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用射频溅射法在 )型 *+（!$$）衬底上沉积立方氮化硼（,-./）薄膜，薄膜的成分由傅里叶变换红外谱标识，用紫
外-可见分光光度计测量了 ,-./薄膜的反射光谱，利用 0-0（0123415-0167+78）关系从反射谱计算出 ,-./薄膜的光吸
收系数，进而确定 ,-./薄膜的光学带隙 9对于立方相含量为 ::;(<的 ,-./薄膜，光学带隙为 :;&’ 4=9
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! ; 引 言

立方氮化硼（,-./）薄膜是一种理想的新型宽带
隙（!8">;> 4=）半导体薄膜材料 9 ,-./具有高的电

阻率和高的热稳定性，可被掺杂成 )型和 7型，不仅
可能用于制作高频、大功率、高温电子器件，而且还

可能用于制作场致电子发射器件（如：图象数字摄录

和平面显示）9 ,-./ 还具有高的热导率以及与 *+，
?2H5更接近的热膨胀系数，使之可以成为很好的热
沉材料 9因此，,-./在电子学方面有着极其广泛的
应用前景 9

!I%I年，*6J6A6K5J+采用脉冲等离子体方法成功
地合成了 ,-./薄膜，开辟了设备简单、成本低廉并
能够制备大面积 ,-./薄膜的途径，引起广泛的重视
和关注 9目前，结合能量离子的辅助技术，可以用多
种化学气相沉积（,L43+,2A M2)61 C4)65+G+67，N=O）和
物理气相沉积（)LP5+,2A M2)61 C4)65+G+67，Q=O）的方法
获得 ,-./薄膜，包括离子束辅助脉冲激光沉积（+67
E423 255+5G4C )FA54C A2541 C4)65+G+67，RH-QSO），离子束
沉积（+67 E423 C4)65+G+67，R.O），离子镀（ +67 )A2G+78，
RQ），衬底偏压调制溅射（*.-*)FGG41+78）和等离子体辅
助化学气相沉积（ )A2532 255+5G4C ,L43+,2A M2)61
C4)65+G+67，QHN=O）等 9
计算 ,-./薄膜的光学常数，研究 ,-./薄膜的

光学性质，通常利用反射谱和透射谱［!，#］，本文则仅

从反射谱利用 0-0（0123415-0167+78）关系计算出了
,-./薄膜的光吸收系数，进而求出其光学带隙 9用反
射谱利用 0-0关系研究 ,-./薄膜的光学性质，至今
未见报道，该方法也适用于研究其它薄膜的光学性

质 9本文所研究的 ,-./薄膜是用射频溅射法制备的 9

# ; 根据 0-0关系计算吸收系数的方法

0-0关系通常用来从反射谱确定较厚的样品的
折射率和消光系数随波长的变化关系［&］9本文研究
,-./薄膜在吸收边（指本征吸收边，下文同）附近的
光学性质，而在光学吸收边附近 ,-./薄膜的吸收系
数很大，这里的薄膜可以看作光学厚膜，可以利用

0-0关系计算 ,-./薄膜的消光系数，再从消光系数
得到吸收系数［&］，进而确定光学带隙 9

$%&% 折射率和消光系数的表达式

对于垂直入射，振幅反射系数 "（!）表示为
"（!）T "$（!）4+"（!）， （!）

其中，"$ 为振幅反射系数的模，"为振幅反射系数的
相位 9这里 "（!）T #（!）!U#，#（!）为反射光谱 9

"（!）和薄膜折射率以及消光系数的关系为

"（#）T
$% V !
$% W !

T % V +& V !
% V +& W !， （#）
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其中 !" ! " " ## 为复折射率，其实部 " 为折射率，虚
部 # 为消光系数 $从反射谱利用 %&%关系可以得到

#（!）! " ’ $（!! ）(#)"（!）
* + $（!）" ’ $（!! ）,-("（!）

，（.）

其中，$ 是反射谱，!是入射波长，"是振幅反射系
数的相位 $

!"!" 振幅反射系数相位"（!）的计算

从（.）式可以看出，只要能够求出振幅反射系数
相位"（!）就可以从反射谱求出材料的折射率和消
光系数 $
根据下式可以求出振幅反射系数相位"（!）的值［.］为
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（3）式积分中存在两个问题，其一是，积分限是无穷
大，而实际测得的反射光谱都是在一定的范围内（如

’//—*3// )4），这就需要在积分的两端进行近似 $
（3）式中积分的第三项，在 ’ 到2积分范围内，文献
［.］指出 $（!）#!" 3，所以随着!$2，这一项的值
迅速减小到零；（3）式中积分的第一项，在 /$ & 积
分范围内，$（!）可被视为常数进行积分 $其二是，积
分中存在一个奇点! !!%，需要作一定的近似才能

进行计算 $
可以用 56,0678#) 9-84706方法来计算这个积分，

这种方法就是把积分变换为求和的一种近似方法［3］$
这样，（3）式可以化简为
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其中 ( !!% + * "!%，并且
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符号%:表示一种求和方法，是对每一个数据点
求和，但是遵循一个法则，就是利用奇偶的方法避免

) 和% 相同，
当 % 为奇数的时候，) ! ’，3，<，⋯，% " *，% +

*，⋯
当 % 为偶数的时候，) ! *，.，;，⋯，% " *，% +

*，⋯
这样用求和代替（3）式的积分，就巧妙地避开了

积分的时候对!!!% 这个奇点的处理 $除了这种近
似方法还有很多其它近似方法，但是这种方法简单

而且计算结果比较精确［3］$

!"#" 吸收系数的计算

吸收系数 & 和消光系数 # 的关系满足

#（!）!
3!#（!）
!

$ （=）

这样就可以根据消光系数 #，求出 ,&>?薄膜对应不
同波长的光的吸收系数 & $

. @ 实 验

用 *.@;< 5AB射频溅射系统，采用两步法制备了
,&>?薄膜，薄膜沉积在 C型 D#（*//）（E—*;"·,4）衬底
上，靶材为 F&>?靶（纯度达 GG@GGH），溅射气体在成核
阶段和成膜阶段分别为氩气和氩气、氮气的混合气体，

预真空为 *@.. I */". J6$薄膜生长条件如表 *$

表 * 两步法制备立方氮化硼薄膜参数

溅射功率KL 衬底负偏压KM 衬底温度KN 工作气压KJ6 工作气体组分 溅射时间K4#)

第一阶段 3// " ’’/ ;// *@.. 氩气 *;

第二阶段 3// " *./ .// *@.. 氩气、氮气 3;

薄膜的红外吸收光谱由 9OPQ 光谱仪（LR9&
.*/）测得 $薄膜的厚度用台阶仪测得，约为 3// )4$
薄膜的反射光谱 $（!）用 DF#461B7 SM&.*/*（JT）分
光光度计测量，波长范围为 ’//—*3// )4$分光光度
计使用双光束模式，测量反射谱时，使用 U0镜作为
标准校准分光光度计 $反射光谱狭缝宽度为;@/ )4，

扫描速度为中等 $

3 @ 结果与讨论

图 * 是 ,&>? 薄膜的红外吸收谱图，图中
*/E= ,4" *处吸收峰对应的是 (C. 键合的 ,&>?横光
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学对称振动模式，!"#$ %&’ !附近的吸收峰对应的是

()* 键合的六角氮化硼（+,-.）的面内横光学伸缩振
动模式［/，0］1根据文献［/］中的计算方法计算得到薄
膜中的立方相含量为 //234 1

图 ! %,-.薄膜的红外吸收谱图

图 * 给出了沉积在 %,-. 薄膜（立方相含量
//234）的反射光谱 1从反射光谱中可以看出，随着
光波长从 *$$ 5&增加到 "$$ 5&，%,-.薄膜对光波
的反射率从一个很小的值（小于 #4）迅速增大，说
明 %,-.薄膜的对光的吸收迅速变小，这一波长范围
在 %,-.薄膜的吸收边附近，因而波长越小吸收越强
烈，文献［*］也给出了类似的结果 1光波长从 "$$ 5&
继续增加时，反射光依次在 "$$，"#$和 #3$ 5&处出
现极大值 1反射光的强弱与薄膜对光的的反射和吸
收，以及光在薄膜与衬底界面处的反射情况有关 1
对于波长 *$$ 5&到 "$$ 5&的入射光，在经过

3$$ 5&（用台阶仪测得的膜厚约 3$$ 5&）的 %,-.薄
膜后，强度由原来的 !$ 衰减为 !，即

!
!$

6 7’!"， （#）

把!6 ! 8 !$/ %&’ !［!］，" 6 3$$ 5&代入（#）式，得 ! 9 !$
6 !2#4，因此可以认为这里的 %,-. 薄膜对于
*$$ 5&到 "$$ 5&的入射光几乎全部吸收，可以看作
厚膜，因此可以应用 :,:关系计算光学常数 1
用 ;<=><? 02/编程，利用（/）和（0）式计算波长

从 *$$ 5&到 "$$ 5&内，所有波长光在经过 %,-.薄
膜后的相位变化"（#）值 1把"（#）代入（"）式中得到

图 * 沉积在 )型 @A衬底上的 %,-.薄膜的反射谱

%,-.薄膜的消光系数 # 1再利用（B）式计算 %,-.薄
膜对应不同波长的光的吸收系数 $ 1图 " 给出了
%,-.薄膜折射率和吸收系数随波长变化的曲线 1
从图 " 可以看出，吸收系数在波长 *$$ 5& 到

"$$ 5&范围内的数量级为 !$/ %&’ !，这和文献［!］同
时用反射谱和透射谱计算出的结果一致 1

图 " %,-.薄膜吸收系数随波长的变化

%,-.薄膜的吸收系数和光学带隙的关系［!］可
以写成

$%$ 6 #（%$ ’ &C）
’， （D）

（D）式中 $为光的吸收系数，%$为光子的能量，&C为

光学带隙，# 为与材料性质有关的常数，’ 则为与薄
膜的成分和结构有关的常数 1对于直接带隙半导体
+,-.，’ 6 !9*，对于间接带隙半导体 %,-.，’ 6 *1本
文研究的立方氮化硼薄膜中既含有 %,-.，又含有
+,-.，它的 ’ 值应在 !9*和 *之间 1对于混合相的立
方氮化硼薄膜，文献［!］取 ’ 6 !，这显得过于简单，
本文取 ’ 6 "9*% E !9*，其中%是 %,-.薄膜中立方
相的相对含量 1
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图 ! 给出了薄膜的（ !"!）"# #随 "!的变化曲线，
图中光子的能量区间在 $%&’ 薄膜的吸收边附近，
（!"!）"# #随 "!的变化呈现明显的线性关系，这与文
献［"，(］报道一致，拟合直线与横轴的交点所对应的
能量值即为光学带隙 $)，求得 $%&’薄膜的光学带
隙 $) * +,-. /01

图 ! $%&’薄膜的（!"!）"# #随 "!的变化曲线

混合相 $%&’薄膜的光学带隙可以根据经验由
下式计算：

$) *"$ $$ 2"3 $3 * 4 1!"$ 2 ! 15（" 6"$），

（"7）
式中 %$ 为混合相 $%&’薄膜中立方相的相对含量，

$$ * 4,! /0，$3 * !,5 /0分别为纯的 $%&’和 3%&’
的光学带隙值［(］1根据这个经验公式计算了上述样
品的光学带隙宽度为 +,!5 /0，这一计算结果和我们
通过反射光谱计算得到的结果 +,-. /0 吻合得
很好 1

表 5 不同立方相含量的 $%&’薄膜的光学带隙

立方相含量##8 7 5(,- -+,7 !-,+ ++,!

$&" #/0 !,+. !,49 +,7. +,5- +,-.

$)5 #/0 !,57 !,.7 !,9( +,"4 +,!5

用同样的方法计算了另外 !个样品（样品编号
为 ’，(，)，*）的光学带隙，这四个样品的立方相含
量分别为 78，5(,-8，-+,78，!-,+8，它们的红外
谱图如图 +所示，反射谱如图 4所示，光学带隙的计
算结果如表 5所示，表中的 $)"是用反射谱计算得到

的光学带隙，$)5是用经验（"7）式得到的光学带隙 1
对不同的立方相含量#的 $%&’薄膜，$)"和 $)5都

非常接近，随着薄膜中立方相含量#的增加，$%&’
薄膜的光学带隙随之增大 1

图 + $%&’薄膜（’，(，)，*）的红外吸收谱图

图 4 $%&’薄膜（’，(，)，*）的反射谱

+, 结 论

利用 :%:（:;<=/;>%:;?@A@)）关系从反射谱计算
出 $%&’薄膜的光吸收系数，进而确定 $%&’薄膜的
光学带隙 1对于含有混合相的 $%&’薄膜，其吸收系
数和光子能量的关系在吸收边附近满足公式 !"! *
+（"!%$)）

#（# * -#5# 2 "#5，#是 $%&’薄膜中立方相
的相对含量），由此式确定的光学带隙和经验值符

合得非常好 1随着薄膜中立方相含量!的增加，$%&’
薄膜的光学带隙随之增大，对于立方相含量为

++,!8的 $%&’薄膜，光学带隙为 +,-. /01
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