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ЭЛЛИПСОМЕТРИЯ ПОДЛОЖКИ  
С НАНОРАЗМЕРНЫМ ПОВЕРХНОСТНЫМ СЛОЕМ

Аннотация. Сформулировано аналитическое решение обратной задачи эллипсометрии об определении ком-
плексной диэлектрической проницаемости подложки при наличии на ее поверхности наноразмерного слоя с неиз-
вестными заранее характеристиками. Поверхностный слой учитывается одним интегральным параметром, восста-
навливаемым одновременно с диэлектрической проницаемостью подложки. Решение использует эллипсометри-
ческие параметры Δ и Ψ, измеренные при двух углах падения света на структуру. Оптимальные значения углов 
падения устанавливаются из условия минимальности коэффициента ошибки восстановления диэлектрической про-
ницаемости подложки. Эффективность решения проиллюстрирована в вычислительных и реальных экспериментах 
по эллипсометрии кремниевых подложек с различными поверхностными слоями. В частности, определена ширина 
запрещенной зоны кремниевой подложки, легированной бором и подвергнутой быстрой термической обработке для 
стабилизации поверхностного слоя.
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ELLIPSOMETRY OF SUBSTRATE WITH NANOSCALE SURFACE LAYER

Abstract. An analytical solution of the inverse ellipsometry problem on determining the complex permittivity of a sub-
strate in the presence of a nanosized surface layer with previously unknown characteristics is formulated. The layer is taken 
into account only by one integral parameter, which is restored simultaneously with the substrate permittivity. The solution 
uses ellipsometric parameters Δ and Ψ, measured at two angles of light incidence on the structure. The optimal values of 
the incident angles are established from the condition of the minimum of the error coefficient of the substrate permittivity 
reconstruction. The efficiency of the solution is checked in numerical simulations and real experiments on the ellipsometry of 
silicon substrates with various surface layers. In particular, the band gap of a silicon substrate doped with boron and subjected 
to a rapid heat treatment to stabilize the surface layer is determined.
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Введение. Эллипсометрия является распространенным методом контроля параметров тонко-
пленочных структур. Для ряда приложений в оптике и микроэлектронике представляет интерес 
определение спектров комплексной диэлектрической проницаемости εs(λ) объемных материалов 
с плоскими границами и параметров наноразмерных поверхностных слоев, неизбежно присут-
ствующих на указанных границах. В частности, такая информация необходима для изучения 
контактных явлений в полупроводниках [1], оптимального проектирования интерференцион-
ных покрытий [2], решения обратных оптических задач в оптике металлических пленок [3]. Но 
здесь метод эллипсометрии сталкивается с проблемой существенного влияния на измеряемые 
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поляризационные углы Δ и Ψ наноразмерных поверхностных слоев с неизвестными заранее ха-
рактеристиками [4]. Для учета этого влияния предложены различные электродинамические мо-
дели поверхностных слоев, содержащие несколько параметров, значения которых определяются 
в результате решения обратных задач спектральной либо многоугловой эллипсометрии. К ним 
относятся модель плоскопараллельного однородного слоя [4–7], модель Ферми для представле-
ния изменения диэлектрической проницаемости по толщине слоя [8], модель слоя поляризован-
ных диполей [9]. Но указанные модели приводят к не совпадающим результатам для εs(λ), и ка-
кому из них следует отдать предпочтение в конкретной ситуации – не очевидно.

Как известно, достоверность и устойчивость к погрешностям измерений Δ и Ψ решений об-
ратных задач эллипсометрии возрастает по мере уменьшения числа параметров в используемой 
модели тонкопленочной структуры [4, 5]. В настоящей работе рассматривается предельно про-
стая интегральная модель поверхностного слоя, в которой влияние слоя на Δ и Ψ учитывается 
всего одним комплексным параметром J. Получено аналитическое решение обратной оптиче-
ской задачи об определении J и εs(λ) по углам Δ и Ψ, измеренным на данной длине волны при 
двух углах падения света на структуру θ1 и θ2. Значения θ1 и θ2 выбираются из условия миниму-
ма модуля ( ) ,sδe λ  где δεs(λ) – ошибка определения εs(λ). Решение протестировано в вычисли-
тельных экспериментах по определению εs(λ) для кремниевого образца с наноразмерными ок-
сидными слоями. Затем выполнено экспериментальное исследование функции εs(λ) для пласти-
ны кремния, легированного бором, поверхность которой стабилизирована быстрой термической 
обработкой.

Интегральная модель поверхностного слоя. На рис. 1 под-
ложка с диэлектрической проницаемостью εs отделена от одно-
родной среды с диэлектрической проницаемостью εa в общем 
случае неоднородным слоем толщиной d ^ λ. Диэлектрическая 
проницаемость слоя ε(y) и константа εs могут быть комплексны-
ми, а εa – некоторое известное вещественное число. Структура 
возбуждается монохроматической плоской волной с длиной 
волны λ и амплитудой a, падающей под углом θ. Зависимость 
электромагнитного поля от времени t и координаты z дается 
фактором 0exp[ ( )],ik ct z-β  где 0 2 / ,k = p λ  c  – скорость света, 

sin .aβ = e θ  Этот фактор в дальнейших выкладках опущен.
Волны p-поляризации во всем пространстве подчиняются 

уравнению [10]
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(1)

где Hx – компонента магнитного поля p-волн, 2 2 2
0 ( ),   ( )k yκ = e -β e = e  – диэлектрическая про-

ницаемость слоистой среды. В однородных средах уравнение (1) имеет решение

	 0 0exp( ) exp( )     ( 0),x ya yaH a ik k y b ik k y y= + - ≥ 	 (2)

	 0exp( )     ( ),x ysH c ik k y y d= ≤ - 	 (3)

где b и c  – амплитуда волны, отраженной от слоя и прошедшей сквозь слой соответственно, 
2

, , .ya s a sk = e -β  Для определения b и c заметим, что уравнение второго порядка (1) эквивалент-
но системе двух уравнений первого порядка
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Рис. 1. Структура с поверхностным 
слоем и система координат

Fig. 1. Structure with surface layer 
and coordinate system
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Введем в рассмотрение функции A(y), B(y) по правилу

	 0 0exp( ) exp( ),ys ysu A ik k y B ik k y= + - 	 (5)

	 0 0 0[ exp( ) exp( )].ys ys ysv ik k A ik k y B ik k y= - - 	 (6)

Подстановка (5), (6) в (4) приводит к уравнениям
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(8)

Согласно (3), (5)–(8), в области y ≤ 0
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(10)

Эффективный промежуток интегрирования в (9), (10) имеет протяженность порядка d. Поэтому 
в соответствии с (3), (5), (6), (9), (10) всюду в области –d ≤ y ≤ 0

	 0( ) ( / ),      ( ) ( / ).ysu y c O d v y ik k c O d= + λ = + λ 	 (11)

Учитывая (2), (3), (5), (6), (11) и непрерывность функций u(y), v(y) на границе раздела сред 
y = 0, для коэффициента отражения от структуры волн p-поляризации имеем

	

{ }
{ }

0
1 2 1 1

0
2

0
1 2 1 1

0

(0)(1 ) (0)(1 )
(0)(1 ) (0)(1 )

1 ( ) 1 ( ) 1
[( / ) ],

1 ( ) 1 ( ) 1

p p
p

p p

p p ys s ys s

p p ys s ys s

A Bbr
a A B

ik k y k y dy
O d

ik k y k y dy

- - -

-∞

- - -

-∞

- D + + D
= = =

+ D + - D

   - D + D e e - +β e e -   
= + λ

   + D + D e e - -β e e -   

∫

∫
	

(12)

где 1( ) .p a ys s yak k -D = e e
Волны s-поляризации во всем пространстве подчиняются уравнению [10]

2
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2 0,x x
d E E

d y
+ κ =

где Ex – компонента электрического поля s-волн,

0 0exp( ) exp( )     ( 0),x ya yaE a ik k y b ik k y y= + - ≥

0exp( )     ( ).x ysE c ik k y y d= ≤ -

Повторяя преобразования, аналогичные рассмотренным выше, для коэффициента отраже-
ния волн s-поляризации от структуры получаем
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Поляризационные углы Δ и Ψ связаны с rp и rs уравнением [4, 5]

	
1

0 ( ) tan exp( ).p sr r i-ρ θ = = Ψ D 	 (14)

Из (12)–(14) заключаем, что с точностью до величин порядка d/λ

	 0 ( ) ( , ) ( , ),s sJBρ θ = ρ e θ - e θ 	 (15)

где

	 ( ) 22 2( , ) ,s ya ya ysB k k k
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e θ = β β +
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(18)

Таким образом, влияние наноразмерного поверхностного слоя на поляризационные углы Δ и Ψ 
в главном приближении определяется одним лишь интегральным параметром J, имеющим поря-
док d/λ и не зависящим от угла падения света на структуру.

Пусть измерения величин ρ0(θ) выполнены при двух углах падения θ = θ1 и θ = θ2. Исключив 
J из двух уравнений (15), относящихся к θ = θ1 и θ = θ2, приходим к нелинейному уравнению от-
носительно εs:

	
(2) (1)

1 2 2 10 0( , ) ( , ) ( , ) ( , ) 0,s s s sB B   e θ ρ e θ -ρ - e θ ρ e θ -ρ =    	
(19)

где (1),(2)
0 1,20 ( ).ρ = ρ θ  Однако численное исследование комплексных корней уравнения (19) для 

различных поверхностных слоев на кремнии методом контурного интегрирования [10] показало, 
что это уравнение имеет два близких корня, которые вырождаются в один двукратный корень 
при d → 0. При конечных d выбор нужного корня из пары вычисляемых корней проблематичен. 
В таких условиях более эффективным оказывается представленный ниже метод решения урав-
нения (15), основанный на его линеаризации.

Уравнение (15) содержит малый параметр J, что дает основание искать его решение в виде 
разложения εs по степеням этого параметра [11]:

	
(0) 2

1 2( ) ( ) ( ) ... .s s J Je = e θ + α θ + α θ + 	 (20)

Подставляя (20) в (15) и приравнивая к нулю коэффициенты при одинаковых степенях J, получа-
ем уравнения для коэффициентов (0) ( )se θ  и 1( ) :α θ

	
(0)

0 ( ) ( ), ,s ρ θ = ρ e θ θ  	
(21)

	
(0) (0)

1( ), ( )+ ( ), 0,s sB   ′ρ e θ θ α θ e θ θ =    	
(22)

где ( , ) / ( , ) / .s s s ysB k′ρ e θ = ∂ρ ∂e = - e θ  Из (17), (21) находим

	 { }(0) 2 2 2 2 2
0 0( ) 1 [1 ( )] [1 ( )] .s yak- -e θ =β + -ρ θ + ρ θ β 	

(23)

Выражение (23) представляет собой известное [4] решение обратной задачи эллипсометрии по 
определению диэлектрической проницаемости подложки εs в нулевом порядке теории возмуще-
ний, т. е. в пренебрежении поверхностным слоем. Однако при подстановке в (23) эксперимен-
тальной функции ρ0(θ) наличие поверхностного слоя проявляется в зависимости (0)

se  от θ. Это 
позволяет уточнить εs в первом порядке теории возмущений.

Пусть измерения ρ0(θ) выполнены при двух углах падения θ = θ1 и θ = θ2, и на основании (23) 
найдены (0)

1( )se θ  и (0)
2( ).se θ  Удерживая в разложении (20) два главных члена и учитывая (21), (22), 

приходим к системе двух линейных уравнений относительно εs и J:
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(0)1

1 1 1( ) ,s sB J-′e + ρ = e 	 (24)

	
(0)1

2 2 2( ) ,s sB J-′e + ρ = e 	 (25)

где 

( )(0) (0) (0)(0)
1,2 1,2 1,2 1,2 1,21,2 1,2 1,2( ),     , ,     , .ss s sB B  ′ ′e = e θ = e θ ρ = ρ e θ 

Решение системы (24), (25) имеет вид

	
(0) 1

1 2 2 1 1 2 2 10,5 ( )( ) ,s s s B B B B -′ ′ ′ ′e = e + De ρ + ρ ρ - ρ 	 (26)

	
1

1 2 1 2 2 1( ) ,sJ B B -′ ′ ′ ′= ρ ρ De ρ - ρ 	 (27)

где  (0) (0) (0)
1 20,5 ,    s s s  (0) (0)

2 1 .s s sDe = e - e
Выражения (23), (26), (27) дают аналитическое решение обратной задачи эллипсометрии 

об определении комплексной диэлектрической проницаемости подложки с плоской границей 
при наличии на этой границе поверхностного слоя толщиной d ^ λ с произвольной зависимо-
стью ε(y) внутри него. Решение предполагает измерение углов Δ и Ψ при двух углах падения 
света на структуру θ1, θ2 на данной длине волны и сводится к последовательному использованию 
формул (23), (26), (27). Однако в (26), (27) входят отношения разностей близких чисел, что пред-
полагает прецизионное измерение Δ, Ψ и оптимальный выбор углов θ1, θ2. В качестве критерия 
такого выбора можно принять условие достижения минимума коэффициента ошибки E(θ1,θ2) 
в оценке [12]

( )
1 2 0( , )max ,i

s
i

Eδe ≤ θ θ δρ

где i = 1,2,

	
1 2 (1) (2)

0 0
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∂ρ ∂ρ 	
(28)

(1) (2)
0 0,   δρ δρ  – погрешности измерений (1) (2)

0 0,   .ρ ρ  Производные в (28) допускают аналитический 
расчет на основании (16), (17), (23), (26):
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Согласно (29) функция (28) однозначно определяется по экспериментальной зависимости ρ0(θ).
Полученное решение обратной задачи эллипсометрии имеет асимптотический характер, по-

этому его точность будет снижаться по мере увеличения толщины поверхностного слоя. Оценки 
погрешностей решения представлены в следующем разделе.

Результаты расчетов. Для тестирования предложенного метода мы выполнили вычисли-
тельные эксперименты по решению прямой и обратной задач эллипсометрии кремниевой (Si) 
подложки с поверхностным оксидным (SiO2) слоем. Слой считался однородным. В прямой задаче 
диэлектрическая проницаемость слоя εf(λ) задавалась по трехчленной формуле Селлмейера [13], 
а для εs(λ) использовались известные табличные данные [14]. Область y > 0 (см. рис. 1) предпола-
галась занятой воздухом (εa = 1,0006). Расчет поляризационных углов Δ, Ψ и функции ρ0(θ) вы-
полнен с использованием рекуррентных формул [10]. Точные значения Δ, Ψ округлены до трех 
разрядов после запятой по градусной шкале. Такое округление соответствует погрешностям 
определения поляризационных углов ±0,0005°, характерным для автоматизированных эллипсо-
метров [4].

На рис. 2, a представлена зависимость решений обратной задачи эллипсометрии от выбора 
углов падения θ1, θ2. Приведенные графики соответствуют d = 2 нм, λ = 400 нм, θ1 = 42,2°. При 
указанных значениях интервалы корреляции отсчетов Δ и Ψ на шкале θ2 не превосходят 0,01°. 
В результате ошибки округления Δ и Ψ вызывают быстрые колебания зависимости εs(θ2) в мас-
штабах рис. 2, а. Амплитуда этих колебаний существенно зависит от θ2. Например, наблюдается 
резкий рост данной амплитуды при θ2 → θ1 и при θ2 → 90°, вызванный плохой обусловленно-
стью системы (24), (25) в указанных пределах. Это подтверждает необходимость выбора опти-
мальных углов падения θ1, θ2. В частности, из рис. 2, a видно, что при θ2 ≈ 80° решение (26), (27) 
существенно уточняет нулевое приближение (0) .se

Спектральные зависимости оптимальных углов θ1, θ2 и соответствующего минимального 
значения коэффициента ошибки E(θ1,θ2), равного Emin в диапазоне 300 нм ≤ λ ≤ 800 нм, иллю-
стрирует рис. 2, b. Графики на нем рассчитаны на основании (28), (29) при толщине оксидного 
слоя d = 2 нм и d = 6 нм.

Согласно рис. 2, b оптимальные углы падения слабо зависят от толщины поверхностного 
слоя и от длины волны. В такой ситуации во всем спектральном диапазоне можно использовать

   

Рис. 2. К выбору углов падения света: шумы при восстановлении εs (a)  
и оптимальный выбор углов падения, минимизирующий шумы (b)

Fig. 2. On the choice of light incidence angles: reconstruction εs noise (a)  
and optimal choice of incidence angles that minimizes noise (b)
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Рис. 3. Решение обратной задачи эллипсометрии кремниевой подложки  
с оксидным слоем толщиной 2 (a, b) и 6 (c, d) нм

Fig. 3. Solution of the inverse problem of ellipsometry of a silicon substrate  
with an oxide layer with thickness 2 (a, b) and 6 (c, d) nm

не перестраиваемые, в соответствии с графиками на рис. 2, b, а фиксированные углы падения, 
равные усредненным с весовой функцией Emin(λ) оптимальным углам падения:

max max

min min

1

1,2 1,2 min min( ) ( ) ( ) ,E d E d
-

λ λ

λ λ

 
θ = θ λ λ λ λ λ  

 
∫ ∫

где λmin, λmax – границы спектрального диапазона, θ1,2(λ) – зависимости, приведенные на рис. 2, b. 
Для толщин слоя d = 2 нм и d = 6 нм 1 242,2 ,   83,3° °θ = θ =  и 1 2 8,   41,4 3,6° °θ = θ =  соответственно.

Рис. 3 иллюстрирует погрешности решения обратной задачи эллипсометрии (26), (27) в рас-
смотренном спектральном диапазоне. Кривые на рис. 3 рассчитаны при углах падения, равных 
указанным выше 1 2,   .θ θ

При толщине оксидного слоя 2 нм графики точного и восстановленного спектров εs(λ) ви-
зуально практически совпадают (рис. 3, а). При этом они существенно отличаются от графиков 
функции (0) ( ),se λ  рассчитанной без учета поверхностного слоя на основании (23). Достаточно 
близкое соответствие также имеет место между точным

( )1 1
02 ( ) 1 ( )s f s a f s aJ i k - -= e e - e - e e e - e

и восстановленным спектрами интегрального параметра поверхностного слоя J (рис. 3, b). 
Заметный шум восстановленной функции J(λ) вызван округлением поляризационных углов. При 
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Рис. 4. Решение обратной задачи эллипсометрии для пластины марки КДБ12:  
сплошные линии – спектр чистого кремния (a) и полиномиальная интерполяция дискретных данных  

для восстановленных спектров εs(λ) (a) и J(λ) (b)

Fig. 4. Solution of the inverse ellipsometry problem for the KDB12 – type plate:  
solid lines are the spectrum of pure silicon (a) and polynomial interpolation of discrete data  

for reconstructed spectra εs(λ) (a) and J(λ) (b)

d = 6 нм, несмотря на довольно большие погрешности восстановления функции J(λ) на рис. 3, d, 
точность восстановления спектра εs(λ) на рис. 3, c приемлема для инженерных оценок.

Разработанный метод применен к экспериментальному исследованию оптических ха-
рактеристик кремния, легированного бором, марки КДБ12. Образец был выращен по методу 
Чохральского. Он представлял собой плоскопараллельную пластину ориентации 100 с полиро-
ванной рабочей и матированной обратной поверхностями. Для стабилизации поверхности обра-
зец был подвергнут быстрой термической обработке в атмосфере аргона [15].

Эллипсометрия образца выполнена на спектральном эллипсометре Uvicel 2 (Horiba, Фран
ция). Спектры Δ(λ) и Ψ(λ) были измерены с шагом 0,36 нм с погрешностью ±0,0005°. В силу тех-
нологических ограничений использованы углы падения θ1 = 73°, θ2 = 80°. Результаты обработки 
экспериментальных данных по формулам (26), (27) представлены на рис. 4.

Зависимости на рис. 4 довольно близки к зависимостям на рис. 3 a, b, хотя и характеризуются 
гораздо более значительным шумом, вызванным использованием не оптимальных углов θ1 и θ2. 
Это позволяет заключить, что поверхностный слой на исследованном образце также имеет тол-
щину около 2 нм.

Практический интерес представляет оценка влияния тепловой обработки и примеси бора на 
ширину запрещенной зоны кремния. С этой целью на рис. 5 построена диаграмма Тауца [16]. 

Рис. 5. Графики Тауца для пластины марки КДБ12

Fig. 5. Tauc graphs for KDB12 – type plate
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Дискретными точками на рис. 5 представлена зависимость 1( ) 4 ( Im )( ) ,sf h h ch -ν = ν p - e  
где hν – энергия фотона, c – скорость света, ( ) ( / )s s ch he λ = e ν  – восстановленная функция (см. 
рис. 4, a). Прямая линия – линейная интерполяция дискетных данных для f(hν), определенная 
методом наименьших квадратов. Она соответствует функции ( ) ( ),gh B h Eϕ ν = ν -  где B – пара-
метр Тауца, отвечающий за степень упорядоченности материала, Eg – ширина запрещенной зо-
ны полупроводника [16]. Приведенным графикам отвечают 0,034 (1 / эВ нм ), B  Eg = 1,42 эВ. 
Последнее значение заметно превышает ширину запрещенной зоны для чистого кристалли-
ческого кремния, которая по разным оценкам находится в диапазоне от 1,06 до 1,2 эВ [17, 18]. 
Объяснить увеличение величины Eg пластины марки КДБ12 можно появлением в поверхност-
ном слое двухфазного кремния, состоящего из аморфного и кристаллического кремния.

Заключение. Получено аналитическое решение обратной задачи эллипсометрии о восста-
новлении комплексной диэлектрической проницаемости подложки εs при наличии на ее поверх-
ности наноразмерного слоя с неизвестными заранее характеристиками. В нем влияние слоя на 
измеряемые поляризационные углы учитывается всего одним интегральным параметром, ко-
торый восстанавливается одновременно с εs. Решение предполагает измерение поляризацион-
ных углов Δ и Ψ на заданной длине волны при двух углах падения света на структуру θ1, θ2. 
Особенностью решения является его высокая чувствительность к ошибкам измерения Δ и Ψ. 
Снижение этой чувствительности предполагает оптимальный выбор θ1 и θ2. Предложен и про-
иллюстрирован расчетами критерий такого выбора, предполагающий минимизацию коэффици-
ента ошибки определения εs. Эффективность решения проверена в вычислительных и реальных 
экспериментах по исследованию кремниевых подложек с наноразмерными поверхностными сло-
ями. В частности, получена оценка ширины запрещенной зоны кремниевой подложки, легиро-
ванной бором, при формировании поверхностного слоя быстрой термической обработкой.
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