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透射光谱法测光栅参数的可行性

张丽娟 ,傅克祥 3 ,麻健勇 ,谢　金 ,李建龙
(四川大学 物理系 ,成都 610064)

摘要 : 利用透射光谱 ,结合正单纯形法来反演折射率调制光栅参数 ,首先利用光栅衍射傅里叶模式理论及 RTCM算
法得出在 200nm～900nm波长范围内的透射光谱曲线 ,从上取 5个点 ,作为理论计算值 ; 其次 ,在上述曲线上加入偏差不
同的高斯噪声 ,以模拟透射光谱的测量曲线 ,再从每条曲线上各取 5个对应点 ,获取模拟测量值 ;然后 ,假定光栅参数的
初始值 ,代入评价函数 ,用正单纯形法不断进行迭代反演 ,得到光栅参数的计算模拟结果。此方法简单、快速、精确。
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The fea sib ility of m ea sur ing gra ting param eters w ith
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Abstract: A new method, transm ission spectrum method combined the normal simp lex algorithm, is p roposed to measure the
grating parameters. Firstly, the transm ission spectrum of the range from 200nm～900nm is obtained according to a certain grating
model with the Fourier model method and reflection and transm ission coefficient matrix method (RTCM ) , based on which the
Gaussian noises with different standard deviations are added to it to get the simulated measuring value of transm ission spectrum,
then five points are gotten respectively from the transm ission spectrum with or without Gaussian noises. Secondly, the original
supposed value of grating parameters is brought to the estimating function. Through repeatedly computing with the normal simp lex
algorithm, the grating parameters are obtained.
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引　言

目前有很多方法可以测光栅参数 ,大体可以分为
直接测量法与间接测量法。直接测量法所用的仪器有

分光计 [ 1 ]、原子力显微镜 (AFM ) [ 2 ]等等。间接法就

是先测一些与光栅参数有关的量 ,然后通过数值计算
进行反演 ,得到所需的光栅参数。间接测量法具有成
本低、无损伤性、无扰动性等优点。现在已经提出了椭

偏法 [ 3 ]等间接测量法。由于椭偏测量法主要应用在

薄膜测量中 ,在测光栅参数时 ,有其局限性。作者采用
透射光谱法来反演光栅参数 ,因透射系数的测量值稳
定 ,测量数据精确。现在已有很多优化算法可用来反
演光栅参数 ,例如全局优化算法 ,局部优化算法等。相
对来讲 ,全局优化算法适用范围比较广 ,但速度比较
慢。在这里 ,由于透射系数随光栅参数的变化稳定 ,且

是单极值 ,本文中采用局部优化算法中的正单纯形算
法 [ 4 ]来反演 ,其优点是简单快速。

1　理论分析

以折射率型光栅 (见图 1)为例进行讨论。图 1中
n1 , n, n2分别为空气层 ,光栅层 ,基底层折射率 ,光栅

层厚度为 h,空气层与基底层厚度均为无穷大。光栅

层的折射率 n = n0 + n′sin (2πx / T) ,沿 x方向呈正弦形

分布 ,如图 1b所示。

Fig. 1　The sketch map for a grating model with the modulation of
refractive index
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1. 1　透射系数的求解 (以 s波为例 )

设 x轴垂直于光栅槽沟方向 , y轴平行于槽沟方

向 , z轴垂直于光栅平面。波长为λ的单位平面波从

空气中沿 z轴正方向垂直入射 ,设空气中的反射波 (为
下行波 )、光栅层中的上行波与下行波 ,以及基底层中
的透射波 (为上行波 )均为基本模式场的线性叠加 ,振
幅系数为 d1 , u2 , d2 , u3 ,它们均为列阵 (上标代表层号 ,
以下相同 ) ,各层中的基本模式场用傅里叶模表示 ,其
系数构成矩阵 e1

y , e2
y , e3

y。则各层中的电场如下 :

E
→

in = ŷ exp ( ik0 z)

E
→

r = ŷ e1
y exp [ ik0 (αx -γ1 z) ] d1

E
→

up = ŷ e2
y exp{ ik0 [αx +γ2 ( z - h) ] } u2

E
→

d = ŷ e2
y exp{ ik0 [αx -γ2 ( z - h) ] } d2

E
→

t = ŷ e3
y exp{ ik0 [αx +γ3 ( z - h) ] } u3

(1)

同理 ,可以用与 (1)式相似的形式表示磁场 ,不同的是
磁场只具有 x分量。α,γ1 ,γ2 ,γ3是对角阵 ,本征矢矩
阵 e1

y , e2
y , e3

y为方阵。αm = (λ/ T) m , m = 0, ±1, ±2, ⋯

±M⋯ (m代表傅里叶模编号 ) ,γl ( l = 1, 2, 3 )为待求
参量。则 :

E
→1 = E

→

in + E
→

r , E
→2 = E

→

up + E
→

d , E
→3 = E

→

t (2)

把 (2)式代入麦克斯维方程 ,并用逆规则 [ 5 ]傅里叶展

开法展开得本征矩阵方程 :
(εl -αα) el

y = el
y (γl ) 2 , hl

x = el
yγ

l (3)

在空气层与基底层 ,εl ( l = 1, 3)为对角阵 ,对角线上的

值即为相应层的介电常数 ,而光栅层中的ε2的求解可

见 (4)式。由于各层都是无磁性介质 ,有μ= 1,介电常
数为对应层的折射率的平方。

在光栅层中 :

(ε2 ) m n = 1
T∫

T

0
ε( x) exp - i 2π

T
(m - n) x dx

m , n = 0, ±1, ±2, ⋯, ±M⋯ (4)

式中 , T为光栅周期 ,ε ( x ) = n2 = [ n0 + n′sin ( 2πx /

T) ]2。数值解本征值方程 (3)式 ,得本征值γ2和本征

矢 e2
y , h2

x。

在空气层和基底层中 ,可直接得解析解 :

e1
y = I,γ1

m =± 1 -α2
m , h1

x =γ1 I

e3
y = I,γ3

m =± ( n2 ) 2 -α2
m , h3

x =γ3 I
(5)

式中 , I为单位矩阵 ,这样就确定了各层基本模式场的
本征值和本征矢。把 (2)式代入电磁场的切向分量在
水平界面上的连续条件 El

y = El + 1
y ( l = 1, 2 ) , Hl

x = Hl + 1
x

( l = 1, 2) ,得矩阵方程 :
e1

y ( u1 + d1 ) = e2
y [ exp ( - ik0γ

2 h) u2 + exp ( ik0γ
2 h) d2 ],

h1
x ( u2 - d2 ) = h2

x [ exp ( - ik0γ
2 h) u2 - exp ( ik0γ

2 h) d2 ],

e2
y ( u2 + d2 ) = e3

y u3 , h2
x ( u2 - d2 ) = h3

x u3 (6)

实际上 ,因入射波为单位波 ,有 e1
y = I, u1 = [ 1, 0, 0,⋯ ]。

采用 RTCM递推算法 [ 6 ]解方程组 ( 6)式 ,可得基本模
式场的振幅系数 d1 , u2 , d2 , u3。定义第 m级次的透射

系数为ηm ,表示透射波能流 z分量的平均值 S3
zm与入射

波能流 z分量的平均值 S1
z0之比 ,即 :

ηm = S3
zm

S1
z0 = | ( u3 ) m | 2 Re (γ3

m ) (7)

当 m = 1时 ,对应第 1级透射系数。如果波长在一定
范围内连续变化 ,可以得到第 1级透射光谱曲线 ,本文
中利用第 1级透射光谱进行反演。

1. 2　正单纯形法

经常碰到最优化问题 ,具体可以用这样的数学模
型来描述 :“在给定的约束条件下 ,找出一个决策变量
的值 ,使得被称为目标函数的表达愿望尺度的函数达
到最小或最大值”,而目标函数为一次函数 ,约束条件
为一次等式或不等式时所反映的问题称为线性最优化

问题。可用标准形来表示 :
目标函数 : cT x →最小

约束条件 : A x = b, x ≥ b
(8)

变量 x为 n维实列向量 , A为 m ×n常数矩阵 , b和 c

分别为 m维及 n维常数向量 , T为转置记号。并且假
定变量的个数 n比约束条件个数 m大。把向量 x的 n

个分量 xj ( j = 1, 2⋯, n)分成 m个和 ( n - m )个两组 ,并
以适当顺序排列后分别记为 xB , xN。对应向量 x的分

组 ,矩阵 A也可分为 m ×m和 m ×( n - m )矩阵 ,分别
记为 B和 N。则 x = [ xB , xN ] , A = [B , N ] ,则标准形
中的约束条件可进一步写为 :

B xB + N xN = b (9)

如果 B为非奇异矩阵 ,通过令 xN = 0, xB 的值可由 (9)

式唯一确定 , xB =B - 1 b。这样得到 :

x =
xB

xN

=
B - 1 b

0
(10)

此为标准形中的约束条件的一个特殊解 ,又称为 (8)
式的基解。特别是 (10)式中 ,当 xB =B - 1 b≥0恒成立
时 ,该基解满足 (8)式的约束条件 ,因此 ,又把其称为
基可行解。线性规划问题若有最优解 ,则基可行解中
一定存在有最优解。据此 ,为了找出线性规划问题的
最优解 ,没有必要考虑可行解的全体 ,可限定以具有
(10)式形式的基可行解为对象进行搜索。
基于这个思想有效进行最优解搜索的是 1947年

DANTZIG所提出的单纯形法 ( simp lex method)。以反
演 3个参数为例 ,具体思路是 :先由参数的初始值构成
初始点 x0 ,然后以此点为基础构成四面体 (多面体的
面数为参数的个数加 1)。这里采用的是正单纯形法 ,
也即正四面体 ,由此形成初始单纯形 S0 ,各个顶点的
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表达式如下 :
x0 = ( x10 , x20 , x30

) , x1 = x0 + ( p, q, q) , x2 = x0 + ( q, p,

q) , x3 = x0 + ( q, q, p) (11)

式中 , p = 2 2 t /3, q = t /3 2, t为正四面体的边长。

再把 S0各个顶点所对应的坐标分别代入评价函

数 (见 1. 3节 ) ,通过比较 ,确定最好点 X l ,最差点 Xh ,

以及次好点 Xg (评价函数值越小 ,所对应的点越好 ;反

之 ,越差 )。接下来经过反射、扩张、压缩、收缩一系列

动作 ,产生一系列的点 ,如图 2所示。图中 Xx为除去

最坏点之后的形心 , Xx = 1
n
∑
j≠k

X j ( k表示最差点 , n代表

反演参数的个数 ) , X t = Xx + ( Xx - Xh ) , Xe = Xx +
2 (Xt - Xx ) , Xc1 = Xx + 0. 5 (Xt - Xx ) , Xc2 = Xx - 0. 5 (Xt -
Xx )。

　
Fig. 2　The chart for the normal simp le algorithm

把这些点代入评价函数 ,然后进行比较 ,选取合适
的点 ,确定新的单纯形。重复以上步骤 ,得到一系列的
单纯形 ,直到满足某个条件时 ,停止搜索 ,此时单纯形
的最好点的各个坐标与光栅的各个参数对应。

1. 3　评价函数

从 1. 1节的推导过程可以看出 ,透射系数是关于
光栅参数的函数 ,而由透射系数并不能直接得光栅参
数 ,即不可以得出解析解 ,须采用逐步迭代法。可以先
由透射光谱曲线上的 N个点所对应的透射系数来估

计 n, h的初值 ,然后采用最小二乘法 ,构造评价函数
(省略表示透射系数第 1级的下标 ) :

Pn = 1
N ∑

N

i =1
(ηc i

-ηg i
) 2 Δη2 (12)

式中 , Pn为评价函数值 , N为所选点的个数 ,ηc为测量

值 (代表ηc i , i = 1, 2, ⋯, N ) ,ηg为根据估计的光栅参

数的尝试解得到的透射系数 (代表ηg i , i = 1, 2, ⋯, N ) ,
Δη为标准误差。在逐步迭代过程中 ,ηc保持不变 ,ηg

是不断变化的。

2　模拟测量与数值计算

通过以上理论分析可知 ,正单纯形法可以用在透
射系数对光栅参数的反演中。下面进行相关计算来验

证其可行性及有效性。

在图 1所示的光栅模型中 ,假设各参数值如下 :
n1 = 1. 0, n2 = 1. 45, T = 2μm (在模拟计算中 ,这些量均

为已知 ) ; n0 = 1. 5, n′= 0. 1, h = 1μm (为待求量 )。这
样 ,可以得到第 1级透射光谱曲线 (见图 3)。图中实
线、点划线、双划线分别代表不加噪声和噪声标准偏差

为 0. 007与 0. 01时的透射光谱曲线 , a, b, c, d, e代表
所选的 5个点。

Fig. 3 The graph for transm ission coefficient with or without Gaussian noise
and amp lified graph for the five point of a b c d e etc

这里的标准偏差与实际中的测量误差相对应 ,标
准偏差的增大等效于测量误差的增大。从理论上来

讲 ,在没有任何误差的情况下 ,评价函数 Pn = 0。而在
实际运算中 ,由于正单纯形的边长不可能无限小 ,以及
计算机计算精度的限制 ,使得反演结果 (见表 1)只能
逼近真实值。可以从表中看出 ,经过反演 ,折射率参量
n0 , n′和厚度 h也都几乎接近真实值。
Table 1　The result of the conversely computation for a grating of refractive

index model without Gaussian noise

n0 n′ h /μm

initial value 1. 4 0. 09 0. 7

the computed result 1. 50000 0. 10000 0. 99999

Pn 2. 86731 ×10 - 21

在用正单纯形法进行搜索时 ,选离真实值比较远
的点作为初始点 ( x0 = ( 1. 4, 0. 09, 0. 7) )。当Δη1 =

0. 007时 ,见表 2,可得 Pn = 1. 00283 ×10 - 7 ,收敛的最
佳拟合值为 n0 = 1. 50919, n′= 0. 10054, h = 0. 99360μm;
当Δη1 = 0. 01时 ,见表 2 (意味着测量误差的增大 ) ,对
应的光栅参数为 : n0 = 1. 50903, n′= 0. 10091, h =

0. 99106μm ,此时 , Pn = 20. 16069 ×10 - 7。由此可以

　Table 2　The result of the conversely computation for a grating of refractive
index model when Gaussian standard deviation is 0. 007 or 0. 01

Δη1 = 0. 007 Δη1 = 0. 01

initial
value

n0 = 1. 4, n′= 0. 09,

h = 0. 7μm

initial
value

n0 = 1. 4, n′= 0. 09,

h = 0. 7μm
n0 1. 50919 n0 1. 50903

n′ 0. 10054 n′ 0. 10091

h /μm 0. 99360 h /μm 0. 99106

Pn (10 - 7 ) 1. 00283 Pn (10 - 7 ) 20. 16069
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看出 ,它们与真实值均非常接近。

3　结　论

在实际测量中 ,测量曲线与模拟曲线会出现较大
差别 ,原因是与实际光栅相比 ,模拟光栅的入射层与基
底层都是均匀的 ,光栅层折射率严格按照正弦型变化。
透射系数的测量比较容易 ,且具有测量精度高 ,测

量值稳定 ,不损伤样品等特点 ;而正单纯形法又具备简
单快速等特性 ,将正单纯形法和透射光谱结合来反演
光栅参数 ,不但速度快 ,而且计算精度颇高 ,本文中以
折射率型光栅为例进行计算与讨论 ,结果表明具备上
述优点。另外 ,此方法还可以用于其它类型的光栅参
数的反演中。

这里只是进行了数值模拟 ,如果能在实验上得到

突破的话 ,用透射光谱法测光栅参数的优越性必将进
一步得到体现 ,这也是现在正努力做的工作。
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量中滤除离散性比较大的数据的方法 ,这样做还可进
一步提高测距精度。

(4) 用整形后的高质量触发信号来控制高速场效
应管纳秒开关 ,改善了发射激光脉冲前沿的质量。该
系统是利用激光脉冲前沿来作为计时信号的 ,提高光
脉冲前沿的上升斜率有利于改善测量精度。为此 ,设
计中先将触发信号整形 ,使其前沿变陡 ,再用来控制高
速 MOSFET纳秒开关导通放电回路 ,使半导体激光器
发光。试验结果表明 ,光脉冲前沿可达到 5ns。

3　结　论

该系统的性能参数是 :波长λ = 905nm,测距范围
2m～150m,测距精度 1m,工作温度范围 - 20℃～70℃。
对系统进行的实际测试表明 ,系统的精度和量程能满

足汽车防撞的要求 ,具有较高的温度适应性 ,加上它具
有体积小、重量轻、结构简单、成本低廉的特点 ,附以适
当的外围控制电路可以应用于各种类型智能车辆 ,能
够有效提高驾乘车的安全性。
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