т. д.[1,2].  Оксиды металлов p-типа привлекательны тем, что могут легко обменивать свой кислород решетки с воздухом, чтобы поддерживать их стехиометрию. Это очень полезное свойство для поддержания долговременной стабильности датчика. 
Благодаря этим свойствам наноструктурированные материалы CuOx могут быть использованы для изготовления датчиков, особенно для этанола, которые широко используется в биомедицинских приложениях, пищевой промышленности, анализе качества алкоголя [3].              

В работе [4] для создания сенсора аммиака цитратным золь-гель методом изготовливались пленки CuOx.  В результате исследования газочувствительных свойств была обнаружена реакции на аммиак при температуре 180°С в диапазоне концентраций 25-150 ppm, отличающаяся стабильностью и воспроизводимостью. Из типичной динамики отклика сенсорного элемента установлено, что время отклика и время восстановления составляют 4-6 сек и 80-120 сек, соответственно. 

В исследовании [5] наноструктурированная пленка оксида меди (II), нанесенная методом реактивного DC-магнетронного распыления, была исследована на статический отклик на метанол и этанол при рабочих температурах от 350° C и 400° C соответственно. Максимальная чувствительность, наблюдаемая для 2500 ppm метанола и этанола, составляет 29% и 15,4% соответственно. Время отклика на пары метанола и этанола составили 235 с и 247 с соответственно.

Целью настоящей работы является исследование газочувствительных свойств тонкопленочных полупроводниковых структур на основе оксида меди при комнатной температуре c хорошим временем отклика и восстановления.

На стеклянные подложки методом терморезистивного испарения в вакууме на вакуумной установке «УВР-3М» при давлении порядка 10-2 Па осаждались пленки меди, далее в печи МИМП-ВМ образцы отжигались в атмосфере воздуха при температуре 2500С в течении 20 минут и при температуре 4000С. Для другой группы образцов для получения металлоксид-углеродных систем, на подложки наносились пленки меди и затем ионно-плазменным синтезом осаждались пленки линейно-цепочечного углерода (ЛЦУ) [6] и термически оксидировались в печи при температуре 4000C. Структура пленок ЛЦУ состоит из множества слоев, каждый из которых состоит из цепочек углеродных атомов в sp1-гибридизации, ориентированных нормально к поверхности слоя. Цепочки объединены силами Ван-дер-Ваальса в гексагональную структуру c расстоянием между ними около 5 Å. Цепочки изогнутые, на концах изгибов которых происходит присоединение атомов H. Наличие делокализованных электронов, принадлежащих всей молекуле ЛЦУ, обеспечивает металлическую проводимость вдоль цепочки. Отсутствие связи между цепочками делает пленку в перпендикулярном направлении диэлектриком. Это уникальное электрическое свойство пленки – рекордная анизотропия электрофизических свойств.
Исследование газочувствительных свойств пленок оксида меди и создание нейромоделей на их основе 
Исследуемые образцы помещали на столик, накрывали колпаком и поочередно насыщали парами этанола и метанола (изменения сопротивления показаны на рис. 1-4). Рисунки 2, 4 получены с помощью искусственных нейронных сетей (ИНС) и отображают возможности использования ИНС для интерполяции экспериментальных результатов и проведения виртуальных экспериментов. Основы ИНС и методы использования ИНС для моделирования экспериментальных данных представлены и описаны авторами [7-8].
Использовалась ИНС, входящая в состав аналитической платформы «Дедуктор» (www.basegroup.ru) (англоязычная версия). Рисунки 2, 4 являются скриншотами аналитической платформы «Дедуктор» и включают в себя методы, которые использовались для создания моделей (слева), таблицу значений входных данных (факторов) и выходной целевой функции (Сопротивление ) и график зависимости сопротивления от времени.
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Рис.1. Зависимость сопротивления пленки CuO-ЛЦУ от времени выдержки в парах этанола.
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Рис. 2. Зависимость сопротивления пленки CuO-ЛЦУ от времени выдержки в парах этанола, полученная с помощью ИНС.
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Рис. 3. Зависимость сопротивления пленки CuO-ЛЦУ от времени выдержки в парах метанола.
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Рис. 4. Зависимость сопротивления пленки CuO-ЛЦУ от времени выдержки в парах метанола, полученная с помощью ИНС.
Сравнение рисунков 1 и 2, 3 и 4 показывает возможности ИНС для сглаживания экспериментальных данных, отягощенных случайными ошибками. В данном случае имеется в виду зависимость сопротивления от времени. Сглаживание экспериментальных данных позволяет уверенно сравнивать их для разных случаев. Для сравнения данных сопротивления за то же время можно использовать данные сопротивления, приведенные в таблице над графиками: сопротивление в случае паров этанола составляет 171,5 МОм, а в случае паров метанола - 164,3 МОм. Графики зависимости сопротивления от времени позволяют сравнить сопротивление в случае паров этанола и в случае паров метанола в любой момент времени.

На рис. 5 представлены результаты расчета сопротивления с помощью ИНС для гипотетического случая одновременного присутствия паров этанола и метанола. На рис. 6 представлены результаты расчета сопротивления с помощью ИНС для гипотетического случая отсутствия, как паров этанола, так и паров метанола.

Точность виртуальных экспериментов с использованием ИНС требует отдельного изучения и проверки на реальных экспериментах.
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Рис.5. Результаты расчета сопротивления с использованием ИНС для гипотетического одновременного присутствия паров этанола и метанола.
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Рис. 6. Результаты расчета сопротивления с использованием ИНС для гипотетического случая отсутствия, как паров этанола, так и паров метанола.
Заключение
Показана возможность синтеза полупроводниковых пленок оксида меди и оксида меди с линейно-цепочечным углеродом, обладающих хорошей чувствительностью к парам метанола и этанола. Результаты применения искусственных нейронных сетей для создания многофакторных вычислительных моделей отображают возможности более глубокого анализа полученных результатов. 
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