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摘要　以矢量严格耦合波（ＲＣＷＡ）理论为基础，通过遗传算法优化设计了圆柱形ＺｎＳｅ亚波长微增透结构，获得了

具有较好增透效果的结构参数；重点讨论分析了实际加工过程中圆柱形方向偏差及整体面形轮廓偏差对抗反射特

性的影响；还对多台阶ＺｅＳｅ增透性能随高度的变化进行了分析。结果表明：当圆柱形微结构周期为３．３μｍ，高度

为１．７５１７μｍ，占空比为０．７５６６时，在８～１４μｍ波段范围具有较好的整体增透效果；占空比偏差，高度偏差及圆柱

体面形轮廓偏差对结构的平均透射性能都具有较大的影响；圆锥形ＺｎＳｅ微结构的透射性能随着高度和划分层数

的增加呈现一定的规律分布，且相比圆柱形最优微结构，平均透射性能有了较大幅度的提高。
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１　引　　言

ＺｎＳｅ是目前广泛用于８～１４μｍ波段的红外窗

口材料，为尽可能提高其透射率，传统的方法是在材

料表面沉积增透薄膜，但其环境耐久性较差。近年

来，随着微光学技术的飞速发展，线宽小于微米量级

的亚波长光栅结构引起了人们的广泛关注。这种微

结构通过激光直写、离子束刻蚀等方式加工而成，其

环境适应性完全取决于衬底材料本身，可以有效克

服薄膜材料粘附性差、热膨胀不匹配、可选取的光学

材料有限等问题［１－３］。但由于亚波长结构的特征尺

寸与入射波长可比拟，等效介质理论、标量衍射理论

等不再适用，必须使用矢量衍射理论。目前，常用的

矢量衍射理论主要有：积分法［４］和微分法［５－６］，其

中，积分法主要包括有限元法和边界元法，比较适合

分析具有连续轮廓的微结构；而微分法主要包括耦

合波法和模态法，其对具有离散级的轮廓进行分析

０１１６００４１
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时更具有优势。其中，严格耦合波法（ＲＣＷＡ）最早

由 Ｍｏｈａｒａｍ 和 Ｇａｙｌｏｒｄ提出，由于其物理概念直

观、通用性强等特点而被广泛采用，后来为解决计算

过程中产生的数值不稳定性，提高计算效率，又提出

了增透矩阵算法［７－１０］。

国外在亚波长结构设计方面已做了大量的理论

工作［４－１３］，相关研究工作也迅速展开［１４－１７］；近年来，

国内对三维微增透结构的设计思路及相关特性分析

也进行了较为详细的研究分析［１，１８－２５］。但考虑到实

际加工精度的影响，实际加工出的微结构与设计的

微结构会存在一定的差异，这种偏差（误差）对于结

构整体的抗反射性能会产生一定的影响。Ｐｏｍｍｅｔ

等［１６］曾研究了一维大周期结构衍射光栅加工误差

对衍射效率的影响；曹召良等［２２］研究了方形柱体光

栅的制作误差影响；孙艳军等［２４］利用等效介质理论

研究分析了蓝宝石基底上方形柱体光栅加工误差对

光学性能的影响；而实际面形误差主要表现为槽宽减

小，侧壁倾斜，有倒角出现等。为了描述这种综合效

应，采用高斯轮廓模型，通过调整面形轮廓指数，比较

分析了综合面形误差对整体抗反射特性的影响。

可实现８～１４μｍ波段范围增透的面形轮廓有

多种，如矩形光栅、三角形光栅、正弦面形光栅和半

圆顶半圆底面形光栅等，且不同面形轮廓的抗反射

特性存在一定的差异。而三维圆形柱状光栅作为一

种常用的微增透结构，有着广泛的用途，因此以圆形

柱状光栅为基本模型。本文在 Ｍａｔｌａｂ环境下，编写

了二维矢量严格耦合波程序，通过遗传算法优化设

计了ＺｎＳｅ窗口材料在８～１４μｍ波段范围相关结

构参数；以最佳结构参数为基础，重点讨论分析圆形

柱状光栅结构方向误差（周期偏差、高度偏差、占空

比偏差）以及实际加工中由于二次效应所引起的综

合面形偏差对抗反射特性的影响。此外，还对锥形

ＺｎＳｅ结构抗反射特性随高度的变化进行了分析，该

研究内容可为微纳结构的设计和制造提供一定的理

论指导。

２　优化设计与结果分析

为简便起见，建立的圆柱体及圆锥体理论模型

如图１，２所示。

矢量严格耦合波分析法的求解过程大体分为三

步：１）由麦克斯韦方程组导出入射及出射介质中电

磁场解的表达式；２）对光栅层的介电常数进行傅里

叶级数展开，推导出耦合波方程组；３）根据电磁场

边界条件，求解微分方程组，计算各个衍射级次的振

图１ 圆柱形微结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｄｉａｇｒａｍｏｆｃｏｌｕｍｎｅｄｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

图２ 多台阶逼近锥形微结构示意图

Ｆｉｇ．２ Ｄｉａｇｒａｍｏｆｍｕｌｔｉｓｔｅｐｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

幅及衍射效率。而相关求解过程已有很多文献发

表［７－１０］，在此不再祥述。

２．１　圆柱形犣狀犛犲增透微结构的优化设计

在矢量严格耦合波理论分析中，应该满足以下

两个标准：１）电磁场展开时随着保留谐波级次 犖

的增加，结构的透射率趋于正确的稳定值，即满足数

值收敛性条件；２）在不考虑材料吸收的条件下，透

射率和反射率始终等于１，满足能量守恒条件。一

般而言，展开的谐波级数越高，结果就越精确，但其

耗时和内存也会越多，因此选择合理的谐波展开级

次，对于提高计算精度和效率非常重要。计算表明，

犖＞５（２犖＋１＞１１）时，ＺｎＳｅ微结构的透射率趋于稳

定，数值已满足收敛性条件，因此，在以下的设计分析

中选取的谐波次数为５。此外，设定计算的透射率为

透射波（ＴＥ波和ＴＭ波）零级衍射效率的平均值。

图３ 亚波长结构透射率随周期的变化规律

Ｆｉｇ．３ Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｏｆｓｕｂｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｐｅｒｉｏｄ

图３为入射波长λ＝８μｍ的透射率犜 随周期

犘 的变化（此时，入射角θ＝０°，折射率为２．４１０３，占

空比犳＝０．５，结构高度犎＝２μｍ）。由图３可知：随

着周期的增加，微结构平均透射率呈增加趋势；但在

０１１６００４２
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犘＝３．３１９μｍ处，微结构的零级透射率和总透射率

曲线发生了分离，这与周期增大导致非零级衍射波

的出现有关；因此，在光波垂直入射时，为了满足只

有零级衍射的条件，周期犘应小于３．３１９μｍ；但并

不是亚波长结构周期越小越好，因为周期越小，制备

的误差就越大，成本也就越高，应当综合考虑制备条

件及设计要求，选择合理的设计参数。在以下的设计

中，设定周期犘为３．３μｍ；占空比犳的优化区间为

０．２～０．８；高度犎的优化区间为０～４μｍ。

为提高优化的效率和精度，采用遗传算法进行

相关优化，其相关设置为：迭代次数６０；交叉概率

０．０１；变异概率０．６。优化目标函数定义如下：

犞ｆ＝ｍａｘ［∑
λ

犜（λ犻）］， （１）

式中犜（λ犻）为垂直入射时，波长λ犻处的透射率；所采

用的折射率曲线如图４所示。优化结果显示，在迭

代１５次后，优化目标值即趋于稳定，最终优化出的

结构参数为：周期 犘＝３．３μｍ，填充因子 犉ｏ＝

０．７５６６，圆柱体高度 犎ｏ＝１．７５１７μｍ。此时，微结

构透射率随波长及角度的变化关系如图５所示。

图４ ＺｎＳｅ材料折射率随波长的变化

Ｆｉｇ．４ ＲｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｏｆＺｎＳｅｍａｔｅｒｉａｌａｓ

ａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

图５ 透射率随波长及角度的变化关系

Ｆｉｇ．５ Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ａｎｄｉｎｃｉｄｅｎｔａｎｇｌｅ

从图５可以看出，当入射角为１０°时，在９．５～

１１．５μｍ波长范围的透射率均高于９８．０％。图６

为θ＝０°最佳结构参数下垂直入射时的透射光谱曲

线图。可以看出，圆柱形ＺｎＳｅ抗反射结构在８～

１４μｍ光波段的平均透射率大于９８．２％，其中最大

透射率出现在波长１０．５４μｍ处。（注：由于优化条

件是垂直入射，所以具有较高衍射效率的入射角度

范围相对较小。）

图６θ＝０°时透射率随波长的变化关系

Ｆｉｇ．６ Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｗｈｅｎθ＝０°

２．２　方向偏差对抗反特性的影响分析

考虑到实际加工过程中，存在着诸多影响因素

如高度、占空比、周期误差等，因此要想进一步优化

加工工艺，提高加工精度有必要对结构偏差的影响

有一个直观的认识。在此，通过数值计算初步定量

研究分析了结构参量（周期犘、占空比犳、高度犺）偏

差Δ犘（犘－犘ｏ）、占空比偏差Δ犳（犳－犳ｏ）、高度偏差

Δ犺（犺－犺ｏ）对微增透ＺｎＳｅ结构零级衍射效率的影

响，并得到了以下几组关系图，图中除了被分析的变

化量外，其余参量都取上文的优化值。

图７ 周期偏差Δ犘与平均透射率的关系

Ｆｉｇ．７ Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｐｅｒｉｏｄｅｒｒｏｒａｎｄ

ａｖｅｒａｇｅｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅ

图７为垂直入射时，周期偏差Δ犘（犘－犘ｏ）与平

均透射率的关系图，由图可知：对于圆柱形ＺｎＳｅ微

增透结构而言，当周期偏差为－１．０μｍ＜Δ犘＜０

（２．３μｍ＜犘＜３．３μｍ）时，８～１４μｍ波段区间的平

均透射率改变幅度在０．１％以内，基本可视为保持
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不变；但当０＜Δ犘＜０．７μｍ（３．３μｍ＜犘＜４．０μｍ）

时，亚波长圆柱形结构的平均透射性能出现了较为

严重的退化，尤其是在短波处（如图８所示），这与结

构周期超过零级衍射的临界周期，产生了其他级次

的衍射波有关。因此，在实际加工中，对于周期偏差

而言，应当尽量避免结构周期超过零级衍射的临界

周期而造成整体透射性能严重退化。

图９，图１０为垂直入射时，ＺｎＳｅ微结构的平均

抗反射性能随填充因子犉偏差及结构高度犎偏差

图８ 不同波长处透射性能随周期偏差变化

Ｆｉｇ．８ Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｐｅｒｉｏｄｅｒｒｏｒ

ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

图９ 亚波长结构的占空比偏差与平均透射率的关系

Ｆｉｇ．９ Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｆｉｌｌｉｎｇｆａｃｔｏｒｅｒｒｏｒｏｆ

ｓｕｂｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄａｖｅｒａｇｅｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅ

图１０ 亚波长结构的高度偏差与平均透射率的关系

Ｆｉｇ．１０ Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｈｅｉｇｈｔｅｒｒｏｒｏｆ

ｓｕｂｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅａｎｄａｖｅｒａｇｅｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅ

的变化，由图可知，当填充因子犉及高度犎 偏离优

化值时，８～１４μｍ波段的平均透射效率都呈下降

趋势；结构参量犉、犎 偏差为１０％时，平均透射率变

化大约分别在０．７７％和０．５８％以内，二者基本处于

同一水平；由图还可以看出犉出现正向偏差时，平

均透射率曲线变化较陡，而对于高度 犎，透射性能

对其负向偏差更敏感；因此，在实际加工中，根据方

案的精度要求，选择合理的制备方式，尽量减小微结

构的占空比偏差和高度偏差，对于获得较好的预期

结果具有重要的意义。

２．３　面形轮廓的影响分析

在加工表面圆形柱状微结构时，由于二次效应

的再沉积和再溅射效应，理论图形轮廓与实际加工

出的图形轮廓会存在一定的差异，如槽宽减小，侧壁

倾斜，有倒角出现等。为了能够准确反映面形轮廓

对结构抗反射特性的影响，通过高斯轮廓模型逼近

理论圆柱形轮廓模型的方法，研究分析了不同面形

轮廓下抗反射特性的差异。所采用的高斯轮廓表达

式如下［１７］：

狕（狓，狔）＝１．７５１７ｅｘｐ｛－［２ρ（狓
２
＋狔

２）］狀｝，（２）

图１１ 模拟分析中所用的不同三维轮廓形貌示意图。

（ａ）狀＝４；（ｂ）狀＝１０；（ｃ）狀＝１６；（ｄ）狀＝５００

Ｆｉｇ．１１ Ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ３Ｄｐｒｏｆｉｌｅｓｈａｐｅｓｕｓｅｄｉｎｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ．

（ａ）狀＝４；（ｂ）狀＝１０；（ｃ）狀＝１６；（ｄ）狀＝５００

且当狓２＋狔
２
＝（犳犘／２）

２时，狕＝０．８７５９。其中，狀为

轮廓指数，用于描述不同的面形轮廓；轮廓指数狀越

大，其面形轮廓越逼近理论圆柱形轮廓，研究中分别

选取了狀＝４，１０，１６和５００。其面形轮廓的三维及二

维剖面示意图如图１１和图１２所示。

不同面形轮廓下，８～１４μｍ波段范围的透射光

谱性能，如图１３所示。从图１３中可知，随着面形轮

廓指数的增加，极值透射率波长逐步向长波方向移

动，由等效介质理论可知，这与微结构的等效折射率

随面形轮廓指数狀的增大而增大有关；且在长波波长

处如λ＝１３μｍ，随着狀值的增大其透射率逐渐升高，

但对于短波如λ＝８．２μｍ，则呈相反的变化趋势。不
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同轮廓形貌下，其透射性能随结构高度的变化如图

１４所示，可以看出，最佳结构下的极值透射率波长

１０．５４μｍ随着结构高度的增加呈周期性变化趋势，

且其变化幅度随着面形轮廓指数的增加而增加。这

是因为轮廓指数越小，其越接近锥形结构，这与下文

通过多台阶逼近圆锥形结构研究结果相一致。

图１２ 不同狀值下，二维圆柱形亚波长结构示意图

Ｆｉｇ．１２ Ｄｉａｇｒａｍｏｆ２Ｄｃｏｌｕｍｎｅｄｓｕｂｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｌｕｅｏｆ狀

图１３ 不同轮廓形貌下，透射率随波长的变化

Ｆｉｇ．１３ Ｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎ

ｏｆｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｏｆｉｌｅｓｈａｐｅｓ

图１４ 不同轮廓形貌下，透射性能随结构高度的变化，

（波长为１０．５４μｍ，入射角度θ＝０°）

Ｆｉｇ．１４ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

ｈｅｉｇｈｔｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｏｆｉｌｅｓｈａｐｅｓ．（Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｉｓ

　　　１０．５４μｍ，ｉｎｃｉｄｅｎｔａｎｇｌｅθｉｓ０°）

２．４　多台阶逼近犣犲犛犲锥形轮廓的性能分析

对于锥形轮廓的亚波长结构而言，可等效为一

个折射率渐变薄膜系统，相比圆柱形微增透结构，具

有更优的抗反射性能。因此，通过多台阶逼近锥形

轮廓的方法研究分析了高度犎 对ＺｎＳｅ窗口材料抗

发射特性的影响。在此，选定亚波长结构周期为

３．３μｍ，结构高度犎 在０～８μｍ范围变化，使各层

填充因子犉呈近似线性分布：犳（犎犻）＝
犎犻
犎
，其中，

犎犻＝∑
犻

犺犻，犺犻为第犻层的高度。

图１５为多台阶（２、４、８、１６）逼近ＺｎＳｅ锥形轮

廓时，８～１４μｍ波段的平均透射性能随高度 犎 的

变化规律。由图可知，４、８、１６层台阶之间存在交叉

点，在交叉点以前，平均透射率随台阶数的增加呈减

小趋势，其后呈增加趋势，这与文献［１，２１］的结果保

持一致；当台阶数犿大于８时，８～１４μｍ波段范围

的平均透射性能随高度的变化趋于稳定，且在台阶

数犿＝１６，高度大于４．２５μｍ时，其平均透射率高

达９９．０％以上，相比圆柱形最优微结构下的透射性

能有了较大幅度的提高。从图１５中还可以看出，对

于多台阶结构（如犿＝８，１６），当高度犎 超过一定数

值时，结构的平均透射率处于较小的变化范围；对于

１６层台阶结构而言，其透射性能趋于稳定时的高度

大约为４．５μｍ。这对于实际加工高度的选取，具有

非常重要的意义。

图１５ 亚波长多台阶逼近锥形轮廓，平均透射光谱性能

与结构高度的关系

Ｆｉｇ．１５ Ａｖｅｒａｇｅｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅｃｕｒｖｅｓｏｆｓｕｂｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ｍｕｌｔｉｌｅｖｅｌｇｒａｔｉｎｇｓｗｉｔｈｃｏｎｅｄｐｒｏｆｉｌｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎ

　　　　　　ｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｈｅｉｇｈｔ

３　结　　论

结合使用遗传算法和矢量严格耦合波法，优化设

计了８～１４μｍ波段具有较好增透效果的圆柱形

ＺｎＳｅ微结构；同时，讨论分析了结构参量偏差和圆柱

形面形轮廓偏差对抗反射特性的影响，并对多台阶结

构透射性能随高度的变化规律进行了初步的研究。

优化结果表明：垂直入射情况下，以ＺｎＳｅ为衬
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底的 圆 柱 形 微 结 构 周 期 为 ３．３ μｍ，高 度 为

１．７５１７μｍ，占空比为０．７５６６时，在８～１４μｍ波段

范围具有最佳的平均增透效果，其平均透射率可高

达９８．２％；

偏差分析表明：在零级衍射阈值以内，周期偏差

对结构的平均透射性能影响最小，平均透射效率变

化不到０．１％；占空比偏差及高度偏差对整体光学

性能具有较为明显的影响，应当尽量提高二者的加

工精度；随着面形轮廓指数狀的增加，极值透射率波

长逐步向长波方向移动，且长波处的透射率呈增大

趋势，短波处的透射率呈减小趋势；随着结构高度的

增加，极值波长的透射率呈周期性变化，且其变化幅

度随着狀的增加而增加。

用多台阶逼近ＺｅＳｅ锥形轮廓结果表明，当台阶

数狀大于８时，８～１４μｍ波段范围的平均透射性能

即趋于稳定，且在台阶数狀＝１６，高度大于４．２５μｍ

时，平均透射率可高达９９．０％以上，相比圆柱形最

优微结构的平均透射性能有了较大幅度的提高；对

于１６层台阶结构而言，其稳定高度阈值大约为

４．５μｍ，当高度超过该值时，平均透射率处于较小

的变化范围。这对于实际制备高度的选取，具有一

定的指导意义。
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