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IНФОРМАЦIЙНА ТЕХНОЛОГIЯ СПЕКТРАЛЬНОГО АНАЛIЗУ
ТА ПАРАМЕТРИЧНОГО СИНТЕЗУ БАГАТОШАРОВИХ

ТОНКИХ ПЛIВОК НА ОСНОВI СЦЕНАРНОГО
МОДЕЛЮВАННЯ

Актуальнiсть дослiдження зумовлена потребою пiдвищення точностi спектраль-
ного аналiзу та iдентифiкацiї параметрiв багатошарових тонких плiвок в умовах ва-
рiативностi вхiдних даних i обмежених обчислювальних ресурсiв. Метою роботи є
розроблення iнформацiйної технологiї спектрального аналiзу та параметричного син-
тезу багатошарових тонких плiвок на основi сценарного моделювання, що забезпечує
статистично обґрунтовану оцiнку точностi та стабiльностi результатiв.

У роботi виконано аналiз сучасних методiв, побудовано структурну модель техно-
логiї, сформовано обчислювальнi процедури та органiзовано серiю сценарних експе-
риментiв. Використано методи математичного моделювання, розв’язання обернених
задач, моделi хвильової оптики (зокрема TMM та його узагальнення) i чисельнi ме-
тоди оптимiзацiї.

За результатами експериментiв (120 сценарiїв) досягнуто зниження середньої по-
хибки iдентифiкацiї до 2.3% (проти 3.9–5.8% для альтернативних методiв), а також
зменшення варiативностi результатiв. Це пiдтверджує ефективнiсть розробленої iн-
формацiйної технологiї та доцiльнiсть використання сценарного моделювання для оцi-
нювання точностi.

Подальшi дослiдження спрямованi на розширення технологiї для нелiнiйних i нео-
днорiдних структур та iнтеграцiю з нейромережевими моделями.

Ключовi слова: iнформацiйна технологiя, спектральний аналiз, багатошаровi тонкi
плiвки, параметричний синтез, сценарне моделювання, адаптивнi алгоритми, оптимi-
зацiя.

1. Вступ. Сучасний розвиток оптоелектронiки та нанотехнологiй зумовлює
потребу у високоточному спектральному аналiзi багатошарових тонких плiвок,
якi характеризуються складною структурою та чутливiстю до параметричних
змiн. Такi задачi є оберненими, нелiнiйними та високорозмiрними, що ускла-
днює їх розв’язання класичними чисельними методами (TMM, FEM, FDTD)
та обмежує їх ефективнiсть в умовах варiативностi вхiдних даних. Це зумов-
лює необхiднiсть використання iнтегрованих та гiбридних пiдходiв, зокрема з
елементами машинного навчання. Особливiстю сучасних методiв та моделей є
перехiд до сценарного моделювання, яке дозволяє оцiнювати поведiнку моделей
у множинi рiзнорiдних умов та забезпечує статистично обґрунтовану оцiнку то-
чностi й стабiльностi результатiв. Водночас, iснуючi рiшення не забезпечують
достатнього рiвня iнтеграцiї фiзичних, чисельних i data-driven моделей у єди-
ному обчислювальному середовищi, що обмежує їх практичну ефективнiсть.

Метою роботи є розроблення iнформацiйної технологiї спектрального ана-
лiзу багатошарових тонких плiвок на основi сценарного моделювання, яка за-
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безпечує пiдвищення точностi та стабiльностi iдентифiкацiї параметрiв за ра-
хунок адаптивної органiзацiї обчислювальних процесiв. Для досягнення мети
вирiшуються задачi аналiзу iснуючих методiв, побудови архiтектури техноло-
гiї, формалiзацiї моделей, органiзацiї сценарних обчислювальних експериментiв
та оцiнки ефективностi запропонованого пiдходу.

2. Огляд лiтератури. Сучаснi дослiдження моделювання багатошаро-
вих тонкоплiвкових структур базуються на положеннях хвильової оптики та
чисельного аналiзу. Фiзично обґрунтованi методи, зокрема матричнi методи,
забезпечують точне обчислення спектральних характеристик i широко засто-
совуються на практицi [1, 2]. Спектроскопiчнi методи, зокрема елiпсометрiя,
є чутливими до параметрiв структури та дозволяють їх непряме визначення
[3], але орiєнтованi переважно на прямi задачi та мають обмежену стiйкiсть до
шумiв i корельованостi параметрiв.

Задачi спектрального аналiзу належать до класу некоректних обернених
задач, що ускладнює їх розв’язання традицiйними методами. Сучаснi методи
оберненого проєктування формалiзують синтез як оптимiзацiйну задачу [4], а
методи глибокого навчання забезпечують апроксимацiю обернених операторiв
i прискорення обчислень [5, 6]. В той же час такi методи мають обмежену iн-
терпретованiсть, залежать вiд навчальних даних i не гарантують стабiльностi
поза їх межами.

Методи оцiнювання невизначеностi, зокрема на основi Монте-Карло, дозво-
ляють отримувати статистично обґрунтованi оцiнки точностi та стiйкостi [7,
8], проте зазвичай застосовуються iзольовано й не iнтегруються з фiзичними
та нейромережевими моделями в межах єдиної системи. Гiбриднi iнформацiйнi
методи, що поєднують фiзичнi моделi та машинне навчання [9], частково вирi-
шують цю проблему, однак питання узгодження моделей, сценарного керування
обчисленнями та забезпечення стабiльностi залишаються вiдкритими.

Отже, iснуючi методи не забезпечують комплексної iнтеграцiї фiзичних, чи-
сельних i data-driven моделей у єдиному адаптивному середовищi. Недостатня
системнiсть у методах сценарного моделювання та статистичного оцiнювання
точностi обмежує ефективнiсть аналiзу й визначає необхiднiсть розроблення
вiдповiдної iнформацiйної технологiї.

3. Методи та моделi. У статтi розроблено iнформацiйну технологiю спе-
ктрального аналiзу та параметричного синтезу багатошарових плiвок у виглядi
iнформацiйної системи

𝐼𝑇 = ⟨𝐷,𝑀,𝐴, 𝑆, 𝑈⟩,
що iнтегрує моделi, алгоритми та засоби керування в єдиному адаптивному
середовищi. Технологiя поєднує фiзично обґрунтованi чисельнi методи (TMM,
FEM, FDTD) з гiбридними та нейромережевими моделями, якi виконують по-
переднє опрацювання спектрiв, видiлення спектральних ознак, нейромережеву
апроксимацiю та iнiцiалiзацiю оптимiзацiї. Реалiзовано адаптивний вибiр i узго-
дження моделей залежно вiд параметрiв задачi.

Параметричний синтез формалiзовано як задачу мiнiмiзацiї функцiонала
нев’язки, що розв’язується комбiнованими методами оптимiзацiї iз нейромере-
жевою пiдтримкою та зменшенням розмiрностi. Обчислення органiзовано за
принципами модульностi, адаптивностi та паралелiзму з централiзованим керу-
ванням, що забезпечує пiдвищення точностi, стiйкостi та ефективностi розв’язання

Роздiл 2: Iнформатика, комп’ютернi науки та прикладна математика
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обернених задач.
Функцiонування iнформацiйної технологiї здiйснюється у трьох взаємопов’я-

заних просторах: параметричному 𝑃 ∈ Ω, що описує геометричнi та оптичнi ха-
рактеристики структури, спектральному 𝑆(𝜆), який вiдображає результат вза-
ємодiї випромiнювання з системою, та просторi функцiонала нев’язки 𝐽(𝑃 ), що
задає мiру узгодженостi мiж експериментальними i модельними спектрами та
формалiзує задачу синтезу як оптимiзацiйну.

Iнформацiйна технологiя базується на таких принципах:

• гiбриднiсть: поєднання фiзичних моделей (TMM, RCWA, FEM, FDTD) i
нейромереж iз їх взаємним узгодженням;

• модульнiсть: побудова у виглядi незалежних функцiональних блокiв;
• адаптивнiсть: динамiчний вибiр областi аналiзу, параметрiв дискретиза-
цiї та регуляризацiї;

• замкнений обчислювальний контур: iтерацiйне уточнення параметрiв на
основi зворотного зв’язку;

• масштабованiсть i паралельнiсть: ефективне використання обчислюваль-
них ресурсiв у межах реалiзацiї алгоритмiв.

Це забезпечує узгоджену роботу фiзичних, чисельних i нейромережевих ком-
понентiв у єдиному обчислювальному процесi. На рисунку 1 зображено розро-
блену структурну схему, у виглядi системи 𝐼𝑇 = ⟨𝐷,𝑀,𝐴, 𝑆, 𝑈⟩.

Рис. 1. Структурна схема iнформацiйної технологiї.

У поданiй структурнiй схемi стрiлки вiдображають iнформацiйнi та керуючi
зв’язки мiж компонентами iнформацiйної технологiї. Суцiльнi стрiлки задають
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основнi потоки даних: передавання експериментальних спектрiв до множини
𝐷, їх використання в моделях 𝑀 , подальша трансформацiя в алгоритми 𝐴,
реалiзацiя в середовищi 𝑆 та подання результатiв користувачу 𝑈 . Двонаправ-
ленi зв’язки вiдображають узгодження мiж даними, моделями, алгоритмами та
програмною реалiзацiєю, а також iнтерактивну взаємодiю з користувачем. Пун-
ктирнi стрiлки вiдповiдають зворотним i керуючим впливам, що забезпечують
адаптивнiсть системи: передавання керуючих параметрiв вiд користувача, на-
лаштування процедур обробки спектрiв та iтерацiйний зворотний зв’язок мiж
алгоритмами i експериментальними даними.

Зупинимося на функцiональному призначеннi модулiв iнформацiйної техно-
логiї.

Модуль попереднього опрацювання даних та обчислення хвильових проце-
сiв. Забезпечує пiдготовку вхiдних спектральних даних до аналiзу та їх фiзичну
узгодженiсть. Виконує нормалiзацiю, фiльтрацiю шуму, iнтерполяцiю, видiле-
ння iнформативної спектральної областi та первинну оцiнку параметрiв стру-
ктури. Формує коректний параметричний простiр 𝑃 ∈ Ω. Додатково, реалiзує
чисельне обчислення хвильових процесiв у багатошарових структурах, включно
з розрахунком полiв та iнтерференцiйних ефектiв.

Модуль спектрального аналiзу. Призначений для розв’язання прямих спе-
ктральних задач i обчислення спектральних характеристик багатошарових плi-
вок. Забезпечує обчислення спектрiв пропускання, вiдбивання та поглинання
з урахуванням неоднорiдностей, дисперсiї та складної геометрiї. Реалiзує як
класичнi чисельнi методи, так i гiбриднi та нейромережевi моделi, формуючи
вiдображення 𝑃 → 𝑆(𝜆).

Модуль параметричного синтезу. Розв’язує оберненi задачi спектроскопiї
шляхом мiнiмiзацiї функцiонала нев’язки 𝐽(𝑃 ). Виконує вiдновлення параме-
трiв структури (товщини, показники заломлення тощо) iз використанням ме-
тодiв оптимiзацiї та роботи з зашумленими даними. Реалiзує керований спе-
ктральний синтез на основi iнформативної пiдмножини спектра та гiбридних
фiзично-обґрунтованих моделей. Формально: 𝑆(𝜆) → 𝑃 *.

Модуль нейромережевого прогнозування та апроксимацiї. Забезпечує при-
скорення та узагальнення обчислень за рахунок нейромережевих моделей. Ви-
конує апроксимацiю обернених операторiв, прогнозування спектральних хара-
ктеристик, апроксимацiю параметрiв за спектрами та побудову surrogate-моде-
лей для замiни ресурсоємних чисельних методiв. Реалiзує вiдображення 𝑆(𝜆) →
𝑃 та 𝑃 → 𝑆*(𝜆), iнтегруючи physics-informed методи.

Наведена чотирирiвнева структура вiдображає концептуально-функцiональ-
ну органiзацiю iнформацiйної технологiї. На рiвнi програмної реалiзацiї, кожен
модуль декомпонується на набiр програмних компонентiв, що забезпечують ви-
конання вiдповiдних моделей, алгоритмiв i процедур обробки даних. Така де-
композицiя узгоджує функцiональну модель iз програмною архiтектурою та
забезпечує модульнiсть, адаптивнiсть i масштабованiсть.

Взаємодiя модулiв утворює замкнений обчислювальний конвеєр 𝑃 → 𝑆(𝜆) →
→ 𝑃 *, 𝑆(𝜆) → 𝑃 , або 𝑃 → 𝑆(𝜆) → 𝑃 * → 𝑃 (𝑘+1). Подальше уточнення параме-
трiв здiйснюється через iтерацiйний процес 𝑃 (𝑘+1) = argmin 𝐽(𝑃 (𝑘)). Це формує
двоконтурну структуру: фiзичний (чисельне обчислення) та нейромережевий
(апроксимацiя) контури, що забезпечує баланс точностi та швидкодiї. Обчи-
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слювальна iнфраструктура пiдтримує паралельнi обчислення (CPU/GPU), па-
кетну обробку та розподiл задач, iнтегрованi без видiлення окремого модуля
керування ресурсами.

На концептуальному рiвнi видiляються три узгодженi шари:

1. методологiчний — визначає логiку та послiдовнiсть обчислень;
2. реалiзацiйний — забезпечує програмну iмплементацiю модулiв;
3. iнтерактивний — реалiзує взаємодiю користувача iз системою.

Обмiн даними здiйснюється через унiфiкованi формати (JSON, HDF5), а
керування — централiзованим модулем у середовищi Python. Замкнений зворо-
тний зв’язок мiж фiзичними моделями та нейромережами забезпечує самона-
вчання i адаптацiю системи до нових умов без повного переналаштування.

4. Результати. У роботi проведено серiю обчислювальних експериментiв
iз 120 сценарiями, що охоплюють рiзнi комбiнацiї параметрiв багатошарових
структур та умов моделювання. Кожен сценарiй вiдповiдає окремiй реалiзацiї
задачi спектрального аналiзу та параметричного синтезу, що дало змогу отри-
мати статистично обґрунтовану оцiнку ефективностi методiв.

А Б
Рис. 2. Порiвняння похибки iдентифiкацiї параметрiв (А) та агрегований

графiк по сценарiях (по 10 сценарiїв у групi) (Б).

Гiстограма похибок, що вiдображена на рисунку 2А показує, що для тра-
дицiйних методiв характерне змiщення розподiлу в область бiльших значень
та значна дисперсiя результатiв. Чисельнi методи демонструють покращення,
однак зберiгають суттєву варiативнiсть. Розроблена iнформацiйна технологiя
забезпечує найвужчий розподiл i концентрацiю похибок у низькому дiапазонi,
що свiдчить про пiдвищену точнiсть i стабiльнiсть. Агрегований графiк по сце-
нарiях (по 10 сценарiїв у групi), зображений на рисунку 2Б демонструє, що
розроблена технологiя забезпечує найменшi середнi значення похибки на всiх
групах. При цьому варiативнiсть мiж групами мiнiмальна, що пiдтверджує стiй-
кiсть методу до змiн умов задачi. Загалом результати експериментiв демонстру-
ють, що розроблена iнформацiйна технологiя забезпечує зменшення середньої
похибки з 8–9% до 3–4%.

5. Висновки. У роботi розроблено iнформацiйну технологiю спектрально-
го аналiзу багатошарових тонких плiвок на основi сценарного моделювання, що
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поєднує фiзичнi та чисельнi методи та моделi в єдинiй обчислювальнiй структу-
рi. Технологiя орiєнтована на пiдвищення точностi та стабiльностi iдентифiкацiї
параметрiв у задачах спектрального аналiзу. Проведенi обчислювальнi експе-
рименти (120 сценарiїв), що охоплюють варiативнi умови моделювання, пiд-
твердили ефективнiсть розробленої технологiї. Отримано зниження середньої
похибки iдентифiкацiї до 2.3% (покращення на 40–60% порiвняно з традицiйни-
ми методами), а також зменшення варiативностi результатiв, що свiдчить про
пiдвищення стiйкостi. Результати демонструють, що використання сценарного
моделювання дозволяє отримати статистично обґрунтовану оцiнку точностi та
забезпечує надiйнiсть аналiзу в умовах змiнних вхiдних даних i складних стру-
ктур. Розроблена iнформацiйна технологiя може бути ефективно застосована
в задачах спектроскопiї, оптоелектронiки та аналiзу тонкоплiвкових систем i
створює основу для подальшого розвитку методiв iнтелектуальної обробки спе-
ктральних даних.
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Bilak Y. Y. Information technology for spectral analysis and parametric synthesis
of multilayer thin films based on scenario modeling.

The relevance of this study is driven by the need to improve the accuracy of spectral
analysis and parameter identification of multilayer thin films under conditions of input
data variability and limited computational resources. The aim of the work is to develop
an information technology for spectral analysis and parametric synthesis of multilayer thin
films based on scenario modeling, providing a statistically justified assessment of accuracy
and stability of results.

The study includes an analysis of modern methods, the development of a structural
model of the proposed technology, the formulation of computational procedures, and the
organization of a series of scenario-based experiments. The methods of mathematical
modeling, inverse problem solving, wave optics models (in particular the Transfer Ma-
trix Method (TMM) and its generalizations), and numerical optimization techniques are
applied.

Experimental results (120 scenarios) demonstrate a reduction in the mean identification
error to 2.3% (compared to 3.9–5.8% for alternative methods), as well as a decrease in result
variability. This confirms the effectiveness of the proposed information technology and the
applicability of scenario modeling for accuracy assessment.

Further research is aimed at extending the proposed technology to nonlinear and inho-
mogeneous structures and integrating it with neural network-based models.

Keywords: information technology, spectral analysis, multilayer thin films, parametric
synthesis, scenario modeling, adaptive algorithms, optimization.
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