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光学多层薄膜反向工程中局部优化算法的性能分析
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（国防科学技术大学光电科学与工程学院光电工程系，湖南 长沙４１００７３）

摘要　以锗基红外宽带增透膜（ＡＲ）为例，基于 Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱，研究了多种局部优化算法在多层膜设计中

的性能和反向工程算法开发中的可行性，并就数值实验中出现多解性问题的成因、分析及解决方案进行了探讨。

结果表明，Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱中的导数算法在多层膜局部优化设计上具有更好的局部极值搜索性能和收敛速

度；非导数算法性能较差且收敛时间较长，但具有更多的搜索路径，较适用于设计初期开拓搜索方向。在多层膜反

演中，导数算法中的非线性最小二乘估计指令ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ和非线性方程求解指令ｆｓｏｌｖｅ的性能出色，建议作为多层

膜反向工程问题的主要算法。无约束优化指令ｆｍｉｎｕｎｃ性能次之，约束优化指令ｆｍｉｎｃｏｎ再次之，可作为备用反演

算法。而多目标优化指令ｆｍｉｎｉｍａｘ和其余非导数算法由于算法的性能不足和自身内在多解性的原因，不利于多

层膜的反演，容易得到错误的结果，不建议作为反演算法使用，仅可作为可选算法以供对比参考。
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１　引　　言

自从采用数值优化方法进行光学薄膜设计的第

一个计算机程序开发出来［１］，已经过去了半个多世

纪。伴随着商业膜系设计优化软件在过去几十年的

０６３１００１１
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巨大发展，近年来薄膜设计团体的研究主要集中在

反向工程算法和虚拟镀膜模拟的开发上［２～６］。不论

是反向工程还是虚拟镀膜，其核心问题都可归结为

已知初始膜系（即理论设计膜系）下偏差函数的最优

化问题，其中局部优化方法的性能和实施效果对最

终结果的质量起了关键作用。然而，由于表征多层

膜测量光谱与理论计算光谱差别的偏差函数的多元

多峰性，加上不同局部优化方法的搜索方式上的差

异，实际反演中常会出现多解的情形，这对分析和选

择最终的真实膜层参数带来了困难。为了能更清楚

地认识镀膜过程中膜层参数误差分布的规律，指导

镀膜工艺的改善，必须寻找到效果良好的反演结果，

因此有必要深入分析局部优化方法在解决给定初始

膜系下的最优化问题时的性能，如搜索能力、多解

性、跳出局部极值的可能性，约束条件的影响及其施

加策略等。本文以一个锗基红外宽带增透膜［７，８］的

设计实验为研究对象，横向研究比较基于 Ｍａｔｌａｂ最

优化工具箱的多种局部优化算法其他算法在指定初

始膜系下的局部优化能力，并就数值实验中出现的

多解性问题的原因及解决办法进行了探讨，最后以

人为扰动后膜系的理论计算光谱作为薄膜的真实光

谱数据进行反演计算来分析和验证不同局部优化算

法的能力。

２　数值实验

为了比较评价不同局部优化方法在膜系设计中

的性能，Ｐ．Ｂａｕｍｅｉｓｔｅｒ于１９８８年邀请９位光学薄

膜专家一同参加一项设计竞赛实验［７］，其设计目标

为设计锗基上７．７～１２．３μｍ红外波段的宽带增透

膜，可用膜材料为锗（狀＝４．２）和硫化锌（狀＝２．２），

不考虑色散和吸收，从空气中正入射。为了统一，评

价函数犉采用均方根容差型函数形式：

犉＝
１

犔∑
犔

犾＝１

犚（λ犾）－犚^（λ犾）

Δ犚［ ］
犾

｛ ｝
２ １／２

， （１）

式中犚（λ犾），^犚（λ犾）和Δ犚犾分别为波点λ犾处的理论计

算反射率、目标反射率和精度要求，犔为总波点数。

在实验中，采用均匀投点划分波段，波点间隔为

０．１μｍ，波点数为４７，目标反射率为０，精度为１％。

在该实验中，设计者被邀请进行３种不同的计算。

１）采用给定的标准初始膜系来测试不同优化程序的

能力；２）可自主选择初始膜系来测试最终解对初始

膜系的依赖关系；３）建议设计者采用全局优化方法

或其他技术设计出尽可能最好的数值解，膜层数不

限，厚度为正即可。前２种计算要求结果具有实际

意义，亦即膜层数不应太大且超薄膜应予以删除。

将该实验为实验１，其思路由Ｊ．Ａ．Ｄｏｂｒｏｗｏｌｓｋｉ

等［８］进行推广，并对膜系设计中使用的主要局部优

化方法做出了相当优秀的评述和比较。

基于文献［７，８］中比较局部优化方法性能的成

功思路，仿照设计实验，在相同设计目标和标准初始

膜系下进行优化设计，所用的局部优化方法是

Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱中的各种算法，包括无约束优

化指 令 中 的 ｆｍｉｎｕｎｃ（ｑｕａｓｉＮｅｗｔｏｎ ｍｅｔｈｏｄｓ），

ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ（ＮｅｌｄｅｒＭｅａｄｓｉｍｐｌｅｘａｌｇｏｒｉｔｈｍ），非线

性方 程 求 解 指 令 ｆｓｏｌｖｅ（ＬｅｖｅｎｂｅｒｇＭａｒｑｕａｒｄｔ

ａｌｇｏｒｉｔｈｍ）以及非线性最小二乘估计指令ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ

（ｔｒｕｓｔｒｅｇｉｏｎｒｅｆｌｅｃｔｉｖｅｏｒＬＭａｌｇｏｒｉｔｈｍ），约束优

化 指 令 中 的 ｆｍｉｎｃｏｎ（ａｃｔｉｖｅｓｅｔａｌｇｏｒｉｔｈｍ ｏｒ

ｉｎｔｅｒｉｏｒｐｏｉｎｔ ａｐｐｒｏａｃｈ），多 目 标 优 化 指 令

ｆｍｉｎｉｍａｘ，模式搜索指令ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ（ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄ

ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈｏｒｍｅｓｈａｄａｐｔｉｖｅｓｅａｒｃｈａｌｇｏｒｉｔｈｍ），

模拟退火算法指令ｓｉｍｕｌａｎｎｅａｌｂｎｄ等指令，以探索

其在解决这一类问题的性能及其与采用其他方法得

到结果的优劣程度进行比较，并对由此应用于多层

膜反演算法开发的可行性进行评价。

一般地，在优化过程中可能会出现负厚度层或

超薄膜的情况，为了确保所得结果具有实际意义，采

用的解决方法是删除负厚度层或超薄膜，同时将折

射率相同（或极相近）的膜层进行人为合并。这种情

况本质上是一种弱约束条件，并不要求优化过程中

所有维的变量同时为正，而允许在优化中降维，同时

从镀膜的角度来看，更少层数的膜系更有利于批量

生产和降低成本。另一方面，从解的数学最优性上

考虑，如果最优解趋向于降维解，那么对所有膜层施

加非负的强约束时得到的解必定在那些降维处非常

接近于零值。

实验２是为前述实验得到的一个１２层的理论

设计红外增透膜的膜层结构参数的反演实验。从数

学上看，多层膜的结构参数反演是已知初始值（理论

设计）的偏差函数的最小化问题，这与膜系设计非常

相似，区别在于设计目标变为得到膜系的实测光谱

数据。但从物理的角度来看，反演问题还涉及到不

同工艺下多层膜的微结构，膜系光谱计算理论模型

修正以及实测光谱数据的误差处理等。

假设按所给的理论设计膜系实际镀膜，镀完膜

用分光光度计（或光谱仪等）扫描其光谱曲线，实测

光谱可能是宽带光谱，也可能是单波长宽角度光谱。

分光光度计（或光谱仪等）得到的扫描光谱除了实际
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薄膜的真实光谱外，还包括分光光度计（或光谱仪

等）的本底噪声和光谱测量过程中的随机误差。１）

实际薄膜的真实光谱，与用实际薄膜结构参数理论

计算的光谱可能存在差异。其原因是，实际薄膜可

能不完全符合膜系光谱理论计算模型的前提假设，

即各项同性均匀膜系统假设，这主要是由镀膜工艺

造成的。其中最重要的３个影响因素是折射率不均

匀性［９，１０］（体多孔性）、表面粗糙度［１１，１２］和折射率色

散模型。不恰当地选择光谱理论计算模型，往往会

造成膜系反演结果较大地偏离实际情况，甚至不具

物理意义。２）扫描光谱中的典型本底噪声来自光源

和光谱记录设备的不稳定性，典型的随机误差来自

测量系统的噪声和环境中的杂散光影响。一般地，

扫描光谱中的本底噪声可以通过仪器校准和标定等

硬件操作减小［１３］，也可能通过选择恰当的光谱范围

或入射角范围进行数据筛选，将扫描光谱系统误差

对膜系反演的影响降低［１４］。而扫描光谱中的光谱

测量随机误差对膜系反演的影响，也可通过数据处

理予以降低，一种可行的方法是人为注入随机噪声

以抵消其影响，再利用统计平均将影响大幅降

低［１４］。

由于镀膜过程中膜层厚度监控会产生误差，实

际镀制的薄膜厚度往往会偏离理论设计值，且由于

可能存在的色散效应和镀膜工艺的差异，膜层材料

的实际折射率也可能偏离理论值。设理论设计膜系

的几何厚度及折射率向量（从基底起至入射介质）分

别为犱０，狀０，镀膜过程中各膜层结构参数的误差向

量分别为Δ犱，Δ狀，则薄膜镀完后真实的几何厚度和

折射率向量分别为犱１＝犱０＋Δ犱，狀１＝狀０＋Δ狀。薄膜

反向工程，就是根据分光光度计（或光谱仪等）得到

的扫描光谱，通过降低其本底噪声和随机误差的影

响，剥离出薄膜的真实光谱，然后选择合理的膜系计

算物理模型，以理论设计膜系结构犱０，狀０ 为初值，运

用基于偏差函数最小化的最优化方法，反向确定已

镀薄膜的实际结构参数犱１，狀１，进而得到镀膜过程

中的误差分布情况Δ犱＝犱１－犱０，Δ狀＝狀１－狀０，以用

于调整监控信号或改进镀膜工艺。实验的重点是局

部优化算法在理想条件下的极限性能，因此作以下

简化处理１）不考虑体不均匀性和表面粗糙度，即各

项均匀膜系假设成立；２）实测光谱不存在误差，即用

扰动后的膜系理论计算值做实际膜系的真实光谱；

３）折射率不存在误差，也不考虑色散，只考虑膜层几

何厚度误差。

具体实施时，需要在 Ｍａｔｌａｂ中编写专门的光谱

系数理论计算和评价函数程序［１５］。优化过程中，部

分算法还可能会需要光谱系数的导数及二阶 Ｈｅｓｓｅ

矩阵的信息，这可以用有限差分近似或采用梯度和

Ｈｅｓｓｅ矩阵的解析计算模型来实现严格计算
［１６，１７］。

以自制的基于 Ｍａｔｌａｂ的膜系设计和分析软件为基

础，运用 Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱，对上述实验进行了

大量数值计算。

３　结果及讨论

表１给出了实验１中所给锗基红外宽带增透膜

在标准初始膜系Ｉ下不同局部优化方法（Ａ～Ｌ３）最

终优化解的膜层结构参数，其中狀狋为各层的光学厚

度，对应的反射率及其折射率轮廓图由图１和２给

出。其中，标准初始膜系Ｉ取自文献［７］，膜系Ｆ，Ｇ

和 Ｈ是文献［７］中最好的前三个代表性设计，列此

以作横向比较。从图１和表１数据可以看出，最优

化工 具 箱 中 基 于 导 数 的 算 法 ｆｍｉｎｕｎｃ、ｆｓｏｌｖｅ、

ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ、ｆｍｉｎｃｏｎ和ｆｍｉｎｉｍａｘ都搜索到同一个１２

层最优解，解的质量优于文献［７］中Ｆ．Ｇｏｌｄｓｔｅｉｎ用

单纯形法，Ｐ．Ｂａｕｍｅｉｓｔｅｒ用梯度法和Ｄ．Ｃｕｓｔａｆｓｏｎ

用阻尼最小二乘法（ＤＬＳ）所得的膜系，而彼此折射

率轮廓具有较明显的相似度，且最外５层几乎一样。

这一方面验证 Ｍａｔｌａｂ中的上述导数算法的有效性，

且对比之下其性能更甚一筹，搜索到更好的极小值

点。另一方面，Ｍａｔｌａｂ中的上述不同导数算法都收

敛到同一个局部极小值点，从侧面说明该极小值点

是给定标准初始膜系附近的最小值点。

从图２和表１数据可以看出，最优化工具箱中

非 导 数 算 法 ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ、ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ 和

ｓｉｍｕｌａｎｎｅａｌｂｎｄ都出现了明显的多解性，解的质量

较导数算法有优有劣，单纯形指令ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ和模

式搜索指令ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ搜索能力较优，模拟退火

较差，而其共性是搜索在后期变得很慢导致优化至

收敛的时间较长。这种多解性的出现，一方面侧面

反映了膜系评价函数的多峰性，另一方面也说明了

非导数算法具有一定程度的随机性和跳出局部极值

的能力，有可能在参数空间发生了大的变化导致搜

索朝更多的方向进行。从膜系设计的角度来讲，这

种算法本身的多重搜索特性导致的多解性是较有利

的，可以为镀膜工程师挑选更适合实际的可用镀膜

环境的理论设计进行生产。考虑到该类算法后期搜

索效率低的特性，该类算法适合于设计初期进行优

化，以开拓更多搜索方向，末期还是应辅以导数算法

来加速收敛过程，节省设计总时间。而从反向工程
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的角度来看，这种算法本身的随机性或多解性是较

有害的，会给真实膜系结构参数的确定带来更多的

困扰和疑惑。

在数值实验的初期，假定将另一种膜厚约束处

理方式自动引入优化程序中，即允许算法优化过程

中出现非正厚度，直至一定代数再进行非正厚度膜

层删除合并处理。这时出现了一个令人意外的情

况，即导数算法也产生了可以重复出现的多种设计

结果，解的质量也不优于非正厚度膜层即时删除处

理的解。经过对优化过程中删除合并操作前后膜系

结构的仔细对比发现，这种多解性正是膜系非正厚

度膜层删除位置不同造成的，这种删除操作在参数

空间中发生了大的跳跃，从而导致算法收敛点呈现

较明显的区别，往往同时删除临近的非正厚度膜层

会产生更差的解。因此，即时删除非正厚度膜层的

约束处理方式，对导数算法优化得到的设计膜系的

唯一性和质量都是更有利、更可取的。

表１ 标准初始膜系下不同局部优化方法所得红外增透膜解的结构参数

Ｔａｂｌｅ１ ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｉｎｆｒａｒｅｄＡＲｓｏｌｕｔｉｏｎｓｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｅｔｈｏｄｓｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｄｅｓｉｇｎｉｎｉｔｉａｌ

Ｑｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

Ｉ Ａ Ｂ Ｃ Ｄ Ｅ Ｆ Ｇ Ｈ

ｓｔａｒｔｉｎｇ

ｄｅｓｉｇｎ
ｆｍｉｎｕｎｃ ｆｓｏｌｖｅ ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ ｆｍｉｎｃｏｎ ｆｍｉｎｉｍａｘ ｓｉｍｐｌｅｘ ｇｒａｄｉｅｎｔ ＤＬＳ

Ｌａｙｅｒ 狀 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋

ａｉｒ １ － － － － － － － － －

１ ２．２ ２．７９７５ ２．８４２３ ２．８４２１ ２．８４２３ ２．８４２３ ２．８４２３ ２．８３２７ ２．８５００ ２．８５２５

２ ４．２ １．３８７５ １．１９０５ １．１９０６ １．１９０５ １．１９０５ １．１９０５ １．１７０４ １．１８２５ １．１７７５

３ ２．２ ６．０１２５ ５．７１６２ ５．７１５７ ５．７１６２ ５．７１６２ ５．７１６２ ５．７１０９ ５．７２５０ ５．７５００

４ ４．２ ０．５８２５ ０．９１３１ ０．９１３１ ０．９１３１ ０．９１３１ ０．９１３１ ０．８８２９ ０．９０２５ ０．８９５０

５ ２．２ ４．３２５０ ５．３５８６ ５．３５７５ ５．３５８６ ５．３５８６ ５．３５８６ ５．４３３４ ５．３４５０ ５．５０００

６ ４．２ ０．１４５０ ２．７１８２ ２．７１４１ ２．７１８２ ２．７１８２ ２．７１８２ １．６７６１ ２．８６７５ ２．１２００

７ ２．２ １．１０００ ０．４８１３ ０．４８０７ ０．４８１３ ０．４８１３ ０．４８１３ ０．６３４２ ０．４２７５ ０．６６５０

８ ４．２ ０．３０５０ １．１２９３ １．１２４１ １．１２９３ １．１２９３ １．１２９３ ０．８７２３ １．０９２５ １．１２７５

９ ２．２ １．６４５０ ２．８０４４ ２．８３７４ ２．８０４５ ２．８０４５ ２．８０４５ ４．１３２３ ３．１１５０ ３．１９００

１０ ４．２ ０．３０５０ ０．６９３７ ０．６８９３ ０．６９３７ ０．６９３７ ０．６９３７ ５．０７９０ ０．６１２５ ０．６２７５

１１ ２．２ １．１０００ ０．７７８３ ０．７７４０ ０．７７８３ ０．７７８３ ０．７７８３ １．２１７４ ０．８２５０ ０．８２２５

１２ ４．２ ０．１４５０ ３．８７６７ ３．８６３０ ３．８７６６ ３．８７６６ ３．８７６６ １．１３２０

１３ ２．２ １．１０００ ０．７８３１

１４ ４．２ ０．７６７５

１５ ２．２ ０．７１５０

１６ ４．２ ０．７６７５

１７ ２．２ ０．７３００

１８ ４．２ ０．７８２５

１９ ２．２ ０．７３００

２０ ４．２ ０．７６７５

２１ ２．２ ０．７１５０

Ｓｕｂｓｔｒａｔｅ ４ － － － － － － － － －

∑（狀狋）／μｍ ２６．９２５０ ２８．５０２５ ２８．５０１７ ２８．５０２５ ２８．５０２５ ２８．５０２５ ３１．５５６７ ２４．９４５０ ２４．７２７５

犉 １０．６３１ １．３４６ １．３４６ １．３４６ １．３４６ １．３４６ １．３４９８ １．３５９２ １．３７６４

Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

ａｌｇｏｒｉｔｉｍ

Ｊ１ Ｊ２ Ｊ３ Ｋ１ Ｋ２ Ｋ３ Ｌ１ Ｌ２ Ｌ３

ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ ｓｉｍｕｌａｎｎｅａｌｂｎｄ

Ｌａｙｅｒ 狀 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋

ａｉｒ １ － － － － － － － － －

１ ２．２ ２．８４２３ ２．７９８９ ２．８５０４ ２．８００２ ２．８２０１ ２．８４７９ ２．９０３２ ２．８５８０ ２．９０５９

２ ４．２ １．１９０５ １．２７５７ １．１８１２ １．２６７４ １．２４４４ １．１８６５ １．１１１７ １．１５９４ １．１１２１

３ ２．２ ５．７１６２ ５．６２８９ ５．７３４６ ５．６３１１ ５．６７１８ ５．７２９７ ５．８６３８ ５．８０６５ ５．９４８１

４ ４．２ ０．９１３１ １．００９６ ０．９０３７ １．００７５ ０．９７０５ ０．９０８５ ０．８００３ ０．８３０３ ０．７４４０

５ ２．２ ５．３５８６ ５．２４８０ ５．３９９２ ５．２９７８ ５．２７１９ ５．３７７４ ５．８８９５ ５．７８１６ ６．０８５６
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续表１

Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

ａｌｇｏｒｉｔｉｍ

Ｊ１ Ｊ２ Ｊ３ Ｋ１ Ｋ２ Ｋ３ Ｌ１ Ｌ２ Ｌ３

ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ ｓｉｍｕｌａｎｎｅａｌｂｎｄ

６ ４．２ ２．７１８２ ２．６８０４ ２．６４９９ ２．６４８６ ２．６３３４ ２．７４４７ １．２９４０ １．４０４８ １．０２７７

７ ２．２ ０．４８１３ ０．５５９７ ０．４９３９ ０．７３８９ ０．４４９１ ０．４６４８ １．３３７２ １．１５７８ １．５４４６

８ ４．２ １．１２９３ ０．７１３１ １．１９８３ ０．８４０１ ０．８２８６ １．１６２７ ０．７４１６ ０．７２２３ ０．５２０８

９ ２．２ ２．８０４５ ３．５１４４ ２．７３２９ ２．６２９７ ３．７６５９ ２．８８４３ ２．８８６０ ３．４２１７ ４．３２８７

１０ ４．２ ０．６９３７ ５．０４２８ ０．７２７４ １．６８６０ ４．７２８７ ０．６３８９ ０．８１５１ ０．６６５０ ０．５０４３

１１ ２．２ ０．７７８３ １．３９４２ ０．８３５５ ０．１７５６ ５．３５４３ ０．８７１１ ０．７３４３ ０．７７７９ １．６１６６

１２ ４．２ ３．８７６６ １．０４１１ ９．７５５９ ２．５７５５ １．０５１４ １．１９６１ １．２２６７

１３ ２．２ ０．８５０４ ４．５７１７ ０．５７３３ ０．２８９９ ０．６７３４５

１４ ４．２ ０．７４１８ １．８９０８

１５ ２．２ ０．４２４２ ０．２１０１

Ｓｕｂｓｔｒａｔｅ ４ － － － － － － － － －

∑（狀狋）／μｍ ２８．５０２５ ３１．７５７１ ３４．４６３０ ３３．０３６０ ３５．３６３４ ２４．８１６５ ２４．３７６６ ２８．１７２０ ２８．２３９６

犉 １．３４６ １．１２７７ １．３１９３ １．１０７５ １．１８２１ １．３５６２ １．５３２５ １．５０１７ １．７５０４

图１ 标准初始膜系下导数优化方法得到的红外 增透膜光谱反射率和折射率轮廓

Ｆｉｇ．１ Ｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｐｒｏｆｉｌｅｓｏｆｉｎｆｒａｒｅｄａｎｔｉｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｃｏａｔｉｎｇｓ

ｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｓｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｉｎｉｔｉａｌｄｅｓｉｇｎ

　　实验２以实验１导数算法收敛到的１２层结构

为对象来调查不同局部优化方法在膜系反向工程中

的性能。为了突出局部优化方法在膜系反演中的性

能，假设镀膜过程中所有膜层厚度镀制后都增厚了

５％，即真实膜层厚度向量为理论设计的１．０５倍，且

设该增透膜的实测反射率光谱不存在误差，即用真

实膜系结构参数下的理论计算光谱作为待反演增透

膜的真实反射率光谱来进行反演计算。通过比较不

同局部优化方法所得的膜系结构与扰动后的理论设

计接近程度的差别，可以比较其有效性。衡量算法

有效性的另一个间接指标是偏差评价函数值，其中

精度Δ犚犾反映了光谱记录设备的反射率测量水平，

统一设为０．１％。当偏差评价函数值小于１时，其

物理意义为反演得到的膜系的光谱均方根反射率与

膜系的真实光谱的偏差小于光谱测量仪器的极限水

平。由于光谱测量设备误差的影响，如果实测光谱

数据直接用作反演计算中的目标光谱，那偏差评价

函数值小于１以下的反演优化就变得缺乏物理实际
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图２ 标准初始膜系下非导数优化方法得到的红外增透膜的光谱反射率和折射率轮廓

Ｆｉｇ．２ Ｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｐｒｏｆｉｌｅｓｏｆｉｎｆｒａｒｅｄａｎｔｉｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｃｏａｔｉｎｇｓｏｂｔａｉｎｅｄｗｉｔｈ

ｎｏｎｄｅｒｉｒａｔｉｖｅｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｓｆｒｏｍｔｈｅｓｔａｎｄａｒｄｉｎｉｔｉａｌｄｅｓｉｇｎ

表２ 不同局部优化方法反演所得红外增透膜解的结构参数

Ｔａｂｌｅ２ ＳｔｒｕｃｔｕｒａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｉｎｆｒａｒｅｄＡＲｓｏｌｕｔｉｏｎｓｒｅｖｅｒｓｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｏｃａｌｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ

ａｌｇｏｒｉｔｈｍ

Ｉ Ｊ Ａ Ｂ Ｃ Ｄ Ｅ Ｆ Ｇ Ｈ

ｄｅｓｉｇｎ ｒｅａｌ ｆｍｉｎｕｎｃ ｆｓｏｌｖｅ
ｌｓｑ

ｎｏｎｌｉｎ

ｆｍｉｎ

ｃｏｎ

ｆｍｉｎｉ

ｍａｘ

ｆｍｉｎ

ｓｅａｒｃｈ

ｐａｔｔｅｒｎ

ｓｅａｒｃｈ

ｓｉｍｕｌａｎ

ｎｅａｌｂｎｄ

Ｌａｙｅｒ 狀 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋 狀狋

ａｉｒ １ － － － － － － － － － －

１ ２．２ ２．８４２３ ２．９８４４ ２．９８４４ ２．９８４４ ２．９８４４ ２．９８４４ ２．８８８１ ２．９８６２ ２．９８４４ ２．８０３１

２ ４．２ １．１９０５ １．２５００ １．２５００ １．２５００ １．２５００ １．２４９９ １．２５３５ １．２４５２ １．２５００ １．３７８９

３ ２．２ ５．７１６２ ６．００２０ ６．００２０ ６．００２０ ６．００２０ ６．００１８ ５．８７４６ ６．０１０２ ６．００２０ ５．７５１１

４ ４．２ ０．９１３１ ０．９５８７ ０．９５８７ ０．９５８７ ０．９５８７ ０．９５８３ １．０２６５ ０．９４８０ ０．９５８９ １．０７５０

５ ２．２ ５．３５８６ ５．６２６５ ５．６２６１ ５．６２６５ ５．６２６５ ５．６１７４ ５．５５２６ ５．６３７４ ５．６２８１ ５．５２６１

６ ４．２ ２．７１８２ ２．８５４１ ２．８５７３ ２．８５４１ ２．８５４１ ２．９３２５ ３．００８５ ２．７６０４ ２．８３９４ ２．８３４３

７ ２．２ ０．４８１３ ０．５０５３ ０．５０４８ ０．５０５３ ０．５０５３ ０．４９３８ ０．５６２５ ０．４６１９ ０．５０７７ ０．７１２１

８ ４．２ １．１２９３ １．１８５８ １．１８５６ １．１８５８ １．１８５８ １．１８１７ ０．９７９２ １．１９６９ １．１８５７ ０．９５７２

９ ２．２ ２．８０４４ ２．９４４６ ２．９４１６ ２．９４４６ ２．９４４６ ２．８６２２ ３．３３９０ ３．６５４１ ２．９６２８ ２．８８１３

１０ ４．２ ０．６９３７ ０．７２８４ ０．７２８９ ０．７２８４ ０．７２８４ ０．７４２２ ０．８４８２ ０．６５４０ ０．７２５９ ０．９４２０

１１ ２．２ ０．７７８３ ０．８１７２ ０．８１７４ ０．８１７２ ０．８１７２ ０．８２２２ ０．６７２１ ０．８３７０ ０．８１５４ ０．５９８７

１２ ４．２ ３．８７６７ ４．０７０５ ４．０７０７ ４．０７０５ ４．０７０５ ４．０７７３ ３．２２８０ ０．８１３５ ４．０６５６ ３．７９０５

Ｓｕｂｓｔｒａｔｅ ４ － － － － － － － － － －

∑（狀狋）／μｍ ２８．５０２５２９．９２７６２９．９２７５２９．９２７６２９．９２７６２９．９２３５ ２９．２３２８ ２７．２０４９ ２９．９２５９ ２９．２５０２

犉 １０６．７１ ０ ０．０００２ ０ ０ ０．００３５ ０．７３４９ ０．２２９７ ０．００３９ ４．８２７３

意义。只有对实测光谱数据进行数据筛选或误差处

理后，反演偏差评价函数值越小，才表示反演得到的

膜系越接近真实的膜层结构。

表２和图３给出了用 Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱中

各局部优化算法反演得到的膜系结构数据和光谱反

射率及折射率轮廓与真实解对比情况。其中，Ｉ为
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图３ 不同局部优化方法反演所得红外增透膜与真实解（点线）的光谱反射率及其折射率轮廓的比较

Ｆｉｇ．３ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓｏｆｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｐｒｏｆｉｌｅｏｆｔｈｅｒｅａｌｉｎｆｒａｒｅｄａｎｔｉｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ

ｃｏａｔｉｎｇ（ｄｏｔｔｅｄｌｉｎｅ）ｗｉｔｈｔｈｅｒｅｖｅｒｓｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｓｏｌｕｔｉｏｎｓｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｌｏｃａｌｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

实验１得到的最优理论设计解，Ｊ为按理论设计镀

制的膜的数值模拟真实结构，其厚度向量值为Ｉ结

构的１．０５倍，Ａ～Ｈ分别为最优化工具箱中上述各

局部优化算法以理论设计Ｉ为初值，以模拟真实膜Ｊ

的理论光谱为反演逼近光谱得到的数值解，Ｆ～Ｈ

为非导数算法多个解中的最优情况。从表２的数据

和图３的对比图可以看出，Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱中

各局部优化算法在多层膜结构反演中性能开始出现

明显差别，其中以非线性方程求解指令ｆｓｏｌｖｅ和非

线性最小二乘估计指令ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ的性能最佳，得到

与模拟真实膜一样的反演解，无约束优化指令

ｆｍｉｎｕｎｃ也以很高的精度非常接近真实解，约束优

化指令ｆｍｉｎｃｏｎ和模式搜索指令ｐａｔｔｅｒｎｓｅａｒｃｈ的

最优解稍次之，但都可接受。而多目标优化指令

ｆｍｉｎｉｍａｘ、无约束优化指令ｆｍｉｎｓｅａｒｃｈ和模拟退火

指令ｓｉｍｕｌａｎｎｅａｌｂｎｄ的反演解与真实解相比出现

显著偏差，特别是在靠近基底的膜层偏差已超出误

差范围，可认为反演失效。

除了折射率轮廓图的直观比较，为了确保所得

反演解能较好地接近真实解，间接判据偏差评价函

数犉必须足够小，而不仅仅小于单位１就可以，这

主要是多层膜偏差评价函数的极多峰性造成反演算

法容易过早收敛到其他局部极值点。这一多层膜反

演数值计算上的特性，使得当光谱测量数据中的误

差存在时，挑选反演结果时要注意满足偏差评价函

数值足够小这一内在约束要求。一般地，偏差函数

值应低于单位１至少１个数量级。尽管上面提到的

偏差评价函数小于单位１的优化缺乏实际的物理意

义，但偏差评价函数数学上的多元多峰性内在要求

其值足够小，这对于确保反演解的可靠性和数学上

的唯一性十分重要。不理解这一点，极有可能挑选

一个错误的反演解作为多层膜的真实结构，夸大了

镀膜过程中的误差，而不符合实际镀膜过程。

从实验１和２可以看出，Ｍａｔｌａｂ最优化工具箱

在处理多层膜设计局部优化和反向工程两类问题上

的确很有效。比较已发表的其他结果［７，８］，其中的

导数算法在设计上具有更好的局部极值搜索性能，

非导数算法具有更多的搜索路径，有利于得到一系

列设计解，供镀膜工程师挑选最符合自身镀膜环境

的实际最优解进行镀膜。在多层膜反演中，导数算

法中以非线性最小二乘估计指令ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ和非线

性方程求解指令ｆｓｏｌｖｅ的性能最佳，建议作为多层

膜反向工程问题的主要算法。无约束优化指令

ｆｍｉｎｕｎｃ性能次之，约束优化指令ｆｍｉｎｃｏｎ再次之，

可 作 为 备 用 反 演 算 法。而 多 目 标 优 化 指 令

ｆｍｉｎｉｍａｘ和其余非导数算法由于算法的性能和多
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解性的原因，不利于多层膜的反演，容易得到错误的

结果，不建议作为反演算法使用，仅可以作为可选算

法以供对比参考。而其中多解性的产生主要有３个

成因，分别是算法本身的内在随机性、膜厚约束处理

的施加方式和评价函数的极多峰性。通过选择性能

好的算法作为主要反演算法，采用恰当的膜厚约束

施加方式，同时数学上内在要求偏差评价函数足够

小以删除次峰，从而确保反演解准确地逼近待反演

膜的真实结构参数。

４　结　　论

以锗基红外宽带增透膜为例，基于 Ｍａｔｌａｂ最优

化工具箱，研究了多种局部优化算法在多层膜设计

局部优化中的性能和反向工程算法开发中的可行

性，并就数值实验中出现多解性问题的成因、分析及

解决方案进行了探讨。结果表明，Ｍａｔｌａｂ最优化工

具箱中的导数算法在多层膜局部优化设计上具有更

好的局部极值搜索性能和收敛速度，非导数算法性

能较差且收敛时间较长，但具有更多的搜索路径，较

适用于设计初期开拓搜索方向，有利于得到一系列

设计解。在多层膜反演中，导数算法中的非线性最

小二乘估计指令ｌｓｑｎｏｎｌｉｎ和非线性方程求解指令

ｆｓｏｌｖｅ的性能出色，建议作为多层膜反向工程问题

的主要算法。无约束优化指令ｆｍｉｎｕｎｃ性能次之，

约束优化指令ｆｍｉｎｃｏｎ再次之，可作为备用反演算

法。而多目标优化指令ｆｍｉｎｉｍａｘ和其余非导数算

法由于算法的性能不足和自身内在多解性的原因，

不利于多层膜的反演，易得到错误的结果，不建议作

为反演算法使用，仅可作为可选算法以供对比参考。

多层膜反向工程内部核心算法的科学开发，可望在

多层膜镀制误差分析和工艺改进中发挥重要作用。
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