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基于聚类全局优化算法的薄膜设计优化技术的研究
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摘要 基于聚类全局优化算法提出了一种新的薄膜设计优化方法，它可以迭代地改变初始膜系结构，相比传统的

局域优化技术，能够计算得更加全面、彻底。即使初始膜系和设计目标差距非常大，这种聚类全局优化方法依然能

够优化出很好的结果，克服了传统局域优化方法的缺点。利用可见到红外宽波段增透膜的实例证实了聚类全局优

化方法在处理薄膜设计问题上的能力与优势。
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Abstract A new thin film design and optimization method based on clustering and global optimization algorithms

is presented, which can iteratively change the initial structure. The design solution is calculated more thoroughly

by this new design method than the traditional local optimization technique. When initial film structure is far from

the design target, this kind of clustering global optimization method has the unique advantage that a satisfied

consequence can still be obtained. A practical thin film design task which is a broadband antireflection coating from

the visible light to short- wave infrared is used to testify the ability and superiority of the clustering global

optimization method.
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1 引 言
1958年，Baumeister[1]首先提出了利用计算机解决薄膜优化问题，自此人们在薄膜设计工作中开发出了

许多优化技术。这些技术主要可以分作两类，即提纯方法和合成方法 [2]。提纯方法需要一个初始设计作为

最开始的解决方法，并将预期得到的设计目标和那些已完成优化的设计之间的差距定义为一个价值函数，

最后尽可能令这个价值函数最小化来不断完善设计方案。通常初始设计膜层的光学厚度和最后优化完的

结果都相关地近似，所以选择一个正确有效的初始设计膜系至关重要。并且薄膜设计问题是高度非线性

的，所以需要慎重地选择优化技术，针对不同的薄膜问题有时选择的优化技术也各不相同 [3]。
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1990年，Dobrowolski等 [4]详细阐明了当前主流优化技术的潜力，并通过 3个薄膜优化问题来对比分析了

10种不同提纯近似方法的效率和能力。薄膜系统自动合成的基本原则最先也是由 Dobrowolski等 [5]提出的。

他利用该类型的提纯近似方法，在不需要初始设计的前提下，成功得到了一个多层膜优化设计的解决方

案。目前，一种最常用的优化技术，即“针法”优化技术 [6-7]，它对初始膜系的依赖也并不强烈，可以通过添加

膜层和优化结构来得到需要的设计目标，但对于很多设计要求较高的薄膜问题，其计算结果并不彻底。此

外，还有一些新颖的薄膜优化技术如 flip-flop膜层合并方法 [8]、step方法 [9]和傅里叶变换技术 [10]，它们可以统称

为交替合并优化方法。但是，当优化目标是使价值函数达到绝对最小值或者设计要求更加复杂严格时，操

作者的判断影响和干涉将不可避免，操作者选择的初始膜系结构将严重影响设计优化结果。

本文中提到的非线性聚类优化方法最初在 1982年由 Boender等 [11]提出，之后 Csendes等 [12-13]逐渐将其完

善。这种随机方法被证实为解决黑盒子优化问题 [14]最有效的方法之一；它在解决很多领域的实际问题方面

具有极高效率，如工业应用问题 [15]、气候控制问题 [16]和废水处理过程设计问题 [17]等。但是迄今为止尚没有人

将此方法应用于薄膜领域。

本文详细描述了一种在薄膜优化中使用的基于聚类全局优化算法的薄膜设计优化技术。聚类全局优

化方法是一种特殊类型的变量随机搜索方法 [18]。从一个可能和最后结果差距特别大的初始膜系开始或者仅

给出合理膜厚范围内的任意初始组合，应用拟牛顿算法在许多与初始膜系临近的相异的设计中进行筛选，

对其膜系参数不断改进。不断重复这个过程直到价值函数的值达到最小，进而得到相应的最终结果。接着

分析了聚类全局优化算法在薄膜优化设计上的应用，最后利用了一个实际薄膜设计问题，即可见到近红外

宽波段增透膜的设计和制备，验证了聚类全局优化方法的特点和优势。

2 利用聚类全局优化算法处理薄膜设计优化问题
全局优化近似主要用于解决 N维问题，可以分为两类：确定性的和随机性的。前者会在整个解空间进

行彻底搜索。但是随着问题维度 N的增长计算时间会以指数趋势上升，使其对几乎所有的普通薄膜设计问

题难以适用。后者随机性方法会从几个随机点开始，开始点的个数越多找到全局最小值的可能性就更大，

同时计算时间也会增长。

本文设计的优化算法的目标是找到获得所有局部的最小值和全局最小值时的价值函数。为实现上述

目的，先要选择恰当的初始点，再进行一个局域搜索过程，即基于 DFP修正公式的二次拟牛顿算法过程 [19]。

拟牛顿算法可以给出海赛逆矩阵的最佳近似，被广泛认为是解决非束缚性问题的首选。DFP修正公式在构

造海赛逆矩阵的同时，能够得到集合中数值梯度结合的趋势。这种方法的一个重要优势是可以正确地选择

初始点。该算法的目标是识别在局域优化过程进行时所有点的集合中具有相同最小值定义的需要特别关

注的区域，这个步骤就叫做聚类过程。1982年，Boender等 [11]详细阐述了集群的结构和原理，集群就是聚类算

法最显著的特征。集群的建立过程中，随着样品变大，得到一个未发现的局域最小值的概率逐渐趋于零。

如果一个开始点被识别其属于一个集群，该处的优化过程将立刻停止。

聚类全局优化算法可以被概括为如图 1中的全部流程。因为局域搜索后在之前计算的局域最小值附近

选择了新的初始点开始一个新的进程，所以局域过程得到的解决方案可能超出开始的范围。尽管算法没有

达到彻底的全局优化，但由于这个特点其仍可以归为全局优化过程。

该算法的应用需要仔细调整一些参数：

1) 网格密度即m/p经常调整在 102~104之间；

2) N维空间边界距离取决于优化问题的复杂程度。如果初始间距比较小，通常很难得到另一个极小

值。对于一个给定的网格密度 (m/p)，初始边界间距会导致考察点之间的距离变大，在这样的条件下，算法可

能无法得到精确的极小值。当使用者对于程序具有一定程度的经验时会做出一些折中的改动。当变量数

目非常大的时候 (通常大于 15)必须这么做。而当变量小于 15个的时候怎样都会得到所有的极小值。通常

初始膜系的最薄和最厚膜层的光学厚度设置在λ/10~λ/2内，具体取决于设计要求的复杂性。

当使用聚类全局优化方法处理薄膜优化问题时，必须给定初始膜系设计包括固定的层数和使用薄膜材

料的折射率。每一层需要给出初始光学厚度，在之后的优化过程中会逐渐改进。
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图 1 聚类全局优化算法流程图

Fig.1 Clustering and global optimization algorithm flow diagram
给定的初始膜系的光谱特性由一个 2×2的特征矩阵M计算 [20]
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在不考虑材料吸收的条件下，透射率和反射率存在关系

T + R = 1 . (6)
在膜系优化过程中，通常用价值函数来衡量优化的程度。价值函数指多种光学特征 (OP，x，通常为一系

列给定入射角和波长范围的反射率 R 或透射率 T )的计算值与目标值的差距，即
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式中 MF 为价值函数，Ndata 为需要考虑的因素数量，Δ i 为第 i个参数的允差，x tar
i 为第 i个光学特征的目标值，

xcal
i 为第 i个光学特征的计算值，dj 为 n 层膜堆中第 j层的膜厚。 (7)式中定义的MF为非约束的薄膜优化问题

较为简洁的数学表达。但是如果设计者想要将一些膜层厚度约束在一个固定范围内，MF 需要加入该限定

条件。

在薄膜优化问题中，初始膜系的选择起着决定性的作用。膜系优化问题中会有许多局部极小值，局部

解决办法的效率强烈依赖于初始膜系的能力。相反，聚类全局优化方法能够通过反复改进局部优化的作用
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范围来修改整体初始膜系。如果没有明确的初始设计，将膜层的初始光学厚度设置在零到半波长之间，后

者必须位于设计目标光谱范围内。

3 实验结果与讨论
利用自行编辑的基于 Matlab的聚类全局优化方法计算程序，计算设计了一个正常入射角度下可见到近

红外 (500~3000 nm)的宽波段增透膜。这种宽波段增透膜在太阳能电池、高能激光窗口、滤光器件等方面具

有极高的应用价值。设计目标是在波长 500 nm~3 μm计算出满意光谱的增透膜。准备采用的基底和膜系

材料的折射率为：n s = 1.52 、n l = 1.4 和 nh = 2.2 。这里MF可以定义为百分比透射率的均方根值

MF ( )d1, ...,dn = 100 é
ë
ê

ù
û
ú

1
Ndata

∑i = 1
Ndata ( )1 - Ti

2( )λi

1 2
, (8)

式中 n 为膜系层数，Ti 为波长 λi 处计算出的透射率，λi 在 500 nm~3μm内线性分布，Ndata = 251，dj 为 n 层膜

系中第 j 层的厚度。

迄今为止，研究者们还没有报道过可见到近红外宽波段增透膜较为有效的成型膜系，所以当利用聚类

全局优化算法处理该问题时，首先的工作就是定义初始膜系层数和膜层厚度。膜厚的选择可以不是很严

格，由于聚类全局优化可以不断地改进初始空间 S，因此即使预期的最终设计结果与初始膜系差异较大，其

仍具有找到合理的足够小的峰值。根据实际镀膜经验和工艺条件，将每层膜厚范围设定在 10~500 nm。扫

描点的数量m设定为 10000，选择点的数量 p设定为 50。
利用自行编辑的基于Matlab的聚类全局优化算法薄膜设计优化程序，计算了 500~3000 nm波段增透膜。

将膜系层数逐渐增加到 16层时，程序得到膜系结果如图 2所示，其 MF = 2.2 ，膜系物理总厚度为 992.46 nm。当

膜系层数为 18层时，得到图 3中这个令人满意的结果，其 MF = 1.41，膜系物理总厚度为 1104.13 nm。随着膜系

厚度的增加，聚类全局优化程序计算的膜系MF越小，膜系光谱特性也更好，但是膜系层数的增加，膜厚的增大

都会给镀膜工艺带来更多的不稳定因素和难度。在这个实际膜系设计过程中，在没有给定明确的初始膜系结

构的条件下，聚类全局优化方法可以得到不同膜系层数的多个结果，研究者可以针对不同的实验条件和镀膜

工艺手段，从中选择一个厚度合适，膜系结构恰当的结果作为最终选择。不仅如此，对于一个给定膜系层数，

聚类全局优化方法还可以给出MF不同的多种方案，这也是其提高设计结果选择性的优势和特点。由此也可以

证明，聚类全局优化的一个最显著的能力就是从一个局域最小值跳跃到另一个，进而得到比一个普通优化程

图 2 利用自行编辑的聚类全局优化算法薄膜计算程序

得到的 16层宽波段增透膜膜系与光谱

Fig.2 Coating of 16 layers and its spectrum calculated by the
clustering and global optimization calculation program

图 3 利用自行编辑的聚类全局优化算法薄膜计算程序

得到的 18层宽波段增透膜膜系与光谱

Fig.3 Coating of 18 layers and its spectrum calculated by the
clustering and global optimization calculation program
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序更多的解决方案。

最后，采用离子辅助电子束沉积技术在透明玻璃基底的单面蒸镀了 18层增透膜。利用 PerkinElmer公
司的 Lambda1100型分光光度计测量了所镀膜系波长 500~3000 nm 的光谱曲线，如图 4所示，设计曲线没有

将实际基底吸收计算进去，但能看出基片单面镀膜的测量结果与设计膜系结果的光谱大致吻合，测量结果

满足设计目标和实际需要。

图 4 制备的 18层增透膜、设计膜系、基片的光谱曲线

Fig.4 Spectra curve of the prepared coating of 18 layers, the design coating and substrate.

4 结 论
聚类全局优化不仅仅是一种优化方法，它还利用了一个可以改变初始膜系结构的随机性过程来寻找薄

膜设计问题的解决方案，使得最后计算的膜系结构和厚度分布与初始设计有很大的差别。聚类全局优化方

法最大的优势就在于它能使膜系优化不再受初始膜系结构的局限，这也是传统的薄膜设计优化技术用于解

决薄膜问题尤其是较复杂的薄膜结构设计的最大的限制。在整个聚类全局优化过程中，迭代计算次数越

多，程序运算时间也相应增大，但是得到的优化结果会更令人满意。当给定膜系层数和折射率，聚类全局优

化方法通常会给出不只一个解决方案，可以通过衡量膜厚、光谱指标、工艺因素、镀膜成本、实用环境因素等

从中选择一个合适的最终膜系优化结果。在未来工作中，将在尽量缩减计算时间、优化过程可以增添新材

料膜层等方面继续改进聚类全局优化方法。
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