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利用等效介质理论和严格耦合波理论研究比较微纳米级高深宽比深沟槽结构的红外反射谱，提出一种对等效

折射率加入色散修正项的深沟槽结构反射率快速算法 * 通过超越色散方程分析和大量计算发现，加入的等效折射

率色散修正项与波长的平方成反比，并且与深沟槽结构的材料、周期和占空比有关 * 这种新的计算方法可以非常

精确地获得高深宽比深沟槽结构的反射率，而且明显提高了运算速度，在复杂深沟槽结构基于模型的红外反射谱

测量中具有重要的应用价值，可以应用于微电子和微机电系统制造过程中高深宽比微纳深沟槽结构刻蚀进度的在

线实时监测 *
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! E 引 言

在微电子和微机电系统（79CFGA:AC@FG7AC<8D9C8:
;=;@A7，H.HI）设计与制造工艺领域，如动态随机存

储器（B=D879C F8DBG7 8CCA;; 7A7GF=，JK/H）的制造过

程中，为了实现有效的工艺控制，需对深沟槽结构的

尺寸进行在线、非破坏性的精确检测 * 随着关键尺

寸向 +) D7 节点发展，表面形貌仪、原子力显微镜、

扫描电子显微镜和聚焦离子束等传统的测量技术，

已经很难甚至根本无法满足工艺控制和优化所需的

深沟槽测量要求 * 近年来有研究者提出一种基于模

型的红外反射谱（7GBA:6L8;AB 9DMF8FAB FAM:AC@G7A@F=，
H3NK）测量新方法［!—%］，一束红外光入射到深沟槽，

在沟槽顶部和底部会分别发生反射并干涉，通过光

电探测器接受到反射的红外光并分析比较深沟槽红

外反射率的测量值与理论模型值，获得沟槽的刻蚀

深度和形状结构，从而实现一种无接触、非破坏、快

速、低成本和高灵敏度的测量，其关键技术在于深沟

槽红外反射模型的精确建立及快速求解 * 采用严格

耦 合 波 理 论 （ F9OGFG>; CG>P:AB6Q8RA 8D8:=;9;，
K2S/）［$，)］计算反射率虽然计算精度很高，但计算

速度慢，无法满足在线实时测量沟槽刻蚀深度的要

求，所 以 目 前 广 泛 采 用 等 效 介 质 理 论（ AMMAC@9RA
7AB9>7 8PPFGT978@9GD，.H/）建立深沟槽红外反射模

型［+，’］，但等效介质理论计算的反射率精度不高 * 本

文采用等效介质理论和严格耦合波理论分别计算和

模拟了深沟槽的红外反射谱，并在此基础上提出一

种对等效折射率加入色散修正项的方法计算反射

率，我们简称为修正等效介质理论（CGFFAC@AB AMMAC@9RA
7AB9>7 8PPFGT978@9GD，2.H/）* 大量仿真计算表明，

该方法计算精度高，速度快，能满足对深沟槽刻蚀过

程在线测量反应速度的要求，具有重要的应用价值 *

# E 等效介质理论分析

等效介质理论可以用来研究高深宽比深沟槽的

反射率［(，1］* 如图 ! 所示，对一维深沟槽结构进行分

析 * 周期为!，占空比为 !，对于光波电场矢量平行

于沟槽的等效折射率（""AMM ）和垂直于沟槽的等效折
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射率（!!!"" ）分别为

!"!"" # （$ % "）!&
$ ’ "!# &

& ，() 波， （$）

!!!"" #
!$ !&

"!&
$ ’（$ % "）!# &

&

，(* 波， （&）

其中，!$，!& 分别是两种介质的折射率 +

图 $ 深沟槽的等效模型示意图

由于入射的红外光波长远大于沟槽周期，可以

运用等效介质理论计算出沟槽每层的等效折射率，

将沟槽等效成均匀的层状介质，然后采用传输矩阵

的方法计算反射率［$,］+
#$$ #$&

#&$ #( )
&&

# $ %$
, $

%

& # $
$&’&$ %$[ ]& $ -， （.）

式中，$& 是含有 & 层等效折射率和折射角的光学特

征矩阵，’& 是含有相位变化角的矩阵，$, 和 $ - 是

环境和基底的光学特征矩阵，则反射系数为

( #
#&$

#$$
， （/）

反射率为

) # 0 ( 0 & + （1）

.2 严格耦合波理论分析

图 & 为多层 345* 深沟槽的红外反射示意图 +
沟槽由 & 层构成，每层由两种不同的介质周期性的

交替组成 + 沟槽周期为!，占空比为 "，每层的深度

为 *& + 入射空间!区的折射率为 !$，透射空间"区

的折射率为 !& + 一束偏振红外光从垂直沟槽的平

面入射，入射角为"+ 不失一般性，本文只分析 ()
偏振波入射到深沟槽的情况［$$—$.］+

图 & 深沟槽反射率计算示意图

在沟槽区，每层的介电常数#&（ +）为一周期函

数，可用傅里叶级数展开：

#&（+）# %
,
#&，, !67［8（&#, 9!）］， （:）

式中，#&，, 为第 & 层沟槽介电常数的傅里叶级数的第

, 级系数（8& # % $）+ !入射区和"透射区的归一化

电场矢量为

-!，. # - ;<=，. ’%
/
)/ !67［% 8（0+/+ %!，1/ 1），（>）

-"，. #%
/
2/ !67［% 8（0+/+ %"，1/（ 1 % *）］｝，（?）

其中，

- ;<=，. # !67［% 80, !$（-;<"+ ’ =@-"1）］， （A）

0+/ # 0,［!$ -;<" % ;（$, 9!）］， （$,）

0, # &#B$， （$$）

0&，1/ #
’ 0,［!&

& %（0+/ 9 0,）
&］$9&， 0, !& C 0+/ ，

% 30,［（0+/ 9 0,）
& % !&

& ］
$9&， 0, !& D 0+/

{ ，

& # !，"， （$&）

式中，)/ 是!区中 / 级反射波的归一化电场振幅矢

量，2/ 是"区 中 / 级 透 射 波 的 归 一 化 电 场 振 幅

矢量 +
在沟槽区的第 & 层，归一化电场和磁场的分布

（对于 () 波，研究电场的 . 分量和磁场的 + 分量）可

以分别表示为空间谐波的傅里叶级数展开

-&，E. #%
/
4&，./（ 1）!67（% 80+/+）， （$.）

5&，E. # % 8 #,

6( )
,

$9&

%
/
7&，+/（ 1）!67（% 80+/+），（$/）
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式中，!!，"! 分别为真空中的介电常量和磁导率 "
!"，#$（ %）和 &"，’$（ %）分别为 " 层中 $ 级空间谐波的电

场和磁场振幅，而 ("，## 和 )"，## 在深沟槽区域满足麦

克斯韦基本方程组

!("，##

!% $ %#"! )"，#’， （&’）

!)"，#’

!% $ %#!!!（’）("，## (!
)"，#%

!’
" （&)）

将（&*）式和（&+）式分别代入（&’）和（&)）式得

!!"，#$

!% $ *! &"，’$ ， （&,）

!&"，’$

!% $
*-’$
*( )
!

!"，#$ . *!!
+
!"，（ $. +）!"，#+ " （&/）

将其写成矩阵形式

!- !"，# 0!（ %1）$ ,"!"，#， （&2）

其中，," $ --
’ . (" ，-’ 是一个对角元素为 *’$ 0 *! 的

对角矩阵，(" 是第 " 层的介电常量展开后形成的矩

阵，其元素为 ("（ $，+）$!"，$ . +，%1 $ *! % "
这样，深沟槽不同层的切向电磁场分布可以用

本征值和本征矢量表示

!"，#$（%）$!
.

/ $&
#"，$，/｛0("，/345［. *! 1"，/（% . 2" ( 3"）］

( 0."，/345［*! 1"，/（% . 2"）］｝， （-!）

&"，’$（%）$!
.

/ $&
4"，$，/｛. 0("，/345［. *! 1"，/（% . 2" ( 3"）］

( 0."，/345［*! 1"，/（% . 2"）］｝， （-&）

式中，2" 为到 " 层时沟槽的总深度，3" 为每一个薄

层的厚度，即 2" $ !
"

5 $ &
3" ，#"，$，/ 为对应第 " 层的矩

阵 ," 本征矢量 6" 的元素，1"，/ 为对应第 " 层的矩阵

," 本征值的正平方根，构建矩阵 7" $ 6"8" ，4"，$，/ 为

7" 的元素，8" 为对角元素 1"，/ 构成的矩阵，0 (
"，/ 和

0 .
"，/为待定系数，/ 表示展开级数中的第 / 级，然后

根据边界方程就可以计算出各级衍射波的反射率

2( 6$ ，即

2( 6$ $ 9$9"$ 73
*"，%$

*! .& 89:( )$ " （--）

+; 数值计算与讨论

假定一个两层的周期性结构的 <7=> 深沟槽

模型如图 * 所示，周期为 -!! ?@，占空比为 !;-，上层

为 &’! ?@ 厚的 AB*C+，下层为 ,"@ 厚的 AB，基底是

AB，中间是空气填充 " 一束波长为 -—-!"@ 波段的

红外偏振光（DE 波）垂直入射到沟槽结构的上表面，

分别利用严格耦合波理论和等效介质理论计算得到

反射谱如图 + 所示 "

图 * 两层 <7=> 深沟槽结构的等效模型

图 + 等效介质理论和严格耦合波理论计算的反射谱

从图 + 中可看出，在波数 *!!!—’!!! 8@. & 的范

围，运用等效介质理论计算的反射率发生了较大偏

差，误差率为 +;!’F " 运用等效介质理论和严格耦

合波理论计算反射率的程序运行时间分别为 ,2 @:
和 /+! @:（ G?H3I J+ -KLM NJO，PB?Q9R SJ 操作系

统），可见等效介质理论的计算要比严格耦合波快

&! 倍 "

’ ; 修正等效介质理论分析

深沟槽结构的等效折射率可以通过超越色散方

程求解［&+］" 对于光波电场矢量平行于沟槽的等效折

射率 ."3TT 可用下式计算：

.-
& . ."-# 3TT HU? #%（& . :） .-

& . ."-# 3TT[ ]
&
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! " !#
# " !!#" $%% &’( !!" !#

# " !!#" $%%[ ]
"

，（#)）

式中，!*，!# 分别是两种介质的折射率，" 为占空

比，!为周期，"是光波波长 + 这是一个超越方程，

通过将正切函数化成幂级数的形式可以近似求解得

!!$%% ! !##
$%% , #
"# , $ *

"( )" # + （#-）

由于 $ *
"( )# 非常小，因此可以截断简化为

!!$%% ! !##
$%% , #
"" # ， （#.）

其中，!#$%% 用（*）式计算，
#
"# 是一个与波长的平方成反

比的色散修正项，# 为修正系数，它与沟槽的材料、

周期和占空比有关，与沟槽的深度无关 + 为了避免

截断误差，# 值可以通过严格耦合波拟合或实验的

方法获得 + 对于光波电场矢量垂直于沟槽的等效折

射率同理可用式（#.）计算，只需用（#）式中 !$$%% 代替

!#$%% 即可 +
通过大量仿真计算证明采用修正等效介质理论

计算反射率即精确又快速 + 对图 ) 中的深沟槽模型

等效折射率采用提出的修正等效介质理论计算出的

反射率与严格耦合波计算出的反射率基本相等，而

计算速度比严格耦合波快 */ 倍左右，如图 . 所示，

两条反射率曲线重合度为 001023 +

图 . 修正等效介质理论和严格耦合波理论计算的反射谱

经过大量数据的拟合计算，表 * 中列出图 ) 模

型沟槽周期为 #// (4 时，56)7- 层和 56 层在不同占

空比所对应的等效折射率 !$%%和修正系数 # 值 +
图 8 和图 9 显示了占空比分别为 /1# 和 /1. 的

深沟槽结构反射谱，图 8 中占空比为 /1# 的深沟槽

56)7- 层和 56 层加入的修正系数分别为 /1/-99 和

/1)9*)，图 9 中占空比为 /1. 的深沟槽 56)7- 层和 56
层加入的修正系数分别为 /1**#2 和 /10*-)，由两图

比较可看出，占空比越大，其沟槽的宽度越大，越逼

近沟槽产生 * 级衍射的临界点，因此采用等效介质

理论计算的反射率误差变大，需要加入更大的色散

修正项来修正 + 因此，占空比越大，修正系数 # 将

越大 +

表 * 不同占空比的深沟槽（周期 #// (4）所对应的等效折射率 !$%%

和修正系数 # 值

占空比
!$%%

（56)7- 层）

!$%%

（56 层）

#
（56)7- 层）

#
（56 层）

/1*/ *10#). )1#-*/ /1/*.9 /1**..

/1*. *122-* )1*.2. /1/)/# /1#)-0

/1#/ *12-)0 )1/9)2 /1/-99 /1)9*)

/1#. *12/#2 #10288 /1/8-# /1./0/

/1)/ *198/9 #12080 /1/92* /18)80

/1). *19*98 #12/-) /1/0.0 /19-9*

/1-/ *189)) #19/2. /1/002 /12)-.

/1-. *18#90 #18/0# /1*/2. /120*0

/1./ *1.2** #1./8/ /1**#2 /10*-)

图 8 占空比为 /1# 的深沟槽结构反射谱计算曲线

在实际应用中，很多 :;<= 深沟槽结构远非图

) 所示的深沟槽那么简单，如瓶状深沟槽 + 如图 2 所

示，假定此瓶状深沟槽周期为 #// (4，瓶颈宽度为

-/ (4，高度为 *"4，瓶身宽度为 8/ (4，高度为 ."4，

顶部有层 *./ (4 厚的 56)7-，中间是空气填充 + 一束

红外偏振光垂直入射到模型的上表面，从表 * 中查

找相应的占空比所对应的修正系数，分别利用等效

介质理论、修正等效介质理论和严格耦合波理论计

算模拟反射率曲线，如图 0 所示 + 加入色散修正项
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图 ! 占空比为 "#$ 的深沟槽结构反射谱计算曲线

图 % 瓶状 &’() 深沟槽结构的等效模型

的等效介质理论方法明显要精确，而且运算速度快，

因此，修正等效介质理论的方法同样适用于瓶状深

沟槽，反射率曲线中的大周期含有沟槽瓶颈的深度

信息，小周期则含有沟槽整个深度的信息［*$，*+］,

图 - 瓶状 &’() 深沟槽结构的反射谱计算曲线

+# 结 论

在微电子和 ).)/ 制造过程中，对深沟槽刻蚀

进度的在线实时监测可以采用基于红外反射谱模型

的方法进行非接触测量，这要求快速而精确地建立

红外反射谱模型 , 严格耦合波理论计算精度高，但

计算速度慢 , 等效介质理论计算速度快，但计算精

度不高 , 本文提出的加入色散修正项的等效介质方

法，能快速而且准确的计算微纳米级的高深宽比沟

槽的反射率 , 这种方法不仅避免了严格耦合波的复

杂性，非常直观易懂，而且明显提高了运算速度，能

满足测量系统快速响应能力的要求，对微电子和

).)/ 产品刻蚀过程实现快速、非接触式测量具有

重要意义和实用价值 ,

［*］ 0123456 )，’12463789 : (，)8;64< ( !" #$ =""+ %&$’( %"#"!

)!*+,&$&-. !" >%

［=］ ?45@64A (，/91@1B2C5 )，D89E F !" #$ =""G /0&*!!(’,-1 &2 %/34

#$%# =>=

［>］ H85@5 /，/31I8C1<5J 0，0K3E866 ( !" #$ =""> /0&*!!(’,-1 &2 %/34

#&$’ *%$

［G］ )178A8E ) 0，:1EE43 & (，0A866 . L *--$ 5 , 67" , %&* , 89 ,

(() *"!!

［$］ )178A8E ) 0，08M91A@ N O *-%* 5 , 67" , %&* , 89 , %( %**

［+］ P4298@4C :，?52B4224A (，Q1RR94A S =""$ /0&*!!(’,-1 &2 %/34

#’$# ="
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