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摘要 : 报道了一种用透射谱数据分析法计算非晶硅碳薄膜的厚度、折射率、吸收系数和光学带隙等光学常数的方

法和程序. 这一方法引用有效谐振子模型理论的折射率色散关系 ,所有公式均为解析表达式 ,便于进行数据处理 ,

无须专用软件 ,使用 Excel 即可完成 ,适用于多种半导体薄膜材料. 将这种方法应用于 PECVD 方法制备的非晶硅碳

(a2SiC∶H)薄膜 ,对其光学特性进行了分析.
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1 　引言

氢化非晶硅碳 (a2SiC∶H) 合金是一种带隙可调

节、机械强度和化学稳定性好的新型功能材料. 因其

在大面积电子器件中具有潜在应用价值 ,这种材料

的研究受到广泛重视[1～5 ] .

在器件应用中 ,关键是需要知道 a2SiC∶H 的光

学常数和光学带隙. Swanepoel [6 ,7 ]曾经报道过用透射

谱数据确定氢化非晶硅 (a2Si∶H) 薄膜厚度和吸收系

数的数学方法. 但 Swanepoel 所用的折射率色散关系

n (λ)在物理上是没有意义的函数.

本文在 Swanepoel 的基础上 ,发展了一种利用透

射谱数据求解包括光学带隙 ( Eg) 在内的诸多光学

常数的实用程序 1 这一方法可以计算出低吸收区的

吸收系数 ,从而得到关于带隙间缺陷态密度的分布

信息 , 而这些信息通常只能通过恒定光电导法

(CPM)或热光偏转谱 ( TPDS) 等方法才能获得. 本文

在 Swanepoel 的基础上引用了建立在有效谐振子理

论模型基础上的折射率色散关系 ,这一公式被证实

符合上百种化合物半导体[8 ] ,尤其是非晶半导体[9 ] .

将这一具有明确物理意义的函数关系应用于数值拟

合 ,从长波区外推到接近带边吸收的短波区 ,从而用

Tauc 图确定光学带隙.

2 　光学模型

用于透射谱测量的样品是沉积在 7059 透明玻

璃上的薄膜 ,如图 1 所示. 设薄膜厚度为 d ;复数折

射率为 n = n - i k ,其中 n 为实数折射率 , k 为消光

系数 ,薄膜的吸收系数表示为α= 4πκ/λ. 透明玻璃

衬底的厚度远远大于薄膜厚度 ,衬底玻璃的折射率

表示为 s ,吸收系数αs = 0. 周围环境空气的折射率

n0 = 1. 当近乎垂直的入射光照射到薄膜面时 ,光在

界面上进行多重折射和反射 ,反射光束和透射光束

得到随波长分布的干涉谱 . 对于有限厚度透明衬底 ,

将所有次级反射均考虑在内 ,图 1 所示结构的透过

率的严格表达式为[6 ] :

T =
A′x

B′- C′x + D′x2 (1)

其中 　A′= 16 s ( n2 + k2) , B′= [ ( n + 1) 2 + k2 ] [ ( n

+ 1) ( n + s2) + k2 ] ; C′= ( n2 - 1 + k2) ( n2 - s2 + k2)



- 2 k2 ( s2 + 1) ]2cosφ - k [2 ( n2 - s2 + k2) + ( s2 + 1)

( n2 - 1 + k2) ]2sinφ, D′= [ ( n - 1) 2 + k2 ] [ ( n - 1)

( n - s2) + k2 ] ; x = exp [ - α(λ) d ]. 干涉的信息包含

在系数 C′中 ,即 cosφ和 sinφ两项 ,φ= 4πnd/λ表

示厚度为 d 的薄膜所产生的位相差.

图 1 　用于透射谱测量的样品光学示意图

Fig. 1 　Schematic configuration of an absorbing thin film on

transparent substrate for transmission measurement

在长波区 , k 接近于零 , T 可近似为 :

T =
Ax

B - Cxcosφ + Dx2 (2)

其中 A = 16 sn2 ; B = ( n + 1) 3 ( n + s2) ; C = 2 ( n2 -

1) ×( n2 - s2) ; D = ( n - 1) 3 ( n - s2) .

透过率的极值为 :

TM(m) =
Ax

B º Cx + Dx2 (3)

式中 　º 分别对应透射极大包络线 ( TM) 和透射极

小包络线 ( Tm) . 由此可以导出长波区的折射率表达

式 :

n = Y + ( Y2 - s2) (4)

式中 　Y = 2 s ( TM - Tm) / ( TM Tm) + ( s2 + 1) / 2. 在长

波段 ,相邻极大或相邻极小的折射率相差不大 ,相干

级数 j 可以近似地由 jλj = ( j + 1)λj + 1求出. 相干极

大对应整数 ,相干极小对应半整数. 只要实测谱图中

最长波段极值的 n 和 j 确定 ,薄膜厚度 d 和短波方

向极值的 n (λ) 即可通过干涉判据

2 nd = jλj (5)

求得. 同时 ,由于 x = exp [ - α(λ) d ] ,且 x 可表示

为 :

x =
NM(m) - [ N2

M(m) - ( n2 - 1) 3 ( n2 - s4) ]

( n - 1) 3 ( n - s2)

(6)

式中 　NM(m) = 8 n2 s/ ( TM(m) ) ±( n2 - 1) ( n2 - s2) .

±分别对应 NM ( TM) 和 Nm ( Tm) . 这样低吸收区的

吸收系数α(λ) 可通过求解 (6) 式获得.

至此 ,薄膜厚度 d ,长波区的折射率 n 和吸收系

数α都已求出. 接下来是如何求解接近带边的短波

区的吸收系数 ,从而确定光学带隙 Eg. 为此我们必

须首先知道短波区的折射率. 根据有效单谐振子理

论 ,折射率 n 和光子能量 hν有如下关系式 :

n2 - 1 =
Ed Eosc

E2
osc - ( hν) 2 (7)

式中 　Eosc是谐振子能量 ; Ed 是色散能. 这一关系式

对大多数共价键、离子键化合物以及液体物质都适

用.用 (7) 式拟合长波区极值点得到的 n 值并外推

到吸收越来越强 ,干涉逐渐消失的短波区. 在短波

区 ,α很大 , x ν 1 , TM 和 Tm 归一为一条曲线 , x 可以

表达为 :

x =
( n + 1) 3 ( n + s2)

16 n2 s
T (8)

用 (8) 式即可求出强吸收区 (带边) 的吸收系数α(λ)

进而通过 Tauc[10 ]作图法确定光学带隙 Eg.

3 　结果与讨论

本文用于测试的样品是用等离子体气相化学沉

积 (PECVD) 方法在 7059 玻璃 (折射率 s = 11533) 衬

底上沉积的氢化非晶硅碳合金薄膜. 沉积时的衬底

温度、气压和放电功率密度分别为 350 ℃,10Pa 和

015W/ cm2 . 调节甲烷气流浓度 RC ( [ CH4 ]/ [ CH4 +

SiH4 ])和氢稀释比 RH ( [ H2 ]/ [ CH4 + SH4 ]) ,对样品

SiC1202 和 SiC1211 的 RC , RH 分别为 1 ,0198 和 12 ,

0164. 透射谱是用 Shimadzu23101PC 型UV2VIS2NIR 扫

描分光光度计在 300～1500nm 波段以 120nm/ min 速

度测量的. 图 2 所示为 SiC1202 的实测透射谱图.

在进行数据处理之前 ,必须首先从谱图上读出

最长波区的两个或三个临近极值点的对应波长和透

过率 ,并在透射谱的极值包络线上读出这些极值点

相应的 TM 和 Tm. 将衬底折射率 s = 11533 和从谱图
中读出的λ, TM 和 Tm 代入公式 (4)即可求出该波长

对应的折射率 n. 在长波区 ,相邻极大或相邻极小的

折射率相差不大 ,相干级数 j 可以近似地由 jλj = ( j

+ 1)λj + 1求出. 相干极大对应最近的整数 ,相干极小

对应最近的半整数. 折射率 n 和相干级数 j 确定以

后 ,薄膜厚度 d 就可通过 (5) 式求出. 反过来用薄膜

厚度 d 和相干级数 j 求出各极值折射率 n (λj) .

图 3 中的空心圆点表示实际求出的极值折射

率 ,实线是用有效单谐振子模型 (7) 式拟合的结果.

可以看出 ,理论和实验符合得很好. 拟合还可得到振
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子能量 Eosc和色散能量 Ed.

图2 　SiC1202 的实测透射谱 T 　虚线为文中所述极大

( TM)极小 ( Tm)包络线.

Fig. 2 　Measured transmission spectrum T of sample

1202 and it’s envelopes TM , Tm according to the text

图 3 　用有效谐振子模型 [ (7) 式 ]拟合氢化非晶硅碳 a2

SiC∶H薄膜的折射率色散关系

Fig. 3 　Comparison of the experimental data of n (λ) for

two a2SiC∶H samples of SiC1202 and SiC1211 with the

effective2single2oscillator mode

拟合得到 n (λ) 关系之后 ,弱吸收区和强吸收区

的吸收系数用 (6) 和 (8) 式求出. SiC1202 和 SiC1211

的吸收系数如图 4 所示. 从图中可以看出 ,薄膜的吸

收谱可分为三个区域 : (1)带间吸收区 ; (2) 带边指数

吸收区 ; (3)深能级缺陷吸收区.

对于带间吸收区 ,光学带隙 Eg 可以通过如图 5

所示的 Tauc 图确定. 实际求得 SiC1202 和 SiC1211 的

光学带隙 Eg 分别为 2145 和 2113eV ,明显高于氢化

非晶硅 (a2Si∶H ,1172eV) 的光学带隙. 根据带边指数

吸收区得到的信息 ,还可估算出薄膜的 Urbach 能量

E0 . 经过估算 ,SiC1202 和 SiC1211 的 Urbach 能量

图 4 　计算所得氢化非晶硅碳薄膜的吸收系数

Fig. 4 　Calculated absorption spectrum of hydrogenated

silicon carbide films

E0 分别为 0115 和 0111eV ,比氢化非晶硅高出近两

个数量级. 所得光学参数如表 1 所示.

图 5 　Tauc 图确定的光学带隙 Eg

Fig. 5 　Tauc’s plot for determination of optical band2
gap Eg

表 1 　氢化非晶硅碳 a2SiC∶H的沉积条件和光学常数

Table 1 　Deposition conditions and retrieved optical parameters

of concerned samples

Sample
Deposition condition Retrieved optical parameters

RC RH d/ nm Eg/ eV Eosc/ eV Ed/ eV

1202 0. 98 1 2684 2. 45 6. 4 21. 8

1211 0. 64 12 1450 2. 13 4. 6 22. 9

理论模型假设各界面为理想平面 ,而实际衬底

和薄膜表面严格说来都是粗糙的 ,或是不均匀的. 这

种粗糙表面或界面会给测量和分析带来误差. 同时 ,

由于薄膜生长过程中也存在涨落起伏 ,沿薄膜厚度

方向亦是不均匀的. 特别是在界面处于生长初期时 ,

其微结构以及光学特性同后续生长的薄膜主体存在
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一定差别 ,这也是可能导致误差的因素. 因此 ,本文

提出的数据处理方法一般只适合于薄膜相对较厚

(接近或超过 1μm)的情况.

4 　结论

本文报道了运用透射谱数据分析半导体薄膜光

学特性的方法和计算程序. 所引用的折射率色散关

系具有明确的物理意义 ,所有计算都有明确严谨的

数学表达式. 只用透射谱数据 ,即可求出薄膜厚度折

射率、吸收系数和光学带隙等一系列光学特性参数.

实际应用中无须专用程序 ,使用 Excel 即可完成. 本

文将其成功用于分析 PECVD 制备的氢化非晶硅碳

薄膜. 这种方法同样适用于其他非晶或多晶薄膜半

导体.
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Optical Characterization of Hydrogenated Amorphous Silicon

Carbide Films from Transmission Spectra 3
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Abstract : Simplified formulae and procedures are presented to compute thickness ,refractive index ,absorption coefficient ,and optical Tauc’s

gap of a2SiC∶H films by the transmission spectrum alone. An appropriate functional dependence of the refractive index on the wavelength ,based

on the single2effective2oscillator model ,is given as a priori information of this reverse optical engineering process. All formulae are in closed

form and the computations can be easily carried out on PC computer that is available in laboratories anywhere. The computation procedure has

been successfully implemented for amorphous silicon carbide films prepared by PECVD.
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