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摘　要　椭圆偏振的数据处理一直存在很多困难, 本文是作者从事椭偏数据分析工作的经验总结。介

绍了椭偏数据分析中光谱选择范围的依据, 提出了初步判别材料性质的方法, 研究了一些常用模型及其应

用范围, 阐述了针对不同类型样品的数据分析方法, 并分析了初始参数对分析结果的影响, 为椭圆偏振的

数据分析提供了快速易行的方法。
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1　引言
椭圆偏振法测量的原理很早就已提出, 相应的测试设备也不断地被改进和创新。椭圆偏振仪已

成为测量薄膜厚度、折射率和消光系数最有力的手段之一, 被广泛地应用在光学、材料、生物等多个

领域。尽管椭圆偏振仪已十分成熟, 但膜厚和光学常数并不能由椭圆偏振仪直接给出, 后期需要经

过一系列的拟合计算, 因此在椭圆偏振分析中数据的处理非常重要。目前, 对于许多材料, 由于其特

性并不符合理想模型, 所以对其数据处理存在很多困难。本文以美国 J. A. W oollam 公司的

WVA SE32 型椭圆偏振仪为例, 介绍一些不同材料的椭偏数据分析方法和不同模型的应用, 为各类

材料的椭偏数据分析提供了参考。

2　椭圆偏振仪的基本原理
根据椭偏光谱反射光度法理论[1 ] , 入射光由环境媒质入射到薄膜上, 并在环境媒质2薄膜2衬底

的两个界面上发生多次的折射和反射, 得到的椭偏数据 7 和 ∃ 如下式描述[2 ]:

Θ= tan (7 ) e
i∃= R p öR s (1)

其中: R p = [ rp + rp exp (- 2iΒ) ]ö[ 1+ rp rp exp (- 2iΒ) ];

R s= [ rs+ rsexp (- 2iΒ) ]ö[ 1+ rsrsexp (- 2iΒ) ]; Β= 2Π( d
Κ) n1cosΗ1; d ——膜厚。

一般可在多个入射角下用多组波长进行测试, 从而得到薄膜材料的光学常数。但在实际运用

中, 由于椭偏术从原理上是一种间接测量法, 无法由 (1)式通过椭偏数据直接解出光学常数, 只能通

过数据拟合ö回归分析得出光学常数。经过几十年的努力, 不论是模型的有效性还是算法的复杂性,

现有的各种参数模型已经能较好的解决了椭偏数据处理问题, 但是由于椭偏数据处理没有形成标

准通用的规则, 模型、参数的任意性以及变量的相关性, 使得数据分析过程很复杂, 并取决于人的判



断, 因此椭偏的数据处理依然是一个难题。

3　椭偏数据分析方法
研究了椭偏分析中光谱范围的选择, 以及如何根据椭偏数据初步判别样品的特性, 详细介绍了

各类样品的数据分析方法, 多种模型的适用范围, 和一些拟合参数的设置技巧。

3. 1　椭偏分析数据范围的选择

经研究发现, 根据样品及研究内容的不同, 可以选择不同波长范围的数据进行分析, 从而简化

分析过程, 提高准确性。为得到膜厚数据, 适合选择薄膜的透明区域; 研究薄膜的组成比、结晶度和

导电性之类的性质, 适合选择包含吸收的区域。

图 1　SiO 2 基底的 7 和 ∃

3. 2　通过椭偏数据 7 和 ∃ 判别材料的特性

材料多种多样, 且性能各异, 不同类型的材料

有相应的分析方法。首先要对椭圆偏振仪直接得到

的 7 和 ∃ 进行分析, 根据 7 和 ∃ 来判别材料属于

何种类型, 然后选择合适的分析方法和模型。

3. 2. 1　电介质材料

研究发现, 椭偏测到的电介质材料的 7 和 ∃
有如下特性 (图 1) :

(1) 7 随波长的变化的曲线和折射率随波长

图 2　Si 基底的 7 和 ∃

的变化曲线都很平滑;

(2) ∃ 接近 0°或 180°。

3. 2. 2　半导体材料

研究发现, 半导体材料的 7 和 ∃ 有如下特性

(图 2) :

(1) 7 随波长变化的曲线和吸收曲线的形状

相似;

(2) ∃ 在吸收区域远离 0°或 180°。

3. 2. 3　金属材料

研究发现, 金属材料的 7 和 ∃ 有如下特性 (图

图 3　金属铝的 7 和 ∃

3) :

(1) 7 始终接近于 45°;

(2) ∃ 远离 0°或 180°。

3. 3　不同材料的分析方法和常用模型

椭偏数据分析中经常遇到的样品类型有基底

材料、透明薄膜、吸收薄膜、混合材料薄膜、梯度变

化薄膜、各向异性薄膜几种, 下文分别对这几种类

型的材料的椭偏分析方法做出了研究。

3. 3. 1　基底材料

对于没有表面覆盖层的整块基底材料, 其光学
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常数 n 和 k 可以从椭偏数据中利用公式 (2)直接计算出来[3 ]。

Ε= (n+ ik) 2= sin2 (Η)·[ 1+ tan2 (Η)· (1- Θ
1+ Θ) 2 ] (2)

不过直接计算得到的结果会把椭偏数据中的噪声也体现出来, 这样的结果不能很好地应用。而

选用合适的模型进行拟合计算, 能得到较好的结果。

例: 对某种玻璃基底材料, 用直接计算的方法进行分析, 虽然得到的理论拟合曲线和实验曲线

很吻合, 但是得到的光学常数有很大的噪声, 如图 4。而采用建立模型拟合的方法之后, 得到的结果

则要平滑很多, 如图 5 所示。

图 4　直接计算得到的结果

A ——实验曲线和拟合曲线;B ——光学常数。

图 5　采用模型拟合得到的结果

A ——实验曲线和拟合曲线;B ——光学常数。

3. 3. 2　均质薄膜材料

对于薄膜材料不存在直接的转换方程, 需要用回归分析。目前已经有很多种理论模型, 这是椭

偏分析的有力工具。这些模型通常建立在材料的本质特性上, 有的是经验性的色散公式, 有的则是

各类吸收振子。应用物理模型的目的是为了更全面和准确地反映薄膜材料的特性, 同时也帮助和简

化了椭偏的数据分析。常见的模型有Cauchy、Sellm eier、L oren tz、T auc2L oren tz 等, 每种模型都有相

应的适用范围[4 ] , 而对有些材料, 又可以使用不同模型进行拟合。

3. 3. 2. 1　透明薄膜 (低吸收膜)

已经有实验表明[5 ]: 凡在可见光范围内无色透明的物质, 它们的色散曲线相似, 并且有许多共

性, 如 n 随 Κ的增加而单调下降, 并且下降率在短波一端更大, 这种色散也被称为正常色散。正常色

散有经验公式, 即Cauchy 公式

n= A + B öΚ2+ C öΚ2 (3)

式中: A ,B , C——与物质有关的常数。Cauchy 色散关系主要用于研究介电材料的折射率与波长的
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关系。

虽然各种物质的色散曲线各不相同, 但是考察它们在广阔范围内的色散曲线, 发现在相邻两个

吸收带之间 n 单调下降, 每次经过一个吸收带 n 急剧加大, 总的趋势是曲线随 Κ的增加而抬高。

对于透明薄膜或者低吸收膜, 可采用Cauchy 公式来表达 n。但是一般的材料都不可能完全没

有吸收, 可用U rbach 吸收公式来表达消光系数 k:

k (Κ) = A kexp{B k [ 1. 24 (1öΚ- 1öC k) ]} (4)

图 6　Cauchy+ U rbach 模型的适用范围

但是Cauchy 色散+ U rbach 吸收模型有一

定的适用范围, 它只能适用于吸收较低, 或者

吸收刚刚开始、折射率还没有出现“翻转”的情

况, 即图 6 中B 区域。

对于低吸收的薄膜, 一般得到的椭偏数据

一般是关于 Κ的干涉振荡, 如图 7 中B 区域。

但是如果薄膜出现吸收的话, 椭偏数据则会呈

现出类似基底的性质, 如图 7 中A 区域, 此时

可以根据 3. 2 所述判别薄膜呈现何种类型材

料的性质。通过这个特性大致判断出薄膜材料

的吸收区域和透明区域, 从而选择合适的波段

进行数据分析。

在使用Cauchy 模型的时候, 初始参数的设置有一定的规律可循。研究发现透明膜的椭偏数据

存在厚度效应和折射率效应。

图 7　吸收区域和透明区域的椭偏数据的差异以及光路示意图

厚度效应: 膜越厚, 椭偏数据的干涉振荡越强, 并且随着膜厚的增加, 干涉峰向红外方向偏移,

而且出现更多的干涉峰, 如图 8 所示。

图 8　厚度效应

折射率效应: 振荡的强度取决于薄膜和基底折射率的差异。
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根据厚度效应和折射率效应可以初步调整初始参数, 这样拟合的结果更可靠。

例: 用Cauchy 模型来拟合 SiO 2 薄膜, 理论拟合曲线和实验曲线非常吻合, 得到Cauchy 色散中

的各个参数和薄膜的光学常数, 如图 9。

图 9　Canchy 模型拟合 SiO 2 薄膜

A ——拟合曲线和实验曲线; B ——拟合参数; C——光学常数。

3. 3. 2. 2　吸收膜

吸收膜的数据分析比较复杂, 有几个不同的处理方法。

3. 3. 2. 2. 1　逐点拟合 (Po in t by Po in t)

先找出一段透明区域, 用 3. 3. 2. 1 中的方法拟合出膜厚 d , 和透明区域的 n、k。然后用透明区域

中最邻近吸收区域的 n0、k0、d 计算出吸收区域中最邻近波长的 n1 和 k1, 再用 n1 和 k1 再次计算出邻

近的 n2 和 k2, 从而逐点拟合整个吸收区域的光学常数。逐点拟合快速而简单, 不会遗漏任何小的特

征峰, 但是也有缺点。它要求正确的光学模型, 并且不遵循 K 2K 守恒关系, 所以拟合出来的结果可

能不合理, 而且椭偏数据中的噪声也会在拟合结果中体现出来。

例: 先在透明区域用Cauchy 模型拟合 Si3N 4 薄膜的厚度和光学常数, 再用逐点拟合出吸收区

域的光学常数, 不过显然原始数据的噪声在光学常数上也体现了出来, 如图 10。

图 10　逐点拟合 Si3N 4 薄膜的吸收区域

A ——椭偏数据; B ——光学常数。

3. 3. 2. 2. 2　振荡子模型

薄膜的吸收有自由载子吸收、晶格或分子振动、电子能级跃迁等多种类型, 对于不同的吸收, 可

用相应的振荡子模型来描述。振荡子模型的优点在于更准确地反映了材料的特性, 减少了参数的数

目, 保持 K 2K 关系, 而且不需要透明区域。
(1) L oren tz 振子模型[4, 6, 7 ]:

L oren tz 振子模型是在D rude 经典金属自由电子模型[3 ]的基础上, 更具普遍性的自由分子模

型。绝缘薄膜的 Ε可用一定数量的L oren tz 振子的和近似表示为:

Ε(E ) = 1+ ∑
m

j= 1
A j ( 1

E + E j + i# j
-

1
E - E j + i# j

) (5)
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图 11　Loren tz 振子

式中: A j——第 j 个振子的振幅; E j——相应振子

的特征能量 (E j = hΜj ) ; # j——由弛豫引起的相应振

子的线宽参数。

振子的概念是较普遍的, 它可以是电子, 也可

以是原子、原子团等。L oren tz 振子是经典的谐振

子, 它的吸收末梢长, 如图 11, 不但适用于晶体非导

体等材料, 同样适用于金属。对于未知薄膜材料的

特征时, 也可使用L oren tz 模型。

例: 用L oren tz 振子模型拟合 SnO 2 透明导电薄

膜, 实验曲线和理论拟合曲线非常吻合, 得到比较

理想的拟合结果, 光学常数也能满足 K 2K 关系, 如图 12。

图 12　Loren tz 振子模型拟合 SnO 2 膜

A ——实验曲线和拟合曲线; B ——拟合参数; C——光学常数。

(2) T auc2L oren tz 振子模型[7—10 ]:

图 13　Tauc2Loren tz 振子

T auc2L oren tz 振子包含带隙能量 (E g )。光波能

量在带隙能以下时没有任何吸收, 如图 13。它的具

体表达式如下:

Ε1 (Ξ) = Ε∞-
Ξ2

N

Ξ2+ Χ2

Ε2 (Ξ) =
Χ
Ξ·

Ξ2
N

Ξ2+ Χ2 (6)

其中: Ε∞——高频介电常量; ΞN ——等离子体振动

能频率; Χ——驰豫频率; Ξ——光子频率。

T auc2L oren tz 模型特别适用于无定形半导体材

图 14　Tauc2Loren tz 振子模型拟合 Si3N 4 膜 (A 为实验曲线和拟合曲线, B 为拟合参数, C 为光学常数)

料以及其它在UV 区有吸收的材料。

例如, 用 T auc2L oren tz 模型逐点拟合中举例的 Si3N 4 薄膜, 实验曲线和拟合非常吻合, 得到了
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理想的拟合结果, 避免了数据噪声的影响, 还能直观地看出材料的能带隙, 如图 14。

(3) Sellm eier 振子模型[4, 6, 7 ]:

Sellim eier 方程是描述媒质色散的重要公式之一。Cauchy 色散公式只能描述介质的正常色散规

律, 而 Sellm eier 色散公式还能描述介质在吸收区域内的反常色散情况。也可用 Sellm eier 模型代替

Cauchy 模型, Sellm eier 公式如下:

n
2 (Κ) = 1+ ∑

m

j = 1

S 2
j

E 2
j - E 2 (7)

式中: S j——与吸收能带有关的常数; E j——响应振子的特征能量。

例如, 用 Sellm eier 模型拟合 T iO 2 薄膜, 实验曲线和理论拟合曲线非常吻合, 得到了理想的拟

合结果, 见图 15。

图 15　Sellm eier 振子模型拟合 T iO 2 薄膜

A ——实验曲线和拟合曲线; B ——拟合参数; C——光学常数。

除此之外, 还有 Forouh i2B loom er、Gaussian、H armonic、Pole、Egap T aucL oren tz、Cody2L oren tz、

Gauss2L oren tz、T anguy、Egap T anguy 等多种振子模型[11 ]。每种振子模型都有各自的物理特性、吸

收形状以及适用范围, 合理利用这些振子模型可以解决各类复杂的吸收情况。

3. 3. 3　混合薄膜材料

椭偏仪不仅能分析成分单一的薄膜材料, 对混合材料也适用。有效介质近似理论 (EM A ) 是一

种简单直观的介电函数模型。该模型将复杂结构的薄膜材料视为多种组分的混合物, 组分介质的介

电函数可通过光学常数手册或者是振荡子模型得到, 混合结构薄膜的介电常数可以通过组分介质

的介电常数等效的计算。有效介质模型有三种不同的类型。

(1) L oren tz2L orenz 有效介质模型 (L L )

该有效介质模型是针对不同成分的异构介质, n 种介质随机混合在一起, 其有效介电常数 ΕL L

可由下式计算:

ΕL L - 1
ΕL L + 2

= ∑
n

j= 1
f j

Εj - 1
Εj + 2

(8)

其中: Εj——第 j 种介质的介电常数; f j——第 j 种介质的体积分数, 且满足∑
n

j = 1
f j = 1。

(2) M axw ell2Garnett 有效近似模型 (M G) [4 ]

该模型假定薄膜是由次要成分的介质分散于主介质而形成的, 薄膜的有效介电常数ΕM G可由

下式计算:

ΕM G - Ε1

ΕM G + 2Ε1
= ∑

n

j= 1
f j

Εj - Ε1

Εj + 2Ε1
(9)

其中: Ε1——主介质的介电常数; f j——第 j 种介质的体积分数, 且满足∑
n

j= 1
f j = 1。该模型主要用于
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微粒金属薄膜的光学特性描述。随着膜厚的不断增加, 金属微粒的形状将发生变化, 由球形逐渐变

为椭球形或长条形的迷津结构。

(3) B ruggem an 有效近似模型[4 ]

如果各种介质混在一起无法区分主介质, 则可以使用B ruggem an 有效近似模型。薄膜的有效

介电常数 ΕB 可由下式计算:

∑
n

j = 1
f j

Εj - ΕB

Εj + 2ΕB
= 0 (10)

其中: Εj——第 j 种介质的介电常数; f j——第 j 种介质的体积分数, 且满足∑
n

j= 1
f j = 1。若在数据拟

合中出现 f i< 0 或 f j > 1 的情形, 则表明 EM A 不合适, 或物质材料的组成模型与实际情况差异较

大。上述三种 EM A 近似中,B ruggem an 模型是较常采用的一种形式, 被认为是非均匀薄膜的重要

工具。

等效介质模型 EM A 可以广泛应用于薄膜的表面粗糙度、界面层、孔隙率及结晶度的研究

中[12 ] , 特别是对于多孔材料的数据分析, 使用EM A 模型十分有效。在椭偏数据分析中, 由于分析样

品的未知性, 有时即使使用了正确的色散或吸收模型, 依然得不到很好的拟合结果。此时, 可以增加

EM A 模型来考虑薄膜表面的不平整情况, 或者层与层之间的过渡情况, 往往能提高拟合效果, 增

加结果的可靠性。

例如: 利用B ruggem an 有效近似模型分析多孔碳硅氧薄膜, 认为薄膜材料由满足Cauchy 色散

的介质和真空V oid 混合而成。实验曲线和拟合曲线基本重合, 得到理想的拟合结果, 此外还能得到

各个组分分数等信息, 如图 16 所示。

图 16　EMA 模型拟合多孔碳硅氧薄膜

A ——实验曲线和拟合曲线; B ——拟合参数; C——光学常数。

3. 3. 4　非均质薄膜材料

有些介质材料, 由于其自身的特性, 在沿膜厚方向的光学参数不均匀而呈梯度变化, 因而有了

Grade 模型[13 ]。

在 Grade 模型中, 将薄膜划分成多层极薄膜, 在这种厚度下视介质光学参数为不变, 或者将不

均匀介质层划分成稍厚的薄层, 假定光学常数沿厚度方向变化, 并描述其变化规律。除了光学常数

外, 还能对描述色散方程或者吸收公式中的某些参数成随厚度的变化规律, 从而对薄膜做出更细致

的分析。

有时在薄膜的制备过程中由于某些条件发生变化, 导致薄膜实际上形成了从基底到表面的梯

度变化, 这往往是意料之外。在这样的情况下, 如用一般的均质材料的模型则不能得到很好地拟合

结果, 此时如果加上 Grade 模型考虑薄膜存在梯度变化, 往往能对原模型做出很好的修正, 得到较

好的拟合结果。
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例: 玻璃上的 FeO 薄膜, 仅用Cauchy 模型, 实验曲线和拟合曲线吻合度不是很好。此时, 考虑

薄膜在制备过程中因为某些未知因素而出现了梯度变化, 加上Grade 模型修正之后, 吻合度有了很

大的改善, 得到很好的结果, 如图 17。此外, 还能得到薄膜光学常数随厚度的变化规律, 如图 18。

图 17　Grade 模型修正前后的实验曲线和拟合曲线

A ——修正前; B ——修正后。

图 18　光学常数随厚度的变化规律

图 19　寻求最好的M SE

3. 3. 5　各向异性薄膜材料

对于各向异性的材料的数据分析, 通常引入

B iax ial 模型。该模型可以独立的描述材料的光学常数

在 3 个正交方向上的变化, 从而对材料的各向异性做

出一定的研究。

3. 4　拟合结果的判断与评价

对拟合结果的分析讨论分为两个方面。首先, 要看

拟合结果是否符合材料本身的特性, 是否满足拟合所

用的色散关系和吸收公式。其次, 看拟合数据与实验数

据的差异, 这个差异可以通过均方差M SE 的值来量

化。M SE 越小, 表示拟合得越好。

M SE 一般不可能为零, 在M SE 随拟合参数的变化中,M SE 除了有最小值外还有其他极小值,
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如图 19。最理想的拟合结果是能得到M SE 的最小值。但是拟合参数并不能在整个实数范围拟合,
它只能在初始参数附近的一定范围进行拟合。所以初始参数就显得格外重要。如果初始值选取不
合适, 最后得到的往往是M SE 的某个极小值而不是最小值, 这样并不能得到正确的结果。所以在
进行初始参数的设置时, 要尽可能地对初始参数进行调节, 使得初始状态下的M SE 尽可能小。

有时还会遇到薄膜本身厚度不均的情况, 可通过假设一膜厚的几率函数来解决。很多薄膜分析
软件中有已有类似的功能。例如: 在WVA SE 软件中加入一些“T h icknessN on2un ifo rm ity”参数可在
一定程度上解决膜厚不均的影响, 使得拟合结果能获得更小的M SE。

对有些样品, 可以使用的模型有多种, 这也需要进行比较和判断, 找出符合实际物理情况, 并且
收敛速度快,M SE 最小的模型。

4　结论
椭圆偏振仪的数据分析对研究薄膜材料的光学性能和膜厚显得十分重要。现在针对椭偏数据

分析已经有了一些常规的模型, 本文针对这些模型以及不同材料的分析方法做了一定的介绍和研
究, 总结为流程图 20。

图 20　椭偏数据分析流程图

但在椭偏数据分析过程中, 模型有适用范围, 模型的选择有不确定性, 拟合参数之间有相关性,
以及材料本身有很多未知因素, 所以数据分析会很复杂, 最终结果取决于分析人员的判断, 而目前
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没有其它较好的方法进行佐证, 这也是椭圆偏振分析法的局限性。能否找到比较通行和标准的分析
方法, 还需要进一步地研究和探索。
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Abstract　T here are m any p roblem s in data analysis fo r ellip som etry. T h is paper is a summ ary on
m y experience in data analysis fo r ellip som etry, mostly including the research on frequen tly adop ted
model and its app lication scope, the so lutions fo r various samp les,w h ich hopefully p rovide an app roach
to data analysis fo r ellip som etry.
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