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摘要　基于严格的矢量耦合波方法，结合纳米级光栅实际制作工艺，定量分析了在１３．４ｎｍ软Ｘ射线（ＴＥ偏振）正

入射条件下，光栅材料、厚度、占空比、梯形浮雕底角大小等因素对光栅一级衍射效率的影响。结果表明，在此波段

处，Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ浮雕的相位作用对光栅衍射起重要影响，其中非金属材料Ｓｉ３Ｎ４ 比金属材料Ｃｒ、Ａｕ的相位作用

更明显。最后优化得到了用Ｓｉ（或Ｓｉ３Ｎ４）做衬底的Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ光栅，分析结果显示，其一级衍射效率优于目前用

于１３．４ｎｍ软Ｘ射线干涉光刻的Ｃｒ、Ｓｉ３Ｎ４ 复合光栅。
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１　引　　言

软 Ｘ 射 线 干 涉 光 刻 （Ｘｒａｙｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅ

ｌｉｔｈｏｇｒａｐｈｙ，ＸＩＬ）是利用多束软Ｘ射线干涉场对光

刻胶进行曝光的新型微纳加工技术［１］。与传统电子

束直写刻蚀相比，ＸＩＬ没有邻近效应，能够制造大面

积（ｍｍ２）高密度亚５０ｎｍ的周期性结构，且具有效

率高等优点，有规模生产的潜力。ＸＩＬ技术可以加

工特征尺度在几纳米到几微米之间的线、孔、柱等周

期结构，该类结构在磁点阵、量子点阵、纳流体、全息

光学器件、自组装模版的制备中有潜在的应用价值。

目前瑞士ＰａｕｌＳｃｈｅｒｒｅｒ研究所（ＰＳＩ）的微纳米技

术实验室（ＬＭＮ）和美国威斯康辛大学的纳米技术
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中心正在利用同步辐射装置从事ＸＩＬ相关技术的

研究［１～４］。ＬＭＮ在这方面做出了许多开创性的工

作，例如，首先制作了用于ＸＩＬ的四光栅结构分束

掩模，得到四束对称分布的一级衍射光用于产生干

涉图案［２］。国内第一台第三代同步辐射装置———上

海光源工程建设正在进行，其中包括软Ｘ射线干涉

光刻光束线和实验站的建设。

因为ＸＩＬ技术产生的干涉图样特征空间尺度

最小可达十几个纳米左右，因此优化设计分束光栅，

提高其一级衍射效率，有效缩短曝光时间，对于提高

光刻空间分辨率非常重要。针对上海光源Ｘ射线

干涉光刻实验站的实际需求，本文基于矢量耦合波

理论，对Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ三种材料制作的透射型光栅

的一级衍射效率进行了模拟计算，并对浮雕厚度、占

空比及衬底材料等参量进行了优化。

２　严格耦合波理论

严格耦合波理论（Ｒｉｇｏｒｏｕｓｃｏｕｐｌｅｄｗａｖｅａｎａｌｙｓｉｓ，

ＲＣＷＡ）是一种精确分析电磁场在周期性结构中衍

射问题的方法［５～１０］，其公式推导主要基于麦克斯韦

（Ｍａｘｗｅｌｌ）方程。金属光栅具有高电导率从而产生

高衍 射 效 率，早期 假设 金属 光栅电 导 率 无 限

大［１１～１４］。对于微波，无穷大电导率的假设是近似正

确的，但对于软Ｘ射线波段，金属的导电率极差，存

在较高的损耗，这种近似会导致严重的偏差。因此，

对于这类较短波长，金属材料的电磁特性需用复介

电系数来描述［１５］。在严格耦合波分析中，电磁场以

及光栅的复介电系数都展开成傅里叶级数，并通过

光栅分层、边界条件耦合，最后即可求得各衍射级次

的复振幅矩阵值。

如图１所示为矩形及梯形透射光栅示意图。横

电（ＴＥ）偏振光正入射到光栅表面，光栅周期为Λ，

光栅上下两侧为真空（相对介电系数为１）。

由ＲＣＷＡ理论可以推出考虑衬底吸收作用后

的第犿级反射效率犚犿 和第犿 级透射效率犜犿 分别

为［５～７］
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式中  为复共轭符号，犃犚犿 和犃犜犿
分别为反射和透射振幅矩阵的第犿 个元素，狀ｆ为衬底复折射率虚部，犺为

衬底厚度，下标数字１与４分别对应图２中的入射区域（真空区域１）与透射区域（真空区域２），λ为入射波波

长，犽０ 为真空中的波矢，犽１，狕犿、犽４，狕犿 分别定义为

犽４，狕犿 ＝犽１，狕犿 ＝
（犽２０－犽

２
狓犿）

１／２， （犽０ ＞ 犽狓犿 ），
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式中犽狓犿 ＝２π犿／Λ。

图１ 矩形（ａ）及梯形（ｂ）透射光栅示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｏｆｒｅｃｔａｎｇｕｌａｒ（ａ）ａｎｄｔｒａｐｅｚｉｄａｌ（ｂ）ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｇｒａｔｉｎｇ

３　计算结果与讨论

ＸＩＬ技术目前通常使用１３．４ｎｍ的软Ｘ射线，

原因之一是该波段兼容目前发展中的极紫外光刻。

为便于和Ｘ射线干涉光刻目前使用的光栅进行比

较，本文光栅周期取１００ｎｍ，远大于使用的软Ｘ光

波长，因此横磁（ＴＭ）波的情况与ＴＥ波基本相同。

以下模拟结果均为ＴＥ偏振情况，另外，软Ｘ射线正

入射光栅表面。

３．１　光栅分析

ＬＭＮ在瑞士光源上使用的光栅的基本参量如

６２２１
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图２所示
［２］，浮雕部分为２５ｎｍ厚的Ｃｒ和４０ｎｍ

厚的Ｓｉ３Ｎ４，光栅的衬底为６０ｎｍ厚的Ｓｉ３Ｎ４，周期

Λ＝１００ｎｍ，使用波长１３．４ｎｍ，正入射软Ｘ射线透

射型光栅。

图２ ＬＭＮ的干涉光刻光栅的切面示意图

Ｆｉｇ．２ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｏｆｔｈｅｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｇｒａｔｉｎｇ

ｏｆＬＭＮｆｏｒｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｌｉｔｈｏｇｒａｐｈｙ

基于（１）式、（２）式，对图２所示的光栅进行模拟

计算。计算中，对无穷矩阵截断数分别取１５和２９

时的模拟结果进行了比较，发现两者的相对误差为

０．４％，所以截断数取为１５计算结果已说明问题。

最后得到ＴＥ、ＴＭ偏振下一级衍射效率模拟结果分

别为５．８％和６．０３％，光栅总吸收率分别为６０．６％和

５９．５％。其中，衍射效率的计算结果与瑞士光源提供

的数据（６％）
［２］相一致，验证了该方法的正确性。

３．２　相位型光栅浮雕厚度的影响

利用矢量耦合波理论，分别计算了不同材料

［Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ、Ｃｒ／Ｓｉ３Ｎ４ （１００ｎｍ）、Ａｕ／Ｓｉ３Ｎ４

（１００ｎｍ）］的矩形光栅浮雕厚度对一级衍射效率的影

响。模拟计算中假设无衬底，浮雕形状为矩形，周期

１００ｎｍ，占空比为１／２。采用Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ的复折射

率分别为０．９７４０－ｉ０．００９１，０．９３３３－ｉ０．０３８２，

０．９０００－ｉ０．０４９８时
［１６］，计算结果如图３（ａ）所示，其中

一级最大衍射效率数值及其对应的浮雕厚度如表１。

由图３（ａ）可见，Ｃｒ／Ｓｉ３Ｎ４ （１００ｎｍ）、Ａｕ／Ｓｉ３Ｎ４

（１００ｎｍ）复合型光栅的最大一级衍射效率分别只

比Ｃｒ、Ａｕ光栅高出０．７％、０．４％。但 Ｃｒ／Ｓｉ３Ｎ４

（１００ｎｍ）、Ａｕ／Ｓｉ３Ｎ４（１００ｎｍ）复合型光栅的制作

需要对Ｓｉ３Ｎ４ 进行感应耦合等离子体刻蚀，这一步

很容易造成Ｓｉ３Ｎ４ 衬底薄膜的破裂，因此以下的优

化模拟不针对此类复合型光栅。图３（ｂ）～图３（ｄ）

同时分别给出了复折射率中实部、虚部等对一级衍

射效率的贡献。

图３ 光栅一级衍射效率随浮雕厚度变化。（ａ）采用标准复折射率值，（ｂ）Ｓｉ３Ｎ４，（ｃ）Ｃｒ，（ｄ）Ａｕ光栅复折射率实部、

虚部对其衍射效率的贡献

Ｆｉｇ．３ Ｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｖｅｒｓｕｓｒｅｌｉｅｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓ．（ａ）Ｗｉｔｈａｓｔａｎｄａｒｄｃｏｍｐｌｅｘｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘ，

ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｆｒｅａｌａｎｄｉｍａｇｉｎａｒｙｐａｒｔｏｆ（ｂ）Ｓｉ３Ｎ４，（ｃ）Ｃｒ，（ｄ）Ａｕｇｒａｔｉｎｇｆｏｒｔｈｅｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ

　　从图３中可见，对于只考虑相位作用的完全相

位型光栅（狀＝１－δ），当光栅占、空两部分的相位差

增加到π的过程中，一级衍射效率逐渐增加到极大

值，然后随着相位差的进一步增大，一级衍射效率开

始下降；对于只考虑吸收作用的完全振幅型光栅

（狀＝１－ｉβ），在Ｓｉ３Ｎ４ 光栅浮雕厚度４００ｎｍ和Ｃｒ、

Ａｕ光栅浮雕厚度２００ｎｍ范围内，一级衍射效率随

着浮雕吸收作用的增大而缓慢增大。实际的一级衍
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射效率是浮雕的吸收作用和相位作用共同影响的结

果。从图３（ｂ）～图３（ｄ）可见，实际光栅的一级衍射

效率和其对应的完全相位型光栅变化曲线相似，因

此相位作用对光栅一级衍射效率起主导作用。尤其

要指出的是，非金属Ｓｉ３Ｎ４ 光栅一级衍射效率达到

最大值时对应的吸收作用比相应的Ｃｒ光栅和 Ａｕ

光栅要小，相对而言，相位作用更显著，因而最大一

级衍射效率最高。

考虑到纳米光栅制作的现行工艺条件［１７］，本文

所取的 Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ 光栅浮雕厚度比分别为

１６０ｎｍ、８０ｎｍ、５５ｎｍ，本文优化模拟以此厚度为

基础。

表１ 最大一级衍射效率及其对应的浮雕厚度

Ｔａｂｌｅ１ Ｍａｘｉｍａｌｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙａｎｄｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｒｅｌｉｅｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓ

Ｒｅｌｉｅｆｍａｔｅｒｉａｌ Ｓｉ３Ｎ４ Ｃｒ Ａｕ Ｃｒ／Ｓｉ３Ｎ４（１００ｎｍ）Ａｕ／Ｓｉ３Ｎ４（１００ｎｍ）

Ｍａｘｉｍａｌｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ／％ １９．４ １４．９ １５．９ １５．６ １６．３

Ｒｅｌｉｅｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅｍａｘｉｍａｌｆｉｒｓｔ

ｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ／ｎｍ
２４０ ８０ ５５ ４０ ３０

Ｒｅｌｉｅｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｔｏｔｈｅπｐｈａｓｅｓｈｉｆｔ／ｎｍ ２５８．１ １００．５ ６７．０ ６１．６ ４１．０

３．３　占空比及梯形浮雕底角的影响

光栅的一级衍射效率随占空比的变化而变化，

优选最佳的占空比是加工理想光栅的一项重要工

作．下面首先对矩形光栅的占空比进行优化，然后考

虑纳米级光栅在实际制作过程中的浮雕不陡直情

况，对浮雕梯形底角和占空比作统一优化。

图４ 矩形Ａｕ光栅的衍射效率随占空比的变化

Ｆｉｇ．４ ＤｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｆｏｒＡｕｒｅｃｔａｎｇｕｌａｒｇｒａｔｉｎｇ

ｖｅｒｓｕｓｇａｐ／ｐｅｒｉｏｄｒａｔｉｏ

把总的衍射光（犇ｔ）分成三部分：０级透射光（衍

射效率为犜０）、±１级透射光（犜１、犜－１，两者衍射效

率近似相等）、其余级次的衍射光（衍射效率为犇ｏ）。

从图４可见，光栅的０级、±１级透射光是总衍射光

强的最主要的两部分；随着占空比从０．４到０．６的

变化，总衍射光强逐渐增大，同时０级透射光强也逐

渐增大；同时随着占空比从０．４到０．６的变化，１级

透射光强在总衍射光强中所占的比例逐渐减小，其

余衍射级次光强所占的比例在占空比达到０．５左右

时最小，因为在占空比为０．５时，偶数级次的衍射消

光。以上因素最终导致矩形光栅的一级衍射效率在

占空比为０．５左右时达到最大，越远离０．５，一级衍

射效率越小。Ｓｉ３Ｎ４ 光栅、Ｃｒ光栅的情况也相类似。

由于经过电子束曝光、显影、蒸镀（或电镀）等工

艺制作的金属光栅，或者经过电子束曝光、显影、

ＩＣＰ或反应离子刻蚀得到的非金属光栅侧壁并不能

完全陡直，一般得到的是梯形光栅，同时由于工艺设

备及控制条件的不同以及浮雕厚度的不同，梯形的

底角也会发生一定的变化，从而对一级衍射效率会

有一定影响。在对周期１００ｎｍ、浮雕厚１６０ｎｍ、占

空比为０．５、梯形浮雕底角８３!

的Ｓｉ３Ｎ４ 光栅衍射

效率的模拟计算过程中，对梯形光栅进行了等厚度

分层计算处理，结果发现层厚取１０ｎｍ与取５ｎｍ

相比，一级衍射效率的计算值相差仅为０．０１％，因

此本文模拟计算的等厚度分层的层厚取１０ｎｍ。本

文选取光栅的占空比范围为０．４～０．６、梯形浮雕底

角范围α为８３°～９０°，模拟结果如图５所示。

由图５可见，对于Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ三种光栅，若

梯形浮雕底角在８３°～９０°之间取任一角，都有一个

对应的占空比值，使得到的一级衍射效率最大；梯形

底角偏离直角越小，对应一级衍射效率最大值的占

空比值也越小；对于相同的梯形浮雕底角，浮雕厚度

较大的光栅（如Ｓｉ３Ｎ４ 光栅）对占空比变化较为敏

感。因此适当调整占空比的大小可以提高衍射效

率，这种调整对较小的梯形底角（电子束刻写的具体

条件及后续工艺所决定）尤其重要。

从图６中可见，Ａｕ光栅的梯形浮雕底角为８５°

时，当占空比取０．４～０．６时，一级衍射效率都是在

Ａｕ浮雕厚度为５５ｎｍ左右处达到最大值，同时在

梯形浮雕底角为８３°～９０°时，一级衍射效率最大值

对应浮雕厚度的取值也是５５ｎｍ左右。所以，在实

际加工时浮雕厚度的优化取值不依赖占空比及梯形

浮雕底角。这个结论对Ｓｉ３Ｎ４ 光栅和Ｃｒ光栅也成

立。因此，对浮雕高度的优化和对占空比和梯形浮
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雕底角的优化分别进行是合理可行的。

图５ Ｓｉ３Ｎ４（ａ），Ｃｒ（ｂ），Ａｕ（ｃ）光栅一级衍射效率随梯形浮雕底角与占空比值的变化

Ｆｉｇ．５ ＦｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｆｏｒＳｉ３Ｎ４（ａ），Ｃｒ（ｂ），Ａｕ（ｃ）ｇｒａｔｉｎｇｖｅｒｓｕｓｔｈｅｇａｐ／ｐｅｒｉｏｄｒａｔｉｏａｔ

ｖａｒｉｏｕｓｔｒａｐｅｚｏｉｄａｌａｎｇｌｅｓ

图７ 在最优化的梯形浮雕底角、占空比条件下，Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ光栅的一级衍射效率（ａ）和总吸收率（ｂ）

Ｆｉｇ．７ Ｕｎｄｅｒｔｈｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｏｐｔｉｍｉｚｅｄｔｒａｐｅｚｏｉｄａｌｂａｓａｌａｎｇｌｅａｎｄｔｈｅｇａｐ／ｐｅｒｉｏｄｒａｔｉｏ，ｔｈｅｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ

ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ（ａ），ａｎｄｔｈｅｔｏｔａｌａｂｓｏｒｐｔｉｖｉｔｙ（ｂ）ｏｆＳｉ３Ｎ４，Ｃｒ，Ａｕｇｒａｔｉｎｇｓ

图６ Ａｕ光栅一级衍射效率随浮雕厚度的变化

Ｆｉｇ．６ ＦｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙｏｆＡｕｇｒａｔｉｎｇ

ｖｅｒｓｕｓｒｅｌｉｅｆｔｈｉｃｋｎｅｓｓ

３．４　衬底的影响

Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ光栅在最优化的梯形浮雕底角、

占空比条件下，光栅衬底只是产生吸收作用，对讨论

的光栅优化条件没有影响。衬底对Ｘ射线的吸收

会引起两个问题：一是减弱光栅的一级衍射效率，增

加光刻胶的曝光时间，导致长周期振动对干涉光刻的

不利影响；二是增加了光栅热形变，可能导致衍射波

前产生畸变，从而影响干涉图样及其空间分辨率。对

于１３．４ｎｍ的软Ｘ射线，Ｓｉ的复折射率为０．９９９９－

ｉ０．００１８２１，其吸收作用比Ｓｉ３Ｎ４ 弱，但是Ｓｉ３Ｎ４ 的支

撑强度较高，所以光栅制作中可以用较厚的Ｓｉ作为

支撑的衬底。ＰＳＩ在制作光栅时，在２５ｎｍ厚Ｃｒ蒸

镀完成后，在１００ｎｍ 厚的 Ｓｉ３Ｎ４ 膜上再刻蚀掉

４０ｎｍ，余下６０ｎｍ厚的Ｓｉ３Ｎ４ 作为光栅衬底。刻

蚀Ｓｉ３Ｎ４ 膜这一过程会改变Ｓｉ３Ｎ４ 膜的应力，使之

容易破裂。本文在设计中不对Ｓｉ３Ｎ４ 薄膜进行刻

蚀，所以工艺相对简单、可靠。

通过对光栅梯形浮雕底角和占空比分别在８３°～

９０°和０．４～０．６的优化配置（图６中每条曲线的最

大值对应的梯形浮雕底角和占空比的一组值），采用

８０ｎｍ的Ｓｉ３Ｎ４ 作为支撑衬底，则Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ光

栅的一级衍射效率分别可以达到６．７％～８．２％、

７．２％～７．５％、７．８％～８．０％，如图７（ａ）。若采用

１６０ｎｍ的Ｓｉ作为支撑的衬底，则Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ光
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栅的一级衍射效率分别可以达到１０．１％～１２．４％、

１０．９％～１１．３％、１１．８％～１２．１％，如图７（ａ）。因

此用Ｓｉ做衬底可有效增加光栅的一级衍射效率。

另外计算了浮雕与衬底同材料的情况下，若用

５０ｎｍ的金属做衬底，Ａｕ或Ｃｒ光栅的总吸收率达

到９０％以上，因此实际设计中金属光栅一般需要用

非金属材料做衬底。

由图７可见，若选用１６０ｎｍ的Ｓｉ做衬底，则优

化模拟得到的Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ三种材料的光栅的一

级衍射效率和总吸收率均优于瑞士光源微纳米技术

实验室的干涉光刻光栅；若选用８０ｎｍ的Ｓｉ３Ｎ４ 做

衬底，总吸收率虽有所增大，但其一级衍射效率仍然

较优。将后一种方案列入考虑范围，是因为浮雕和

衬底均为Ｓｉ３Ｎ４ 的方案技术上更简单些。

４　结　　论

基于严格的矢量耦合波方法，模拟分析了

１３．４ｎｍ软Ｘ射线透射光栅一级衍射效率的各种影

响因素。计算了只考虑吸收作用和相位作用时ＴＥ

波的一级衍射效率，讨论了Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ等不同材

料及厚度的浮雕对衍射效率的影响。结果表明，这

些材料的相位因素主导了一级衍射效率。模拟了光

栅的占空比、梯形浮雕底角对一级衍射效率的影响，

计算了最优化的梯形浮雕底角、占空比条件。分别

选取１６０ｎｍＳｉ和８０ｎｍＳｉ３Ｎ４ 作为衬底，讨论了衬

底的吸收作用。结果表明，若选用１６０ｎｍＳｉ做衬

底，Ｓｉ３Ｎ４、Ｃｒ、Ａｕ材料光栅的一级衍射效率和总吸

收率均明显优于ＰＳＩ微纳米技术实验室的干涉光刻

光栅，但工艺制作较复杂；若选用８０ｎｍ的Ｓｉ３Ｎ４ 做

衬底，总吸收率虽然有所增大，但其一级衍射效率仍

较优，且工艺制作较简单。另外在优化的光栅结构

中，ＴＥ波条件下的一级衍射效率模拟结果与 ＴＭ

波基本相等。
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