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摘　要:推导出一组具有特殊择优取向的各向异性薄膜的椭偏公式, 并以光轴沿着薄膜表面及光轴垂直薄膜表

面的各向异性薄膜为例, 分别在透明和吸收波段进行模拟计算, 得到了椭偏谱的基本特征。
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　　近年来迅速发展的功能薄膜的研究与开发, 开

辟了许多光电器件 、 电子信息 、计算机储存等领域

的新应用 。其中, 各种具有择优取向的 、各向异性

的薄膜, 也成为广受关注的研究对象。要制备良好

的器件, 控制薄膜的择优取向是非常重要的 。这

时, 光学检测是一种有效的工艺测定与监控的手

段。

椭偏光谱术是一种适合于测量薄膜的折射率与

厚度的光学技术
[ 1, 2]
。传统椭偏仪 (包括商品椭偏

仪) 是基于测定反射光束 s波的偏振态与p波的偏

振态的各自变化的。这类仪器对测量各向异性薄膜

出现了问题 。因此有研究者发展出普适化椭偏术

(generalized ellipsometry )
[ 3]
。但是这种方法比较复

杂, 不易采用商品椭偏仪来进行测量。

关于各向异性薄膜的椭偏光谱公式, 其中光轴

垂直薄膜表面的情况, 已有文献给出
[ 1, 4]
。光轴沿

着薄膜表面情况, 文献中没有具体的公式可直接使

用。本文发展一种用传统椭偏术测量具有特殊的择

优取向薄膜的方法
[ 5]
。我们从光轴沿着表面的体样

品 (不是薄膜) 情况的普遍式出发
[ 1, 6]

, 进行公式

推导, 由体样品情况推广到薄膜—衬底情况, 得到

光轴垂直薄膜表面和光轴沿着薄膜表面某些特殊情

况的椭偏公式。这样, 采用传统椭偏仪 (包括商品

椭偏仪) , 并利用在样品台上旋转薄膜样品的方法,

进行对择优取向薄膜的椭偏光谱测量, 然后使用本

文的椭偏公式, 进行解谱分析, 就可得到各向异性

复数折射率值以及膜厚值。本文给出本方法的理

论, 即公式推导, 以及数值模拟计算。

1　各向异性膜的椭偏光谱理论和公式

传统椭偏术是基于测定反射光束 s波的偏振态

与 p波的偏振态的各自变化。这时, 椭偏参数 Χ

和 Δ定义为
[ 1, 2]

tan Χexp( iΔ) =Rp Rs ( 1)

式中, Rp 与Rs 分别是p波的与 s 波的反射系数。

但是, 对于任意光轴取向的各向异性膜, 其椭

偏光谱理论比各向同性介质情况复杂 。这时, 反射

光束 s 偏振波不但与入射光束 s 偏振波有关, 还与

入射光束 p 偏振波有关;反射光束 p 偏振波也与

入射光束 s偏振波有关。于是, 反射系数用矩阵描

述, 它满足下式:

Erp

Ers

=
Rpp Rps

Rsp Rss

·
E ip

E is

( 2)

这里, E ip 、 Eis 、 Erp和Ers分别为入射光束p 波 、 s

波与反射光束p 波 、 s波的电场强度 。这时, 反射

系数矩阵有四个分量 Rpp 、 Rsp 、 Rps和Rss, 传统椭

偏术的公式 ( 1) 不能使用。

对一些特殊的光轴取向的薄膜样品情况, 反射

矩阵的交叉分量 Rsp和Rps为 0, 反射矩阵为对角矩

阵, 于是可使用传统椭偏术来进行测量, 按各向异

性膜椭偏光谱理论来解谱分析, 得到各向异性膜的

折射率与消光系数 。下面我们分析这些特殊光轴取

向的薄膜样品情况, 并推导相应的椭偏光谱公式。

1.1　特殊的光轴取向的薄膜样品情况

可使用传统椭偏术来进行测量的特殊光轴取向

的薄膜, 是光轴垂直薄膜表面 、 或是光轴沿着薄膜
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表面并且在入射面上 、或是光轴沿薄膜表面并垂直

入射面 。即光轴沿着 z 轴 、 y 轴 、 或 x 轴, 如图 1

所示, 此时入射面为 yoz 平面。

图 1　光轴与薄膜表面位置关系示意图

Fig.1　Schematic diagram of three kinds of system

with different directions of the optical axis

图 2　单层薄膜-衬底系统模型示意图

Fig.2　Schematic diagram of the model of single

layer film on substrate

1.2　光轴垂直薄膜表面的椭偏光谱公式

光轴垂直薄膜表面的薄膜如图 1 ( a) 所示的

系统, 其椭偏光谱公式中的量用下标 A表示。图 2

是单层薄膜—衬底的示意图 。其椭偏光谱公式

为
[ 1,4]
:

rA1p =
N2oN2e cos φ1 -N1 ( N

2
2e -N2

1 sin
2 φ1 )

1 2

N2oN2e cos φ1 -N 1( N
2
2e -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 3)

rA1s =
N1 cos φ1 -( N 2

2o -N 2
1sin

2 φ1 )
1 2

N1 cos φ1 +( N 2
2o -N 2

1sin
2 φ1 )

1 2 ( 4)

rA2p =

N2
3 ( N

2
2e -N 2

1 sin
2 φ1 )

1 2 -N2oN2e ( N
2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2

N2
3 ( N

2
2e +N 2

1 sin
2 φ1 )

1 2 +N2oN2e ( N
2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 5)

rA2s =
( N2

2o -N 2
1 sin

2 φ1 )
1 2 -( N 2

3-N2
1 sin

2 φ1 )
1 2

( N2
2o -N 2

1 sin
2 φ1 )

1 2 +( N 2
3-N2

1 sin
2 φ1 )

1 2 ( 6)

δAp =
2π
λ
d
N2o

N 2e
( N2

2e -N 2
1sin

2 φ1 )
1 2 ( 7)

δAs =
2π
λ
d ( N2

2o -N 2
1 sin

2 φ1 )
1 2 ( 8)

RAp =
rA1p +rA2p exp(-2iδAp)
1 +rA1prA2p exp(-2iδAp )

( 9)

RAs =
rA1s +rA2s exp(-2iδAs )
1 +rA1srA2sexp(-2iεAs )

( 10)

tan ΧA exp( iΔA ) =
RAp

RAs

( 11)

　　注意这里所用的符号按本文规定, 与文献 [ 1,

4] 有所不同 。这里, r 为界面的反射系数, R 为

总反射系数, δ为复相位角, 下标 A 表示 A 系统,

下标 1和2表示发生反射或折射的界面, 下标 p 和

s 分别表示p波和 s波。以下标记与此类同 。

1.3　光轴沿着薄膜表面的椭偏光谱公式

光轴沿着薄膜表面情况, 文献中没有具体的公

式可直接使用。光轴沿着表面的体样品情况的反射

系数公式为 (其中有些量的符号已按本文规定更

改)
[ 1]
:

rss =
t 1p1 +t2 p2

t 1 +t2
( 12)

rsp =
t 1 t2 ( p2 -p1 )

t 1 +t 2
( 13)

rps =
p4 -p3
t 1 +t 2

( 14)

rpp =
t1 p4 +t 2 p3

t1 +t 2
( 15)

其中,

t 1 =J ( N 1sin
2
φ1 +J cos φ1 ) tan ω ( 16)

t 2 =
N2 o tan ω( I +N 1N2 ocos φ1 )

IN 2ocos φ1 +N 1J
2 ( 17)

p1 =
N 1cos φ1 -J
N 1cos φ1 +J

( 18)

p2 =
N1N 2ocos φ1 -I

N1N 2ocos φ1 +I
( 19)

p3 =
N

2
2ocos φ1 -N 1J

N
2
2ocos φ1 +N 1J

( 20)

p4 =
I
2
N 2ocos φ1 -N 1J

2
I

I
2
N 2ocos φ1 +N 1J

2
I

( 21)

其中,

I
2
=N

2
2 eN

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 ( N

2
2 ecos

2
ω+N

2
2 osin

2
ω)

( 22)

J
2
=N

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 ( 23)

　　对于图 1 ( B) 的系统, ω=0, 由式( 16) 和式

( 17) 得 t 2 =0, t1 ※∞, 根据式( 12) -式( 15) 得 rpp

=p4 , rss =p1 , rps = rsp =0。

通过式( 18) 、式 ( 21) 、式 ( 22)以及式 ( 23)的运

算,得到

rB1p =
N 2oN 2ecos φ1 -N1 ( N

2
2o -N2

1 sin
2φ1 )

1 2

N 2oN 2e cos φ1 +N1 ( N
2
2o -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 24)

rB1s =
N1 cos φ1 -( N2

2o -N2
1 sin

2 φ1)
1 2

N1 cos φ1 +( N2
2o -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 25)

　　我们通过与上述运算相似的推导, 得到第 2个

交界面的反射系数公式:
rB 2p =

N 2
3( N

2
2o -N 2

1sin
2 φ1 )

1 2 -N 2oN2e( N
2
3 -N 2

1sin
2 φ1 )

1 2

N 2
3( N

2
2o -N 2

1sin
2 φ1 )

1 2 +N 2oN2e( N
2
3 -N 2

1sin
2 φ1 )

1 2

( 26)

rB2s =
( N 2

2o -N2
1 sin

2 φ1 )
1 2 -( N2

3 -N2
1 sin

2 φ1)
1 2

( N 2
2o -N2

1 sin
2 φ1 )

1 2 +( N2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 27)

与式( 7) 和式( 8) 相类似, 可得相位差 δ公式:
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δBp =
2π
λ
d
N2 e

N2 o
( N

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2
( 28)

δBs =
2π
λ
d( N

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2
( 29)

通过下式

RBp =
rB1p +rB2pexp(-2iδBp )
1+rB1prB2 pexp(-2iδBp )

( 30)

RBs =
rB1 s +rB2s exp(-2iδBs)
1 +rB1srB2 sexp(-2iδBs )

( 31)

tan ΧB exp( iΔB ) =
RBp

RBs
( 32)

　　可得 ( B) 系统的椭偏参数。

对于图 1 ( C) 系统, ω=π 2, 由式( 16) 和式

( 17) 得 t 1 =0, t 2 ※∞, 根据式( 12) 一式( 15) 得 rpp

=p3 , rss =p2 , rps = rsp =0。

通过式( 19) 、式( 20) 、式( 22) 以及式( 23) 的运

算,得到

rC1 p =
N
2
2 ocos φ1 -N1 ( N

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2

N
2
2 ocos φ1 +N1 ( N

2
2o -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2

( 33)

rC1s =
N 1cos φ1 -( N

2
2e -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2

N 1cos φ1 +( N
2
2e -N

2
1sin

2
φ1 )

1 2 ( 34)

　　与上述运算相似, 得到第 2个交界面的反射系

数以及相位差 δ公式:
rC2p =

N2
3 ( N

2
2o -N2

1 sin
2 φ1 )

1 2 -N2
2o ( N

2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2

N2
3 ( N

2
2o -N2

1 sin
2 φ1 )

1 2 +N2
2o ( N

2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 35)

rA2s =
N 2

2e -N2
1 sin

2 φ1 )
1 2 -( N2

3 -N2
1 sin

2 φ1)
1 2

N 2
2e -N2

1 sin
2 φ1 )

1 2 +( N2
3 -N2

1 sin
2 φ1)

1 2 ( 36)

δCp =
2π
λ
d( N2

2o -N2
1 sin

2 φ1)
1 2 ( 37)

δCs =
2π
λ
d( N2

2e -N 2
1 sin

2 φ1 )
1 2 ( 38)

RCp =
rC1p +rC2pexp(-2iδCp )
1+ rC1prC2p exp(-2iδCp )

( 39)

RCs =
rC1s +rC2sexp(-2iδCs )
1+ rC1srC2sexp(-2iδCs )

( 40)

tan ΧC exp( iΔC) =
RCp

RCs
( 41)

通过式( 39) -( 41) ,可得( C)系统的椭偏参数。

在实际的椭偏光谱的解谱分析中, 运用上述的

式( 3) -( 11) 、式( 24) -( 41)共 27个公式进行最优

化计算。

2　模拟计算结果

下面我们对一些各向异性薄膜的椭偏光谱进行

模拟计算 。

例1为采用在样品台上旋转光轴平行薄膜表面

样品的方法, 得到图 1 ( B) 和 ( C) 两种系统, 其

入射面均为 yoz平面,令 No -N e =0.1,计算出在透

明波段的椭偏光谱结果,由图3表示。图中椭偏参数

谱有如下特点:①B系统和C 系统的椭偏参数发生

了明显偏移;②对于 tan Χ, C 系统向高能方向偏

移, 且峰高也略有变化;③对于 cos Δ, C 系统则

向低能端偏移, 振荡幅度无变化 。总的说来, 椭偏

参数呈现典型的各向异性。

例 2为比较光轴垂直薄膜表面的样品与光轴平

行于薄膜表面的样品, 令 No-Ne =1.0, 分别对应

(A) 、 ( B) 和 ( C) 系统的在吸收波段的椭偏光谱

结果, 由图 4表示 。与透明波段不同, 在吸收波段

的椭偏参数谱表现出如下特点:①椭偏参数发生对

应于椭偏参数数值的高低变化;②A系统与 B系统

的椭偏参数值变化很小基本一致, 而 C 系统则变

化较大, 表明 x 方向光学常数对椭偏参数的影响

更大, 即光轴垂直入射面时对椭偏参数的影响更

大;③cos Δ的变化 ( >=0.19) 比 tan Χ ( <=

0.02) 的变化要大的多, 表明在吸收波段, cos Δ

比 tan Χ对材料的各向异性更敏感。

图 3　透明波段模拟计算椭偏参数谱

Fig.3　Calculated ellipsometric spectra of

B system and C system at transparent wave band

3　结　论

从模拟后的结果可以看到, 用该方法得到的椭

偏参数谱表现出显著的各向异性, 可有效地区分各

向异性薄膜, 并为利用传统椭偏仪测量分析具有特

殊的择优取向各向异性薄膜的光学常数提供理论计
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图 4　吸收波段模拟计算椭偏参数谱

Fig.4　Calculated ellipsometric spectra of A,

B and C sy stem at absorbed wave band

算工具。由于特殊择优取向薄膜多数为多晶薄膜,

因此其光学常数的各向异性效应比理论推导单晶薄

膜效应弱, 也即多晶材料晶体实际的光学各向异性

比采用本文方法分析测得的更强, 因此采用本文方

法, 可以估算材料择优取向度。
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