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确定薄膜厚度和光学常数的一种新方法

沈伟东　刘　旭　叶　辉　顾培夫
（浙江大学现代光学仪器国家重点实验室，杭州３１００２７）

摘要：　借助于不同的色散公式，运用改进的单纯形法拟合分光光度计测得的透过率光谱曲线，来获得薄膜的光学

常数和厚度。用科契公式分别对电子束蒸发的ＴｉＯ２ 和反应磁控溅射的Ｓｉ３Ｎ４，以及用德鲁特公式对电子束蒸发制

备的ＩＴＯ薄膜进行了测试，结果表明测得的光学常数和厚度，与已知的光学常数以及台阶仪测得的结果具有很好

的一致性。这种方法不仅简便，而且不需要输入任何初始值，具有全局优化的能力，对厚度较薄的薄膜也可行。采

用不同的色散公式可以获得各种不同薄膜的光学常数和厚度，这在光学薄膜、微电子和微光机电系统中具有实际

的应用价值。
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１　引　　言

对薄膜光学常数以及厚度的测定已经有很多文

献作了报导［１～５］，但是现有这些方法都存在着一些

不足。椭偏法和棱镜耦合法，不仅需要建立比较复

杂的测试设备而且影响测试精度的因素很多，棱镜

耦合法还要求测试薄膜的厚度较厚；包络线法只能

对弱吸收膜进行测试，而且薄膜必须很厚；常用的光

度法大多需要测量薄膜的反射率和透射率光谱曲

线，由于反射率测量比较困难，因此其测量精度远不

如透射率测量高。常用的分光光度计能精确测量透

射率，但难以精确测量绝对反射率。近年来随着微

光机电系统和微电子工艺的发展，如何简便快速地

从一条正入射透射率光谱曲线得出薄膜的厚度和复

折射率得到了人们特别的关注［６，７］。

本文提出了对不同类型的材料，借助相应的色

散公式，利用改进的单纯形方法拟合薄膜的透过率
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光谱曲线，获得薄膜厚度和光学常数的一种方法。

此方法只需简单的测量透过率曲线，而且由于光谱

曲线不需要极值，所以可以获得厚度较薄薄膜的光

学常数。单纯形法很适于未知量个数较多以及它们

取值范围变化大的曲线拟合，而且它具有很强的全

局优化能力，因此测定薄膜光学常数时，不需要任何

的初始输入，就能很快地得到结果。这在微光机电

系统和微电子研究中具有潜在的应用。

２　原　　理

在犖ｓ＝狀ｓ－ｉ犽ｓ 的基板上有一层均匀的薄膜，

如图１所示。假定薄膜的复折射率为犖＝狀－ｉ犽，则

由薄膜的特征矩阵可得［８］

［ ］犅
犆
＝

ｃｏｓδ
ｉ

狀－ｉ犽
ｓｉｎδ

ｉ（狀－ｉ犽）ｓｉｎδ ｃｏｓ

熿

燀

燄

燅δ

１

狀ｓ－ｉ犽
［ ］

ｓ

，

（１）

其中δ＝
２π

λ
（狀－ｉ犽）犱是这层薄膜的相位厚度，犱是

薄膜的空间厚度，那么由（１）式就可以得到薄膜和

基板的组合导纳犢 ＝犆／犅，薄膜的透过率为

犜＝
４狀０ 狀ｓ－ｉ犽ｓ
狀０犅＋犆

２
， （２）

Ｆｉｇ．１ Ｓｙｓｔｅｍｏｆａｔｈｉｎｆｉｌｍｏｎａｔｈｉｃｋｆｉｎｉｔｅｓｕｂｓｔｒａｔｅ

　　因为基板后表面会有反射，因此透过率会降低，

必须进行修正。考虑到基板的厚度比较大，非相干

光入射时，认为没有干涉现象，只是强度的叠加，则

犜′＝
犜犜ｓ
１－犚ｓ犚

， （３）

其中犜′是考虑基板后表面反射后的透过率，犚、犜是

基板镀膜面反射率和透过率，犚ｓ、犜ｓ是基板和空气界

面的透过率和反射率。对于玻璃基板犚ｓ ＝０．０４２，

犜ｓ＝０．９５８，所以可以近似的认为犜′＝０．９６犜。

透过率曲线中包含了狀，犽，犱所有的信息，但要从

一个透过率值获得狀，犽，犱三个变量的值是不可能的，

这时我们只能应用色散模型，拟合测得的透过率曲

线，从而得到薄膜的厚度和色散参量。评价函数取为

犉（犱，犮１，犮２，犮３，犮４，…）＝

∑

λ狀

λ０

［狋犻－狋（λ犻，犱，犮１，犮２，犮３，犮４，…）］
２， （４）

其中狋犻为实际测得的λ犻处的透过率，狋（λ犻，犮１，犮２，犮３，

犮４，…）是在这个波长上由薄膜参量算得的理论上的

透过率。评价函数的数值由薄膜的几何厚度和描述

色散模型的参量来决定，因此求得评价函数的最小

值就可以获得厚度和参量的值。

单纯形方法［９］是光学薄膜的优化中运用较多

的方法。由犕 维空间中的（犕＋１）个初始值构成的

单纯形进行反射、延伸、收缩、压缩等变换（犕 为自

变量的个数），直到单纯形压缩到充分小，得到一个

近似极小点。它受初始结构的影响小，并且不需要计

算导数，因此特别适用于这种表达式较复杂而且变

量较多的情况。对于光学薄膜，折射率取值范围一般

为１．３～５，而厚度范围为１０～３０００ｎｍ，因此在优

化过程中，作为变量的厚度和色散模型中各个参量

之间数值有很大的差别，必须对它们作一些修正进

行归一化，修正后变量如下：

狏′狓 ＝ （狏狓－狏狓）
犱狓－犱狓

狏狓－狏狓
＋犱狓， （５）

狏狓 表示色散模型的参量变量，犱狓 表示薄膜的厚度变

量，这样在［狏狓，狏狓］中均匀分布的色散变量就转化成

［犱狓，犱狓］中均匀分布的优化变量，给单纯形提供了

一个良好的搜索空间。

在优化过程中，单纯形经过反复变换后很容易出

现降维现象，以致找不到局部极小点，因此我们采用

了初始值２犕个顶点的多面体来进行变换。由于顶点

增多，这样在优化过程中即使有降维，也不会影响到

优化的进行。评价函数中自变量较多且表达式也较复

杂，因此会在很多地方取到局部优化点，为了跳出局

部点，而找到和薄膜实际情况一致的全局优化点，我

们加上了一些限制条件，比如合适的评价函数值

（＜０．０１），折射率狀＝１．３～５，犱＝１０～２０００ｎｍ，

正常色散区信息等，只要得到的局部极小点不满足限

制条件，就重新随机投初始点进行优化，不断的更改

初始点，直至找到一个满足要求的全局最优点，由于

随机投点本身具有搜索功能，而且是对宽波段内的透

过率曲线拟合，因此一定能找到较好的点。初始值都

由计算机程序随机产生因而不需要人为地输入任何

初始常数，也就是不需要预先知道太多的薄膜信息。

我们假定薄膜是均匀的，对于不同的薄膜，选择

适合它的不同色散模型，那么只要测出薄膜的透过
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率曲线，通过单纯形法拟合就可以得到薄膜的折射

率、吸收系数和厚度。

３　实　　验

在清洗干净的玻璃基板上，分别用不同的方法

镀上各种单层膜。用电子束蒸发制备ＴｉＯ２ 和透明

导电膜；反应磁控溅射制备Ｓｉ３Ｎ４ 薄膜。用分光光

度计（ＵＶ３１０１ＰＣ，Ｓｈｉｍａｄｚｕ）测量透过光谱。测量

的波长范围取为４００～８００ｎｍ，波长间隔０．５ｎｍ。对

磁控溅射制备的Ｓｉ３Ｎ４，在基板中间先甩了２００μｍ

宽的光刻胶，在镀膜结束后，用丙酮溶液剥离薄膜，

从而可以用台阶仪来测量薄膜的几何厚度，来验证

拟合获得厚度的准确性。

３．１　 科契色散模型

对于大多数介质薄膜，在远离吸收波段时，它们

的光学常数都满足科契色散模型［１０］，

狀（λ）＝狀１＋
狀２

λ
２
，　犽（λ）＝犽１ｅｘｐ

犽２（ ）λ ， （６）

　　这个模型中有四个参量，加上薄膜的厚度，一共

有５个参量，需要优化来确定。图２就是电子束蒸发

的用离子辅助（ＩＡＤ）和无离子辅助的ＴｉＯ２ 薄膜的透

射率分光曲线和折射率。电子枪束流为２３０ｍＡ，离

子源阳极电压１８０Ｖ，阳极电流４Ａ，背景真空为

３．０×１０－３Ｐａ。图２（ａ）中点线是测量得到的实际的

透过率光谱，实线是用单纯形法拟合得到的曲线，两

者一致性很好，图２（ｂ）是计算到的折射率，可以看

到离子辅助蒸镀的薄膜的折射率明显比没有离子辅

助的高，说明其聚集密度有了提高。计算结果为，没

有离子辅助的薄膜厚度为４３５．３６５ｎｍ，折射率满足

狀＝１．９４６２６＋４０３６４／λ
２，

消光系数

犽＝０．００１３５４５２ｅｘｐ（５２．４５０７／λ
２）；

有离子辅助的膜厚２９５．６８７ｎｍ，折射率满足，

狀＝２．１７９４６＋６６７５１．２／λ
２，

消光系数

犽＝０．０００１１７４ｅｘｐ（２９８．０３２／λ
２）．

Ｆｉｇ．２ ＴｉＯ２ｔｈｉｎｆｉｌｍｗｉｔｈａｎｄｗｉｔｈｏｕｔＩＡＤｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎ．（ａ）Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ，（ｂ）Ｉｎｄｅｘ

Ｆｉｇ．３ Ｓｉ３Ｎ４ｔｈｉｎｆｉｌｍｄｅｐｏｓｉｔｅｄｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｇａｓｆｌｏｗｒａｔｉｏ．（ａ）Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ，（ｂ）Ｉｎｄｅｘ

　　图３为磁控溅射的Ｓｉ３Ｎ４ 薄膜，射频（ＲＦ）功率

２００Ｗ，以１１０取向的Ｓｉ作为靶材，充入Ｎ２ 进行反

应溅射，Ａｒ为背景气体，真空室背景真空为５．０×

１０－４Ｐａ，镀膜时气压２．５Ｐａ。图３（ａ）中分别为

Ａｒ∶Ｎ２流量比为２０∶４０，Ａｒ∶Ｎ２流量比为２０∶２０时实

测的透过率曲线和拟合的透过率曲线，图３（ｂ）是用

单纯形法拟合得到的折射率。从图中可以看出，薄

膜的折射率偏低，在５５０ｎｍ的时候，分别只有１．６７

和１．７６，远远低于等离子体增强化学气相沉积

（ＰＥＣＶＤ）制备的折射率２．０的数值。这主要是由

于驻留在真空室内的水汽引起的，真空室辉光放电

离子轰击靶面，使驻留的水汽挥发，而水汽中的氧离

７８８７期　　　　　　　　　　　　　沈伟东等：　确定薄膜厚度和光学常数的一种新方法　　　　　　　 　　　　　　



子极度活泼和Ｓｉ反应生成氧化物，从而使膜中含有

大量的氧化硅，折射率降低。可以看到，通过增加

Ｎ２ 的比例，可以使Ｓｉ和 Ｎ２ 反应更充分，从而折射

率也提高了。模拟得到的结果为，对Ａｒ∶Ｎ２流量比

为２０∶４０情况，折射率

狀＝１．７１０４＋１４７４９．９／λ
２，

消光系数

犽＝０．００３４０５２ｅｘｐ（１３７．４５８／λ），

厚度１４２．８ｎｍ；而对 Ａｒ∶Ｎ２流量比为２０∶２０的情

况，折射率

狀＝１．６４２０３＋８５５６．６４／λ
２，

消光系数

犽＝０．００５５０７８ｅｘｐ（１２３．８７７／λ），

厚度１３１．７９１ｎｍ。用台阶仪测得的薄膜厚度分别

为１５０ｎｍ，１３９ｎｍ，误差分别为４．８％，５．１８％。这

些误差主要是由薄膜生长过程中的非均匀性，色散

模型不能完全吻合以及溅射薄膜厚度均匀性较差等

因素引起的。

３．２　德鲁特色散模型

对于金属和透明导电膜薄膜满足德鲁特模型，

该理论给出介电常数和光子能量的关系［１１］，

ε＝ （狀－ｉ犽）
２
＝ε１－ｉε２，

ε１（ω）＝ε∞ －
ω
２
Ｎ

ω
２
＋γ

２
，

ε２（ω）＝
γ
ω

ω
２
Ｎ

ω
２
＋γ

２

烅

烄

烆
，

（７）

其中ε∞ 为高频介电常量，ωＮ 是等离子体振动能频

率，γ为弛豫能频率，ω为光子频率。这个模型中，由

于ω已知，故有三个参量，加上薄膜厚度共有四个参

量需要优化确定。

图４（ａ）就是电子束蒸发的透明导电膜实测透

过率曲线和拟合的曲线，从中可以看出运用德鲁特

模型和单纯形方法，拟合曲线和测试曲线非常一致。

图４（ｂ）和图４（ｃ），分别是折射率和消光系数的拟合

曲线，可以看到在可见光区和近红外，透明导电膜的

光学特性接近于介质膜，在红外接近于金属膜。拟

合后的结果为ε∞ ＝３．８５６，对应于ωＮ 的λＮ ＝

６９８．０９６ｎｍ，对应 于 γ 的λ０ ＝１６０２３ｎｍ，厚度

５０．８２８８ｎｍ。测出的光学常数和已知透明导电膜的

光学常数［１２］具有很好的一致性。

Ｆｉｇ．４ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍａｎｄｏｐｔｉｃａｌｃｏｎｓｔａｎｔｏｆＩＴＯｔｈｉｎｆｉｌｍ

　　对于不同的薄膜材料，应该选择合适的色散模

型来拟合透过率曲线，从而获得它的光学常数和厚

度，比如适于介质薄膜的科契模型、塞尔迈耶尔

（Ｓｅｌｌｍｅｉｅｒ）模型、洛仑兹振荡模型等；用于金属和透

明导电膜的德鲁特模型；对于非晶态的半导体和绝

缘体材料可以用ＴａｕｃＬｏｒｅｎｔｚ公式
［１３］。如果不知

道被测薄膜的色散性质，可以用各种不同的色散模

型去尝试，只有很好描述薄膜性质的模型才能很好

的拟合测得的透过率曲线，从而测得薄膜厚度和光

学常数。

结论　借助于测量的透过率曲线，运用不同的色散

模型，用改进的单纯形方法进行拟合，可以得到薄膜

的光学常数以及厚度。通过不同的实验验证了这种

方法的正确性。相比于其他光学常数的测试方法，

该法具有简便的优点，只需测量一条透过率曲线，无

需输入任何带有薄膜信息的初始值。不需要极值

点，所以可以测量厚度很薄薄膜的光学常数。实际

的薄膜中，折射率常有微小的不均匀性，并且任何色

散公式都不可能是完善的，但是由此引起的误差对

常用薄膜通常都在５％以内，这对于很多应用来说

已经足够了。运用单纯形法，可以很快的测得薄膜

的厚度和光学常数，这在微电子和微光机电系统中，

实时获得刻蚀状况以及基板表面氧化层厚度等方面

具有实际的应用价值。
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