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自适应遗传退火算法在薄膜椭偏测量中的应用
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摘#要!将自适应遗传模拟退火混合算法应用于薄膜椭偏测量的反演问题中$ 由于模拟退火

算法的基本思想是跳出局部最优解而得到全局最优解"因此将模拟退火思想引入到遗传算法"

遗传算法和模拟退火算法相结合"组建自适应遗传模拟退火算法"从而综合了全局优化和局部

搜索的特点"并通过模拟计算"验证了此方法在薄膜椭偏测量问题中的可行性及有效性"为解

决薄膜椭偏测量的优化问题提供了新的思路$

关键词!模拟退火算法%遗传算法%自适应遗传模拟退火%椭偏测量%薄膜
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"#引#言

薄膜的厚度和光学参数在很大程度上决定了薄

膜的电磁性能'光电性能'力学性能和光学性能等*"+

!

因此!准确地测量薄膜的厚度和光学常数在薄膜的制

备和应用中起着关键的作用& 而椭圆偏振法!因为能

同时测量薄膜的厚度和光学常数!及其非破坏性*$ _!+

和非扰动性等优点!成为薄膜主要的光学测量方法&

但是椭偏测量过程中!测量输出量与所求薄膜的厚度

及光学常数的关系是一个超越非线性方程*;+

!不可能

得到解析解!需要对其进行优化反演计算&

关于这一优化问题!前人已经做了大量的研究!

都试图找到一个好的算法来解决这一问题& 比如!

多项式反算法!多维牛顿法!修正下降单纯型法!遗

传算法!模拟退火算法!神经网络等多种算法都曾被

应用于薄膜椭偏测量的反演问题中*^+

!但每一种算

法都有其优缺点!得到的结果的收敛性和精度都不

是很好& 比如!遗传算法的优点是收敛速度快!具有

并行性的多点搜索优点!且具有较强的全局搜索能

力!能使搜索空间达到整个可行的解空间!但其较为

严重的缺点是过早收敛'局部收敛的问题*<+

!而模

拟退火算法能够以一定的概率接受目标函数值不太
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好的状态!使得算法可以避开局部极小而得到全局

极小*=+

!但它对参数的依赖性较强!并且需要不断

迭代取得最优解!运用效率低&

本文引用遗传模拟退火算法*] _"$+

!这一算法已

经被应用于解决许多优化问题!例如!旅行商问题!

结构优化设计!背包问题!阿尔奇公式参数估计等都

取得了较好的结果& 本文采用此方法用来解决椭偏

方程的寻优问题!并根据要解决的问题的情况!在理

论方法上做了一定的创新!形成了自适应遗传模拟

退火!并通过理论试算!在 f,L+,I环境下编程验

证了此算法在椭偏测量数据处理中的有效性&

$#椭偏测量的基本原理

当一束偏振光照射在样品上!并在薄膜层内进行

多次反射后!其偏振态将会发生改变!即平行于入射平

面的5分量与垂直于入射平面的&分量的振幅与相位

均不相同!椭偏仪可以通过测量椭偏参数"

9

!

$

#来获

得振幅和相位的相对变化!椭偏测量的基本公式为*">+
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式中!M

5

!M

&

分别是5分量和&分量的反射系数&

考虑基底上有一单层吸收薄膜的情况!光束从

环境介质中入射!折射率为 +

"

!薄膜折射率为 +

$

!厚

度为 >!基底折射率为 +

>

!其光路图如图 " 所示&

图 "#单层膜的光路图
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XX其椭偏方程为$
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式中!(
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为环境媒质与薄膜表面之间的菲涅耳

反射系数%(

$5

和(

$&

为薄膜与基底界面之间的菲涅耳

反射系数%
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为光在薄膜中传播所引起的相位差!有$
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#不能直接得

到 +

$

!>的解析解!我们通过反演计算来得到其最优

解& 在椭偏方程反演计算中!评价函数一般选为*"!+
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式中!F为测量的总次数%
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$分别为
9
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的测量

误差%
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为测量的椭偏参数值%
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为计算的

椭偏参数值&

如果计算收敛后的.

$

C

*

" 时!表示拟合结果比较

好!意味着计算值与测量值之间的差与实验误差处于

相同的数量级%如果.

$

C

0

"!表示计算值偏离测量值很

远%而如果.

$

C

&

"!则说明实验误差估计过大*]!"!+

&

>#遗传模拟退火算法

>1"#遗传模拟退火算法的基本思想

遗传模拟退火算法的核心思想是将模拟退火算

法嵌入到遗传算法中!利用模拟退火算法来保证遗

传算法中种群的稳定性和优越性& 该算法从一组随

机产生的初始群体开始!通过引用模拟退火机制产

生选择概率!再根据选择概率进行选择!再进行交

叉'变异等遗传操作!产生一组新的个体!这个过程

反复迭代!直到满足条件为止&

其中!个体的选择是遗传算法中较为关键的一

步!它是从母体中选择个体形成繁殖库的过程!有时

直接关系到收敛速度的问题& 传统的遗传算法采用

轮盘赌的方式进行个体选择!这种方式容易在进化

过程中丢掉最优解!而且速度较慢!因此本文在选择

过程中引用模拟退火机制来代替传统的轮盘赌选择

方式& 另外!基因操作是遗传算法中的主要内容跟

关键!交叉和变异都是遗传算法中获取新的优良个

体的重要手段!传统的遗传算法把交叉概率和变异

概率取为固定值!结果在进化初期容易陷入局部最优

解!而在进化末期又会因为变异概率过大而使得解在

最优解附近波动& 所以!本文采用自适应交叉概率和

自适应变异概率!即考虑了解的全局性又考虑了解的

收敛性!交叉概率和变异概率的公式为*]+
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式中!B

R8e

为种群中最大的适应度值%B

R48C

为每代种群

中的平均适应度值%B

RFC

为种群中最小的适应度值%

B=为要交叉的 $ 个个体中较大的适应度值%B为要变
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异个体的适应度值& 其中!5
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取"*!"#区间的值&

遗传模拟退火算法的具体步骤如下$

""#给定初始数值!随机产生初始种群%

"$#评价群体中每个个体的适应度函数值%

">#用模拟退火机制产生选择概率%

"!#根据选择概率选择父代个体%

";#对"!#中选择的优秀个体进行交叉操作!交

叉概率为自适应交叉概率%

"^#对";#中交叉后的优秀个体进行变异操作!

变异概率为自适应变异概率%

"<#由"># 7"^#产生的新的群体!若满足收敛

条件!结束!否则转"$#&

>1$#遗传模拟退火算法程序设计图

遗传模拟退火算法程序设计图如图 $ 所示&

图 $#自适应遗传模拟退火算法流程图
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!#数值模拟计算

!1"#单层膜理论试算

下面将通过一些模拟计算来验证自适应遗传模

拟退火混合算法在薄膜椭偏测量反演计算中的可行

性及有效性& 首先!选用在玻璃衬底上的单层

LF?

$

!其光路图如图 " 所示& 假设该模型的参数值

为$+ $$1̂$;!9$*1*";!> $!"< CR!+

&

$"1;$>!9

&

$

*!其中 + 为薄膜折射率的实部!9为薄膜折射率的

虚部!入射波长为 >** \=** CR!入射角为 <*a!通过

数值计算可获得椭偏参数"

9

!

$

#的准确值!波长范

围为 >** \=** CR!步长为 "* CR!共获得 ;" 个椭偏

参数对!椭偏参数"

9

4

!

$

4

#随波长的变化如图 > 所

示& 然后通过引入一个呈正态"高斯#分布的随机

误差来模拟数据的不精确度!在这里我们假设
9

和

$

的噪声标准偏差分别为 *1*"a和 *1*$a!加入噪声

后的椭偏参数"

9

;

!

$

;

#随波长的变化如图 > 所示&

为了验证本文方法的可行性和有效性!分别采用本

文算法'遗传算法'模拟退火算法对加入噪声后的椭

偏参数进行处理!求得的薄膜参数如表 " 所示!得到

的结果为运行 "* 次后的平均值& 为了便于比较!三

种算法的初始模型相同!本文算法的交叉概率'变异

概率均为自适应!遗传算法的交叉概率'变异概率均

为固定值!分别为 *1̂!*1*$!模拟退火的初始温度

都选为 $*!降温速度都为 *1]]& 另外!表 " 中还列

出了扩大参数的搜索范围时!用本文算法拟合的结

果!从表 " 中数据可以看出!扩大搜索范围仍能得到

相似的结果& 从而验证了本文算法可以高精度的反

演出正确的模型参数&

###Y8V4'4CDNKcCR Y8V4'4CDNKcCR

图 >#单层薄膜椭偏参数随波长的变化曲线
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表 "#用自适应遗传模拟退火算法#遗传算法#

模拟退火算法计算得到的单层薄膜参数

L85("#NK464M7'N&EP&RO7N8NF&C &EMFCD'4:'8946

EF'RO868R4N46M598S8ONFV4D4C4NFPMFR7'8N4S

8CC48'FCD8'D&6FNKR"D4C4NFP8'D&6FNKR"MFR7'8N4S

8CC48'FCD8'D&6FNKR

模型

参数

遗传

算法

模拟退

火算法

本文

算法

本文算法扩

大搜索范围

迭代次数 ">! "=< =; "$"

+ $(̂$; $(̂<;* $(̂$^* $(̂$^* $(̂$^*

>cCR !"< !"<($;>* !"^(=">* !"^(]$$$ !"<($""*

9 *(*"; *(*";^ *(*";> *(*";$ *(*";>

.

$

C

*(];>* "(**** "(**** "(****

!($#多层膜理论试算

根据上面的模拟验证!说明了自适应遗传模拟

退火混合算法可以并且高效的解决单层薄膜椭偏测

量问题!下面再通过双层吸收膜来验证该算法的可

行性& 模拟一组双层薄膜数据!假设玻璃基底上所

镀材料分别为 XE?

$

!L8

$

?

;

材料薄膜!模型参数值

为$+

"

$"1]*!>

"

$$$^ CR!9

"

$*1**>;"XE?

$

#%+
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"1]=!>

$

$"^" CR!9
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$*1**"$"L8
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#%+

&

$"1;$>!

9

&

$*& 入射波长'入射角及步长同单层膜一样!得

到的椭偏参数 "

9

4

!

$

4

# 及分别对
9

4

!

$

4

加入

*1*$a!*1*$;a噪声后椭偏参数"

9

;

!

$

;

#随波长的变

化如图 ! 所示!同单层膜一样!分别采用本文算法'

遗传算法'模拟退火算法对加入噪声后的椭偏参数

进行处理!求得的薄膜参数如表 $ 所示& 三种算法

的初始模型依然相同!经验证!遗传算法的交叉概率

和变异概率分别为 *1=!*1*"!模拟退火初始温度都

为 ;* 比较合适!降温速度仍为 *1]]& 从表 $ 中可

以看出!在双层膜的情况下!遗传算法容易陷入局部

极值!模拟退火算法能得到最优解!但是收敛较慢!

而本文算法仍能快速有效的找到最优解&

###Y8V4'4CDNKcCR Y8V4'4CDNKcCR

图 !#椭偏参数随波长的变化曲线
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表 $#用自适应遗传模拟退火算法#遗传算法#

模拟退火算法计算得到的多层薄膜参数

L85($#NK464M7'N&EP&RO7N8NF&C &ER7'NF:'8946
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8CC48'FCD8'D&6FNKR"D4C4NFP8'D&6FNKR"MFR7'8N4S

8CC48'FCD8'D&6FNKR

模型参数 遗传算法 模拟退火 本文算法
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;#结#论

本文提出将自适应遗传模拟退火混合算法用于

解决薄膜椭偏测量的反演计算问题!并在 f,L+,I

环境下编程!进行了模拟计算& 结果表明!自适应遗

传模拟退火混合算法在解决薄膜椭偏测量的反演问

题中即高效又稳定!而且该算法的收敛不依赖于初

始值的选择& 所以!用该算法求解椭偏方程是可行

的!也是非常有效的!也为解决薄膜椭偏测量的优化

问题提供了新的思路&
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