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激光与光电子学进展
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类金刚石薄膜光学参数反演的改进遗传算法

李建超　苏俊宏　徐均琪
（西安工业大学光电工程学院，陕西 西安７１００３２）

摘要　椭偏法测试薄膜不能直接得到薄膜的光学参数，需进行数值反演算法近似求解。采用遗传算法，借鉴竞争

选择、小生境和适应值调节思想，对选择算子、变异算子、交叉算子三个重要算子进行了适当改进，改进后算法有效

防止了“早熟”现象，并搜索到了全局最优，降低了操作者对拟合模型设定初值的要求。在实践上，通过３种拟合方

式的结果对比，得到了可靠的某条件下制备的类金刚石薄膜的光学常数，验证了改进遗传算法在拟合薄膜光学常

数中的有效性。
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１　引　　言

光学常数不仅是表征薄膜宏观光学性质的物理量，也是描述光与物质相互作用的重要物理量。能否得

到精确的折射率数值，对膜系设计和实际应用有着重要的影响。测量薄膜光学常数的方法很多，由于椭圆偏

振法测量精度高和无损测量的优点，在光学薄膜和薄膜材料研究中受到关注［１～３］。但椭圆偏振法测量的数

据为ψ和Δ，不是直接的薄膜光学参数，需求解一个椭偏方程得到，这一椭偏方程为超越方程，不能得到解析

解，需反演求解。在求解中，有研究者采用直接搜索法，多维牛顿算法，粒子群优化算法，模拟退火法，遗传算

法等［４～６］。其中，遗传算法对初始值的选择的依赖性不强，在复杂组合优化问题方面的应用与研究得以很好

地推广和发展［７～９］，但是在大范围内搜索时，收敛速度慢且容易早熟收敛。本文通过对遗传算法的变异算

子、交叉算子进行适当改进，得到了可靠的某条件下制备的类金刚石薄膜的光学常数。

２　薄膜参数反演的基本理论

当一束偏振光照射到样品上，并在薄膜层内进行多次反射后，其偏振状态将会发生改变，平行于入射平

面的ｐ分量与垂直于入射平面的ｓ分量的振幅和相位改变均不相同。椭偏仪可以通过测量两个椭偏角 （ψ，
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Δ）来分别获得振幅和相位的相对变化，（ψ，Δ）是由ｐ分量和ｓ分量的反射系数犚ｐ，犚ｓ

ｔａｎψｅｘｐ（ｉΔ）＝
犚ｐ
犚ｓ
＝犳（狀，犽，犱，０，λ）， （１）

式中狀为薄膜复折射率的实部，犽为薄膜复折射率的虚部，犱薄膜厚度，这３个量为需求解的薄膜参数，０为入

射光的入射角，λ为入射光波长。

（１）式可以等效为（２）式方程组：

ψ＝ψ（狀，犽，犱，０，λ），

Δ＝Δ（狀，犽，犱，０，λ）
｛ ．

（２）

这一方程组为不定方程组，不能解析求解得到薄膜狀，犽，犱值，采用数值迭代进行不断逼近实验数据的方法

近似求解，其数学过程可以描述为：１）根据测量数据（ψ，Δ）估计狀，犽，犱值的范围；２）通过寻找评价函数的最

小值来求解参数。用均方差（ＭＳＥ）作为评价函数犳ＭＳＥ，表示了（ψ，Δ）的测量值与给定狀，犽，犱得到的计算值

间的差值。当犳ＭＳＥ达到最小值时，可以认为所求模型的参数值已被找到。评价函数可写为

犳ＭＳＥ ＝
１

２犖∑
犖

犔＝１

ψｍ犔－ψｃ犔

ε（ ）
ψ

２

＋
Δｍ犔－Δｃ犔

ε（ ）
Δ槡

２

， （３）

式中犔为第犔个测试波长，犔＝（１，２，３，…，４９０），犖为测试波长个数，ψｍ犔为第犔个波长ψ的测量值，ψｃ犔为第

犔个波长ψ的计算值，Δｍ犔 为第犔个波长Δ的测量值，Δｃ犔 为为第犔个波长Δ的计算值，εψ为ψ的测量误差，εΔ

为Δ测量误差。当犳ＭＳＥ最小时，则认为狀，犽，犱值达到了全局最优，即为迭代求解值。

３　遗传算法描述

对于一个求函数最大值或最小值的优化问题，一般可描述为下述数学规划问题：

ｍａｘ犳（犡），

狊．狋．犡∈犛，

犛犚

烅

烄

烆 ，

（４）

式中犡＝ 狓１，狓２，…，狓［ ］狀
Ｔ为决策变量，犳（狓）为目标函数，犚为基本空间，犛是犚 的一个子集，它表示由所有

满足约束条件的解所组成的集合可行解集。

３．１　简单遗传算法

遗传算法（ＧＡ）
［１０］的基本思想来自Ｄａｒｗｉｎ的进化论和 Ｍｅｎｄｅｌ的遗传学。它将问题表示成“染色体”的

适者生存过程，通过“染色体”群的一代代不断进化，经过复制、交叉和变异等操作，最终收敛到“最适应环境”

的个体，求得问题的最优解。ＧＡ算法主要步骤如下：

１）初始化，随机产生一组初始个体构成初始种群犘（狋），并评价每一个个体的适应度值。

２）判断算法是否满足终止条件，若满足终止条件则输出结果，终止运算；否则执行以下步骤。

３）选择运算，将选择算子作用于群体犘（狋）。

４）交叉运算，将交叉算子作用于群体犘（狋）。

５）变异运算，将变异算子作用于群体犘（狋），群体犘（狋）经过选择、交叉、变异运算后得到下一代群体

犘（狋＋１）。

６）返回步骤２）。

基本遗传算法在实际应用中主要有两个问题：早熟现象（很快收敛到局部最优解而不是全局最优解）和

收敛缓慢现象。由于这些缺陷，解决实际问题算法需要相应的改进。

３．２　改进遗传算法

３．２．１　选择算子的改进

选择算子是通过适应度函数来选择种群中的个体的，依据个体适应度大小将优良个体选择到下一代种

群中，适应度值越高，被选择的可能性越大。一般可以分为以下这几类［１１］：排序选择、适应度比例选择、竞争

选择。轮盘赌选择方式是传统遗传算法中最常使用的选择手段［１１］，但这种方法在遗传进化的开始阶段，存

在适应度较高生物个体的可能，这样的个体被选中的机会较大，因而会复制出较多子代，在进化末期，种群个
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体间的差异不大，多样性的丧失，因而难以搜索到全局最优，轮盘赌选择失效。

因此，对选择算子提出了改进措施：借鉴竞争选择和小生境思想，仍采用比例选择算子，首先对种群中的

全部个体根据适应度值降序排列，将适应度最低的１／４个体直接淘汰掉；中间的２／４个体选择进入下一代；

适应度最高的１／４拷贝一份，并都选择到下一代，并只进行５代遗传竞争选择。这一改进保证种群大小不

变，适应度较低的个体直接淘汰出种群，提升算法的收敛速度，在后续的多代遗传中不再直接淘汰，保证种群

的多样性。在选择父染色体时，考虑染色体的适应度的同时，还依据子代个体的情况去动态调整选择概率

犘犻。当从某一代进化犓 代后，若当前子代群体可能陷入局部极小，便将在前犓 代再生中曾被选作父本的染

色体以及与它的海明距离相近的染色体选择概率降低，避免ＧＡ陷入局部极小。

３．２．２　交叉算子

交叉算子是遗传进化操作中重要的操作算子。简单遗传算法中，使用恒定不变的交叉概率进行交叉互

换，带有一定的盲目性。有研究者提出了改进的交叉算子［１２］，利用两个父代个体间相似度的高低决定是否

实施交叉互换操作，同时，依据进化代数不同交叉临界值不同。两个父代个体的相似度为

狊＝犮／狀， （５）

式中犮为个体犡 与个体犢 的最长的共同子串的长度，狀为种群中个体染色体编码的长度。

利用相似程度可以有效防止“近亲繁殖”，防止产生不良子代，这一原则应贯穿整个遗传过程。由此，针

对交叉算子提出的改进措施：利用两个父代个体间相似度的高低决定是否实施交叉互换操作，并在全部遗传

过程中保持定值。

３．２．３　变异算子

变异算子是摆脱遗传算法局部收敛的最有效方法，有利于防止“早熟”。有研究者使用自适应变异算子。

针对变异算子同样采用自适应变异算子，将个体编码串中的每个基因位视为变异点，只是在选择变异概率和

具体基因位变异上采取了不同的概率选择方法，对于基因位变异采用等概率变异；子代基因变异采用自适应

变异，变异概率犘不固定，与同代中群体平均适应度值的那个子代的相似度成反比，并在０．０００１～０．５间

变动。

改进后的遗传算法程序流程图见图１。

４　数值拟合计算结果及分析

用 Ｍａｔｌａｂ编制了拟合程序，并进行了模拟计算。拟合对象为：Ｓｉ基底上非平衡磁控溅射沉积类金刚石

薄膜的光学参数。测量仪器是美国Ｊ．Ａ．ＷＯＯＬＬＡＭ公司制造生产的Ｍ２０００ＵＩ型宽光谱变角度椭偏仪。

该设备测量误差为Δ，ψ≤±０．２°；重复性为Δ，ψ≤±０．０５°／３ｈ；光谱范围为２５０～１７００ｎｍ，每隔２．９６５ｎｍ一

个测试点，测试光入射角为７５°。

对于弱吸收的薄膜来说，用柯西（Ｃａｕｃｈｙ）
［１３］模型来表达折射率与波长的函数关系，以简化模型。这样

折射率狀和消光系数犽可表示，

狀（λ）＝犃＋
犅

λ
２＋
犆

λ
４
，

犽（λ）＝犃１×ｅｘｐ犃２×１２４０×
１

λ
－
１（ ）［ ］４００

烅

烄

烆
，

（６）

式中λ单位为μｍ，常数犃，犅，犆，犃１，犃２ 是待求参量。确定了这些常数，薄膜在２５０～１７００ｎｍ范围内所有波

长下的狀，犽就确定了。

图２为改进遗传算法拟合曲线。图２（ａ）为拟合值与实验值，（ｂ）为拟合数据与实验数据差。分别采用

椭偏仪自带拟合程序、简单遗传算法、改进遗传算法结果对比，取λ＝６３２．８ｎｍ处狀，犽，犱比较，如表１所示。

　　从表１可以看出改进前的遗传算法结果并不理想，３次拟合的狀，犽，犱分别是１．９６５，０．１９０，２８８．２０５；

２．０２１，０．０８７，２６７．５４６；２．１５４，０．０２２，２１６．２５１，３次拟合得到数据很不稳定，而且偏差较大，折射率从１．９６５

变化到２．１５４，主要原因是简单遗传算法很容易发生“早熟”现象，在局部极值附近就停止拟合，而每次的局

部极值不一定相同，故得出的拟合结果较分散，且在许可范围内不可接受的。改进后的３次拟合虽然也有变
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图１ 改进的遗传算法流程图

Ｆｉｇ．１ Ｆｌｏｗｄｉａｇｒａｍｏｆｉｍｐｒｏｖｅｄｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ

图２ 改进的遗传算法拟合曲线

Ｆｉｇ．２ Ｉｍｐｒｏｖｅｄｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍｆｉｔｔｉｎｇｃｕｒｖｅ

动，但变动很小，基本稳定在１．９７１，２８５．０６５附近，折射率值相对变动在１／１０００左右的水平，由于采用的结

束方式有两种：犳ＭＳＥ≤１０和犳ＭＳＥ变化量≤５连续拟合次数≥５次，即可结束拟合，故拟合结果会在允许范围

内有所变动，且与椭偏仪自带拟合程序拟合结果对比，符合程度较高，可以认为改进后的遗传算法拟合结果

准确、可靠。
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表１ 三种拟合方式结果比较

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｒｅｅｆｉｔｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓ

Ｆｉｔｔｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒｓ 狀 犽 犱

１ｓｔｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｓｉｍｐｌｅｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ １．９６５ ０．１９０ ２８８．２０５

２ｎｄｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｓｉｍｐｌｅｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ ２．０２１ ０．０８７ ２６７．５４６

３ｒｄｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｓｉｍｐｌｅｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ ２．１５４ ０．０２２ ２１６．２５１

１ｓｔｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｉｍｐｒｏｖｅｄｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ １．９７１ ０．０５５ ２８５．０６５

２ｎｄｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｉｍｐｒｏｖｅｄｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ １．９７５ ０．０４９ ２８３．１５２

３ｒｄｆｉｔｔｉｎｇｗｉｔｈｉｍｐｒｏｖｅｄｇｅｎｅｔｉｃａｌｇｏｒｉｔｈｍ １．９６９ ０．０５８ ２８７．１１８

Ｆｉｔｔｅｄｗｉｔｈｅｌｌｉｐｓｏｍｅｔｒｙｆｉｔｔｉｎｇｐｒｏｃｅｄｕｒｅ １．９７３ ０．０５０ ２８４．５０

４　结　　论

借鉴竞争选择、小生境和适应值调节思想，对简单遗传算法中的选择算子、变异算子、交叉算子进行了改

进，拟合实践，验证了改进后的遗传算法在一定程度上避免了算法的非成熟收敛，加快了收敛速度。利用遗

传算法拟合出了弱吸收类金刚石薄膜光学常数参数。
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