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摘要　氢化非晶硅 （ａＳｉ∶Ｈ）薄膜在微电子和光电子工业中有着重要的应用，而椭偏分析技术是一种重要的薄膜

表征手段。利用椭偏测量技术并采用ＴａｕｃＬｏｒｅｎｔｚ（ＴＬ）模型和ＦｏｒｏｕｈｉＢｌｏｏｍｅｒ（ＦＢ）模型，从不同角度对比研究

了ａＳｉ∶Ｈ薄膜的结构和光学特性。分析结果表明，用两种不同模型得到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜厚度、粗糙层厚度以及光学

常数并不一致，由ＴＬ模型得到的薄膜厚度更接近扫描电镜 （ＳＥＭ）测量的结果，粗糙层厚度更接近原子力显微镜

（ＡＦＭ）测量结果对应的经验值。结合已发表的文献，分析发现膜厚差异主要来自于模型对薄膜光学参数的不同描

述，而光学参数的差异是由于模型推导过程中的不同假设和数学处理产生的。

关键词　薄膜；椭偏分析；ＴａｕｃＬｏｒｅｎｔｚ模型；ＦｏｒｏｕｈｉＢｌｏｏｍｅｒ模型
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１　引　　言

氢化非晶硅（ａＳｉ∶Ｈ）薄膜是一种重要的半导

体材料，它具有光吸收率高、带隙可调、可大面积低

温沉积以及制备工艺与半导体技术兼容等突出优

点，因而被广泛用于各种光电子器件中，例如太阳

能电池［１］、红外探测器［２－３］和平板显示［４］。由于非

晶网络结构的复杂性和氢原子成键模式的多样性，

对ａＳｉ∶Ｈ薄膜结构的准确认识和薄膜性质的确切了

解，是非晶半导体研究领域的一大难题。同时，

ａＳｉ∶Ｈ是非晶半导体研究中一个典型的理论模型。ａ

１０３１００１１
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Ｓｉ∶Ｈ薄膜的电导率随着光照时间的增加而衰减到一

个恒定值，通过２００℃左右的退火处理，电导率又恢

复到初始状态，这种光致衰退现象被称为Ｓｔａｅｂｌｅｒ

Ｗｒｏｎｓｋｉ（ＳＷ）效应
［５］，是阻碍ａＳｉ∶Ｈ薄膜进一步器

件化应用的最大障碍。然而，目前对ＳＷ效应的解释

还存在极大的争议。此外，在ａＳｉ∶Ｈ薄膜的红外吸

收谱中，位于２０８０ｃｍ－１附近的吸收峰的起源至今还

没有统一的认识。Ｂｒｏｄｓｋｙ等
［６－７］认为它是ＳｉＨ３ 与

ＳｉＨ２和ＳｉＨ１ 吸收峰的叠加，Ｐｏｌｌａｒｄ等
［８－９］则分别认

为它是ＳｉＨ２ 与链状结构（ＳｉＨ２）狀 和簇化ＳｉＨ１吸收峰

的叠加。由此可见，对ａＳｉ∶Ｈ薄膜结构和性质的深入

认识，是一个亟待解决的课题。

众所周知，材料的光学特性与其本身的原子排

列、成键特性、光学跃迁、电子结构、声子行为等物理

性质直接相关。椭偏测量技术是表征薄膜光学特性

的有效手段之一，具有测量精确、非破坏性、简便易

行、能实时监控以及分析多层膜结构等优点。对椭

偏参数的分析常采用的方法有两种：１）ＷｂｙＷ

（Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｂｙｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ）方法，物质的光学常

数并不依赖于具体的模型，其致命的缺点在于得到

的光学常数可能不连续，而且测得的薄膜厚度没有

一致性；２）用一定的色散模型描述待测样品的光学常

数，通过数据拟合确定色散模型中的拟合参数，进而

得到随波长连续变化的光学常数，这也是目前普遍采

用的椭偏分析方法，又叫光谱椭偏法。如果采用光谱

椭偏法进行椭偏分析，其前提是需要明确薄膜材料所

服从的色散关系。为此，针对不同的材料体系，各种

色散模型被提出来了。目前，对非晶半导体薄膜而

言，使用较广泛的色散模型有两种：ＦｏｒｏｕｈｉＢｌｏｏｍｅｒ

（ＦＢ）模型
［１０］和 ＴａｕｃＬｏｒｅｎｔｚ（ＴＬ）模型

［１１］。最近，

Ｌａｉｄａｎｉ等
［１２］在对非晶碳（ａＣ）薄膜的椭偏分析中发

现，由ＦＢ模型和ＴＬ模型分别得到的光学常数并不

一致。这一实验现象在ａＳｉ∶Ｈ薄膜的椭偏分析中是

否也会出现，目前还没有相关报道。因此，本文研究

了这两种不同色散模型在椭偏测量过程中对ａＳｉ∶Ｈ

薄膜光学特性表征的差异，为光谱椭偏技术在非晶半

导体薄膜的深入研究提供参考。

２　椭偏基本理论

一束光线以一定角度入射到某一薄膜表面时，

通过测量反射光或透射光偏振态的变化可确定出薄

膜的厚度和光学参数。因此，椭偏光谱可以由Ψ 和

Δ两个参数表达出来。考虑反射测量情况时，这两

个参数由下式确定：

ｔａｎΨ ＝ 狉ｐ ／狉ｓ ，　Δ＝δｒｐ－δｒｓ， （１）

狉ｐ，狉ｓ分别代表反射光中ｐ和ｓ偏振光的菲涅耳反

射系数，是薄膜复折射率犖＝狀＋ｉ犽和厚度犱的函

数；δｒｐ，δｒｓ分别代表反射光中ｐ和ｓ偏振光的相位。

由测量到的Ψ 和Δ，薄膜的介电函数可以从下式得

到：

ε＝ε１＋ｉε２ ＝ε０ｓｉｎ
２
０ １＋ｔａｎ

２
０
１－ρ
１＋（ ）ρ［ ］

２

，

（２）

其中０ 和ε０ 分别为光束入射角和真空介电函数，

ρ＝ｔａｎΨｅｘｐ（ｉΔ）。

在光谱椭偏测量过程中，为了得到精确的测量

结果，除了要建立适当的光学模型以外，还要选择适

合于被测薄膜材料的色散模型。对于ａＳｉ∶Ｈ薄膜

而言，使用较多的是ＦＢ模型和ＴＬ模型。ＦＢ模型

是Ｆｏｒｏｕｈｉ和Ｂｌｏｏｍｅｒ于１９８６年针对非晶态半导

体薄膜，利用量子力学理论并结合ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ

关系而提出的［１０］。在此模型中，薄膜的消光系数

犽（犈）和折射率狀（犈）分别由下式给出：

犽（犈）＝
犃（犈－犈ｇ）

２

犈２－犅犈＋犆
， （３）

狀（犈）＝狀（∞）＋
犅０犈＋犆０
犈２－犅犈＋犆

， （４）

其中：

犅０ ＝
犃
犙
－
犅２

２
＋犈ｇ犅－犈

２
ｇ＋（ ）犆 ，

犆０ ＝
犃
犙
（犈２ｇ＋犆）

犅
２
－２犈ｇ［ ］犆 ，

犙＝
４犆－犅槡

２

２
．

因此，薄膜的光学参数随光子能量的变化由包括材

料光学第一带隙犈ｇ 在内的５个参数［犃，犅，犆，犈ｇ，

狀（∞）］决定。

１９９６年，Ｊｅｌｌｉｓｏｎ等
［１１］基于 Ｔａｕｃ联合态密度

和洛伦兹振子模型，提出了另一个用于描述非晶态

薄膜色散关系的色散模型，即ＴＬ模型。在此模型

中，薄膜的介电函数虚部ε２ 被表达为

ε２（犈）＝

犃犆犈犈０
（犈２－犈

２
０）
２
＋犆

２犈２
（犈－犈ｇ）

２

犈２
ｆｏｒ犈＞犈ｇ

０ ｆｏｒ犈≤犈

烅

烄

烆 ｇ

， （５）
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介电函数实部ε１可以通过ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ关系确定：

ε１（犈）＝ε１（∞）＋
２

π
犘∫
∞

犈
ｇ

τε２（τ）

τ
２
－犈

２ｄτ， （６）

其中犘表示积分的柯西主值。同样，薄膜的光学参

数由［犃，犆，犈０，犈ｇ，ε１（∞）］５个参数决定。

椭偏分析中的最佳拟合程度由均方误差

（ＭＳＥ）函数来判定，其数学表达式为

犳ＭＳＥ ＝
１

２犖－犕∑
犖

１

（Ψｍ－Ψｃ）
２
＋（Δｍ－Δｃ）［ ］２ ，

（７）

其中犖 为（Ψ，Δ）点对的数目，犕 为拟合参数个数，

Ψｍ、Δｍ 为椭偏参数实测值，Ψｃ、Δｃ为椭偏参数计算

值。当 ＭＳＥ 的值达到最小时，拟合就达到最佳

程度。

３　实验过程

ａＳｉ∶Ｈ薄膜通过等离子体增强化学气相沉积

（ＰＥＣＶＤ）分解纯硅烷 （ＳｉＨ４）的方法制备在Ｋ９玻

璃上。放入腔体前，基片依次用去离子水、丙酮和无

水乙醇各超声清洗１５ｍｉｎ，沉积时基片温度保持

２５０℃，加热源为钨灯，射频功率为１５Ｗ，沉积气压

为６０Ｐａ，ＳｉＨ４ 流速为４０ｓｃｃｍ（ｓｃｃｍ为标准状态下

１ｍＬ／ｍｉｎ），沉积时间为１０ｍｉｎ。

图１ 椭偏测试中光学模型结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｖｉｅｗｏｆｏｐｔｉｃａｌｍｏｄｅｌｄｕｒｉｎｇ

ｔｈｅｅｌｌｉｐｓｏｍｅｔｒｙａｎａｌｙｓｉｓ

为了确定薄膜样品处于非晶状态，对ａＳｉ∶Ｈ薄

膜样品进行了拉曼分析，测量仪器为ＪＹＨＲ８００型

拉曼光谱仪。测量过程中，为了避免激光诱导薄膜

晶化，激光功率被设定为２ｍＷ。薄膜表面粗糙度

用ＳＰＡ４００型原子力显微镜（ＡＦＭ）测量，断面图像

用ＪＳＭ６６１０ＬＶ型扫描电子显微镜（ＳＥＭ）测量得

到。椭偏测量采用德国ＳＥＮＴＥＣＨ 公司ＳＥ８５０型

光谱椭偏仪，测量波长范围为３００～７６０ｎｍ。测量

过程中建立的光学模型如图１所示，它由表面粗糙

层、体材料层和基片三层组成。表面粗糙层采用

Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有效介质近似模型（ＥＭＡ），其中空隙率

固定在５０％。

４　结果与讨论

拉曼散射强度对材料中原子排列的有序度很敏

感，因此拉曼光谱是一种分析材料结构的重要手段。

图２给出了ａＳｉ∶Ｈ薄膜的拉曼光谱。典型的ａＳｉ∶Ｈ

薄膜拉曼光谱包含４个振动模式：ＴＯ （Ｔｒａｎｓｖｅｒｓｅ

ｏｐｔｉｃａｌ）模 式，ＴＡ （Ｔｒａｎｓｖｅｒｓｅａｃｏｕｓｔｉｃ）模 式，ＬＡ

（Ｌｏｎｇｉｔｕｄｉｎａｌａｃｏｕｓｔｉｃ）模 式，ＬＯ （Ｌｏｎｇｉｔｕｄｉｎａｌ

ｏｐｔｉｃａｌ）模式。在拉曼光谱中，这４个振动模式可以

通过高斯分峰处理得到。其中位于１５０ｃｍ－１附近

的ＴＡ模式正比于非晶网络中二面角的波动，与原

子排列的中程有序度有关［１３］；位于３００ｃｍ－１和

４１０ｃｍ－１附近的ＬＡ和ＬＯ模式起源于非晶网络结

构中的配位缺陷［１４］；位于４８０ｃｍ－１附近的 ＴＯ模

式是ａＳｉ∶Ｈ薄膜拉曼光谱中最为独特的特征峰，起

源于原子排列的短程序，即硅原子的四面体结构。

在晶体硅中，ＴＯ峰位于５２０ｃｍ－１，ａＳｉ∶Ｈ薄膜的

ＴＯ峰位置偏离５２０ｃｍ－１越远，则说明其键角偏离

１０９°２８′的晶体硅键角越大。从图２中可以看到，

ａＳｉ∶Ｈ薄膜的ＴＯ峰位ωＴＯ为４７７ｃｍ
－１，其半峰全

宽ΓＴＯ为５３．９ｃｍ
－１，这说明采用的薄膜的确属于非

晶态，并没有出现任何晶化迹象。

图２ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的拉曼光谱

Ｆｉｇ．２ ＲａｍａｎｓｐｅｃｔｒａｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ

如图３所示，测量了ａＳｉ∶Ｈ薄膜样品的椭偏谱，

并分别利用ＦＢ模型和ＴＬ模型进行数据拟合，拟合
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图３ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的椭偏光谱以及利用（ａ）ＦＢ模型和（ｂ）ＴＬ模型的拟合结果，

虚线是测量值，实线是拟合值

Ｆｉｇ．３ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ（ｓｏｌｉｄｌｉｎｅ）ａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ（ｄｏｔｔｅｄｌｉｎｅ）ｅｌｌｉｐｓｏｍｅｔｒｙｓｐｅｃｔｒａｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ．Ｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ

ｓｐｅｃｔｒａａｒｅｏｂｔａｉｎｅｄｂｙ（ａ）ＦＢｍｏｄｅｌａｎｄ（ｂ）ＴＬｍｏｄｅｌ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

参数的值如表１所示。从图３中可以看到，选用ＦＢ

模型时，计算值与测量值Δ拟合较好，但在紫外区，

计算值与测量值 Ψ 有较大的偏离，其 犳ＭＳＥ ＝

０．４７７０；选用ＴＬ模型时，Δ和Ψ 计算值与测量值之

间的拟合都比较好，其犳ＭＳＥ＝０．３２３４。在很多实际

应用的场合，薄膜厚度是一个十分重要的物理量，尤

其是在微机电系统（ＭＥＭＳ）工艺中，对薄膜厚度表

征的准确性直接影响到器件的性能。在测量结果

中，用 ＦＢ 模型和 ＴＬ 模型测得的膜厚分别为

５１８．１２ｎｍ和５２７．１２ｎｍ。然而ＳＥＭ 断面测试结

果（如图４所示）表明薄膜膜厚为５２８ｎｍ。考虑到

ＴＬ模型对椭偏参数的拟合优于ＦＢ模型，可以认

为，用ＦＢ模型得到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜厚度误差要大于

用ＴＬ模型时的误差。由椭偏理论可知，薄膜的真实

厚度可以表示为

犱＝犳（狀，犱１）＝犿犱０１＋犱１ ＝

犿λ

２ 狀２－狀
２
１ｓｉｎ

２
槡 １

＋犱１， （８）

式中狀，狀１ 分别为薄膜折射率测量值和表面粗糙层

折射率测量值；犿，犱０１分别为周期数和周期厚度；λ，

犱１ 分别为光波波长和一个周期内的厚度值；１为入

射光束经表面粗糙层折射后的入射角。可以看出，

薄膜的厚度值与其本身的折射率有很大的关系。另

外，采用两种模型得到的ａＳｉ∶Ｈ 薄膜表面粗糙度

犱ｓ分别为３．７３ｎｍ和３．２５ｎｍ。然而，如图５所示，

利用ＡＦＭ测得薄膜表面２μｍ×２μｍ面积范围内的

粗糙度犱ｒｍｓ为１．９８ｎｍ。据Ｋｏｈ等
［１５］报道，薄膜材料

的犱ｒｍｓ和犱ｓ之间存在犱ｓ＝１．５犱ｒｍｓ＋０．４ｎｍ的关系，

由此等式计算得到的犱ｓ为３．３７ｎｍ，这个值更接近从

ＴＬ模型得到的３．２５ｎｍ。但这并不能说明ＴＬ模型

对表面粗糙度的表征更准确，因为在Ｋｏｈ等
［１５］的研

究中，其研究对象是ａＳｉ狓Ｃ１－狓∶Ｈ薄膜，上述关系对

ａＳｉ∶Ｈ薄膜不一定成立。根据（８）式可知，粗糙层的

厚度也应与其折射率有关。然而，由Ｂｒｕｇｇｅｍａｎ有

效介质理论可知，表面粗糙层的折射率也取决于薄

膜体层的折射率。因此，提取了ａＳｉ∶Ｈ薄膜在两种

不同情况下的折射率曲线，如图６所示。从图中可

以发现，采用ＦＢ模型和ＴＬ模型得到的ａＳｉ∶Ｈ薄

膜折射率曲线并不相同，两个折射率曲线在３．４ｅＶ

以上的差距相对较小，而在３．４ｅＶ以下的差距较

大。因此，上述ａＳｉ∶Ｈ薄膜厚度测量值之间的差距

可能部分来自于折射率之间的差距。对于折射率之

间的差距，可以从ＦＢ模型和ＴＬ模型原始的推导过

程的角度来考虑。在ＦＢ模型和ＴＬ模型的推导过

程中，为了简化量子理论分析，分别进行了一些假

设，假设之一就是把电子跃迁矩阵元看作常数。在

ＦＢ模型中
［１０］，假设电子在光学跃迁过程中坐标矩

阵元的平方犚２（犈）为常数；然而，在ＴＬ模型中
［１１］，

则假设平均动量矩阵元的平方犘２（犈）为常数。这

是两个不同的假设，因为犚２（犈）和犘２（犈）之间有如

下关系：

犘２（犈）＝
犿２犈２

珔犺
４ 犚

２（犈）， （９）

其中，犿为电子质量。Ｊａｃｋｓｏｎ等
［１６］利用测量得到

的ａＳｉ∶Ｈ介电函数以及导带态密度和价带态密度，

通过解卷积的方法发现，犚２（犈）在３．４ｅＶ以下基本

保持恒定。不难发现，测量得到的折射率之间的差

异，是由于两种模型中对光学跃迁矩阵元的不同简

化方法而产生的。
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表１ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的椭偏拟合结果以及介电函数的二次拟合结果

Ｔａｂｌｅ１ＦｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍｉｎｔｈｅｅｌｌｉｐｓｏｍｅｔｒｙａｎａｌｙｓｉｓａｎｄｔｈｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ

Ｍｏｄｅｌ ε１（∞） 狀（∞） 犈ｇ／ｅＶ 犈０／ｅＶ 犃 犅 犆 犱／ｎｍ 犱ｓ／ｎｍ

ＦＢ ／ ２．３５ １．５０ ／ ０．９７ ６．３０ １１．４０ ５１８．１２ ３．７３

ＴＬ ０．４４ ／ １．６５ ３．６１ １８７．３４ ／ ２．１０ ５２７．１２ ３．２５

ＦＢＴＬ２ ／ ０ １．３７ ／ １．６７ ６．５６ １３．１１ ／ ／

ＦＢＴＬ１ ／ １．７１ ０．８３ ／ ０．７７ ７．０１ １４．２６ ／ ／

ＴＬＦＢ２ ／ ／ １．７５ ３．４７ １９２．０９ ／ ２．０８ ／ ／

ＴＬＦＢ１ １．６３ ／ １．９６ ３．４２ ２９９．９９ ／ ２．５０ ／ ／

图４ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的ＳＥＭ断面图

Ｆｉｇ．４ ＳＥＭｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ

图５ａＳｉ∶Ｈ薄膜的三维ＡＦＭ表面粗糙度

Ｆｉｇ．５ ＴｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌＡＦＭｓｕｒｆａｃｅｒｏｕｇｈｎｅｓｓ

ｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ

　　材料对入射光场的电学线性响应特性取决于其

本身的介电函数，因此介电函数是描述材料光电特性

的另一个重要物理量。如图７所示，提取了ａＳｉ∶Ｈ

薄膜的介电函数。从图７中可以看出，相对于ｃＳｉ介

电函数谱而言，ａＳｉ∶Ｈ薄膜介电函数最显著的变化

是Ｈｏｖｅ奇点的消失以及峰宽的增加。这是因为非

晶网络不具有平移对称性，波矢犽的本征量子态不

再是晶体场中的Ｂｌｏｃｈ态，因此在其中发生的光学

跃迁不受动量守恒的限制。图７表明，分别由ＦＢ

模型和ＴＬ模型得到的ａＳｉ∶Ｈ 薄膜的介电函数谱

图６ａＳｉ∶Ｈ薄膜的折射率

Ｆｉｇ．６ ＲｅｆｒａｃｔｉｖｅｉｎｄｅｘｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ

图７ 基于ＦＢ模型（虚线）和ＴＬ模型（实线）测得的

ａＳｉ∶Ｈ薄膜介电函数

Ｆｉｇ．７ ＤｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍｂａｓｅｄｏｎ

ＦＢｍｏｄｅｌ（ｄｏｔｔｅｄｌｉｎｅ）ａｎｄＴＬｍｏｄｅｌ（ｓｏｌｉｄｌｉｎｅ）

并不一致，不论是峰位还是峰高，都有较大的差异，

这类似于Ｌａｉｄａｎｉ等
［１２］在ａＣ中观察到的结果，相

对于ＴＬ模型得到的结果，由ＦＢ模型得到的介电函

数实部和虚部的峰位都出现了红移。而且，随着能

量的增加，两组曲线的差异逐渐加大。这可能源自

于ＦＢ模型和ＴＬ模型不同的收敛特性，观察这两种

模型的表达式，并利用ε２＝狀
２
－犽

２这一关系可以发

现，当犈→∞时，ＦＢ模型的ε２→狀（∞）
２
－犃

２，而ＴＬ

模型的ε２ →０。另一个值得注意的不同点在于用这
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两种模型得到的光学能隙犈ｇ的差异，用ＦＢ模型得

到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜光学能隙（１．５０ｅＶ）小于用ＴＬ模

型得到的数值（１．６５ｅＶ）。从ＦＢ模型的表达式可

以看出，当光子能量 犈＜犈ｇ 时，犽（犈）≠０，而且

Ｆｏｒｏｕｈｉ等
［１０］在推导ＦＢ模型的表达式时只考虑了

带间吸收，并没有考虑非晶半导体的隙态吸收，这就

意味着电子的带间跃迁在犈＜犈ｇ时也发生了，并造

成了测量到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜光学能隙的差异。因此，

就这一点而言，ＦＢ模型在物理意义上存在着一定的

矛盾。

由于两个色散模型中的参数并不一样，为了有

一个统一的比较标准，采用最小二乘法，利用ＦＢ模

型对由ＴＬ模型得到的介电函数进行二次拟合，对

其实部和虚部的拟合分别用ＦＢＴＬ１和ＦＢＴＬ２表示。

在拟合过程中，为了得到全局最优解，采用了

ＬｅｖｅｎｂｅｒｇＭａｒｑｕａｒｄｔ算法，其拟合结果如图８（ａ）

和表１所示。从图８中可以看到，ＦＢ模型对ＴＬ模

型得到的介电函数拟合得近乎完美，其残差平方和

犚为０．０７。然而，从对ε２ 拟合得到的参数值与对ε１

拟合得到的参数值并不一致。这主要是由于ε在复

平面内的解析特性使得其实部ε１ 和虚部ε２ 符合

ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ关系，但这一关系只有在同一模型

得出的数据之间才成立。另一小部分原因可能来自

于两种模型在处理 ＫｒａｍｅｒｓＫｒｏｎｉｇ关系中柯西主

值积分时方法的差异。在ＦＢ模型中狀（犈）值的计

算是采用留数定理得到的，而ＴＬ模型中ε２（犈）的值

是采用数值计算得到的近似解。单从对ε２ 的拟合

结果来看，由ＦＢ模型和 ＴＬ模型得到的曲线的犅

值分别为６．３０ｅＶ和６．５６ｅＶ，而犅值的１／２对应

于材料的Ｐｅｎｎ能隙犈Ｐｅｎｎ
［１２］。据相关报道［１７］，ｃＳｉ

的犈Ｐｅｎｎ大约为４．８ｅＶ，利用ＦＢ模型和ＴＬ模型测

得的ａＳｉ∶Ｈ薄膜犈Ｐｅｎｎ分别为３．１５ｅＶ和３．２８ｅＶ，

均低于４．８ｅＶ。由于犈Ｐｅｎｎ代表成键态和反键态之

间的距离，因此ａＳｉ∶Ｈ 薄膜犈Ｐｅｎｎ的降低应被归因

于Ｓｉ－Ｓｉ键的弱化。

图８ 介电函数的二次拟合结果。（ａ）利用ＦＢ模型拟合ＴＬ数据；（ｂ）利用ＴＬ模型拟合ＦＢ数据

Ｆｉｇ．８ Ｑｕａｄｒａｔｉｃｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｆｕｎｃｔｉｏｎ．（ａ）ＵｓｅＦＢｍｏｄｅｌｔｏｆｉｔＴＬｄａｔａ；（ｂ）ｕｓｅＴＬｍｏｄｅｌｔｏｆｉｔＦＢｄａｔａ

　　采用上述同样的拟合方法，利用ＴＬ模型拟合

来自ＦＢ模型中的介电函数。对其实部和虚部的拟

合分别用ＴＬＦＢ１和ＴＬＦＢ２表示，其拟合结果如图８（ｂ）

和表１所示。结果表明，ＴＬ模型并不能很好地拟

合来自ＦＢ模型的介电函数谱，其犚＝２８．５０。这说

明从数学描述的角度，ＦＢ模型对介电函数的拟合能

力优于ＴＬ模型。

ＦＢ模型与ＴＬ模型的共同点在于，均假设非晶

半导体在带边附近的电子能态密度具有抛物能带特

性。导带态密度犖ｃ（犈）和价带态密度犖ｖ（犈）分别

可以表示为

犖ｃ（犈）＝犖ｃ０（犈－犈ｃ）
１／２， （１０）

犖ｖ（犈）＝犖ｖ０（犈ｖ－犈）
１／２， （１１）

其中犖ｃ０（犈）和犖ｖ０（犈）分别为系数，犈ｃ和犈ｖ分别为

导带边和价带边。由于非晶半导体中的电子跃迁过

程只遵循能量守恒，而不服从动量守恒，因此其介电

函数虚部可以表示为［１７］

ε２ ＝
２π犲
犿（ ）ω

２

犪３犘２（ω）∫犖ｖ（犈）犖ｃ（犈＋珔犺ω）ｄ犈，
（１２）

其中犿和犲分别为电子质量和电荷，珔犺ω和犪
３分别为

光子能量和原子体积，犘（狑）为上文提到过的动量

矩阵元。因此，由得到的介电函数谱，通过数值计算

可以得到ａＳｉ∶Ｈ薄膜中带边附近的态密度分布。由

于ａＳｉ∶Ｈ网络结构的无序性，无法确定出电子跃迁

时初态和末态的波函数，进而无法计算犘（狑）的具

体值，通常是利用已有的实验数据，通过解卷积的方

１０３１００１６



何　剑等：　氢化非晶硅薄膜的光谱椭偏研究

法获得经验值。在计算过程中，采用了Ｊａｃｋｓｏｎ

等［１６］得到的结果。同时，固定犈ｖ 在犈＝０的位置，

使犈ｃ＝犈ｖ＋犈ｇ。如图９所示，ＦＢ模型描述的ε２ 所

对应的带边能态密度小于 ＴＬ模型描述的ε２ 所对

应的带边能态密度，这是由于ＴＬ模型描述的ε２ 的

振幅大于ＦＢ模型描述的ε２ 的振幅。由于吸收系数

α＝４犽π／λ，因此通过测量到的犽值可以得到ａＳｉ∶Ｈ

薄膜吸收曲线。根据Ｔａｕｃ理论，抛物能带假设的直

接结果是Ｔａｕｃ作图时的曲线具有线性特征
［１８］，从

图１０的内插图中可以看到，由ＦＢ模型得到的ａＳｉ∶

Ｈ薄膜Ｔａｕｃ曲线的线性区大于由ＴＬ模型得到的

结果。而且，从图９的内插图可以发现，相对于 ＴＬ

模型而言，计算的ε２ 值与ＦＢ模型测量到的ε２ 符合

更好。这在一定程度上表明，以抛物能带模型为计

算基础，ＦＢ模型更自洽。如图１０所示，利用ＴＬ模

型测量到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜吸收系数α大于用ＦＢ模型

测量到的结果，其原因可能在于两个模型对激发态

寿命的不同假设。根据含时微扰理论，当材料受到

频率为ω、强度为犐０ 的光照射时，其在单位时间内

吸收的能量犎＝犛×犇，犛和犇 为分别由下式确定：

犛＝
８犲２π

２

３珔犺犮
ω犐０狘〈犫狘狓狘犪〉狘

２， （１３）

犇＝
珔犺γ
２π

１
（犈ｂ－犈ａ－珔犺ω）

２
＋珔犺

２
γ
２／４
， （１４）

图９ 基于抛物能带模型计算得到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜

电子态密度分布

Ｆｉｇ．９ Ｄｅｎｓｉｔｙｏｆｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓｔａｔｅｂａｓｅｄｏｎｔｈｅｐａｒａｂｏｌｉｃ

ｂａｎｄｍｏｄｅｌｉｎａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍ

其中犲为电子电荷，狘犪〉、狘犫〉分别为电子跃迁的初

态和末态，犈ｂ和犈ａ分别为对应的能级，γ＝１／狋，狋为

末态狘ｂ〉的寿命。Ｔａｕｃ在推导过程中假设了末态

狘ｂ〉的寿命是无限的，即狋→ ∞，γ→０，此时犇 →

δ（犈ｂ－犈ａ－珔犺ω），而Ｆｏｒｏｕｈｉ考虑了衰减项犇的存

图１０ 采用ＦＢ模型和ＴＬ模型测量到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜

光学吸收系数

Ｆｉｇ．１０ ＡｂｓｏｒｐｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆａＳｉ∶Ｈｔｈｉｎｆｉｌｍｕｓｉｎｇ

ＦＢｍｏｄｅｌａｎｄＴＬｍｏｄｅｌ

在，即狋为一有限值，这就使得ＦＢ模型测量到的吸

收系数小于ＴＬ模型得到的结果。

５　结　　论

从不同角度对比研究了在ａＳｉ∶Ｈ薄膜光谱椭

偏测试与数据拟合、薄膜结构特性和物理厚度以及

光学参数提取中ＦＢ模型和ＴＬ模型的差异。结果

表明，ＴＬ模型对椭偏参数的拟合程度优于ＦＢ模

型，由ＦＢ模型计算的Ψ 值在紫外区偏离测量值较

大；由ＴＬ模型测量到的薄膜厚度更接近ＳＥＭ的测

量结果，且由其表征的表面粗糙层厚度更接近经验

值。两种色散模型对薄膜体层厚度和表面粗糙层厚

度表征的差异主要来自于对薄膜体层折射率的不同

描述。相对于ＴＬ模型测得的结果，ＦＢ模型测得的

介电函数峰位出现了红移，由其得到的光学能隙更

小，这可能是因为ＦＢ模型本身在犈＜犈ｇ 时存在不

足。同时，通过最小二乘法对测量得到的介电函数

进行二次拟合表明，在数学描述能力上ＦＢ模型优

于ＴＬ模型。基于抛物能带模型，对ａＳｉ∶Ｈ薄膜电

子态密度分布的计算表明，ＴＬ模型产生的电子态

密度大于ＦＢ模型产生的电子态密度；并且对介电

系数和吸收系数的分析表明ＦＢ模型更自洽。由于

对电子激发态寿命的不同假设，ＦＢ模型较ＴＬ模型

得到的薄膜光学吸收系数更小。
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