
书书书

第３６卷　第８期 中　国　激　光 Ｖｏｌ．３６，Ｎｏ．８

２００９年８月 犆犎犐犖犈犛犈犑犗犝犚犖犃犔犗犉犔犃犛犈犚犛 犃狌犵狌狊狋，２００９

　　文章编号：０２５８７０２５（２００９）０８２１７１０７

减小由光谱测量数据误差造成的薄膜光学
参数反演不确定度的方法

吴素勇　龙兴武　黄　云　杨开勇
（国防科技大学光电科学与工程学院光电工程系，湖南 长沙４１００７３）

摘要　基于对光谱测量数据中系统误差和随机误差的不同特性分析，提出了两种方法来分别减小其对薄膜光学参

数反演测量精度的影响。方法一是利用薄膜光谱系数关于薄膜光学参数的一阶偏导数信息筛选数据点，选取偏导

数符号相反的波段或入射角区域作为最佳测量数据点采集区域，以最小化系统误差引起的薄膜光学参数相对真实

值的偏差大小。方法二是在实测光谱数据中注入独立同分布的随机噪声，利用基于偏差函数最小化方法的混合优

化算法多次进行反演计算，将每次反演得到的薄膜光学参数估计值的统计均值作为薄膜真实光学参数的估计值，

以减小甚至消除随机误差引起的薄膜光学参数不确定度。这两种方法不仅在提高薄膜光学参数测量精度上具有

明显的实用价值，而且物理意义明确，可操作性强，不局限于特定波段和特定材料的薄膜光学参数测量，具有良好

的普适性，可望在薄膜光学参数的准确测量技术中发挥重要作用。
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１　引　　言

薄膜光学参数的高度准确测量是设计和镀制高

质量光学薄膜的重要基础。确定薄膜光学参数的方

法总是以测量薄膜的光学性能为原理的。薄膜的光

学性能主要体现在强度和相位两个方面，因此测定

薄膜光学参数的方法也主要分为两类。一类是直接

或间接利用薄膜透射或反射光强信息的方法，如极

值法［１］、包络线法［２～４］和基于分光光度计的反演优

化方法［５～８］，都是直接利用薄膜的透射或反射能量

光谱数据进行反演计算的，而表面等离子体激元

法［９］、测量折射率的 Ａｂｅｌｅｓ法
［１０］（布儒斯特角法）

和棱镜耦合薄膜波导法［１１，１２］是通过观测光强曲线

的变化来间接测量的。另一类是利用薄膜透射或反

射相位和偏振信息的方法，如椭偏测量法［１３，１４］。现

代计算机技术和最优控制理论的引入，使得基于待

测薄膜测量光谱数据与理论光谱数据的偏差函数的

最小化方法的反演测量方法的精度较其他分析方法

大为提高，适用范围也大为拓宽。

对于直接利用透射或反射能量光谱的第一类方

法，影响薄膜光学参数反演不确定度的因素主要有

两个方面：所选择的薄膜光学参数的数学模型和光

谱测量数据的系统误差和随机误差。对于宽光谱扫

描的光谱测量数据，应该考虑膜材料的折射率的色

散，而对于单波长、变入射角的测量光谱数据，材料

折射率色散是不存在的。针对不同的应用波段和膜

材料，消光系数及其色散也应做出合理的考虑。大

量的研究还表明［１５～１７］：对于由物理蒸发沉积过程生

产的薄膜，应该考虑薄膜的折射率不均匀性影响，否

则，将会产生不可忽视的薄膜折射率测量误差。通

过一些辅助手段或改变沉积过程（如离子辅助沉

积），薄膜的折射率不均匀性可以减小到忽略不计。

通过细致的物理考虑，可以选择合理的数学模型来

提高待测薄膜光学参数的测量准确度。另一个更为

不利的现状是光谱测量数据总是存在一定的系统误

差和随机误差，由此带来薄膜光学参数测量的不可

忽略的偏差和不确定度。典型的随机误差来自测量

系统和环境的随机杂散光和噪声，典型的系统误差

来自测量光源和光谱记录设备的不稳定性。随机误

差在各个测量数据点中各不相同，系统误差导致透

射或反射光谱的上下平移或引起较大的波长变化。

显然，应该努力减小光谱测量数据中的系统误差，如

可以在每次新的测量前进行归一化处理，但是事实上

系统误差总是不可避免地存在于测量数据中，在线测

量时更为突出，因为仪器的校准和标定更为复杂［１８］。

迄今为止，关于光谱测量数据误差对薄膜光学

参数反演不确定度的影响已经发表了一些有参考价

值的分析结果［１９，２０］，但是减小不确定度的方法却未

见报道。本文基于薄膜光谱系数关于薄膜光学参数

的偏导数的准确计算模型和概率统计理论中的独立

同分布大数定律，针对光谱测量数据系统误差和随

机误差的不同特性，提出了两种方法来分别减小由其

造成的薄膜光学参数反演偏差和不确定度的大小。

同时，这两种方法具有直观的物理思想和便捷的操作

性能，不局限于特定波段和特定膜材料，对薄膜光学

参数的高精度测量具有非常实用的应用价值。

２　方法的建立

首先，有必要先引入薄膜光学参数反演测量的

模型。本文模型建立在评价待测薄膜的测量光谱数

据和理论光谱数据偏差大小的偏差函数的最小化基

础上，运用基于精英保留策略的遗传算法和采用莱

文伯 马克特（ＬｅｖｅｎｂｅｒｇＭａｒｑｕａｒｄｔ）算法的非线性

最小二乘法，一起进行薄膜光学参数的反演计算。

这一混合方法首先充分利用遗传算法的全局寻优能

力来搜索并收敛到薄膜真实光学参数附近的区域，

再利用ＬｅｖｅｎｂｅｒｇＭａｒｑｕａｒｄｔ算法的非线性最小二

乘法 对 遗 传 算 法 结 果 进 行 局 部 精 细 优 化

（Ｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔ），以克服遗传算法一定程度的随机性和

局部收敛效率不高的不足，稳定地确定薄膜的光学参

数。这一混合优化算法的卓越性能已经在膜系设计

的实践中得到充分验证［２１］，只需把膜系设计评价函

数换成偏差函数，就可以方便地移植到薄膜光学参数

的反演测量应用中，对于变量更少的单层膜材料的光

学参数反演更能轻松胜任。数值计算也表明，如果测

量数据不存在误差，该混合算法能以很高的精度多次

稳定地收敛于薄膜的真实光学参数，可以认为不存在

算法误差。

现在从薄膜光谱测量数据中的系统误差和随机

误差两方面来削弱其对薄膜光学参数反演不确定的

影响。实际的光谱测量数据由薄膜的理论光谱数

据、测量系统误差和随机误差叠加在一起组成。对

系统误差，一方面采用各种稳定措施和校准技术获

得部分的测量系统误差是可能的，这样可以从实测

光谱数据中分离部分系统误差，减小系统误差的影

响。但另一方面，测量数据中总不可避免地有残留。

既然系统误差难以完全消除，而系统误差又是通过

偏导数传递影响的，那么可以通过准确计算薄膜光

谱系数对材料折射率和几何厚度的偏导数，选择合
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适的偏导数的波段或入射角区域作为测量点区域，

来减小系统误差对膜层参数反演偏差的影响。薄膜

光学理论表明，不同波长或入射角处薄膜光谱系数

关于膜层几何厚度和折射率的偏导数大小不同，相

同的膜层参数误差会导致不同程度的光谱系数偏

差，偏导数同时为零的奇点处即使出现较大的膜层

参数误差，光谱系数变化也很小。相反地，在相同的

光谱测量误差下，在一阶近似下，偏导数同时为零的

奇点处的膜层参数误差可能相对很大，偏导数符号

相反或其中一个为零的波段或入射角区域，由于偏

导数传递系统误差影响的作用相互抵消，理论上膜

层参数相对真实值的偏差会变小，而偏导数符号相

同的波段或入射角区域，由于偏导数传递作用相互

叠加，反而会加剧系统误差的影响。这一方法的物

理思想简洁明了，可操作性强，关键的地方在于偏导

数的准确计算，对于提高薄膜光学参数反演测量的

精度是很有利的。

对于随机误差，通常的观点是将其剥离实测光

谱数据。但由于各个测量点的随机性，要从实测光

谱数据中分离出随机误差是不可能的。这意味着，

可以认为，薄膜的真实光谱数据在实测光谱数据与

残余系统误差之差的附近一定范围随机振荡。如果

直接对实测光谱数据反演，那么得到的反演计算值

中仍然有随机误差的影响，影响了薄膜光学参数的

准确测量。既然分离测量随机误差不可能，不如在

实测光谱数据中注入独立同分布的模拟随机噪声，

利用基于偏差函数最小化的优化算法进行多次反

演，每次反演的逼近光谱是在实测光谱数据附近随

机振荡的，相应的薄膜光学参数反演估计值也是独

立同分布，并在包括残余的难以剥除的系统误差影

响在内的薄膜光学参数附近振荡。利用多次反演得

到的薄膜光学参数估计值的统计均值，代替由实测

光谱数据直接反演得到的薄膜光学参数估计值，根

据概率统计理论中的独立同分布大数定律，该统计

均值依概率收敛于包含残余系统误差影响在内的薄

膜光学参数。这样，就可以大大减小测量随机误差

对薄膜的光学参数测量的随机性影响，更能准确地

逼近薄膜的真实光学参数值。同时利用概率统计理

论中的“３σ”原则，可以用三倍的标准差作为原来未

注入噪声时反演的不确定度的度量，而本文采用的

薄膜光学参数一系列估计值的统计均值的不确定

度，将减小到原来未注入噪声时反演的不确定度的

反演次数的平方根分之一，大大地提高了薄膜光学

参数测定的准确度。理论上，可以通过增大反演计

算的次数来完全消除随机误差的影响，正是在这一

意义上，光谱测量数据的随机误差对薄膜光学参数

反演的不确定度的影响是非本质的，可以忽略不计。

但是，始终得注意其成立前提是反演次数足够大，无

论用任何反演算法，未注入噪声时的反演计算中，由

光谱测量随机误差造成的不确定度还是不可忽略

的，甚至可以超过系统误差造成的影响。

综上所述，针对薄膜光谱测量数据中的系统误

差和随机误差，提出了两种方法来相应地减小测量

误差造成的薄膜光学参数反演的偏差和不确定度。

对于难以消除的残余系统误差，可以通过对薄膜光

谱系数关于膜层光学参数的偏导数的准确分析，选

择偏导数符号相反或其中一个为零的波段或入射角

区域作为光谱测量区域，可以在相同的光谱测量精

度获得更准确的薄膜光学参数值，其本质是利用一

阶偏导数信息进行有利于反演计算的光谱测量数据

筛选。对不可分离的随机误差，人为地在实测光谱

数据中注入一定强度的独立同分布的模拟随机噪

声，利用基于偏差函数最小化的优化算法多次进行

反演计算，所得反演估计值的三倍标准差可以作为

原来的未注入噪声时反演的不确定度的度量，所得

反演估计值的统计均值作为薄膜真实光学参数的估

计值，其不确定度为未注入噪声时反演的不确定度

的反演次数的平方根分之一，随着反演次数的增大

而逐渐趋于零，其本质是用统计平均来减小甚至消

除实测光谱数据中的随机误差对薄膜光学参数测量

的影响，关键是在实测光谱数据中注入随机噪声的

创新思想。

３　减小系统误差影响的数值模拟分析

分析光谱测量数据中的系统误差对薄膜光学参

数反演测量的影响，首先要解决的是薄膜光谱系数

关于膜层光学参数的一阶偏导数的准确计算。差分

近似带来的算法误差是不允许的，应该要有数学上

严格的解析模型来准确计算相应的一阶偏导数［２２］。

以中心波长为６３２．８ｎｍ的单层λ／４Ｔａ２Ｏ５ 薄

膜为例，基底折射率为１．４５７，从空气中入射。设其

几何厚度为犱，折射率为狀，反射率为犚，反射率关于

薄膜几何厚度和折射率的偏导数分别记为犚／犱

和犚／狀。采用的Ｔａ２Ｏ５ 薄膜的折射率色散公式为

狀＝ ４．１８６９＋０．１３１５８×（１０００／λ）槡
２，波长λ的单位

为ｎｍ。图１给出了中心波长为６３２．８ｎｍ的单层

λ／４Ｔａ２Ｏ５ 薄膜在３００～１２００ｎｍ波段的反射率曲
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线及其关于薄膜几何厚度和折射率的偏导数曲线

（没有考虑基片的背面反射影响）。这里，偏导数曲

线是基于物理上的考虑，在一阶近似下，光谱测量系

统误差对薄膜光学参数反演测量的影响是通过一阶

偏导数来传递的。可以看出，反射率曲线的极小值

点（３４３ｎｍ处）同时是反射率关于薄膜几何厚度和

折射率的偏导数的零点，是一个奇点；而极大值点

（６３２．８ｎｍ处）只是反射率关于薄膜几何厚度的偏

导数的零点，关于折射率的偏导数的另一个零点

（４４８ｎｍ处）偏离了反射率的极大值点。

图１ 中心波长为６３２．８ｎｍ的单层λ／４Ｔａ２Ｏ５ 膜的反射

率及其对膜层几何厚度、折射率的偏导数

Ｆｉｇ．１ Ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ ａｎｄ ｉｔｓ ｐａｒｔｉａｌ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ ｔｏ ｌａｙｅｒ

ｔｈｉｃｋｎｅｓｓａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｏｆａｓｉｎｇｌｅｑｕａｒｔｅｒｗａｖｅ

ｌａｙｅｒＴａ２Ｏ５ｆｉｌｍｗｉｔｈｃｅｎｔｒａｌｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆ６３２．８ｎｍ

为了探讨不同波长处的反射率测量系统误差引

起的薄膜光学参数偏差的大小区别和规律，采用单

波长、变入射角测量的反射光谱数据进行反演模拟

计算。为了避开偏导数在６０°～８０°的入射角内的零

点（奇点，会加剧系统误差影响），反射光谱数据选

１０°～５０°的入射角区域内间隔５°的数据点作为偏差

函数中的逼近光谱参数。偏差函数犳ＤＦ的定义为

犳ＤＦ ＝
１

犔∑
犔

犾＝１

犚（γ犾）－珟犚（γ犾）

Δ犚［ ］
犾

｛ ｝
２ １／２

， （１）

式中珟犚（γ犾），犚（γ犾）和Δ犚犾分别为待测薄膜在入射角

γ犾处的实测反射率、理论计算反射率和反射率测量

精度，犔是选取的总入射角数目。当所有测量点的理

论计算反射率与实测反射率的偏差小于反射率测量

精度时，偏差函数值小于１。

数值模拟计算时，在理论计算反射率数据中人

为加入０．１％的正向系统误差，作为实测反射率数

据。利用第二节中的混合优化算法，并考虑薄膜折

射率的色散，在不同波长处进行反演计算，所得的薄

膜光学参数的反演估计值狀，犱，偏差函数大小犳ＤＦ，

反演估计值相对真实值珘狀，珟犱的偏差大小Δ狀，Δ犱及

其相应的偏导数犚／狀和犚／犱的符号都列于表１

中。同时，图２给出了５００ｎｍ处在０．１％的正向系

统误差下１００次反演计算得到的折射率、几何厚度

和偏差函数估计值的分布情况，也验证了第二节中

的混合优化算法的稳定性和全局收敛能力。值得一

提的是，当系统误差是负向时，偏差函数大小与正向

时非常接近，相应的折射率和几何厚度偏差反号，呈

现良好的对称性，限于篇幅，不再重复列出。

图２ ５００ｎｍ处在０．１％的正向反射率测量系统误差下

１００次反演计算得到的薄膜折射率、几何厚度和偏

　　　　　　　　差函数值的分布

Ｆｉｇ．２ Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ，ｔｈｉｃｋｎｅｓｓａｎｄ

ｄｉｓｃｒｅｐａｎｃｙｆｕｎｃｔｉｏｎｖａｌｕｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ１００ｔｉｍｅ

ｒｅｖｅｒｓｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ０．１％ ｐｏｓｉｔｉｖｅ

ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｅｒｒｏｒａｔ５００ｎｍ

由表１可以看出，奇点３４３ｎｍ处及其附近区域

非常不适合用来反演测量薄膜的光学参数，折射率和

几何厚度都存在相当大的偏差。理论上，在一阶近似

下，反射率偏差为零，而实际反射率测量必然存在系

统误差，通过一阶偏导数的传递作用，引起的薄膜光

学参数的偏差必然很大。在４４８～６３２．８ｎｍ的波段

内，折射率和几何厚度的偏差都很小，原因是在该波

段内偏导数的符号相反，两偏导数的误差传递作用相

互抵消，由光谱测量系统误差引起的两光学参数的偏

差都减小。在两端点处，偏导数为零对应的光学参数

的不确定度相对会变大，导致了另一个光学参数的偏

差相对变小。在其他波段，偏导数的符号同正或同

负，传递作用相互叠加，增强了系统误差对薄膜光学

参数反演测量的影响，产生了较大的折射率偏差或几

何厚度偏差。值得一提的是，在这种单波长变入射角

的测量技术中，测量的精度可以提高到０．０１％，这样

系统误差的影响可以进一步减小。
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表１ ０．１％的正向反射率测量系统误差在不同波长处引起的中心波长为６３２．８ｎｍ的λ／４Ｔａ２Ｏ５ 薄膜的折射率和几何厚度

反演测量的偏差

Ｔａｂｌｅ１ ＲｅｖｅｒｓｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘａｎｄｔｈｉｃｋｎｅｓｓｏｆａｑｕａｒｔｅｒｗａｖｅＴａ２Ｏ５ｆｉｌｍｗｉｔｈｃｅｎｔｒａｌｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ａｔ６３２．８ｎｍｃａｕｓｅｄｂｙ０．１％ｐｏｓｉｔｉｖｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃｅｒｒｏｒｏｆｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

λ／ｎｍ 珘狀 珘犱／ｎｍ 犳ＤＦ 狀 犱／ｎｍ Δ狀 Δ犱／ｎｍ 犚／狀 犚／犱

３００

３４３

３６０

３８０

４００

４４８

５００

５７０

６００

６３２．８

７００

８００

１０００

１２００

２．３７６７

２．３０３３

２．２８０８

２．２５７９

２．２３８１

２．２００６

２．１７１

２．１４２９

２．１３３６

２．１２５

２．１１０８

２．０９５８

２．０７８１

２．０６８４

７４．４４７１

０．０１７８ ２．４４４６ ７１．８３７８ ０．０６７９ －２．６０９３ ＋ ＋

０．３１２ ２．０８４３ ８１．５１４５ －０．２１９０ ７．０６７４ ０ ０

０．０２６１ ２．３２２８ ７３．０９１３ ０．０４２ －１．３５５８ － －

０．００８９ ２．２８３１ ７３．７２９４ ０．０２５２ －０．７１７７ － －

０．０１０１ ２．２５４４ ７４．０３８４ ０．０１６３ －０．４０８７ － －

０．０１６８ ２．２０９４ ７４．３１２４ ０．００８８ －０．１３４７ ０ －

０．０２３４ ２．１７７３ ７４．４５５７ ０．００６３ ０．００８６ ＋ －

０．０３３６ ２．１４７４ ７４．６８２６ ０．００４５ ０．２３５５ ＋ －

０．０３９５ ２．１３７５ ７４．８３７４ ０．００３９ ０．３９０３ ＋ －

０．０４８ ２．１２７７ ７５．０８４３ ０．００２７ ０．６３７２ ＋ ０

０．０８０８ ２．１０９２ ７６．０６７２ －０．００１６ １．６２０１ ＋ ＋

０．０７２５ ２．１１８６ ７０．５２７４ ０．０２２８ －３．９１９７ ＋ ＋

０．０１０６ ２．０９８５ ７１．７７５６ ０．０２０４ －２．６７１５ ＋ ＋

０．００２９ ２．０９２９ ７１．５４４ ０．０２４５ －２．９０３１ ＋ ＋

　　总的看来，偏导数符号相反的波段更有利于减小

由光谱测量系统误差造成的薄膜光学参数反演的偏

差大小，偏导数同时为零的奇点及其附近波段最不适

合用来进行反演计算，应当予以剔除。同时可以看

出，极值法利用了全部的奇点信息进行薄膜光学参数

测量，实际上加剧了光谱测量系统误差对薄膜光学参

数反演测量造成的影响，特别会造成较大的几何厚度

不确定度，原理上限制了其测量水平的提高。合理的

反演测量数据的选择，应该避免薄膜光谱系数关于折

射率和几何厚度的偏导数同时零点的奇点及其附近

波段，选择偏导数符号相反的波段的光谱测量数据作

为反演时要逼近的光谱系数，有利于抵消系统误差造

成的影响，同时减小薄膜几何厚度和折射率的反演测

量不确定度，特别是在线测量和镀膜监控中有利于提

高薄膜光学参数的测量水平。

４　减小随机误差影响的数值模拟分析

在第二节中，提出在实测光谱数据中注入独立

同分布的模拟随机噪声，运用多次反演计算获得的

薄膜光学参数估计值的统计平均值，作为待测薄膜

的真实光学参数的估计值，能比未注入噪声时反演

估计值更准确地逼近薄膜光学参数的真实值，同时

其不确定度减小到未注入噪声时反演的不确定度的

反演次数的平方根分之一，理论上可以完全消除光

谱测量数据中随机误差的影响。

当数值模拟分析随机误差的影响时，先假设不

存在系统误差，在理论计算反射率数据的每个点中

图３ ５００ｎｍ处在０．１％的正态分布型反射率测量随机

误差下１００次反演计算得到的薄膜折射率、几何厚

　　　　　度和偏差函数值的分布

Ｆｉｇ．３ Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ ｉｎｄｅｘ，ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ ａｎｄ

ｄｉｓｃｒｅｐａｎｃｙｆｕｎｃｔｉｏｎ ｖａｌｕｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ １００ｔｉｍｅ

ｒｅｖｅｒｓｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｗｉｔｈ０．１％ ｎｏｒｍａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄ

ｒａｎｄｏｍｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｅｒｒｏｒａｔ５００ｎｍ

相互独立地注入标准差为反射率测量精度的三分之

一、均值为零的正态分布的随机噪声，作为模拟的实

测光谱数据，且每次反演计算前都通过随机设置发

生器状态，重新注入具有相同分布的不同随机噪声。

图３给出了０．１％的正态分布型反射率测量随机误

差下在５００ｎｍ处１００次反演得到的折射率和几何

厚度以及偏差函数估计值的分布图，其中的不确定

度值是根据概率统计中的“３σ”原则，用三倍的标准

差来确定的。可以看出，当实测反射率数据中存在随
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机误差时，未注入噪声时反演计算得到的薄膜折射率

和几何厚度估计值的不确定度分别为０．００８２ｎｍ和

０．３９５２ｎｍ，都大于表１中列出的同样大小的系统误

差造成的折射率和几何厚度偏差０．００６３ｎｍ和

０．００８６ｎｍ。这意味着，如果不在实测光谱数据中注

入随机噪声而直接进行反演，那么实测光谱数据中

随机误差的影响将不可忽略，甚至超过系统误差的

影响而成为主要因素。而在实测反射率数据中注入

独立同分布的随机噪声后，用多次反演计算得到的

估计值的统计平均值作为薄膜折射率和几何厚度的

图４ ５００ｎｍ处在０．１％的正向反射率测量系统误差和

０．１％的正态分布型随机误差下１００次反演计算得

到的薄膜折射率、几何厚度和偏差函数值的分布

Ｆｉｇ．４ Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｒｅｆｒａｃｔｉｖｅ ｉｎｄｅｘ，ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ ａｎｄ

ｄｉｓｃｒｅｐａｎｃｙｆｕｎｃｔｉｏｎ ｖａｌｕｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ １００ｔｉｍｅ

ｒｅｖｅｒｓｅｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎｗｉｔｈ０．１％ｐｏｓｉｔｉｖｅｓｙｓｔｅｍａｔｉｃ

ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｅｒｒｏｒａｎｄ０．１％ ｎｏｒｍａｌ

　　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｅｄｒａｎｄｏｍｅｒｒｏｒａｔ５００ｎｍ

估计值，相对真实值的偏差分别为０．０００６ｎｍ和

０．０２６９ｎｍ，比未注入噪声时反演得到的估计值更

准确地逼近其真实值。同时，根据概率统计理论，独

立同分布总体的样本统计平均值的标准差为总体标

准差的样本容量的平方根分之一，这样多次反演计

算得到的估计值的统计平均值的不确定度相应地为

未注入噪声时反演的不确定度的反演次数的平方根

分之一，在本例中取１／１０，即折射率和几何厚度的不

确定度分别为０．０００８ｎｍ和０．０４ｎｍ，与上面计算的

统计均值相对于真实值的偏差大小相一致。根据独

立同分布的大数定律，当反演次数足够大时，该统计

平均值依概率收敛于薄膜的真实光学参数，其不确

定度趋于零，完全消除了随机误差的影响。在这一

意义上，光谱测量数据中的随机误差对薄膜光学参

数测量的影响是非本质的，可以完全消除。实际应

用时反演次数不用非常大，只要随机误差引起的不

确定度远小于系统误差引起的偏差，就可以忽略其

影响。

最后，图４给出了０．１％的正向反射率测量系

统误差和相同大小的正态分布随机误差共同存在时

的模拟结果。可以看出，图４与图２，３吻合得很好。

统计均值相对薄膜的真实光学参数的偏差仅是由残

余的难以分离的系统误差造成的，未注入噪声时反

演的不确定度仅由随机误差决定，注入噪声后得到

的统计均值的不确定度为未注入噪声时的不确定度

的反演次数的平方根分之一，随着反演次数的增大

而趋于零，大大地减小了光谱测量数据中随机误差

对薄膜光学参数反演测量的影响。值得一提的是，

模拟时采用的是反射率，实际上本文结论对透射率

完全适用，更为有利的是现有光谱测量仪器的透射

率测量精度都高于反射率测量精度，这就为更准确

地测量薄膜的光学参数创造了有利条件。

５　结　　论

基于对光谱测量数据中系统误差和随机误差的

不同特性分析，提出了两种方法来分别减小其对薄

膜光学参数反演测量精度的影响。方法一是利用薄

膜光谱系数关于薄膜光学参数的一阶偏导数信息筛

选数据点，选取偏导数符号相反的波段或入射角区

域作为最佳测量数据点采集区域，以最小化系统误

差引起的薄膜光学参数相对真实值的偏差大小。方

法二是在实测光谱数据中注入独立同分布的随机噪

声，利用基于偏差函数最小化方法的混合优化算法

多次进行反演计算，将每次反演得到的薄膜光学参

数估计值的统计均值作为薄膜真实光学参数的估计

值，并能定量给出未注入噪声时反演的不确定度值。

该统计均值比未注入噪声时反演得到的估计值更准

确地逼近薄膜的真实光学参数，其不确定度为未注

入噪声时反演的不确定度的反演次数的平方根分之

一。随着反演次数的增大，该统计均值依概率收敛

于薄膜的真实的光学参数，且其不确定度趋于零。

这两种方法不仅在提高薄膜光学参数测量精度上具

有明显的实用价值，而且物理意义明确，可操作性

强，不局限于特定波段和特定材料的薄膜光学参数

测量，具有良好的普适性，可望在薄膜光学参数的准

确测量技术中发挥重要作用。
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