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摘要 : 介绍了一种简单而准确地确定薄膜光学常数和厚度的方法.借助于 Forouhi2Bloomer物理模型 ,用改进的单

纯形法拟合分光光度计透过率测试曲线 ,获得半导体薄膜的光学常数和厚度.对射频磁控溅射和直流反应溅射制

备的玻璃基板上的α2Si和 ZnO薄膜进行了实验 ,拟合的理论曲线和实验曲线吻合得非常好.计算得到的结果与文

献报道的结果和台阶仪的测量结果一致 ,误差小于 4 %.该方法对无定形或多晶的半导体薄膜都适用 ,也可以用于

计算厚度较薄的薄膜.
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1　引言

当前许多先进的电子器件、光电器件和微光机

电系统的制备过程中都涉及到沉积单层或者多层的

半导体薄膜.一般来说 ,薄膜的光学性质不同于相应

的块状材料 ,而且随不同的工艺变化很大 ,然而薄膜

的光学常数和厚度有可能对整个器件的特性有很大

的影响 ,因此简单而精确获得薄膜的这些信息是很

重要的.现有的测定方法中 ,椭偏法是应用最广泛的

方法之一 ,它具有灵敏度高 ,适合于各种薄膜的优

点 ,但是它需要建立比较复杂的测试设备和计算模

型 ,并且其精度受到诸多因素的影响 ;棱镜耦合法因

为要产生一定的模式要求薄膜的厚度较厚 ,并且能

测膜层的折射率受到耦合棱镜的限制 ;常用的光度

法大多需要测量薄膜的反射率和透射率光谱曲

线[1 ] ,由于反射率测量比较困难 ,因此其测量精度

远不如透射率测量高 ;包络线法[2 ]需要薄膜很厚以

产生干涉振荡 ,而且要求薄膜是弱吸收的 ,这很难适

用于许多半导体薄膜 ,它们在可见区通常具有较大

的吸收并且一般厚度较薄.透过率的测量简单而方

便 ,因此由单一透过率曲线确定薄膜的光学常数和

厚度 ,引起了人们极大的研究兴趣[3～7 ] .

本文借助 Forouchi2Bloomer 色散模型 ,利用改

进的单纯形方法拟合薄膜的透过率光谱曲线 ,从而

获得薄膜厚度、折射率和消光系数.应用该法测试玻

璃基板上不同条件溅射的无定形硅薄膜和反应溅射

的 ZnO薄膜 ,得到的结果同文献报道的数据和台阶

仪测量的结果吻合得非常好 ,误差小于 4 %.该方法

只需简单地测量透过率曲线 ,可以测试各种薄膜的

光学常数 ,特别适合于较薄的、在可见区具有很大吸

收的半导体薄膜 ,这在光学薄膜、半导体工业和微光

机电系统等领域都具有实际的应用价值.

2　原理

2 . 1　物理模型

用来拟合透过率曲线的色散模型是 Forouhi2
Bloomer公式. 1986 年 , Forouhi 和 Bloomer 报道了

无定形介质和半导体薄膜满足的色散关系[8 ] ,他们

假定了导带和价带呈抛物线形状 ,它们之间的距离
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是 Eg ;1988年他们把它扩展到多晶薄膜 ,从而完善

了 F2B 色散模型[9 ] .在 F2B 模型中 ,消光系数 k 是

复折射率的虚部 ( N = n - ik) ,它与光子能量 E之

间满足 :

k ( E) = ∑
q

i = 1

A i ( E - Eg) 2

E2 - B i E + Ci

(1)

根据 Kramers2Krong关系 ,可以推得实部折射率 n

满足 :

n ( E) = n ( ∞) + ∑
q

i = 1

B 0 i E + C0 i

E2 - B i E + Ci

(2)

其中　B 0 i , C0 i不是独立的参数 ,它由 A i , B i , Eg决

定 ,

B 0 i =
A i

Q i
-

B 2
i

2
+ Eg B i - E2

g + Ci ,

C0 i =
A i

Q i
( E2

g + Ci)
B i

2
- 2 Eg Ci ,

Q i =
1
2

(4 Ci - B 2
i )

1/ 2 ;

n ( ∞)代表光子能量在无穷大时的折射率 ; B i 等于

导带与价带中心距离的两倍 ; Ci 与 B i 通过跃迁时

激子寿命τi = ∂/ Q i 联系起来 ; Eg代表吸收最小的

光子能量 ,称为 F2B带隙 ,需要特别指出的是它不等

于材料的光学带宽 ,一般小于光学带宽[10 ] ; q 是色

散公式取的项数 ,对于无定形薄膜 q = 1 ,而对于多

晶薄膜 q = 2～4 .因此 ,薄膜的光学常数可以由参数

n ( ∞) , Eg , A i , B i , Ci等决定.

F2B色散模型的各个参数均具有明确的物理意

义 ,相比于 Cauthy ,Sellmeier 等色散模型 ,它具有严

格的物理推导基础 ,并且满足 Kramers2Krong 色散

关系 ,对于许多的无定形、多晶的半导体和介质薄膜

都适用[10～13 ] .在 F2B色散模型的参数中 ,一些物理

限制条件必须被满足 , (1)所有的参数必须大于 0 ;

(2) F2B带隙 Eg < B i/ 2 ,并且和薄膜的材料的禁带

宽度接近 ; (3)为了保证 Q i 有意义 ,4 Ci - B i > 0.

2 . 2　光学模型

在 N s = n s - i k s的基板上有一层均匀的薄膜 ,

如图 1所示 ,假定薄膜的复折射率为 N = n - i k ,则

由薄膜的特征矩阵[14 ]可得 :

B

C
=

cosδ i
n - i k

sinδ

i ( n - i k) sinδ cosδ

1

n s - i k s
(3)

其中　δ=
2π
λ ( n - i k) d是这层薄膜的相位厚度 ; d

是薄膜的物理厚度 ,由 (3)式可以得到薄膜和基板的

组合导纳 Y = C/ B ,薄膜的透过率为 :

T =
4 n0 | n s - i k s |

| n0 B + C | 2 (4)

图 1　有限厚基板上的单层薄膜

Fig. 1 　Schematic diagraph of a single layer on finite

thickness substrate

　　由于基板后表面有反射 ,因此透过率会降低 ,必

须进行修正.考虑到基板的厚度比较大 ,可以假设基

板没有干涉现象 ,只有强度的叠加 ,则

T′=
T T s

1 - R s R
(5)

其中　T′是考虑基板后表面反射时的透过率 ; R , T

是基板镀膜面反射率和透过率 ; R s , T s是基板和空

气界面的透过率和反射率 .

由测到的透过率曲线 ,确定薄膜光学常数和厚

度是一个反演工程 ,已知薄膜系统的响应来确定系

统的参数.由 (1) , (2)式可以得到薄膜的 n , k ,代入

(4)式后就可以计算各个波长处的透过率 T (λj) calc ,

最小化理论计算值与分光光度计测到的透过率之

差 ,就能获得薄膜的光学常数和厚度 ,因此目标函数

取为 :

Metric =

∑
λ

j

(
T (λi) exp - T (λi , d , Eg , n ( ∞) , A 1 , B1 , C1 , ⋯) calc

σ(λi)
) 2 +φ

(6)

其中　T (λj) exp是分光光度计测到的透过率 ; T (λi ,

d , Eg , n ( ∞) , A 1 , B 1 , C1 , ⋯) cale是理论计算得到的

数值 ;σ(λi)是分光光度计的测量误差值 ,一般取为

1 %.最小化目标函数 ,就是优化色散模型中的各个

参数 , F2B模型中 n ( ∞) , Eg , A i , B i , Ci 等参数都是

有物理意义的 ,因此参数要满足一定的限制条件 ,

(6)式中 <定义为 :

φ =
0 , 　有物理意义

M , 　没有物理意义
(7)
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对于没有物理意义的参数 < = M , M 是一个极大的

数取为 5000 ;满足限制条件的参数 , < = 0对目标函

数没有影响.这是一个惩罚函数 ,使优化过程中自动

远离那些没有物理意义的值 ,这样就把一个约束优

化问题变成一个无约束优化问题.

单纯形方法是光学薄膜优化中运用较多的方

法 ,它受初始结构的影响小 ,并且不需要计算导数 ,

因此特别适用于这种表达式较复杂而且变量较多的

情况. F2B 色散模型中的参数都有一个范围 ,如 n

(∞) = 1～5 等 ,而薄膜的物理厚度范围为 10～

3000nm ,因此在确定薄膜光学常数的优化过程中 ,

作为变量的物理厚度和色散模型中各个参数之间数

值有很大的差别 ,对它们作一些修正进行归一化

v′x = ( v x - v1
x)

d2
x - d1

x

v2
x - v1

x
+ d1

x (8)

式中　v x 表示色散模型的参数变量 ; d x 表示薄膜

的厚度变量.这样在 [ v1
x , v2

x ]中均匀分布的色散变

量就转化成 [ d1
x , d2

x ]中均匀分布的变量 ,给单纯形

提供了一个良好的搜索空间.

对于多晶薄膜 , F2B 模型中的参数将会增加很

多 ,在优化过程中 ,单纯形经过反复变换后很容易出

现降维现象 ,以致找不到局部极小点 ,因此我们采用

了初始值 2 N 个顶点的多面体来进行变换.由于顶

点增多 ,这样在优化过程中即使有降维 ,也不会影响

到优化的进行 .用随机投点进行优化 ,不断地更改初

始点 ,直至找到一个满足要求的全局最优点 ,由于随

机投点本身具有搜索功能 ,而且是对宽波段内的透

过率曲线拟合 ,因此一定能找到较好的点 ,从而获得

薄膜的光学常数和物理厚度.

3　实验和结果

3 . 1　射频磁控溅射的无定形硅

α2Si是半导体器件和微机电系统 (MEMS)中应

用最多的材料之一 ,图 2 是分光光度计 (岛津

UV310)测到的沉积在玻璃基板上的α2Si 的透过率

曲线 ,波长范围为 500～1100nm ,测试间隔为 1nm.

薄膜是用 RF磁控溅射来沉积的 ,纯度 991999 %的

Si作为靶材 ,991999 %的高纯氩气作溅射气体 ,背

景真空度为 6 ×10 - 4 Pa ,溅射功率 200W ,基板没有

加热. Sample 1溅射气压为 014Pa ,而 Sample 2溅射

气压为 018Pa.为了测量薄膜的物理厚度以便同计

算得到的结果比较 ,镀膜前在玻璃基板上甩上

AZ4620光刻胶 ,曝光、显影、后烘后留一个 200μm

宽的窄条 ,镀膜完成后在丙酮溶液里用超声波振荡 ,

把光刻胶以及上面的薄膜剥离掉 ,形成一个尖锐的

台阶 ,就可以用 deltek台阶仪来测量薄膜厚度.

图 2　玻璃基板上α2Si的测试和拟合的透过率曲线

Fig. 2　Measured and calculated transmission spectra ofα2
Si films deposited on glass at various pressure

对于无定形硅薄膜 , F2B 模型中 q = 1 ,共有 n

( ∞) , Eg , A 1 , B 1 , C1和 d 六个参数需要优化 ,拟合

后的结果列于表 1.从图 2 可以看到两个样品的理

论计算曲线和实验测试曲线都拟合得非常好. F2B

模型可以很好地描述 Si薄膜的色散关系 ,它们的目

标函数值分别为 153 和 9.图 3 是计算得到的薄膜

折射率和消光系数与波长的关系 ,它们与文献 [ 15 ]

中所报道的数值接近.当溅射气压增加时 ,驻留在真

空室内的水汽分子和溅射出的 Si碰撞增加 ,而水汽

中的氧离子很活泼 ,与 Si 生成氧化硅 ,使得薄膜的

折射率和吸收变小 ,这从图 3中可以看出 ,Sample 1

表 1 　计算得到的硅膜的 F2B模型参数和物理厚度以及台阶

仪测到的结果 ,同时给出了目标函数值以及误差值

Table 1 　F2B model parameters , thickness ofα2Si films

and metric function values　Results by step profiler and

the errors are also shown.

Si Sample 1 Sample 2

A 1 0. 477 0. 410

B 1/ eV 3. 862 4. 797

C1/ eV2 5. 101 7. 295

n (∞) 3. 194 2. 690

Eg/ eV 0. 7 0. 618

d/ nm 169. 4 95. 4

Metric 153 9

Measured thickness/ nm 163. 6 98. 2

Error/ % 3. 7 2. 9
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的折射率和消光系数要比溅射气压较高而其他条件

相同的 Sample 2 大.计算得到的薄膜厚度分别是

16914nm和 9514nm ,这与台阶仪测量结果的误差

分别为 317 %和 219 %.这些误差是由基板的不平整

引起台阶仪测试误差 ,薄膜的不均匀性 ,以及色散模

型的不精确性等因素引起的.

图 3　玻璃基板上α2Si的折射率和消光系数曲线

Fig. 3　Refractive index and extinction coefficient ofα2Si

films deposited on galss at various pressure

3. 2　反应磁控溅射的 ZnO薄膜

ZnO薄膜具有低介电常数、高化学稳定性和优

异的光电特性 ,是一种多功能材料 ,在发光器件、非

线性光学器件等领域有重要的应用.用直流磁控溅

射在玻璃基板上制备 ZnO 薄膜 ,溅射靶是纯度

99199 %的锌 ,溅射气体为 991999 %的 Ar和 9919 %

的 O2 (Ar/ O2 = 1∶1) ,基板加热至 300℃,背景真空

度为 6×10 - 4 Pa ,溅射功率 80W.图 4是测量的透过

率光谱曲线 ,波长范围 360～1100nm ,测试波长间隔

015nm.拟合得到 F2B模型中的参数为 A 1 = 01029 ,

B 1 = 7132eV , C1 = 13141eV2 , Eg = 2147eV , n ( ∞)

= 1175 ,物理厚度为 d = 161166nm ,评价函数为

38117.拟合得到的透过率曲线与实验曲线在 360～

1000nm内都拟合得非常好.它的折射率和消光系

数曲线如图 5 所示 ,在波长 633nm 处折射率为

1191 ,整个波段的折射率和文献报道的相似.从消光

系数曲线看 ,在 E < Eg时 ,消光系数非常小 ,而波长

小于 390nm消光系数急剧增加.

ZnO薄膜在价带和导带间会发生直接跃迁 ,因

此吸收系数与光子能量间满足下述关系

αhν = C1 ( hν - Edopt
g ) 1/ 2 (9)

其中　C1是一个常数 ; Edopt
g 是直接跃迁带宽.无定

图 4　玻璃基板上 ZnO薄膜的实验和拟合透过率曲线

Fig. 4 　Measured and calculated transmission spectra of

ZnO film on glass

图 5　玻璃基板上 ZnO薄膜的折射率和消光系数与波长的关系

Fig. 5 　Refractive index and extinction coefficient of ZnO

film on glass

形 ZnO薄膜的吸收系数α可以由α= 4πk/λ计算.

图 6是吸收能量 (αhν) 2 和入射光子能量 hν之间的

关系图.可以看出在高能部分 ,它们呈线性关系 ,外

推这条直线到吸收系数等于 0 ,就可以获得 ZnO 薄

膜的光学带宽 Edopt
g 为 3136eV ,这个结果和其他文

献报道的完全一致[16 ] .

4　结论

本文介绍了一种简单而准确地确定半导体薄膜

光学常数和物理厚度的方法.借助 Forouhi2Bloomer

物理模型 ,拟合测试透过率曲线获得 F2B 模型中的

参数 ,来获得薄膜光学常数厚度.对各个变量进行归

一化 ,添加惩罚函数来限制没有物理意义的解 ,用改
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图 6　ZnO薄膜的吸收系数和光子能量之间的关系图

Fig. 6　Optical absorption coefficient versus photon ener2
gy of amorphous ZnO film on glass

进的单纯形法来解这个无约束的优化问题 ,取得了

较好的结果.测试了射频磁控溅射制备的α2Si 薄膜

和反应溅射的 ZnO薄膜 ,得到的结果和文献报道及

台阶仪的测量结果吻合得很好 ,误差小于 4 %.这种

方法适用于无定形、多晶的半导体薄膜 ,可以计算厚

度很薄的薄膜 ,而且很容易推广到其他的介质、光电

功能薄膜以及多层薄膜系统.由于可以无接触地测

量薄膜的物理厚度 ,在 MEMS中可以监控刻蚀的进

程. F2B模型中的参数都是具有物理意义的 ,因而它

也可用来研究薄膜材料的物理特性.
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Determination of Optical Constants and Thickness of Semiconductor

Thin Films by Transmission Measurement 3

Shen Weidong , Liu Xu , Zhu Yong , Zou Tong , Ye Hui , and Gu Peifu

( S tate Key L aboratory of Modern Optical Inst rumentation , Zhejiang U niversity , Hangz hou　310027 , Chi na)

Abstract : A simple and accurate method is presented for determination of the optical constants and physical thickness of semiconduc2
tor films. The method consists in fitting the experimental transmission curve with the help of the physical model proposed by Forouhi

and Bloomer. The fit is made using the modified‘downhill’simplex method to determine of the film thickness and the model parame2
ters. This method is applied for amorphous Si deposited by RF sputtering and amorphous ZnO deposited by reactive sputtering on glass

substrate. The calculated transmission curves fit the experimental ones well. And the results agree with those reported in the literature

and from step profiler , the errors are less than 4 %. The method is suitable for amorphous and crystalline semiconductor films ,and

those with thinner thickness as well.
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