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摘要　由于光学薄膜的透射光谱和反射光谱受表面粗糙程度的影响很大，因此在确定表面粗糙薄膜的厚度及光学

常量时，如果不考虑这种影响必然会引起较大的误差。利用标量波散射理论，引入表面均方根粗糙系数，对粗糙薄

膜表面的光散射进行了细致分析，得出了光散射影响下薄膜系统透射系数的表达式。在此基础上计算的薄膜厚度

以及透射光谱与制备的氢化非晶硅薄膜的相应测量结果基本一致，由此确定的光学常量也更接近实际量值。该方

法的运算过程不基于最小值优化算法，无需复杂软件辅助，是准确确定表面粗糙薄膜的厚度以及光学常量的一种

有效方法。
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１　引　　言

氢化非晶硅（ａＳｉ∶Ｈ）薄膜具有高光敏性、电阻

温度系数较大、禁带宽度可控、大面积低温成膜以及

与硅（Ｓｉ）半导体集成工艺兼容等特点，在太阳能电

池、薄膜晶体管和红外成像等领域具有广泛的应用

前景［１～５］。由于ａＳｉ∶Ｈ 薄膜的微观结构和特性随

工艺的不同而变化很大，因此准确确定薄膜的厚度

和光学常量等参数对于设计和研制高质量的薄膜器

件至关重要。目前，有多种方法用于确定薄膜厚度

和光学常量，如椭圆偏振光谱法［６］、分光光度法［７］和

透射光谱法［８］等，其中透射光谱法因具有操作方便、

测试简单和精度高等优点而备受青睐。利用薄膜的

透射和反射光谱，可以获得薄膜的厚度、色散关系和

光吸收系数等参量。虽然已有很多这方面的研究，

０３３１００１１
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但是大多是在假定薄膜表面为理想光滑平面的前提

下进行的［９～１１］。实际上，利用各种技术沉积的薄

膜，其表面都具有一定的粗糙程度。粗糙表面的光

散射将严重影响光的透射系数和反射系数，从而基

于透射和反射光谱计算的ａＳｉ∶Ｈ薄膜的厚度和光

学常量等参数与其实际值存在着较大偏差。目前也

有少数研究考虑了粗糙表面的影响，如 Ｃａｒｉｃａｔｏ

等［１２］假设薄膜厚度为平均厚度加／减厚度的最大偏

差，但是这种假设使得运算过程变得较为复杂，需要

特定的辅助软件。再如Ｓｗａｎｅｐｏｅｌ
［１３］假定薄膜表面

的厚度按照三角函数或矩形函数或正弦函数的形式

变化，这显然与实际薄膜表面粗糙分布的随机变化

存在一定的偏差。

本文利用标量波散射理论，引入表面均方根粗

糙系数对粗糙薄膜表面引起的光散射进行了细致分

析，给出了光散射影响下薄膜系统透射系数的表达

式。在此基础上确定薄膜的厚度、折射率等参量。

该方法的计算过程不基于最小值优化算法，无需复

杂软件辅助，计算便捷。

２　理论框架

２．１　薄膜系统的透射系数

设任一介质犐的复折射率为珘狀犐＝狀犐＋ｉκ犐，其中

狀犐和κ犐 分别为介质犐的折射率和消光系数。根据菲

涅耳公式，当光束从介质犐正入射介质犑 时的菲涅

耳振幅反射系数狉犐犑和振幅透射系数狋犐犑（犐，犑＝１，２，

３，…）分别为

狉犐犑 ＝
（狀犐＋ｉκ犐）－（狀犑＋ｉκ犑）
（狀犐＋ｉκ犐）＋（狀犑＋ｉκ犑）

，　狋犐犑 ＝
２狀犐

狀犐＋狀犑
．

（１）

相应的光强反射系数和透射系数为

犚犐犑 ＝ 狉犐犑
２，　犜犐犑 ＝

狀犑
狀犐
狋犐犑

２． （２）

　　根据标量波散射理论，当光束从介质犐正入射

表面粗糙的薄膜介质犑时，与光滑的界面相比，光束

在粗糙界面上外反射、内反射和穿过界面透射时，菲

涅耳系数在幅度上减小一个因子。当介质表面方均

根粗糙系数σλ（λ是入射光的波长）时，相应的散

射因子犛ｅ，犛ｉ，犛ｔ可表示为
［１４］

犛ｅ＝ｅｘｐ －
１

２

４π狀犐σ（ ）λ［ ］
２

， （３）

犛ｉ＝ｅｘｐ －
１

２

４π狀犑σ（ ）λ［ ］
２

， （４）

犛ｔ＝ｅｘｐ －
１

２

２π（狀犑－狀犐）σ（ ）λ［ ］
２

． （５）

显然，当σ＝０时，散射因子犛ｅ＝犛ｉ＝犛ｔ＝１，即界

面光滑时无散射；当（２πσ／λ）
２
１时，散射因子趋于

０，即界面严重粗糙时，光几乎全部被散射。

设沉积在石英衬底上的ａＳｉ∶Ｈ薄膜的均方根

粗糙系数为σ，厚度为犱，复折射率珘狀＝狀＋ｉκ，吸收系

数为α，α＝４πκ／λ。石英衬底的折射率为狊，其厚度

犱ｓ犱。如图１所示，一束波长为λ、复振幅为１的单

色光从空气正入射到薄膜上，经薄膜上下表面的多

次反射和折射，进入衬底层的光束为振幅递减的无

穷系列。设薄膜的光强透射系数为犜１３，薄膜下表面

的光强反射系数为犚３１，衬底下表面的光强透射系

数和反射系数分别为犜３４ 和犚３４，忽略衬底的吸收，

则衬 底 下 表 面 透 射 光 的 强 度 依 次 为 犜１３犜３４、

犜１３犜３４（犚３１犚３４）、犜１３犜３４（犚３１犚３４）
２，…。由于石英衬

底的厚度比沉积的薄膜厚度大几个量级，忽略光在

衬底层的干涉效应，即光束从薄膜上表面正入射时，

薄膜系统的光强透射系数为

犜σ＝
犜１３犜３４
１－犚３１犚３４

． （６）

由（２）式可知，

犜３４＝
１

狊
狋３４

２
＝
１

狊
狋３１

２，犚３４＝ 狉３４
２
＝ 狉３１

２．

（７）

图１ 空气中薄膜系统的多光束反射和折射

Ｆｉｇ．１ Ｍｕｌｔｉｂｅａｍｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎａｎｄｒｅｆｒａｃｔｉｏｎｏｆ

ｆｉｌｍｓｙｓｔｅｍｉｎａｉｒ

　　 下面考虑薄膜的光强透射系数犜１３和薄膜下表

面的光强反射系数犚３１。如图２所示，从薄膜下表面

透射的光是一个无穷系列，这些光束是相干的，且任

意相邻的两光束之间的相位差为δ＝４π狀犱／λ。考虑

到薄膜上表面的散射，透射光束的复振幅依次为

犛ｔ狋１２狋２３ｅｘｐ（－α′犱），

犛ｔ狋１２狋２３ｅｘｐ（－α′犱）狉２１狉２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）犛ｉ，

０３３１００１２
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犛ｔ狋１２狋２３ｅｘｐ（－α′犱）［狉２１狉２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）犛ｉ］
２，…，

其中α′为薄膜的振幅吸收系数（α′＝α／２）。则薄膜

的振幅透射系数为

狋１３ ＝
犛ｔ狋１２狋２３ｅｘｐ（－α′犱）

１－狉２１狉２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）犛ｉ
， （８）

薄膜的光强透射系数为

犜１３＝

狋２１２狋
２
２３犛

２
ｔｅｘｐ（－α犱）狊

１－２狉２１狉２３犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｃｏｓδ＋狉
２
２１狉

２
２３犛

２
ｉｅｘｐ（－２α犱）

．

（９）

　　若光束从衬底一侧正入射薄膜下表面，如图３

所示，考虑到薄膜上表面的散射，从薄膜下表面透射

的无穷系列光束的复振幅依次为 图２ 薄膜透射光的干涉

Ｆｉｇ．２ Ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｏｆｔｒａｎｓｍｉｔｔｅｄｌｉｇｈｔｏｆ

ｔｈｉｎｆｉｌｍ

狉３２，　狋３２狉２１犛ｉ狋２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ），　狋３２狉２１犛ｉ狋２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）［狉２３狉２１犛ｉｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）］，

狋３２狉２１犛ｉ狋２３ｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）［狉２３狉２１犛ｉｅｘｐ（－２α′犱）ｅｘｐ（ｉδ）］
２，…，

则薄膜下表面的振幅反射系数为

狉３１ ＝
狉３２＋狉２１犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｅｘｐ（ｉδ）

１－狉２３狉２１犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｅｘｐ（ｉδ）
， （１０）

即薄膜下表面的光强反射系数为

犚３１ ＝
狉２３２＋２狉３２狉２１犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｃｏｓδ＋狉

２
２１犛

２
ｉｅｘｐ（－２α犱）

１－２狉２１狉３２犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｃｏｓδ＋狉
２
２１狉

２
２３犛

２
ｉｅｘｐ（－２α犱）

． （１１）

将（７）、（９）、（１１）式代入（６）式，得到光束从薄膜上表面正入射时，薄膜系统的光强透射系数为

犜σ＝
（犛ｔ狋１２狋２３狋３１）

２ｅｘｐ（－α犱）

１－（狉３１狉３２）
２
－２狉２１（狉２３＋狉３２狉

２
３１）犛ｉｅｘｐ（－α犱）ｃｏｓδ＋犛

２
ｉ狉
２
２１（狉

２
２３－狉

２
３１）ｅｘｐ（－２α犱）

． （１２）

图３ 薄膜下表面反射光的干涉

Ｆｉｇ．３ Ｉｎｔｅｒｆｅｒｅｎｃｅｏｆｒｅｆｌｅｃｔｅｄｌｉｇｈｔｏｆ

ｔｈｉｎｆｉｌｍｌｏｗｅｒｓｕｒｆａｃｅ

　　在薄膜的弱吸收区域，消光系数远小于折射率，

此时薄膜复折射率中的消光系数可忽略。在此条件

下，将（１）式给出的菲涅耳系数代入（１２）式，有

犜σ＝
犃狓

犅－犆狓ｃｏｓδ＋犇狓
２
， （１３）

式中犃＝１６狀
２狊犛２ｔ，　犅＝ （狀＋１）

３（狀＋狊
２），　犆＝

２（狀２－１）（狀
２
－狊

２）犛ｉ，犇＝（狀－１）
３（狀－狊

２）犛２ｉ，　δ＝

４π狀犱／λ，　狓＝ｅｘｐ（－α犱）。

２．２　薄膜的折射率

由（１３）式得透射极大值和极小值为

犜Ｍ ＝
犃狓

犅－犆狓＋犇狓
２
， （１４）

犜ｍ ＝
犃狓

犅＋犆狓＋犇狓
２． （１５）

联立（１４）式和（１５）式，得

１

犜ｍ
－
１

犜Ｍ

＝
２犆
犃
． （１６）

将Ａ、Ｃ表达式代入（１６）式，并令犪＝犛ｉ／犛
２
ｔ，解出薄

膜折射率为

狀＝ 犖±（犖
２
－狊

２）１／［ ］２ １／２， （１７）

式中
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犖 ＝２狊
犜Ｍ－犜ｍ
犜Ｍ犜ｍ犪

＋
狊２＋１
２
． （１８）

（１７）式中当狀＞狊时，取正号（＋）；当狀＜狊时，取负

号（－）
［１１］。这里制备的ａＳｉ∶Ｈ薄膜是以石英作为

衬底，所以在计算薄膜折射率时取＋号。

３　ａＳｉ∶Ｈ薄膜的制备及测试

以ＳｉＨ４和Ｈ２作为前驱气体，利用等离子体增强

化学气相沉积法制备了以石英作为衬底的ａＳｉ∶Ｈ薄

膜。衬底温度为２５０℃，沉积气压为９０Ｐａ，ＳｉＨ４和Ｈ２

流量分别为１２ｓｃｃｍ和８８ｓｃｃｍ（１ｓｃｃｍ即在０℃，

１个标准大气压的标准状态下１ｍＬ／ｍｉｎ）。

采用ＶｅｅｃｏＤｅｋｔａｋ１５０型台阶仪对薄膜样品厚

度进行测量。其厚度犱＝５５８ｎｍ。采用 Ｈｉｔａｃｈｉ

Ｕ４１００型光谱仪测量所制备薄膜在５００～１１００ｎｍ

范围的透射光谱和反射光谱。图４给出了光正入射

薄膜系统的示意图，薄膜置于空气中，空气折射率

狀０＝１．０。薄膜复折射率珘狀＝狀＋ｉκ，其中狀为折射

率，κ为消光系数。正入射时薄膜透射光谱和准正入

射时薄膜反射光谱的测量结果示于图５，由图可见

波长小于５００ｎｍ 范围为强吸收区域，波长大于

６３０ｎｍ的透射和反射光谱曲线上具有周期性变化的

干涉峰，这是入射光在薄膜层的多光束干涉造成的。

图５中明显的干涉峰和较大的调制深度表明，实验

中制备的ａＳｉ∶Ｈ薄膜厚度比较均匀。

图４ 薄膜系统的反射与透射

Ｆｉｇ．４ Ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎａｎｄｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｏｆ

ｔｈｉｎｆｉｌｍｓｙｓｔｅｍ

由于薄膜干涉效应，直接由透射光谱计算得到

的吸收光谱在带隙吸收区和指数吸收区表现出很强

的干涉峰，从而对薄膜光学常量的准确计算造成干

扰。而犜／（１－犚）曲线呈单调增加趋势，因此利用

该单调性计算薄膜的吸收系数α，有

α＝－
１

犱
ｌｎ

犜
１－（ ）犚 ． （１９）

图５ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的透射光谱和反射光谱

Ｆｉｇ．５ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎａｎｄｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ

ａＳｉ∶Ｈｆｉｌｍ

４　薄膜光学常量的理论确定

图６ ａＳｉ∶Ｈ 薄膜透射光谱的拟合

Ｆｉｇ．６ ＦｉｔｔｉｎｇｏｆｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅａＳｉ∶Ｈｆｉｌｍ

假设制备的ａＳｉ∶Ｈ 薄膜表面是光滑的，即薄

膜表面均方根粗糙系数σ＝０。采用多项式拟合方

法，给出薄膜透射光谱中干涉极大点和极小点的包

络线犜Ｍ（λ）和犜ｍ（λ），如图６所示，犜Ｍ（λ）为上包络

线，犜ｍ（λ）为下包络线
［１１］。然后将得到的犜Ｍ（λ）和

犜ｍ（λ）代入（１７）式和（１８）式，给出薄膜的折射率

狀１（λ）。设透射光谱干涉峰中两相邻极大值（或两相

邻极小值）所对应的波长分别为λ１ 和λ２，则利用干

涉极值条件可得薄膜厚度

犱１（λ）＝
λ１λ２

２［λ１狀１（λ２）－λ２狀１（λ１）］
， （２０）

并可以得出平均薄膜厚度珚犱１。由上式确定的薄膜厚

度易受拟合的犜Ｍ（λ）和犜ｍ（λ）误差的影响，为进一

步精确给出薄膜厚度，将计算出的狀１（λ）和珚犱１ 代入

干涉极值公式

２狀１珚犱１ ＝犿０λ， （２１）

得出干涉级数犿０。考虑到波峰和波谷干涉级数应

为整数和半整数，并且相邻波峰或波谷的干涉级数
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应相差１，对犿０ 进行调整，以减小薄膜厚度和折射

率的计算误差［１５］。调整后得到的薄膜平均厚度珚犱＝

７０４ｎｍ，折射率狀（λ）由图７中“○”符号表示。利用

柯西公式

狀（λ）＝犪＋犫／λ
２， （２２）

对计算所得折射率进行拟合，得出的ａＳｉ∶Ｈ薄膜的

色散曲线如图７中曲线Ｉ所示，拟合参数犪＝３．３０，犫＝

３．８３×１０４。

为验证上面所计算的光学常量及厚度的准确

性，将其代入（１３）式，计算出薄膜透射系数犜（λ），并

与实验测量得到的薄膜透射光谱进行对比，如图８

所示，其中透射光谱实验数据用“△”符号表示，利用

模型拟合的透射光谱用实线表示。由图８（ａ）可见，

若假设ａＳｉ∶Ｈ薄膜表面是光滑时，薄膜透射光谱与

理论计算结果存在较大的偏差，而且由计算得到的

ａＳｉ∶Ｈ薄膜厚度与台阶仪测得的厚度也存在很大的

偏差。

图７ ａＳｉ∶Ｈ薄膜的色散曲线

Ｆｉｇ．７ ＤｉｓｐｅｒｓｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅａＳｉ∶Ｈｆｉｌｍ

图８ａＳｉ∶Ｈ薄膜的理论计算透射光谱与实验测量结果的比较。（ａ）σ＝０；（ｂ）σ＝１１ｎｍ

Ｆｉｇ．８ ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｂｅｔｗｅｅｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｃａｌｃｕｌａｔｅｄｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆａＳｉ∶Ｈｆｉｌｍ．（ａ）σ＝０；（ｂ）σ＝１１ｎｍ

　　考虑到各种薄膜沉积技术制备的ａＳｉ∶Ｈ薄膜，

其表面都具有一定的粗糙程度，即薄膜表面方均根

粗糙系数σ≠０。采用与粗糙系数σ＝０时相同的计

算步骤，选取不同的σ，重新确定ａＳｉ∶Ｈ 薄膜的折

射率和厚度。

为了评价理论计算的透射系数与薄膜透射光谱

的符合程度，引入偏差σ０：

σ０ ＝∑
犜σ（λ）－犜狊（λ［ ］）２

犖
， （２３）

式中犜σ（λ）为理论计算出的薄膜透射系数，犜狊（λ）为

实验测量的透射光谱，犖为所取数据点的个数。选取

不同的粗糙系数，计算得出的薄膜厚度犱和偏差σ０

列于表１，偏差随粗糙系数的变化曲线如图９所示。

显然所制备ａＳｉ∶Ｈ薄膜的表面均方根粗糙系数取

１１ｎｍ时，偏差最小。这时理论计算的透射系数与

薄膜透射光谱符合得最好，如图８（ｂ）所示。在σ取

１１ｎｍ时，得出的折射率狀（λ）由图７中的“△”符号表

示。对其进行拟合，得到的ａＳｉ∶Ｈ薄膜的色散曲线

图９ 偏差随粗糙系数的变化

Ｆｉｇ．９ Ｄｅｐｅｎｄｅｎｃｅｏｆｄｅｖｉａｔｉｏｎｏｎｒｏｕｇｈｎｅｓｓｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ

如图７中曲线ＩＩ所示，拟合参数犪＝３．０７，犫＝２．８５×

１０５。同时计算出的薄膜厚度为５５４ｎｍ，该厚度与

台阶仪测量值５５８ｎｍ基本一致。上述结果表明，

薄膜粗糙表面的光散射严重影响薄膜的透射和反

射，因此基于透射光谱和反射光谱计算ａＳｉ∶Ｈ薄膜

的厚度和光学常量等参数时，必须考虑薄膜表面粗

糙程度的影响。
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表１ 不同粗糙系数时计算得到的薄膜厚度和偏差

Ｔａｂｌｅ１ Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｉｌｍｔｈｉｃｋｎｅｓｓｅｓａｎｄｄｅｖｉａｔｉｏｎｓｆｏｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｒｏｕｇｈｎｅｓｓｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ

σ／ｎｍ ０ ２ ４ ６ ８ １０ １１ １２ １４ １５ １６

犱／ｎｍ ７０５ ７０４ ７００ ６９５ ６８６ ６７５ ５５４ ５４８ ５３１ ５２１ ５１０

σ０／１０
－３ ３．６ ３．４ ３．０ ２．３ １．７ １．２ ０．８ ０．９ ２．０ ３．４ ５．６

　　另外，在理论计算得到的薄膜厚度与台阶仪测量

值基本一致的情况下，理论透射光谱与实验测量曲线

之间仍存在一些偏差［见图８（ｂ）］。究其原因，可能是

所制备ａＳｉ∶Ｈ薄膜的非均匀性引起的薄膜折射率变

化造成的。所用模型尚未考虑薄膜内部的非均匀性及

其造成的光散射的影响，有待进一步改进。

５　结　　论

利用标量波散射理论，引入表面均方根粗糙系

数对粗糙薄膜表面引起的光散射进行了细致分析，

得出了光散射影响下薄膜系统透射系数的表达式。

在此基础上计算出的薄膜厚度以及透射光谱与实验

测量结果基本一致，由此确定的光学常量也更接近

实际量值。由于该方法的计算过程不基于最小值优

化算法，无需复杂软件辅助，计算简单、速度快，是准

确确定表面粗糙薄膜的厚度以及光学常量的一种有

效方法。
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