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〈材料与器件〉 

基于透射光谱的类金刚石膜光学参数反演 
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摘要：本文采用透射光谱法测量 Ge 基底类金刚石薄膜（Diamond-like carbon，DLC）的光谱曲线。应

用测量的光谱曲线，基于模拟退火算法，构建目标优化函数，通过光谱反演法得到薄膜的厚度、折射

率、消光系数。该方法得到的 Ge 基底类金刚石膜的光学参数与椭偏仪测试结果比对，折射率误差小

于 1%，厚度误差小于 2%。并且将薄膜的光学参数带入透过率理论计算模型，得到的 Ge 基底类金刚

石薄膜透射光谱曲线和实际测试曲线的误差小于 2%。该方法只需测量透射光谱曲线，通过计算就能

得到薄膜光学参数，对光学薄膜设计和加工具有重要指导意义。 
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Abstract：In this paper, transmission spectroscopy was used to measure the spectral curve of Diamond-like 

carbon film on Ge substrate. By using the measured spectral curve and simulated annealing algorithm, the 

objective optimization function was constructed, and the thickness, refractive index and extinction 

coefficient of the film are obtained by spectral inversion. Compared the optical parameters of Diamond-like 

carbon film on Ge substrate obtained by this method with the measured results of ellipsometer, the error of 

refractive index is less than 1%, the error of thickness is less than 2%. In addition, the optical parameters of 

the film were brought into the theoretical calculation model of transmittance. Compared with the actual 

measured curve, the error of the transmission spectrum curve of Diamond-like carbon film on Ge substrate is 

less than 2%. Once the transmission curve measured, the optical parameters of the film can be obtained by 

calculation. 

Key words：DLC film, transmission spectral, film thickness, refractive index and extinction coefficient 

 

0  引言 

类金刚石薄膜（diamond-like carbon, DLC）具有

较高的硬度，抗摩擦性强，耐腐蚀性能好，能够满足

不同的使用环境对镀膜元件的不同要求，它被广泛应

用于各个领域。 

薄膜光学常数是描述光与物质相互作用的重要物

理量，是入射光频率的函数[1]，膜制备过程中，薄膜

光学依赖薄膜镀制工艺方法和制备过程，不同的镀制

工艺得到的薄膜光学常数各不相同。精确测量薄膜光
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学常数数值对膜系设计和实际应用十分重要[2-3]。 

目前，薄膜光学常数的测试方法包括非光学测量

方法与光学测量方法[4]两大类。非光学测量方法包括
粒子法、超声波法等，主要适用于对光学特性依赖程

度不高的薄膜。光学测量方法主要有光度测量法[5]、

椭偏法[6-7]、外差干涉法[8]、棱镜耦合法[9]、光谱反演

法[10]等。目前常用的光谱反演法包括包络线法[11]、K-K

法[12-13]、全光谱拟合法[14]等。本文借助 Cauchy 色散模

型[15]，采用透射光谱法对类金刚石薄膜样品进行测试，

通过模拟退火算法[16]，构建目标优化函数，利用自编

的 Matlab 算法，得到薄膜的厚度、折射率、消光系数。 

1  算法模型 

1.1  透过率理论计算模型 

如图 1 所示，对于镀类金刚石膜的平行平面零件，

为便于讨论计算，把薄膜视为质地均匀、各向同性的

等厚膜。 

 

图 1  光在均匀弱吸收表面的透射和反射 

Fig.1  Transmission and reflection of light on uniform weak  
absorbing surface 

在垂直入射条件下，若考虑到光线在 3 个界面的

多次反射。介质和薄膜的复折射率可表示为

N n ki  ，实数部分 n 为折射率，虚数部分 k 为消光

系数。薄膜厚度为 d，吸收系数为，基底材料的复折

射率为 n3－k3i，则光透过薄膜及基底的透过率可表示

为： 
exp( )
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式中：为位相角；U 为基底的吸收因子；为基底第

2 个界面的反射率；Ts 是基底的透射率，对透明基底

有 U＝1，k3＝0。 

由(1)式可知，透射率是波长、薄膜光学常数的函

数，T＝T(n1,n2,k2,d, n3,k3,)，若 n1、n3，k3，均已知，

此时透过率 T 就是薄膜光学常数 n2，k2，d 的函数，可

表示为： 

T＝T(n2,k2,d)                 (2) 

1.2  色散模型 

薄膜折射率和吸收系数是随波长变化的，Ge 基底

类金刚石薄膜在 2.5～12 m 波段属于透明弱吸收薄

膜。一般介质薄膜材料的光学常数都满足 Cauchy 色散

模型，可采用 Cauchy 色散模型拟和类金刚石薄膜光学

常数。 
2 4 6

2 1 1 1 1/ / /n A B C D              (3) 
2 4

2 2 2/ /k A B C                (4) 

由(2)、(3)、(4)可得： 

1 1 1 1 2 2 2( , , , , , , , , )T T A B C D A B C d         (5) 

此时，计算整个波段内的薄膜光学参数的问题就

转化为求解(5)式的问题。 

1.3  光学常数与透过率的关系 

从理论透射率计算公式(1)可以看出，n、d、k 不

是互相独立的。图 2、图 3、图 4 分别给出了 Ge 基底

类金刚石膜薄膜的不同折射率 n、不同消光系数 k、不

同薄膜厚度 d 条件下透过率与波长之间的关系。 

 

图 2  膜层不同折射率下波长与透过率变化曲线 

Fig.2  Curves of wavelength and transmittance under different  

refractive index 

Wavelength/m 
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1）膜层折射率 n 与透过率的关系 

已知 n1＝1，k1＝0，k2＝0.01，n3＝4.003，k3＝0.01，

d＝950 nm。图 2 给出了折射率 n2 不同时波长与透射率

之间的关系图。从图中可以看出，随着薄膜折射率的

增加，透射峰逐渐向长波方向移动，峰值透过率由小

逐渐变大，再逐渐变小。 

2）膜层厚度 d 与透过率 T 的关系 

已知 n1＝1，k1＝0，n2＝2.1，k2＝0.01，n3＝4.003，

k3＝0.01。图 3 给出了不同薄膜厚度（d）条件下波长

与透射率之间的关系图，从图中可以看出，随着薄膜

厚度的增加，透射峰逐渐向长波方向移动。 

 

图 3  膜层不同厚度下波长与透过率变化曲线 

Fig.3  Curves of wavelength and transmittance under different  

film thickness 

3）膜层消光系数 k 与透过率 T 的关系 

已知 n1＝1，n2＝2.1，d＝950 nm，n3＝4.003，k3

＝0。图 4 给出了薄膜不同消光系数 k 条件下波长与透

过率之间的关系，从图中可以看出，随着 k 值的增加，

峰值透过率逐渐降低，前端次峰的峰值透过率降低更

明显。 

 

图 4  不同吸收系数下波长与透过率变化曲线 

Fig.4  Curves of wavelength and transmittance with different  

absorption coefficients 

从以上的分析可知：消光系数主要影响透过率，

随着 k 值的增加，透过率逐渐降低。随着薄膜折射率 n

的增加，透射峰逐渐向长波方向移动，峰值透过率由

小逐渐变大，再逐渐变小。随着薄膜厚度的增加，透

射峰逐渐向长波方向移动。 

2  模拟退火算法 

本文利用模拟退火算法反演求解薄膜光学参数，

将“评价函数”替代系统的能量，用“待求参数的变

化”替代退火过程中分子的移动，用“优化迭代过程

中的步长”等效温度的变化速度，如果在优化过程中

让迭代步长缓慢变化，并且以某种概率随机运动，就

有可能获得一个 小的目标函数值，即达到了该优化

问题的全局 优解。式(5)中，波长和透过率是通过红

外光谱仪测量得到的基本参量，求解(5)式的问题就变

成根据已知的测量值求解非线性方程组。如以 小二

乘法计算值与实际测量值之间的逼近程度作为判断，

则评价函数为： 

2

1

( )
n

i i
i

Tc Tm


              (6) 

式中：n 为选取的计算值的点数；Tci 为计算值；Tmi

为实际测量值。 

3  实验及结果 

3.1  实验样品制备 

实验样品基底材料选用 Ge 材料，对其表面进行两

面抛光，在其中的一面镀制类金刚石膜，另一面不镀

膜。样品两面的加工指标如下： 

光圈 N＝0.2，局部光圈N＝0.1，样品两面的平行

度＝10。  

3.2  样品透射光谱测试 

镀膜完成之后，采用傅里叶红外光谱仪测试 Ge

基底类金刚石膜试验样品的透射光谱曲线，测试波长

范围 2.5～11 m，透射光谱曲线如图 5 所示。 

 

图 5  Ge 基底类金刚石膜透射光谱曲线 

Fig.5  Transmission spectrum curve of Ge based diamond-like  
carbon films 

3.3   模拟退火算法计算膜层折射率和厚度 

由 Metropolis 等[17]提出并发展起来的模拟退火算

法因其在全局范围内有极强大的搜索能力而被广泛应

Wavelength/m 

Wavelength/m 

Wavelength/m 
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用于诸多领域。 

本文采用模拟退火算法求解非线性方程组 T＝

T(A1,B1,C1,D1,A2,B2,C2,d,)。由于 Ge 基底类金刚石膜

在 2.5～11 m 波段范围的消光系数一般在 10－3量级，

根据菲涅尔公式可知，薄膜折射率的作用远大于消光

系数的影响。所以在应用模拟退火算法确定薄膜参数

时，仅考虑了薄膜折射率对透过率的作用。因而 T＝

T(A1,B1,C1,D1,d,)非线性方程组有 5 个值需要计算，故

必须从光谱曲线上选取 5 个测量值 Tm1，Tm2，Tm3，Tm4，

Tm5。如以 小二乘法对计算值与实际测量值之间的逼

近程度作为判断，则评价函数为： 

f(ω)＝(Tc1－Tm1)
2＋(Tc2－Tm2)

2＋(Tc3－Tm3)
2＋ 

(Tc4－Tm4)
2＋(Tc5－Tm5)

2              (7) 

式中：下标 c，m 分别表示计算值和实际测量值；越
小，说明测量值和计算值越接近，的 小值对应待求

的参数值，即方程的解。模拟退火算法流程图如图 6

所示。 

 

图 6  模拟退火算法流程图 

Fig.6  Flow chart of simulated annealing algorithm 

4  拟合结果与误差分析 

4.1  拟合结果 

采用模拟退火算法结果如下： 

A1＝2.00008，B1＝0.3362，C1＝－1.1534，D1＝

0.5579，d＝998 nm。 

将测试结果带入折射率色散方程，得到：
2 4 6

2 2.0008 0.3362 / 1.1534 / 0.5579 /n       。 

采用 Matlab 编程方法绘制图形，得到薄膜 2.5～

11 m 波段 Ge 基底类金刚石膜折射率色散曲线如图 7

中虚线所示。 

为了验证算法的正确性，采用 J. A. Woollam 公司

VASE 型椭偏仪对实验样品进行测试（椭圆偏振法测

量确定薄膜参数时，假定薄膜具有理想的光学表面，

薄膜折射率不随厚度变化），得到类金刚石膜折射率

曲线如图 7 中实线所示（薄膜厚度 d＝1018 nm）。 

 

图 7  模拟退火算法反演与椭偏仪测试结果对比图 

Fig.7  Comparison of simulated annealing algorithm inversion  
and ellipsometer test results 

Ge 基底类金刚石膜厚度相对误差 t： 

%2%100
1018

)9981018(



t

 
根据模拟退火算法得到的光学常数，可重新计算

得到薄膜 2.5～11 m 波段 Ge 基底类金刚石膜的透射

光谱曲线，其模拟退火算法得到的结果与实测透射光

谱曲线的对比结果，如图 8 所示。 

 

图 8  模拟退火算法反演曲线与实测光谱透射曲线对比 

Fig.8  Comparison between simulated annealing algorithm  
        inversion curve and measured spectral transmission  

curve 

4.2  误差分析 

从图 7 可以看出，尽管在求解过程中做了近似计

算（如假设所求解的光谱区内吸收系数为零）。但并

没有因此带来很大的误差，且在所求解的区域内精度

很高。应用该方法计算 Ge 基底类金刚石薄膜的光学常

Wavelength/m 

Wavelength/m 
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数，折射率反演结果与椭偏仪[18-19]测试结果比对，误

差小于 1%。膜层厚度反演结果与椭偏仪测试结果比对，

误差小于 2%。 

由此可见，采用正常色散特征的 Cauchy 模型能够

准确表征 Ge 基底类金刚石膜 2.5～11 m 波段的吸收

特性。 

从图 7 可以看出，透过率理论计算模型得到的 Ge

基底类金刚石薄透射光谱曲线和实际测试曲线的相对

误差小于 2.5%。这表明通过模拟退火算法得到的光学

常数能够较准确地描述 Ge 基底类金刚石膜实际透射

率的变化规律。 

该方法只需测试透过率曲线，通过计算就能够得

到薄膜光学参数，对光学薄膜设计和加工具有实际应

用价值。 

5  结论 

采用基于透射光谱的模拟退火算法得到的类金刚

石薄膜光学常数与椭偏仪的测试结果符合度较高。拟

合得到的类金刚石膜透射曲线与实测曲线基本吻合。

因此，通过模拟退火算法得到的 Ge 基底类金刚石薄膜

光学常数能够较准确地描述类金刚石薄膜实际透过率

的变化规律，可为膜系设计提供依据。同时，该方法

只需测试透过率曲线，通过计算就能够得到薄膜光学

参数，具有测试过程简单、计算收敛速度快、精度高

等优点，对光学薄膜设计和镀制具有重要指导意义。 
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