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摘要　掠入射X射线反射(GIXR)由于检测精度高且对检测薄膜的无损伤而被广泛用于薄膜检测和高精度表征.

GIXR是一种基于数值拟合的间接检测方法,因此在薄膜微观结构的求解,特别是复杂多层膜膜系的求解过程中对

数值优化算法的要求较高.为此提出了基于量子衍生遗传算法(QIGA)的薄膜GIXR拟合求解方法,并基于QIGA
对Si单层膜和等周期 Mo/Si多层膜的GIXR分别进行拟合求解.结果表明,该方法具有求解速度快、拟合精度高

的明显优势,说明QIGA在光学薄膜表征方面有潜在的应用价值.
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１　引　　言
光学薄膜是由分层介质构成,通过界面传播光束的一类光学介质材料.光学薄膜除了具有基本的反射、

减反射和光谱调控等功能以外,在光学系统中还具有偏振调控、相位调控以及光电、光热和光声等调控功

能[１Ｇ３].如今,光学薄膜已广泛应用于激光技术、光电子技术、光通信技术、光显示技术和光储存技术等现代
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光学技术中.特别是新兴的纳米薄膜,它所具备的独特的光学、电学、磁学、力学与气敏特性,使其作为功能

材料和结构材料具有良好的发展前景[４Ｇ６].
光学薄膜的迅猛发展得益于薄膜技术的发展.薄膜技术主要包括薄膜的制备、控制、测试技术[１].其

中,光学薄膜测试的意义在于通过测试建立起薄膜宏观和微观的联系,进而通过分析得到元件的微观参数和

性能指标.光学薄膜的性能与其几何厚度、密度、粗糙度等微观参数有直接关系[７].因此,精确表征薄膜的

结构参数,从而为设计和镀制高质量的光学薄膜建立前提和基础具有十分重要的意义.目前,应用于材料和

表面测量的仪器和方法包括掠入射X射线反射(GIXR)、透射电子显微镜(TEM)、卢瑟福后向散射谱、俄歇

电子能谱、光谱椭偏等[８Ｇ１２],其中TEM[１３]和GIXR[１４Ｇ１６]是纳米级薄膜或具有超晶格结构的纳米级周期厚度

多层膜普遍采用的主要检测手段.TEM可直接对薄膜进行表征,但是由于TEM观测的同时会破坏薄膜结

构,且检测精度不高,所以常用作薄膜表征的参考;GIXR采用波长为０．１５４nm的硬X射线作为光源,其优

点在于不会破坏光学薄膜的结构,可以在膜层信息较少的情况下得到高精度的结果,其难点在于需要建立相

应的理论模型,并对用于表征薄膜结构参数的求解算法有较高要求.因此,对基于GIXR的薄膜拟合表征方

法来说,研发和应用具有较强全局搜索能力的高效算法具有重要意义.
对于工作在紫外—极紫外波段的光学薄膜来说,所需的光学膜厚均在纳米量级.例如,深紫外波段所需

光学薄膜的单层膜厚仅为２０~３０nm;而极紫外(EUV)光波段普遍采用的等周期高反射率 Mo/Si多层膜的

平均周期厚度仅为７nm[１７].实现这些光学薄膜的参数拟合不仅在理论模型建立方面有较高难度,而且对

于求解算法的选取也有一定要求,尤其是在EUV多层膜的拟合中需要考虑实际情况中膜层间的扩散层,这
使得求解参数的数量进一步增加,搜索空间增大.在薄膜拟合表征方面普遍采用的算法包括LevenbergＧ
Marquart算法[１８]、爬山法、遗传算法(GA)[１９Ｇ２０]等.其中LevenbergＧMarquart算法收敛速度快,但是求得全

局极值的概率小;爬山法随机性较强,难以将之前进行的迭代过程有效利用;GA、一般采用二进制对参数进

行编码,全局搜索能力强,是薄膜研发常用的算法,但其同样存在收敛速度慢、易早熟、难以较高精度搜索到

全局最优解的问题.量子衍生遗传算法(QIGA)是量子衍生算法和GA的有机结合,其对染色体进行量子

编码,并采用量子旋转门更新染色体上的基因,该算法的提出是对GA全局寻优能力强等优点的继承以及对

GA收敛速度慢、早熟和局部寻优能力差等缺点的改善[２１Ｇ２２].目前,QIGA的应用涉及到信息技术、经济管

理、交通运输、通信网络等诸多领域,并取得了较为理想的效果[２３].
本文针对QIGA进行研究,进一步完善量子变异和量子交叉操作,建立了适用于薄膜GIXR拟合求解

的QIGA,并将其应用于纳米级单层膜和等周期EUV多层膜的GIXR拟合,取得了优于GA的良好效果.
同时,相关研究充分说明QIGA有助于薄膜表征效率和精度的提高,在薄膜表征这一工程技术领域具有潜

在应用价值.

２　基于QIGA的光学薄膜结构分析方法
以Si单层膜和等周期 Mo/Si多层膜为例,在其GIXR拟合求解过程中应用QIGA,具体实施步骤如下.

１)输入基于QIGA的薄膜结构分析用初始参数值.其中包括量子种群规模N、量子染色体数 M、量子

染色体的基因位数λ、进化代数最大值Tmax、量子变异基因位数s、量子全交叉概率pc,以及染色体表征的参

数取值范围.

２)薄膜结构参数的量子种群的初始化.对光学薄膜的微观结构参数进行量子编码,生成表征薄膜结构

参数的量子种群Q,该种群表示为

Q＝{q１,q２,,qi,,qN－１,qN}. (１)

　　对于Si单层膜的GIXR拟合,量子染色体数M＝６,每个量子染色体的基因位数λ＝２０,则第i个个体为
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为第j个染色体.γ１ 表征Si膜层的几何厚度dSi,γ２ 表征Si膜层的密度
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ρSi,γ３ 表征Si膜层的粗糙度σSi,γ４ 表征表面SiO２ 氧化层的几何厚度dSiO２
,γ５ 表征SiO２ 膜层的密度ρSiO２,

γ６ 表征表面氧化层SiO２的粗糙度σSiO２.
对于等周期 Mo/Si多层膜的表征,采用四层模型,即不仅考虑 Mo和Si膜层,但要考虑扩散层的作用,

扩散层近似为 MoSi２膜层,其膜系结构为Sub[Si/MoSi２/Mo/MoSi２]６０Si/SiO２.其中,镀膜基底(Sub)为超

光滑Si基底,膜系考虑表面Si膜层氧化形成的SiO２膜层.在多层膜的GIXR拟合求解过程中,QIGA中量

子染色体数M＝１１,每个量子染色体的基因位数λ＝２０,则第i个个体为
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表示第j个染色体.γ１ 表征Si膜层的几何厚度dSi,γ２ 表征 Mo膜层的

几何厚度dMo,γ３ 表征 Mo在Si上的扩散层 MoSi２ 的厚度dMo_on_Si,γ４ 表征Si在 Mo上的扩散层 MoSi２ 的

厚度dSi_on_Mo,γ５ 表征Si膜层的密度ρSi,γ６ 表征Mo膜层的密度ρMo,γ７ 表征SiO２ 膜层的密度ρSiO２,γ８ 表征

各膜层间的粗糙度σ,γ９ 表征多层膜表面SiO２ 氧化层的几何厚度dSiO２
,γ１０表征 MoSi２ 扩散层的密度ρSiO２,

γ１１表征SiO２膜层的表面粗糙度σSiO２.在(２)式和(３)式中,[αij,k　βij,k]T 表示第i个个体中第j个染色体的

第k个基因位,并且满足α２ij,k＋β２ij,k＝１,在初始化过程中每个量子比特基因位均赋值为αij,k＝βij,k＝ １/２.

３)对初始种群Q 进行测量和解码.生成一个随机数r∈(０,１),如果r＜α２ij,k,则该基因位的确定解为

０,否则确定解为１,进而得到整个种群的确定解P０ 为

P０＝{p１,p２,,pi,,pN－１,pN}, (４)
其中任意个体pi 的编码为

pi＝ [ai１,１　ai１,２　　ai１,λ－１　ai１,λ　 　aij,１　aij,２　　aij,λ－１　aij,λ　　aiM,１　aiM,２　　aiM,λ－１　aiM,λ],
(５)

式中aij,k为第i个个体中第j个染色体的第k个基因位的确定解,根据测量结果取１或０.
４)终止条件的判定.判断是否达到进化代数最大值Tmax,若满足,则终止程序并输出最优膜系,若不满

足,则继续进行.

５)量子个体适应度评估,并保存最佳个体.应用如下评价函数对量子个体的适应度进行评估:

χ２＝∑
m

k＝１

Ik,meas－Ik,calc

Ik,meas
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÷

２

, (６)

式中χ２ 为量子个体的评价系数,m 为实验数据点数,Ik,calc为第k个数据点的理论反射强度,Ik,meas为第k 个

数据点的实验反射强度.此过程中采用菲涅耳系数法计算薄膜的理论反射强度,通过数据库[２４]中的原子散

射因子数据计算材料的复折射率.

６)量子旋转门更新量子种群Q,并对子代Q′进行测量和评估,更新最优量子个体.其中,对每个基因位

进行量子旋转门更新,量子旋转门为

U(θij,k)＝
cosθij,k －sinθij,k

sinθij,k 　cosθij,k
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式中θij,k为第i个量子个体第j 个染色体中第k 个基因位的旋转角,其值表示为θij,k＝s(αij,k,βij,k)

Δθij,k,其中s(αij,k,βij,k)控制旋转的方向[２５],Δθij,k控制旋转的大小[２６],
Δθij,k ＝(θij,k)min＋fij,k[(θij,k)max－(θij,k)min], (８)

式中(θij,k)min＝０．００１π为搜索角度范围区间的最小值;(θij,k)max＝０．０５π为搜索角度范围区间的最大值;

fij,k＝Ham(A,B)/lchoromelens,其中lchoromelens为当前量子个体的染色体基因长度,A 为第i个量子个体的确定

解pi,B 为当前最优个体的确定解pbest,Ham(A,B)为pi 和pbest中相应位置不相同的个数.基于(７)式中

的量子旋转门对量子基因位[αij,k　βij,k]T 进行更新,更新为
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式中[α′ij,k　β′ij,k]T 为量子旋转门更新后的量子基因位.

７)对量子种群进行量子变异操作,更新子代种群.在量子种群中的每个量子个体中选取s个基因位进

行量子非门操作,即
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１ ０
é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú×

αij,k

βij,k

é

ë

ê
ê

ù

û
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ú
, (１０)

式中[αij,k　βij,k]T 为变异前基因,[α′ij,k　β′ij,k]T 为变异后基因.

８)量子全干扰交叉操作[２７].以概率pc＝０．０４对子代进行经典量子全干扰交叉操作.生成一个均匀分

布随机数r∈(０,１),如果r＜pc,则进行本操作,否则略过此步骤.

９)用精英保留策略更新子代Q′,对子代Q′进行测量和解码,得到确定解P,之后转到步骤４).

３　实验结果分析
采用磁控溅射镀膜系统通过沉积速率的定标,基于时间控制膜厚的方法分别镀制Si单层膜和等周期

Mo/Si多层膜各两个薄膜样品,并应用PANalyticalPowderX射线衍射仪对薄膜进行GIXR测量.

３．１　Si单层膜实验结果分析

Si单层膜镀制在超光滑Al２O３基底上,在考虑Si单层膜表面氧化层的情况下,基于QIGA对薄膜GIXR
进行参数拟合.基于QIGA的拟合过程所采用的参数为:量子种群规模 N＝１００,进化代数最大值Tmax＝
１００,量子变异基因位数s＝２,量子全交叉概率pc＝０．０４.此外,表征薄膜微观结构的参数的搜索范围见表

１.图１所示为基于GA和QIGA两种搜索算法,两个Si单层膜GIXR拟合的最优评价系数与进化的关系.
分析表明,在GIXR的拟合求解过程中,QIGA的求解精度高于GA,特别是对于Si单层膜样品２的求解.

图１ 基于GA和QIGA针对Si单层膜样品的GIXR拟合评价系数χ２ 与进化代数的关系.
(a)Si单层膜样品１的拟合结果;(b)Si单层膜样品２的拟合结果

Fig敭１ Relationshipsbetweenthefittingvaluesχ２ofGIXRforsingleＧlayerSisamplesandgenerationnumbers
basedonGAandQIGA敭 a ResultsofsingleＧlayerSisample１  b resultsofsingleＧlayerSisample２

图２所示为基于GA和QIGA获得的Si单层膜最优膜层结构参数理论反演GIXR与实验测试结果的

对比.由于QIGA具有更高的拟合精度,所以依据QIGA求解的最优膜层参数反演所得的单层膜GIXR与

实验结果更加符合,相应膜层结果参数以及基于GA求解的膜层参数详见表１.
表１　基于GA和QIGA获得的Si单层膜样品的结构参数

Table１　StructureparametersoftwosingleＧlayerSisamplesobtainedbyGAandQIGA

Parameter
Sample１ Sample２

Domain
Optimalsolution

QIGA GA
Domain

Optimalsolution
QIGA GA

dSi/nm [２８．０,３２．０] ２８．２１ ３０．４８ [２８．０,３２．０] ２８．１９ ２９．８６
ρSi/(gcm－３) [１．５,２．５] ２．００ ２．００ [１．５,２．５] １．９９ １．９７

σSi/nm [０．１,１．０] ０．８９ ０．９９ [０．１,１．０] ０．２６ ０．９０
dSiO２

/nm [０．１,３．０] ２．４２ ０．１５ [０．１,３．０] ２．２８ ０．６５
ρSiO２/(gcm

－３) [１．５,２．８] １．９３ １．８８ [１．５,２．８] １．９０ １．５５
σSiO２/nm [０．１,１．０] ０．１０ ０．１０ [０．１,１．０] ０．１０ ０．１４
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图２ 基于GA和QIGA求解得到的两个Si单层膜样品最优薄膜结构参数反演的GIXR与实验结果的对比.
(a)基于GA得到的样品１;(b)基于QIGA得到的样品１;(c)基于GA得到的样品２;(d)基于QIGA得到的样品２
Fig敭２ CalculatedandexperimentalGIXRcurvesoftwosingleＧlayerSisamplesbasedonGAandQIGA敭

 a Sample１basedonGA  b sample１basedonQIGA  c sample２basedonGA  d sample２basedonQIGA

３．２　等周期极紫外 Mo/Si多层膜的实验结果分析

为进一步验证QIGA在复杂多层膜的GIXR拟合过程中的适用性,以超滑Si基底上镀制的等周期极紫

外 Mo/Si多层膜的微观结构拟合求解为例进行对比分析.基于QIGA的拟合过程所采用的参数为:量子种

群规模N＝１００,进化代数最大值Tmax＝２００,量子变异基因位数s＝２,量子全交叉概率pc＝０．０４.此外,表
征多层膜微观结构的参数的搜索范围见表２.图３所示为基于 GA和 QIGA的 Mo/Si多层膜两个样品

GIXR拟合的评价系数χ２ 与进化代数之间的关系.从图３可以看到,基于GA的评价系数随进化代数的增

加下降得较为缓慢,而基于QIGA的评价系数不仅在２００代的优化过程中一直有较剧烈的下降趋势,而且

第２００代时收敛结果明显优于GA.因此,基于QIGA的多层膜GIXR拟合过程中收敛速度优于基于GA
的GIXR拟合求解速度.

表２　基于GA和QIGA获得的 Mo/Si多层膜样品的结构参数

Table２　StructureparametersofmultiＧlayerMo/SisamplesobtainedbyGAandQIGA

Sample１ Sample２

Domain
Optimalsolution

QIGA GA
Domain

Optimalsolution
QIGA GA

dSi/nm [２．０,４．０] ３．６１ ３．４９ [２．０,４．０] ３．４９ ２．９４
dMo/nm [１．５,２．０] １．７５ １．８９ [１．５,２．０] １．５０ １．９１

dMo_on_Si/nm [０．５,２．０] １．２２ ０．８９ [０．５,２．０] １．６１ １．４６
dSi_on_Mo/nm [０．１．１．０] ０．２６ ０．５２ [０．１,１．０] ０．３６ ０．６７

ρSi/(gcm－３) [１．５,２．６] １．９３ １．６５ [１．５,２．６] ２．５８ １．５１
ρMo/(gcm－３) [８．５,１０．５] １０．４７ １０．１１ [８．５,１０．５] １０．１２ １０．３７
ρMoSi２

/(gcm－３) [５．０,８．０] ７．７７ ７．９１ [５．０,８．０] ５．９３ ５．１１
σ/nm [０．１,１．０] ０．３１ ０．３４ [０．１,１．０] ０．３２ ０．３４

dSiO２
/nm [１．０,３．０] １．９１ １．１５ [１．０,３．０] ２．９８ １．０７

ρSiO２/(gcm
－３) [１．０,２．７] ２．６８ ２．６６ [１．０,２．７] １．１０ ２．６３

σSiO２/nm [０．１,１．５] ０．７７ ０．４５ [０．１,１．５] ０．８３ ０．５２

　　基于GA和QIGA在进化到第２００代求解得到的最优多层膜结构参数反演的GIXR结果如图４所示.
从图４可以看出,基于QIGA得到的参数绘制的图谱与实验结果更为符合,拟合精度更高,结合表２最优薄

膜结构参数可知,GIXR算法的求解结果更符合实际情况,参数的可信度更高.
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图３ 基于GA和QIGA,针对 Mo/Si多层膜样品的GIXR拟合评价系数χ２ 与进化代数的关系.
(a)多层膜样品１的结果;(b)多层膜样品２的结果

Fig敭３ Relationshipsbetweenfittingvaluesχ２ofGIXRandgenerationnumbersformultiＧlayerMo Sisamples
basedonGAandQIGA敭 a ResultsofmultiＧlayerMo Sisample１  b resultsofmultiＧlayerMo Sisample２

图４ 基于GA和QIGA求解得到的两个等周期 Mo/Si多层膜样品的结构参数反演GIXR谱和GIXR实验结果.
(a)基于GA得到的样品１;(b)基于QIGA得到的样品１;(c)基于GA得到的样品２;(d)基于QIGA得到的样品２
Fig敭４ CalculatedandexperimentalGIXRcurvesoftwomultiＧlayerMo SisamplesbasedonGAandQIGA敭

 a Sample１basedonGA  b sample１basedonQIGA  c sample２basedonGA  d sample２basedonQIGA

对比可见,在Si单层膜和 Mo/Si多层膜的GIXR拟合求解过程中,QIGA的求解效率和精度明显优于

GA的求解效率和精度,并且基于QIGA求解得到的薄膜微观结构参数较基于GA求解得到的参数更符合

磁控溅射工艺的实际情况.分析得到QIGA在薄膜GIXR拟合求解中具有优势的原因如下:１)QIGA在种

群初始化时采用量子比特编码,量子比特编码有可同时表示多量子态叠加的特性,所以量子种群的多样性优

于传统二进制编码构成的种群;２)QIGA采用量子旋转门对量子种群进行更新,并采用动态旋转角策略,使
得算法兼具较强的全局搜索能力和局部寻优能力;３)QIGA采用的量子变异和量子交叉操作在一定程度上

抑制了种群陷入早熟.

４　结　　论
针对传统GA在光学薄膜结构表征中存在的求解速度慢、精度低、易早熟等问题,将QIGA应用于光学

薄膜的结构参数分析中.Si单层膜和 Mo/Si多层膜的GIXR拟合表征结果表明,由于QIGA采用量子编

码、量子旋转门、量子变异、量子交叉操作,因此该量子算法较传统GA具有明显的优势.相关研究工作的开

展体现出QIGA在光学薄膜表征领域,尤其是在复杂膜系参数分析中有潜在的实际应用价值,可为光学薄
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膜的拟合表征过程提供一种新的算法.
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