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摘要 将模拙退^(SA)法应用于椭偏光谱数值反演，以达到 时得到介质薄膜的厚度和光学常数谱，并对 SA算 

法作了说明和改进．作为应用实倒．计算了Si材赢上曲 o 薄膜和 Ba Sr叭TiO。(BST)铁电薄膜曲膜厚及光学常 

数谱t同时讨论了椭偏参教 和 随膜厚厦折射事变化的豆敏度． 
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SIM ULATED ANNEALING oPTIM IZATl0N ALGoRITHM 

FoR lNVERTING ELLIPSoM ETRIC SPECTRA 

YANG Sheng——Hong YU Zhao—-Xian LI Hui—-Qiu ZHANG Yue—-Li MO Dang 

(Department of Physics，Zhongshan University，Ouangzhou，Guangdong 510275，China) 

Abstract The simulated annealing (SA)optimization algorithm wss used to invert ellipsometric spectra．The 

thickness and the optical constants spectra of the samples can be obtained simultaneously by this method．The 

adopted SA method was described n detail As examples of apptlcatlon．calculated results of thickness and optical 

constants spectra of Si02 films and Ba⋯Sr lTiO 5(BST)ferroelectrlc films on Si substrate were given．The seasi— 

tivities jn and凸with respect to the refractive ndex and the thickness of the film were a]so djscussed． 

Key words simulated annealing optimization，ellipsometric spectra，inversion，applied examples． 

引言 

近年来，椭偏光谱技术在测量介质薄膜和研究 

表面方面得到了广泛的应用一 ．但由椭偏光谱仪 

测量到的只是椭偏参数 和 d，必须通过一定 的解 

谱计算才能得到人们 更感兴趣 的介质薄膜光学特 

性，如折射率 ”、消光系数 、介电函数 ￡随光子能量 

的变化关系．椭偏光谱的解谱计算是一项高难度复 

杂同题 ，这不仅 由于涉及到非常复杂的三角函数计 

算 ，由于求解方程的非线性和非正定性更增加了数 

值计算的难度．因此由椭偏参数求得介质薄膜参数 

的计算便成为椭偏光谱仪应用中的一个重要问题． 

国内外发展了几种算法 ，大多数限于传统 的多维空 

间优化法．用传统的优化法进行椭偏光谱的数值反 

演有一些不足之处，其中最主要的一个弱点就是求 

解常常限于局部极小．本文探讨将具有全局搜索功 

能 的模拟退火(SA)算法 应用于椭偏光谱数值反 

演，利用其全局搜索功能求解椭偏方程，并用该算法 

成功地计算了两个实例：si衬底上的 SiO。薄膜和 

Ba Sr。 Ti0 (BST)铁 电薄膜．结果表明，该算法是 

有效的． 

1 问题概要 

椭偏光谱技术的基本思想是 ：利用偏振态的 P 

光和 5光在界面或薄膜上的反射或折射时出现 的偏 

振光振幅和位相的改变来计算所测系统的基本光学 

参数． 

考虑空气一薄膜一村底组成的单层膜光学模型． 

假定空气、衬底的复折射率已知，薄膜的复折射率为 

r̂ ，且 N = 一ik ，膜厚为 d，折射角为 ．则根据 

光的反射、折射定律和干涉公式 ，可以方便地算得椭 

偏参数 和△值 ]． 

和 d是膜厚 d、膜的复折射率 N (即 和 ．) 

以及入射光的波长 的函数，是通过椭偏测量得到 

的两个基本参量．问题可归结为根据一组椭偏测量 

值反演出薄膜的膜厚和光学参数．这就是椭偏方程 

的反 问题．一般而 言，椭偏方程的反问题是不正确 

的．这大大增加了反问题求解的难度． 
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寻|言

近年来.椭偏光谱技术在测量介质薄膜和研究

表面方面得到了广泛的应用~1-1: 但由椭偏光谱仪

测量到的只是椭偏参数#和.1.必须通过一定的解

谱汁算才能得到人们更感兴趣的介质薄膜光学特

性，如折射率 n、消光系数上介电函数 ε 随光子能量

的变化关系.椭偏光谱的解谱计算是一项高难度复

杂问题，这不仅由于涉及到非常复杂的三角函数计

算.由于求解方程的非线性和非正定性更增加了数

值计算的难度，因此由椭偏参数求得介质薄膜参数

的计算便成为椭偏光谱仪应用中的一个重要问题

国内外发展了几种算法.大多数限于传统的多维空

间优化法用传统的优化法进行椭偏光谱的数值反

演有 些不足之处.其中最主要的一个弱点就是求

解常常限于局部极小本文探讨将具有全局搜索功

能的模拟退火 (SA)算法 :4]应用于椭偏光谱数值反

演，利用其全局搜索功能求解椭偏方程.井用该算法

成功地汁算了两个实例， 5i 衬底上的 5iO，薄膜和

稿件收到日期 ZOOO~04~05 .悔改惰性到日期 200{)-06-01

Ba,. ,5r,., TiO, (B5T)铁电薄膜‘结果表明，该算法是

有妓的-

1 问题概要

椭偏光谱技术的基本思想是利用偏振态的户

光和 s 光在界面或薄膜上的反射或折射时出现的偏

振光振幅和位捆的改变来汁算所测系统的基本光学

参数

考虑空气一薄膜一衬底组成的单层膜光学模型.

假定空气、衬底的复折射率已知.薄膜的复折射率为

þ.，rl' 且 N，=叫 -ik 1 ，膜厚为 d ， 折射角为 'ñ 则根据

光的反射、折射定律和干涉公式.可以方便地算得椭

偏参数#和 4 值[5]

#和 4是膜厚 d、膜的复折射率.lV1 ( 即叫和 k ，}

以及人射光的波长 A 的函数，是通过椭偏测量得到

的两个基本参量-问题可归结为根据一组椭偏测量

值反演出薄膜的膜厚和光学参数-这就是椭偏方程

的反问题.一般而言.椭偏方程的反问题是不正确

的这大大增加了反问题求解的难度-
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椭偏方程反问题的求解是通过选择适 当的迭代 

算法，求解大量的正问题 ，由迭代初始分布逐步逼近 

真实分布．所以，其最终转换 为非线性最小二乘问 

题，即 

0 

MF一 ∑[(tan 一tan ) + 

． (cos 一COS ) ]， (1) 

其中 Q为椭偏测试点的数 目，上标 Ⅳ 表示测试值， 

C表示计算值． 

在求解式(1)的算法 中，传统多维空间的优化法 

一 直为许多研究小组所采用．但仔细分析可发现这 

样求解有一定的困难；(1) 和 k．谱线不连续或出 

现一些奇点 ；(2)求解限于局部极小．考虑到特定 

的材料，其 和k随波长的变化关系总是确定的，在 

有限的波长范围内，我们总可以用一定 的模型进行 

拟合．基于此，本文在建立光学模型的基础上 ，采用 

具有全局搜索功能的 SA法优化模型系数和薄膜厚 

度，以期求得薄膜参数的真解． 

2 光学常数模型 

用一些经验函数描述介质薄膜的光学常数谱不 

乏很多成功的例子 、一般而言，经验函数都有一定 

的物理意义．不同性质的介质薄膜可采取不同的经 

验函数或几个经验函数的组合．对于要研究的介质 

薄膜 ，我们在不同程度上对其 性质都有所 了解．因 

此，选择具有何种物理意义的经验函数不是主要困 

难．本文采用其中被认为最有效的 3种经验函数．为 

了简单起见，假设消光系数 为零 ，折射率 ( )可表 

示为： 

( )一 A -I-(B／̂) 十 (Cn) + ⋯ ⋯ ， (2) 

j9F( )一 (。。)-I-A · 

(一B -I-2EgB一2 1g + 2C)·(1．24／̂) ． 

、 ==_ [(1．24／~)。一B(I．24／~)+ c] 。 

B(Eg。+ C)一 4EgC ，。、 

／ 『==一百 [(1．24／̂) 一B(1．24／~)+ c]⋯  

[莩( + ． ㈤ 
其 中上 标 C、F和 S分别 表示 Cauchy、Forouhi— 

B1oomer和 Sellmeier经验函数 ，̂为人射光子波长． 

有关这 3种经验函数的进一步说明可参考文献[6] 
～ [8]．我们对这 3种经验函数的有效性作了检验比 

较，提供了一些很有参考价值的结果． 

3 模拟退火(sA)算法原理及其改进 

SA 算法是将组合优化问题与统计力学中的热 

平衡问题类 比，应用物理学中通过退火过 程使晶体 

自由能稳定到最小能量这一方法去寻求函数的最优 

解或近似的最优解．如果我们将式 (1)中 MF 的值 

对应成一个物理态的能量，那 么就是可以用 SA算 

法求解椭偏方程的反问题．可以证明，当退火温度趋 

于无限长时 ，此法可给 出最优解、当然，要达到退火 

时间无限长这个条件在实践中是不可能 的，因而如 

何改进优化效率就成为问题的关键． 

设 ，是一个有 Ⅳ 个变量 ．， ．．．．． 的实值 

函数．我们的 目的就是寻找一组合适的 ， ．．⋯  

使得 f(x．， ．、、 )最小．用x代表构形( ， 

：． ．．．． )，X 的允许值是有限的或无限的、 

SA算法从合法的定义域中随机选取一个构形 

作为初始态 ，同时存 在一个温度参数．我们将初始温 

度定为 T。．SA算法采用 Metropolis算法来处理构 

形转移和搜索，以使 目标函数 ，达到最小．它在每 

一 次循环中任意选择一个或多个变量赋予新值，其 

构形转移和搜索效率不是太高．据此 ，为了提高模拟 

退火效率，我们作了如下改进． 

在某个退火温度 丁 下 ，对于那 些确定要 改变 

的构形变量，在有救定义域 中随机选取一个值 

一  + ， (5) 

由具体问题确定．新构形的目标函数计算出来 

后 ，采用 Metropolis判据，判断新的 “是否接受． 

如果 f(x )≥，( )，则新 的构形被拒绝．除非 exp 

{一[，( )一f(x )]／kT)大于一个[o，1]上均匀 

分布的随机数．如果一个构形被拒绝，则 全部 

返回 ，如果 f(x )≤f(x”)，则新的构形被保留 

下来．这样的工作将在给定的温度 丁 下，重复进行 

一 定的次数 ，然后降低温度．退火温度按下式递减 ： 

T 一 T。ln2／ln( + 1)， (6) 

其中丁。为初始温度，k为迭代次数．这个算法持续 

到所有的变元在温度降低过程中被冰结，或者目标 

函数的降低速度已经很小，在统计意义上该值已经 

稳定． 

从以上 的叙述 中可以看 出，改进后的 SA 算法 

有速度快的优势．这是因为在同一温度下，对于新的 

构形产生进行了判断，并使之可调． 
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椭偏方程反问题的求解是通过选择适当的迭代

算法，求解大量的正问题，由选代初始分布逐步逼近

真实分布所以.其最终转换为非线性最小二乘问

题， RP 

MF= 呈阳anP~ - tan 1Jr;-、)， + 
，~‘ 

(COSAY cos472] 嘈 (1) 

其中 Q 为椭偏测试点的数目，上标 M 表示测试值，

C 表示计算值.

在求解式(])的算法中.传统多维空间的优化法

一直为许多研究小组所采用.但仔细分析可发现这

样求解有一定的困难(1 ) n ， 和是 l 谱线不连续或出

现一些奇点， (2) 求解限于局部极小.考虑到特定

的材料，其 n 和是随波长的变化关系总是确定的，在

有限的波长范围内，我们总可以用一定的模型进行

拟合.基于此唱本文在建立光学模型的基础上.采用

具有全局搜索功能的 SA 法优化模型系数和薄膜厚

度.以期求得薄膜参数的真解.

2 光学常鼓模型

用一些经验函数描述介质薄膜的光学常数谱不

乏很多成功的例子町、一般而言，经验函数都有一定

的物理意义.不同性质的介质薄膜可采取不同的经

验函数或几个经验函数的组合.对于要研究的介质

薄膜，我们在不同程度上对其性质都杳所了解.因

此，选择具有何种物理意义的经验函数不是主要困

难.本文采用其中被认为最有效的 3 种经验函数.为

了简单起见，假设消光系数为零，折射率 n( λ)可表

示为 g

n'(λ) =A+ (B/ Al'+ (C/λ)' 十…… (2 ) 

nF(.l) = n(∞)+A. 

( B' + 2EgB ~ 2Eg' + 2C) • (1. 24/A ) , 

14C- 吉吉[0.24/λ)' - B(]. 24/λ) + CJ 
B (Eg' + C) - 4EgC 

!4C B'[(].24/们， - B(]. 241λ) 十 CJ

r~I_ ， A~A' Il l
,"' 

n' (.l) = 1 艺 11 +一一一一 1 1 L';"'!.' A2_A:IJ 

( 3) 

(4) 

其中上标 C、F 和 S 分别表示 Cauchy ‘ Forouhi -

Bloomer 和Sellmeier 经验函数 J 为人射光子波长.

有关这 3 种经验函数的进一步说明可参考文献 [6J

~【8]. 我们对这 3 种经验函数的有敷性作了检验比

较，提供了一些很有参考价值的结果.

3 模拟退火。A)算法原理及其改造

SA 算法是将组合优化问题与统计力学中的热

平衡问题类比，应用物理学中通过退火过程使晶体

自由能稳定到最小能量这一方法去寻求函数的最优

解或近似的最优解.如果我们将式(])中 MF 的值

对应成一个物理态的能量，那么就是可以用 SA 算

法求解椭偏方程的反问题.可以证明.当退火温度趋

于无限长时，此法可给出最优解、当然，要达到退火

时间无限长这个条件在实践中是不可能的，因而如

何改进优化效率就成为问题的关键.

设 f是一个有 N 个变量 XI .X~ ， . . . . .I，. 的实值

函数.我们的目的就是寻找一组合适的町 ， X~.

x. 使得 f(X" 町、.、、 x. )最小.用 X 代表构形 (Xj t 

X2.... • X") 嘈X 的允许值是有限的或无限的、

SA 算法从合法的定义域中随机选取一个构形

作为初始态.同时存在一个温度参数.我们将初始温

度定为 T".SA 算法采用 Metropolis 算法来处理构

形转移和搜索.以使目标函数 f 达到最小.它在每

一次循环中任意选择一个或多个变量赋予新值，其

构形转移和搜索敢率不是太高.据此.为了提高模拟

退火效率.我们作了如下改进.

在某个退火温度 T酬下.对于那些确定要改变

的构形变量，在有效定义域中随机选取一个值

X~+L x~ + 扎， (5 ) 

8. 由具体问题确定.新构形的目标函数计算出来

后，采用 Metropolis 判据，判断新的 X~+L 是否接受.

如果 f(x'+ ' )?of( ;r"). 则新的拘形被拒绝.除非 exp

l •[j (X'+l) - f(x")J/kT) 大于一个 [O.IJ上均匀

分布的随机数.如果一个构形被拒绝.则 z俨 l 全部

返回 zf ，如果 f(x'+ ' ) "，二f (x").则新的构形被保留

下来这样的工作将在给定的温度 T刚下，重复进行

一定的次数，然后降低温度.退火温度按下式递减 z

T网= Toln2/1n伪+1l. (6) 

其中 T， 为韧始温度 .k 为迭代次数.这个算法持续

到所有的变元在温度降低过程中被冰结，或者目标

函数的降低速度已经恨小，在统计意义上读值已经

稳定.

从以上的叙述中可以看出，改进后的 SA 算法

有速度快的优势.这是因为在同一温度下，对于新的

构形产生进行了判断，并使之可调.
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4 计算实例 

作为对本文方法的检验 ，我们对实验测量 的 Si 

衬底上的 SiO 薄膜和 BST铁 电薄膜的椭偏光谱进 

行了数值反演．椭偏光谱测量均在自行设计的高精 

度自动化转动检偏器式的光度法椭偏光谱仪上进 

行，人射角为 7O。，起偏器方位角为 45。，波长范围为 

2∞～600nm，间隔为 2nm．计算 中的 Si衬底数据 引 

自文献Eg]． 

4．1 sio2薄膜 

Si衬底上的 SiO 薄膜样品采用干氧 湿氧法制 

备．我们用 3种经验函数 ( )、 (̂)和 (̂)拟舍 

了si衬底上siO 薄膜的椭偏光谱，如图 1所示．由 

图 1可看出，实验的椭偏光谱曲线(虚线)和拟台曲 

线(实线 )基本相符．表 1为 3种经验函数的拟台参 

数结果，比较表 1的结果发现：(1)薄膜厚度是一致 

的，由此可以说明 3种经验 函数的有效性；(2)Se1l 

meier函数给 出了较 小 的 MF值 ，用此 函 数拟 合 

SiO 薄膜的光学常数谱较佳，这同文献[8]的结果 

是 致的． 

图 2是最优化计算得到的样品光学常数和文献 

8 

4

a 

● 

；： 
． ， 

§ 

亘 

图 l 甩 3种经验 函数 (a) (̂)、(b)n (̂)和 

(c) “)拟台 SiO 薄膜的测量椭偏谱和计算 

椭偏谱 的比较 

Fig．1 Comparison of measured (．．．)and cal— 

culated (一 )spectra at SiO，thin film fitted 

wkh three kinds of empiricat fu~ct 0I15 (a) 

n ( )，(b)n ( )and (c)n (̂) 

图 2 用 3种经验 函数 (̂)(一 )、 “)(．．．) 

和 ( )(⋯ )拟台 SiO 折射率 与文献Eg]数据 

( )的 此较 

Fig．2 The spectra of refractive index for S[O：thin 

film fitted with three kinds of empirical functions 

(们 ( ·一 )、n f,t)(． )and n (̂)(---)compared 

with the data quotnd from Rei．[0 (一) 

[9]数据的比较，3种经验函数拟台得到的光学常数 

与文献数据非常接近 ，由此可见，这 3种经验 函数具 

有一定的通用性． 

4．2 BST铁电薄膜 

钛酸锶钡(BST)系薄膜兼有钛酸钡 (BT)及钛 

酸锶 (ST)的优点，具有高介 电常数、低损耗 、室温顺 

电相和无老化疲劳，是下一代超大规模集成动态髓 

机存储器(ULSIDRAM)最有希望的介质材料．本文 

在 Si(100)衬底上用 Sol—Gel技术制备了 Ba Sr 

圉 3 (a)500℃、(h)650℃和 (c)73O℃热处理 

样 品的测量椭 偏谱 (．．．)和计算 椭偏 谱( ) 

的比较 

Fig．3 Comparison at measured (．．．) and 

calculated (一 )spectra for the sample an 

ne右led at 500℃ (a)．650℃(b)8nd 730℃ (c) 
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4 计算实例

作为对本文方法的检验.我们对实验测量的 Si

衬底上的 SiO，薄膜和 BST 铁电薄膜的椭偏光谱进

行了数值反演.椭偏光谱测量均在自行设汁的高精

度自动化转动检偏器式的光度法椭偏光谱仪上进

行，人射角为 700 • 起偏器方位角为 450 • 波长范围为

200~600nm .间隔为 2nm. 计算中的 5i 衬底数据寻l

自文献[9J.

4.1 SìO，薄蟆

5i 衬底上的 SiO，薄膜样品采用干氧湿氧法制

备-我们用 3 种经验函数 nC{À L..nF\Å)和旷 \!.l 拟含

了 5i 衬底上 5iO，薄膜的椭偏光谱，如图 1 所示-由

图 1 可看出，实验的椭偏光谱曲线 t虚线}和拟合曲

线 t实线)基本相符.表 1 为 3 种经验函数的拟合参

数结果，比较表 1 的结果发现(1)薄膜厚度是一致

的，由此可以说明 3 种经验函数的有效性川2) Sell 

mel盯函数给出了较小的 MF 值.用此函数拟含

5iO，薄膜的光学常数谱较佳.这同文献 [8J的结果

是致的-

图 2 是最优化计算得到的样品光学常数和文献

4321 
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图 1 用 3 种经验函数 (a)nLU.) 、由 ) n' (，\) 相

(c) nS (，0姐告 SiO~ 篝厦的测量椭偏谱和计算

椭偏谱的比较

Fig. 1 Comparison of measured L.. ) and cal 

culated (-) spectra of SiO~ thin fílm fitted 

with threεkinds of empirLcal func tLons (a) 

éc..O.(b)n气。四d (c) nS
().) 

1.53 

1.50 与苦苦~纺子R 
1.47 

144 

1.41 
2 3 E旭V 5 

图 2 用 3 种经验函数 nLl..\) 1-.-1 、 nf().)I... I 

和 n~U)(---) 拟古 SiO，折射率 n 与主献 [9]数据

，-，的比较

Flg. 2 Tbe spectra of refractive tndex n for 5iO: thin 

film fLtted with three kinds of empirìcal functlons nL 

l ..ì J (-. -), nr C.l,) L..) and n-;( ，l.) (一斗 compared

wîtb the data quoted from Ref. [g~( 一〉

[9J数据的比较 .3 种经验函数拟合得到的光学常数

与文献数据非常接近.由此可见.这 3 种经验函数具

有一定的通用性-

4.2 BST 铁电薄膜

铁酸饵钥lBST) 系薄膜兼有铁酸锁\BTl 及铁

酸锯 CST)的优点.具有高介电常数、低损耗、室温顺

电相和元老化疲劳，是下一代超大规搜集成动态随

机存储器(ULSIDRAM)最有希望的介质材料平文

在 5iOOO)衬底上用 5ol-Gel 技术制备了Bao ~Srr.， 1 

1.0 

9; 0.0 

量-0.5
(a) 

，。

宰。目。

!i -0.5 

-1.0~ 
二

1.0 

、E o s • . _.,… -

黯 0.0

j -0.5 

(0) 

2.0 且S 3.0 3.5 4.0 
E/eV 

圈 3 (al500-C、 (b>650 C和 (c)730-C热处理

样品的测量椭偏谱(. . . )相计算椭偏谱，-)
的比较

Fig. 3 Comparison of measured L..) and 

calculated (-) spectra for the sample an 

n臼l.d at 500 C ( 的 .650C 山) and 73(1 C (C) 
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衰 1 用 3种经验函数 ( )、 ( )和 ( )研究Si村底上SiO 薄膜的椭偏光谱时的拟台结果 

Table 1 Parameters obtained by fitting the measured spectra of SiOI thin film on si 

substrate using n ( ) ， ( )and (̂ )empirical functions 

图 4 500℃( )，650℃(．．．)和 730C( 

热处理 BST薄膜 的折射率 谱 

Fig．4 Comparison of the spectra of refractive 

index for BST thin film annealed at 500℃ 

(一)，650℃ (．．．)and 730℃ ( ) 

TiO (BST)铁 电薄膜，厚度范围为 100nm左右．薄 

膜样 品在光学快速退火炉 中进行 15min有氧退火 

热处理．退火温度分别为 500"C、650℃和 730 C，通 

氧速率为 3min／1．我们首次用椭偏光谱法测量 了 5 

个不同热处理条件的样品，并采用本文介绍的方法 

对 5个样品的椭偏光谱进行数值反演，均得到了较 

好的结果．图 3为其中的 3个样品拟合测试曲线的 

结果．图中BST薄膜 的椭偏光谱测试曲线 (虚线)和 

计算曲线(实线 )基本重台． 

图 4为 3种不同热处理 温度的 BST铁 电薄膜 

的光学常数谱 ， 值随光子能量的变化由 2．0左 右 

上升到 2．3，类似于文献Do]中的情况．比较3种样 

品的光学常数谱，我们发现经 500'C热处理的样品， 

其折射率最小．随着退火温度增加，折射率增大．由 

此可以初步得到BST铁电薄膜的一些结构信息与 

热处理温度的关系 ：500"C退火时，由于晶粒成核生 

长不 全，薄膜表 面致 密度较 低，导致 折射率较 小； 

650 C退火时，薄膜表面成核生长增加，以及大晶粒 

的分裂使表面致密度 明显增大 ，因此折射率也有所 

增加；730 C退火时，薄膜 已结晶完整，表面更加致 

密 ，故其折射率最大． 

5 结论与讨论 

本文对椭偏光谱数值反演算法作了简单的回 

图 5 3种 不 同膜厚 的 tankV(上图 )和 占(ran )／ 

(下图)雕折射率 n的变化曲线 

Fig．5 taD (upper curve)and d(tan~b)／dn (1ower 

curve)v~rsus refractive index fof three different 

thicknesses 

1 。 ’ 
．  

．̂ Ⅱ ‘ 

： 、√’1厂＼厂 “ 

图 6 3种不 同膜 厚 的 cos~(上 图)和 (cosa)／dn 

(下图)随折射率 的变化曲线 

Fig．6 c0sd (upper curve)and (cos凸)坩 (1ower 

curve)versus refractive index for three different 

thicknesses 

顾，并首次将具有全局搜索功能的SA算法应用于 

椭偏光谱的数值反演．可以认为 ，采用台适的光学常 

数模型，改进后的 SA算法可在较短的时问内找到 

问题的全局最优解．将该算法应用于 si衬底上的 

SiOz薄膜和BST铁电薄膜的实例分析，获得了令人 

满意的结果．由于程序采用模块化编程．优化变量数 

§ u t蔷 § v 
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囊 1 用 3 神经瞌画盘盘.' l川、n'(λ) 和旷(月)研究 Si 衬鹿上 Si01 薄膜的椭偏光谱时的拟合结果

Table 1 PaJ"lUIletel"s obtained by fiUing the measur哩d spedrR of Si01 tbin film on si 

su bstrate using PI气λ〕唱 n'(λJ and nS (Å) empirical fUDctions 

A C A 

Cauc.hy (J'lL(λ)) Forouhi-Bl∞m町 (nÞ'( λ) ) Sellmeier (11''' ( ;,) ) 

1. 46 1. 3~ 94.95 

B E I( A B 同， ，飞〉

95.1 

C 
"" 

~.OO 3.42 、 10 】 20.749. fi 

d=460. 5nm 

MF~6.4 

115. ~ 1. υ4 

d=467.3nm d=464.2nm 

MF~B. 5 MF~fi.l 

432··0 22222 

吃

------------ ,…· 

…---------- .... 

" 

……..… 

'to 2.5 3.0 
a.v 

3.5 4.0 

图 4 500("(-) ， 650 'C(...)和 730 C 飞一一}

热处理 BST 薄膜的折射率 n 懵

Fig. 4 Comparison ol the spectra ol refractive 

index n fo.r BST thin film annealed at 500'(' 
t 一)嘈 650 (" 1... ) and 730 'C (-- -) 

TiÜ, <BST)铁电薄膜，厚度范围为 100nm 左右.薄

膜样品在光学快速退火炉中进行 15min 有氧退火

热处理退火温度分别为 500.C 、 650('和 730 C ，通

氧速率为 3min/1.我们首次用椭偏光谱法测量了 5

个不同热处理条件的样品，并采用本文介绍的方法

对 5 个样品的椭偏光谱进行数值反演，均得到了较

好的结果图 3 为其中的 3 个样品拟合测试曲线的

结果.图中 BST 薄膜的椭偏光谱测试曲线(虚线)和

计算曲线(实线、基本重合

图 4 为 3 种不同热处理温度的 BST 铁电薄膜

的光学常数谱 ， n 值随光于能量的变化由 2.0 左右

上升到 2.3 ，类似于文献 [10J中的情况比较 3 种样

品的光学常数谱.我肯]发现经 500.C热处理的样品.

其折射率最小.随着退火温度增加.折射率增大由

此可以初步得到 BST铁电薄膜的一些结构信息与

热处理温度的关系 500 C退火时，由于晶控成核生

长不全，薄膜表面致密度较低，导致折射率较小;

650 C退火时，薄膜表面成核生长增加，以及大晶粒

的分裂使表面致密度明显增大.因此折射率也有所

增加， 730 C退火时，薄膜已结晶完整，表面更加致

密，故其折射率最大.

5 结论与讨论

本文对椭偏光谱数值反演算法作了简单的回

8 

e 
ES K 4 
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4D曲
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t 国 1.52 1.154 . 1 国 '国 1.60 
n 

图 5 3 种不同膜厚的 tan'!P ~上图)和占(tanψ)/占n

飞下图〉随折射事 n 的变化曲线

Fìg..) tan~ (upper curve) and ðUanrþ)/ðn (1ower 

cur四) versus relractive index n for three different 

thicknes~es 

;:l r. Jv态1 ^ ~ 
13V Y V 1 

1.52 嗣 '回 1." 1.8。

图 6 3 种平同膜厚的 cosL!J飞上图)和 ð(cos~)/ðn

飞下圄)随折射$.的变化曲线

Fig. 6 C'os~ (upper curve) 凰nd ð (cos.:::n/ðn (Iower 

curve) versus refr3ctíve index n for three diHerent 

thicknesses 

顾，并首次将具在全局搜索功能的 SA 算法应用于

椭偏光谱的数值反演.可以认为，采用合适的光学常

数模型，改进后的 SA 算法可在较短的时间内找到

问题的全局最优解.将该算法应用于 Si 衬底上的

Siü，薄膜和 BST 铁电薄膜的实例分析，获得了令人

满意的结果.由于程序果用模块化编程，优化变量数



342 红 外 与 毫 米 渡 学 报 19卷 

可以任意选择．因此本算法具有较大的灵活性和一 

定的通用性．适合于不同光学常数模型及光学反射 

系统模型的椭偏光谱数值反演． 

另外，对于椭偏光谱数值反演问题 ，椭偏参数对 

待求参量的灵敏度受到人们 的普遍关 注．考虑这样 

的系统 ：在 Si衬 底上 的 薄膜 ，假 定 卿一70。，m一 

3．8573，k 2=0．1483， ；632．8nm．图 5和 6给出了 

不同厚度下 ，椭偏参数对折射率的灵敏度．由图易 

见，薄膜厚度越大 ，灵 敏度 越高．对于 9,urn厚 的薄 

膜，灵敏度 (tan )／ 为 一600～ 600，而 0．09pm 

厚的薄膜 ，灵敏度 d(tan~b)／dn仅为 1．01～1．04．如 

果考虑 =45。时系统误差为 0．1。，则测量 9~trn厚的 

薄膜 ，可导致折射率的不确定性 为 0．002(假定 0 

(tan~b)／dn的平均值为 100)．而 0．o9 m厚 的薄膜， 

为 0．2．由此可见，薄膜越厚，系统误差对折射率 

的影响越小，增加薄膜厚度，有利于提高折射率的测 

量精度．但是，由于椭偏光谱仪受到极限分辨率的限 

黼，其对薄膜厚度的分辨存在一个极限厚度．因此， 

适当选择薄膜厚度有利于提高折射率的测量精度． 
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可以任意选择因此本算法具有较大的灵活性和一

定的通用性适合于不同光学常数模型及光学反射

系统模型的精偏光谱数值反演-

另外.对于椭偏光谱数值反演问题，椭偏参数对

待求参量的灵敏度受到人们的普遍关注考虑这样

的系统在 Si 衬底上的部膜，假定机二 700 • n2 = 
3. 8573.k ,= 0.1483 ， λ=632.8nm 因 5 租可给出了

不同厚度下，椭偏参数对折射率的灵敏度-由因易

见，部腹厚度越大.灵敏度越高-对于 9μm 厚的薄

膜，灵敏度 8(t.n利用n 为- 600- 600 ，而 O. 091'm 

厚的部膜，灵敏度以ta时)/8n 仅为 1. 01- ], 04. 如

果考虑 1'=450时系统误差为 O. 1 0 ，则测量 9μm 厚的

薄膜，可导致折射率的不确定性 8n 为 0.0021 假定。

(tanψ /8n 的平均值为 100). 而 0.09μm 厚的趣膜，

8" 为 0.2. 由此可见.薄膜越厚，系统误差对折射率

的影响越小.增加部膜厚度，有利于提高折射率的测

量精度.但是，由于精偏光谱仪受到极限分辨率的限

制，其对薄膜厚度的分辨存在一个披阪厚度因此.

适当选择自尊膜厚度有利于提高折射率的测量精度
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