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УДК 535.39 

Ю. Е. Воскобойников, С. Н. Свиташева 
(Новосибирск) 

т о ч н о с т ь ВОССТАНОВЛЕНИЯ ПАРАМЕТРОВ 
ПЛЕНОЧНОЙ СИСТЕМЫ И ОБУСЛОВЛЕННОСТЬ 

ОБРАТНОЙ ЗАДАЧИ ЭЛЛИПСОМЕТРИИ. Ч. I 

Предложен новый алгоритм численного решения обратной задачи эллипсо-
метрии, относящейся к типу некорректных многопараметрических обратных за-
дач. Новый алгоритм для улучшения качества оценки искомых параметров ис-
пользует статистическую обработку найденных решений и поэтапное изменение 
границ множества, задающего объем пространства искомых величин, при его 
минимизации. Введены числовые характеристики обусловленности обратной за-
дачи, определяющие реально достижимую точность оценки каждого из парамет-
ров. 

Введение. Эллипсометрическая методика, благодаря своим преимущест-
вам (простота измерений, невозмущающее воздействие на исследуемую 
структуру, возможность измерений in situ, высокая чувствительность к 
наличию пленок, начиная с субмонослойных покрытий; возможность работы 
как с оптически прозрачными диэлектриками, так и с сильно поглощающими 
металлами), получила широкое распространение в различных областях 
физики, химии и биологии. Расширение круга задач эллипсометрии привлек-
ло более пристальное внимание к анализу возможностей решения обратной 
задачи эллипсометрии — восстановлению параметров исследуемой системы по 
измеренным эллипсометрическим углам. Достаточно подробный обзор проб-
лем обратных задач эллипсометрии был приведен в [ 1 ]. В настоящее время он 
мог бы быть дополнен целым рядом работ, где, например, предложено 
аналитическое решение с использованием иммерсии на угле Брюстера [2 ], 
оценена точность численного решения для двухслойной прозрачной пленки 
[3 ], предложен алгоритм численного решения однослойной системы с 
вариацией толщины пленки и угла падения [4 ], исследован вид множества 
решений обратной задачи для трех параметров поглощающей пленки, сущест-
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венно упрощающий алгоритм [5 ], проведен сравнительный анализ ошибок 
фотометрических и эллипсометрических измерений [6 ] и т. д. 

В данной работе рассматривается несколько вопросов, касающихся точ-
ности численного решения обратной задачи эллипсометрии. 

1. Влияние формы функционала на итерационный процесс. 
2. Зависимость найденного решения от положения начальной точки ите-

рационного процесса условной минимизации в т-мерном пространстве иско-
мых параметров. 

3. Статистическая обработка полученных решений и формирование новых 
границ допустимого множества. 

4. Числовые характеристики обусловленности обратной задачи. 
5. Связь формы изолиний минимизируемого функционала с линейной 

взаимной зависимостью параметров. 
Численный алгоритм решения обратной задачи эллипсометрии. Обрат-

ная задача эллипсометрии допускает аналитическое решение только в некото-
рых частных случаях, например при определении толщины пленки du если все 
остальные параметры однопленочной системы известны [1 ]. В общем случае 
она относится к типу некорректных обратных многопараметрических задач. 
Измеренные эллипсометрические углы W и Д являются функциями каждого 
сц параметра из общего их числа т, описывающего данную систему: 

W = W ( a i , а г , . . . , а . ) , г = 1, 2 , . . . , т , 
(1) 

А = A(ai, аг,..., а,), Oi е {Л ,̂ dk. А, у>о}, 
где Nk, dk — комплексный показатель преломления и толщина /fe-среды иссле-
дуемой системы; А и ^о — длина волны и угол падения света. 

Одно измерение дает пару эллипсометрических углов W и А и соответст-
венно уравнений. Если число параметров больше двух, то необходимо К> I 
измерений при варьировании одного или нескольких параметров а,. 

Традиционным подходом к решению параметрических обратных задач 
является нахождение точек минимума функционала от нормированных невя-
зок ef. 

где Wj, Ay — измеренные с погрешностями т)̂ ,̂ т/^ значения поляризационных 
углов; o^j, ст^ — дисперсии погрешностей rĵ ĵ, г]^; ^ / (а) , AJ(a) — вычисленные 
значения углов при решении прямой задачи с заданным вектором а искомых 
параметров размерностью т. Например, если оценивается толщина пленки 
di и коэффициент преломления Ni = rii - UCi, то а = I di, rti, Kil^, т = 3. 

Рассмотрим два функционала 
К к 

Ф(а) = | ; 4 ( а ) + 2 4 . ( а ) , о ) 
У-1 

К к 

7=1 i'l 

и в качестве оценок искомых параметров примем проекции вектора а*, достав-
ляющего минимум функционалу Ф(а). Сравнивая (3) и (4), заметим, что 
минимизация первого функционала приводит к оценке метода наименьших 
квадратов. Если погрешности измерения rj^, т/^ подчиняются нормальному 
распределению, то вектор а* соответствует оценкам максимального правдопо-
добия. Поэтому функционал (3) целесообразно использовать в случае нор-
мального или близкого к нормальному распределению »7ч,у, т}̂ .̂ 
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в случае искажения измеренных значений W и А шумами, не подчиня-
ющимися нормальному распределению (например, смесь нормального шума и 
импульсного или шум с «тяжелыми хвостами»), следует обратиться к функ-
ционалу (4), минимизация которого приводит к нелинейному уравнению 

к к 
^ s i n g I e^j(a) I + ^ s i n g I I = 0. (5) 

J'l 

Из этого уравнения видно, что для вектора а* количество невязок со знаком 
плюс и минус одинаково. В уравнение (5) входят не величины невязок, как в 
методе наименьших квадратов, а их знаки. Поэтому решение с использо-
ванием (4), (5) обладает высокой устойчивостью к аномальным погрешностям 
измерений, появление которых возможно в эллипсометрии. 

Таким образом, обратная задача эллипсометрии сводится к условной ми-
нимизации функционала Ф(а), т. е. 

ш1пФ(а), а G А*, (6) 

где А* — допустимое множество в т-мерном пространстве, формируемое на 
основе априорной достоверной инфорглации о возможных значениях искомых 
параметров а,, которую целесообразно задать системой неравенств типа 

flmbi ^ fli ^ Лта», / = 1 , 2 , (7) 
к сожалению, для минимизации функционала Ф(а) в эллипсометрических 

задачах невозможно использовать итерационные методы высокого порядка, 
поскольку Ч* = Ч'(а) и Д = А(а) не являются математически гладкими функ-
циями и это обстоятельство заставляет обратиться к методам нулевого поряд-
ка, не требующим вычисления частных производных первого или второго 
порядка dW/dOi, d^W/daf, ЭА/Эа, и д^А/Эо,̂  и базирующимся только на вычис-
лении Ф(а). 

Наиболее предпочтительным является метод Нелдера — Мида [7, 8 ], 
который достаточно надежно работает при размерности m < б и «сложных» 
конфигурациях изолиний функционала Ф(а), что характерно для эллипсо-
метрических задач. Модификация этого метода к задаче (6) достаточно проста 
и связана с проверкой принадлежности новых вершин симплекса допустимому 
множеству А*. Если точка не удовлетворяет ограничениям (7), то в качестве 
вершины принимается ближайшая граничная точка множества А*. 

Для функционала Ф(а) характерна резкая «овражность» изолиний (осо-
бенно при нахождении трех и более параметров), т. е. существование в прост-
ранстве параметров направлений, вдоль которых функционал Ф(а) остается 
практически неизменным. Очевидно, что чем ̂ льше «длина оврага», тем хуже 
точность оценивания соответствующего параметра. Отсюда возникает пробле-
ма неустойчивости при минимизации Ф(а), что характеризует плохую обус-
ловленность обратной параметрической задачи, а при бесконечной «длине 
оврага» — ее вырожденность. Повышение устойчивости достигается двумя 
приемами: либо уменьшением границ априорной информации (7), л и ^ вве-
дением нового критерия останова итерационной процедуры: 

— квантиль д^^-распределения с2К - т степенями свободы. Крите-
рий (8) означает, что в качестве решения берется точка, значение функциона-
ла в которой согласуется с погрешностями tj^ измеренных значений поля-
ризационных углов [9, 10 ] и является статистическим обобщением принципа 
невязки, используемого для выбора параметров регуляризации [11 ] в методах 
решения некорректных задач. 

Обусловленность обратной задачи. Перейдем к рассмотрению числовых 
характеристик, позволяющих сравнить устойчивость обратной задачи эллип-
сометрии по отношению к каждому из искомых параметров. 

78 



По аналогаи с числом обусловленности матрицы [12 ], под которым пони-
мается отношение максимального собственного числа к минимальному, вве-
дем коэффициент обусловленности обратной задачи эллипсометрии — Ka,ad, 
характеризующий форму изоповерхностей функционала или их «вытяну-
тость» («овражность») в направлении параметра Oi вблизи точки найденного 
минимума функционала Фщт, определяемого вектором а*. Определим новое 
значение функционала вблизи минимума 

Ф, = (1 + <5 > О, (9) 

и введем величину 
(5а = т Ы Л л . : ФГа + Ло,) = Фа1, / = 1 , 2 , ,.., т , (Ю) 

обусловленности матрицы, так как связан не только с математической мо-
делью исследуемой структуры, но и с видом используемого функционала. 
Однако /Tcond зависит от <5 и в случае шаровых изоповерхностей равняется 1 
(наименьшему значению) даже для очень больших радиусов doi. 

Поэтому в качестве дополнительной числовой характеристики введем ко-
эффициент Ку, представляющий собой нормированный «о^ем» функционала 
в точке а*: 

, m 

(12) 

Величины Кссг̂  и Ку количественно определяют обусловленность обратной 
задачи эллипсометрии в целом. Их значения можно использовать как для 
планирования эксперимента, так и для выбора типа функционала Ф(а). Наи-
меньшие значения Ka„>d и Ку соответствуют оптимальным плану эксперимен-
та и алгоритму обработки полученных результатов. 

Можно показать, что линейная форма изолиний функционала на пло-
скости сц — си*\ соответствует линейной зависимости между искомыми пара-
метрами Oi, о, +1 и характеризует вырожденность обратной задачи. Ниже это 
положение иллюстрируется результатами вычислительного эксперимента. 

Статистическая обработка решений. Плохая обусловленность обратной 
задачи порождает одно важное обстоятельство: вычисленная точка экстрему-
ма Ф(а*) является вершиной случайного вектора в т-мерном пространстве 
параметров, по крайней мере, по двум причинам. Во-первых, каждой 
реализации поляризационных углов Ду (2/:-мерный случайный вектор) 
из-за наличия шумов соответствует также случайная точка а* точного 
минимума Ф(а). Во-вторых, останов процедуры минимизации равновероятно 
может произойти в л ю ^ й точке «дна оврага», удовлетворяющей критериям 
останова (в том числе (8)) и зависящей только от выбора начальной точки 
итерационного процесса. 

Чтобы избежать зависимости от начальной точки, формируется выборка 
из М векторов а*. Для этого вместо начальной точки а"" берется М случайных 
точек внутри допустимого множества А* (7). При отсутствии априорной ин-
формации целесообразно принять для а'"̂  закон равномерного распределения, 
приписывая равную вероятность 1/М каждой начальной точке из А*. Для 
каждой точки о,-"'", I < I < М, находится точка минимума о,-*'", последова-
тельность которых составляет выборку в пространстве оцениваемых парамет-
ров, необходимую для построения статистической оценки искомых парамет-
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ров а,. Из выборки удаляются «аномальные» решения а̂ * ", не удовлетворя-
ющие условию (8) и не адекватные исходным данным (Wy, Ду, aL , al.}. 

Из оставшихся Мо элементов выборки необходимо найти наиболее досто-
верную оценку неизвестных параметров (ц. Следует учесть, что оценка по 
арифметическому среднему 

А̂О 

<13) 

может иметь существенное смещение от точного положения минимума а*. 
Этого можно избежать, используя нелинейный метод оценки по медиане соот-
ветствующей выборки: 

(14) 
По определению 

М„ нечетное, (15) 

+ , Мо четное, (16) 

где а " — т - й элемент вариационного ряда, полученного упорядочением зна-
чений по возрастанию. 

Последний подход позволяет найти также дисперсию ошибки оценивания 
Oi, вызванную различным положением начальной точки: 

= ( m e d f l o } - ' " - | } 1 , 5 4 5 ) ' . (17) 

Разумеется, можно использовать не только более эффективные, но и более 
^ожные нелинейные алгоритмы, представляющие комбинацию медианного 
фильтра с другими нелинейными алгоритмами [13 ]. 

Статистическая обработка решений плохо обусловленной задачи предо-
ставляет еще одну возможность - поэтапное формирование новых границ 
поиска, что особенно важно при отсутствии достоверной априорной инфор-
м а ц и и ^ одном или нескольких искомых параметрах. Для этого вместо ус-
ловия (7) запишем с учетом (17) 

2 - С Я . < a i < Z + Соа,, О 0 . (18 ) 

Таким образом, на первом этапе в пространстве искомых параметров за-
дается заведомо большой «объем» допустимого множества А*, т. е. выполняется 
неравенство а ^ « а ^ . Объем поиска в пространстве параметров можно 
значительно уменьшить согласно (18) после предварительной минимизации 
функционала Ф(а) и статистической обработки (14)—(17) выборки U*-"} что 
позволяет увеличить точность оценивания параметров. ' 

выводы 

Анализ причин, мешающих достижению точного решения обратной за-
да™ эллипсометрии, когда число искомых параметров больше двух, показал 
необходимость ст^истической обработки результатов поиска параметров 
и несомненную эффективность предложенного нового численного алгоритма 
Авторы надеются, что основные результаты этой работы могут быть использо^ 
S l ^ c ^ r решении некорректных многопараметрических задач в любой другой 
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УДК 535.39 

Ю. Е. Воскобойников, С. Н. Свиташева 
(Новосибирск) 

т о ч н о с т ь ВОССТАНОВЛЕНИЯ ПАРАМЕТРОВ 
ПЛЕНОЧНОЙ СИСТЕМЫ И ОБУСЛОВЛЕННОСТЬ 

ОБРАТНОЙ ЗАДАЧИ ЭЛЛИПСОМЕТРИИ. Ч. II 

Приведены результаты вычислительного эксперимента для поиска четырех 
неизвестных параметров по многоугловым эллипсометрическим измерениям. 
Таблицы и рисунки демонстрируют случайный характер найденных решений для 
плохо обусловленных задач, форму поверхности минимизируемого функционала, 
возможности статистической Обработки найденных решений, высокую эффек-
тивность предложенного численного алгоритма решения обратной задачи эллип-
сометрии для увеличения точности, которая ограничивается реальными погреш-
ностями измерений. 

Результаты решения обратной задачи эллипсометрии. После рассмот-
рения в ч. I настоящей статьи основных проблем, влияющих на точность 
решения обратной задачи эллипсометрии, приведем результаты машинного 
эксперимента по определению четырех параметров для системы подложка — 
двухслойный диэлектрик, используя разработанную авторами программу. 

Одновременное определение четырех неизвестных параметров, т. е. 
а = («1, П2, (1и di), m = 4, — достаточно сложная задача, и именно по этой 
причине она выбрана в качестве примера для иллюстрации возможностей 
разработанного нами алгоритма решения обратной задачи эллипсометрии. 

В табл. 1 приведены исходные параметры системы и рассчитанные зна-
чения поляризационных углов Ч* и Д, искаженные (шумами) погрешностями 
измерений rî ĵ, rj^. В качестве варьируемого параметра выбран угол падения 
света (рщ, J = 1,2,... , К, К = 5, т. е. рассмотрено решение обратной задачи 
многоугловой эллипсометрии. 

В приведенных ниже таблицах используются следующие обозначения: di 
— толщина г-й пленки в ангстремах; rii — показатель преломления г-й пленки; 
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