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摘要：采用磁控溅射方法在石英玻璃上制备了PbZrxTi。一 O (PZT)( ：0．52)非晶薄膜，并测量了200—1100nm的 

紫外．可见．近红外透射光谱．基于薄膜的结构和多层结构的透射关系，发展了仅有6个拟合参数的光学常数计算 

模型．利用该模型，可以同时获得薄膜在宽波段范围内的光学常数和厚度，得到折射率的最大值为2．68，消光系数 

的最大值为0．562，拟合薄膜厚度为318．1nm．根据Tauc S法则，得到PzT非晶薄膜的直接禁带宽度为3．75eV．最 

后，利用单电子振荡模型成功地解释了薄膜的折射率色散关系． 
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SHI Fu·Wen， CHU Jun—Hao 

(National Laboratory for Infrared Physics，Shanghai Institute of Technical Physics，Chinese 

Academy of Sciences，Shanghai 200083，China) 

Abstract：The optical properties of PbZLTil
一  O3( ：0．52)amorphous thin films on vitreous silica substrates by RF mag— 

netron sputtering were investigated by UV ～VIS～ NIR transmittance measurement in the wavelength range of 200 — 

1 100nm．Meanwhile，based on the structure of thin films on the transparent substrate and the transmittance relations of 

muhilayer structure，the fitting method with six fitting parameters Was developed to calculate the optical constants．The opti· 

cal constants of thin films in the wide wavelength range and the film thickness were obtained simultaneously．The maximum 

values of the refractive index and extinction coefficient are 2．68 and 0．562，respe ctively．The film thickness by the fitting 

is 318．1nm．According to Tauc S law．the direct band gap of the PZT amorphous thin film is found to be 3．75eV．Finally， 

the dispersion relation of the refractive index of the thin films is successfully interpreted by considering a single—oscillator 

mode1． 
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引言 

铁电薄膜具有一系列的重要性质，如高介电、铁 

电、压电、热释电和电光等特性，利用这些特性可制 

作多种功能器件．其中，锆钛酸铅(PbZr Ti O 或 

PZT)薄膜因其在电光器件、非易失性存储以及动态 

存储器等领域中潜在的应用价值而备受人们关 

注 ．近年来研究表明PZT非晶薄膜具有一些良好 

的电学性质，如稳定的热(释)电电流、P—E磁滞回线 

和压电响应峰等⋯．与多晶薄膜相比，非晶薄膜的 
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制备温度低，介电常数低，透明性好． 

对于PbZr Ti O 薄膜的光学性质研究，Troli— 

er—Mekinstry_2 等人研究了PZT薄膜的椭偏光谱，测 

试波长范围为 300～700nm．Zhu等人 ，李辉遒 

等 和莫党等 分别测量了溶胶一凝胶法制备的 

PLZT非晶薄膜的椭偏光谱和透射光谱，但没有研究 

磁控溅射法制备的 PZT非晶薄膜的光学性质和没 

有对透射光谱进行分析．因此，PZT非晶薄膜和PZT 

结晶薄膜的光学常数仍然有待于进一步的研究． 

对于沉积在透明衬底上的单层薄膜，可以通过 
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摘要:采用磁控溅射方法在石英玻璃上制备了 PbZr， Ti j ,0) (阳T) (x =0. 52) 非晶聋膜，并测量了 2∞ -11∞nm 的
紫外-可见-近红外透射光谱.基于薄膜的结构和多层结构的透射关系，皮展了仅有 6 个拟合参数的光学常数计算
模型.利用该模型，可以问时获得薄膜在宽波段范围内的光学常数和厚度，得到折射率的最大值为 2.68 ，消光系数

的最大值为 0.562 ，拟合薄膜厚度为 318.1nm. 根据 Tau("s 法则，得到 PZT 非晶薄膜的直接禁带宽度为 3.75eV. 最

后，利用单电子振荡模型成功地解释了薄膜的折射率色散关系
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(National Laboratory for Infrared Physics , Shanghai Institute of Technical Physics , Chinese 

Academy of Scien('es , Shanghai 2α)()83 ， China) 

Abstract: The optical properties of PbZr, Ti j _.0) ( x = O. 52) amorphous thin films on vitreous silica substrates by RF m鸣"

netron sputtering were investigated by UV - VIS - NIR transmittance measurement in the wavelength range of 2∞~ 

11∞nm. Meanwhile , ba肥d on the structure of thin films on the transparent substrate and the transmittance relations of 

multilayer structu隙， the fitting method with six fitting parameters was developed to calculate the optical constants. The opti唰

cal constants of thin films in the wide wavelength range and the film thickness were obtained simultaneously. The maximum 

values of the refractive index and extinction coefficient IIrt' 2.68 and O. 562 , respectively. The film thickness by the fitting 

is 318.1 nm. According to Tauc's law , the direct band gap of the PZT amorphous thin film is found to be 3. 75eV. Finally , 
the dispersion relation of the refractive index of the thin films is su('('essfully interpreted by considering a single翩oscillator

model. 
Key words: PbZr, Ti j ,0 3 ; amorphous thin films; the refractive index; the band gap 
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铁电器草膜具有一系列的熏要性质，如高介电、铁

电、压电、热释电和电光等特性，利用这略特性可制

作多种功能器件.其中，错钦酸铅( PbZrx Ti l _. 03 成
PZT) 薄膜因其在电光器件、非易失性存储以及动态

存储器等领域中潜在的应用价值阳备受人们关

注[Ij 近年来研究表明 PZT 非晶薄膜具有一些良好

的电学性质，如稳定的热(释)电电流、P-E 磁栅凹线

和服电响应峰等[1] 与多晶薄膜相比，非晶薄膜的

制备温度低，介电常数低，透明性好.

对于 PbZr， Ti l -.03 薄膜的光学性质研究 ， Troli蝙

er-Mckinstη[2] 等人研究了 PZT 薄腹的椭偏光谱，测

试被长范围为 3∞ -7∞nm. Zhu 等人[3] 李辉遇

等[4J 和奠党等[5] 分别测量了恪胶输凝胶法制备的

PUT非晶薄膜的椭偏光谐和选射光谱，但设有研究

磁控溅射法制备的 PZT 非晶薄膜的光学性质和没

有对进射光谱进行分析.因此， PZT 非晶薄膜和 PZT

结晶薄腰的光学常数仍然有待于进ψ·步的研究.

对于阮积在透明衬底上的单层薄膜，可以通过
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图1 沉积在石英玻璃衬底上的PZT非晶薄膜多层 

结构及相关光学参数示意图 

Fig．1 Schematic diagram of the layer structure of the 

PZT amorphous thin film on the vitreous silica substrates 

and related optical parameters used in the fitting calcula— 

tion of the optical constants 

透射测量获得光学常数，但是计算步骤较繁琐．众所 

周知，一定材料的光学常数色散关系可以通过基于 

材料本身物理特性的某种数学关系来描述．目前，人 

们已经建立起了许多的光学常数模型．其中，A．R． 

Forouhi和I．Bloomer提出了描述无定形半导体和电 

介质的光学常数模型，此模型只通过5个参数就可 

以很好地描述无定形半导体和电介质的光学色散关 

系 ．本文据此发展了一种基于透射光谱的拟合方 

法，通过这种方法，我们可以同时获得PbZr TihO 

非晶薄膜的光学常数和厚度． 

1 样品制备和光谱测量 

本文所用的 PZT非晶薄膜样品采用磁控溅射 

法制备，首先准备直径为10cm的PbZrxTih0 ( = 

0．52)靶，预溅射30min以达到稳定的溅射条件，真 

空室的真空度为7×10～Pa．然后通过增加氩气使 

其压力达到1．6Pa．薄膜溅射在直径为30mm、厚度 

图2 PZT非晶薄膜(实点)和石英玻璃衬底(圆点) 

的紫外可见透射光谱以及拟合曲线 
Fig．2 Transmission spectra of the uncoated vitreous 

silica(circle dots)，and the PZT am orphous thin film on 

the vitreous silica substrate(solid dots)．and the fitting 

CHIVe(solid line)．Notations in legends：exp(experimen— 

ta1)and fit(fitting) 

为0．5ram的石英玻璃衬底上．溅射速率为3～4nm／ 

min，经过一段时间溅射后，获得 了所需厚度的 

PbZrxTihO3非晶薄膜． 

PbZrxTi O ( =0．52)非晶薄膜的光学透射性 

质通过 PERKIN ELMER UV／VIS Spectrometer Lamb— 

da2S双光束分光光度计来研究，以石英玻璃作对比 

物，光谱范围为200～1lOOnm．薄膜的厚度通过 

DEKTAK3测厚仪来测量． 

2 结果和讨论 

2．1 拟合模型的建立 

对于沉积在透明衬底上的单层PbZr Ti 一 O ( 

= 0．52)非晶薄膜如图1所示，我们可以得到如下的 

关系式 ： 

I E I (1一R；) 
一  

(1一R2R3) ’ 

黑 ． ㈩ 
rI ’ r2 —

rtf+—rts’ r3 ’ 舭 

R。= I ， t。=1+rl， i=1，2，3． (2) 

式(2)中 为衬底的折射率， 为环境媒质的折射 

率(这里指空气即 =1)；6=2 d(n—ik)／A，其中 

n，k和d分别为薄膜的折射率，消光系数和厚度；r ， 

r：和r3分别为空气与薄膜界面，薄膜与衬底界面和 

衬底与空气界面处的菲涅耳反射系数；t ，t 和t 分 

别为空气与薄膜界面，薄膜与衬底界面和衬底与空 

气界面处的菲涅耳透射系数．显然，首先需要求得衬 

底的折射率 ，可以通过测量衬底裸片的透射实验 

值获得： 

=  
， 专+(毒-1) 

但是我们发现波长低于256nm后，石英玻璃衬底并 

非完全透明，具有一定的吸收．显然，式(3)在此范 

围不适用，所在200～256nm波长范围的光学常数 

取自于参考文献[8]．然后，根据 A．R．Forouhi和I． 

Bloomer提出的无定形半导体和电介质的光学常数 

模型 ： 

n(E)=n + 和 (E)= ． 

其中 ， 

c = 等4C B ， (4) — f 一 ) ’ -r 

维普资讯 http://www.cqvip.com 
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alr \/ 
film \/r2 • I1 n, k, d 

substrate 12 n东 k，=O

\/r3t 
d,=0.5 mm 

alr no=1 

图 I 沉积在石英玻璃衬底上的阳T 非晶溥膜多层

结构及相关光学参数示意图
Fig. 1 Schematic diagram of the layer structu而 of the 

Pzr amorphous thin film on the vitreous silica substrates 

and related optical par创neters used in the fittíng calcula

tion of the optical constants 

透射测量获得光学常数，但是计算步骤较繁琐.众所

周知，一定材料的光学常数缸散关系可以通过基于

材料本身物理特性的某种数学关系来描述.目前，人

们已经建立起了许多的光学常数模型.其中， A. R. 

Forouhi 和 L Bloomer 提出了描述无定形半导体和电

介质的光学常数模型，此模型只通过 5 个参数就可

以很好地描述元定形半导体和电介质的光学色散关

系 [6J 本文据此发展了一种基于选射光谐的拟合方

法，涌过这种方法，我们可以同时挟得 PbZrxTi1 -x 0 3 

非晶薄膜的光学常数和原度.

1 样品制备和光谱测量

本文所用的 PZT 非晶薄膜样品采用磁控溅射

法制备，首先准备直径为 10cm 的 PbZr川l 寸 03 (x 江

0.52 )靶，预溅射 30min 以达到稳定的溅射条件，真

空室的真空度为 7 x 10 -6 Pa . 然后通过增加氧气使

其压力达到 1.6Pa. 薄膜溅射在直径为 30mm、厚度

l∞ 

VI甘-eous siliæ 
80 

ω

物

中
凉
之
{
叫
h
h

20 

O 
'-品"唰

2∞ 4∞ 6∞ 8∞tO∞ 12∞ 
..1 nrr、

图 2 PZT 非晶薄膜(实点)和石英玻璃衬底(圆点)
的紫外可见透射光谱以及拟合曲线
Fig. 2 Transmission spectra of the uncoated vitreous 
silica( circle dots) • and the PZT amorphous thin film on 
the vitr创us silica substrate (solid dots). and the fitting 
curve (solid line) . Notations in legends: exp ( experimen
tal) and fit (fitting) 

为 0.5mm 的石英玻璃衬底七溅射速率为 3 阳 4nm/

mm，经过一段时间醋射后，获得了所需厚度的

PbZr厅'i 1 元。3 非晶薄膜.
PbZrx Ti1 -x 0 3 (x = 0.52)非晶薄膜的光学通射性

质通过 PERKIN ELMER UV /VIS Spectrometer Lamb

da2S 双光柬分光光度计来研究，以石英玻璃作对比

物，光谱跑回为 200 - 1100nm. 薄膜的原度通过

DEKTAK3测厚仪来测量.

2 结果和讨论

2.1 拟命模型的建立
对于沉积在透明衬底上的单层 PbZrxTi1 -x 0 3 (x 

=0.52)非晶薄膜如罔 l 所示，我们可以得到如下的

关系式川:

T … F~， I E, I 2 ( 1 …Ri) 
M 

no (1 … R2R3 ) 

ht2ex'p( - il>) 
口(1)

1 + r1 r2exp( … 2il>) 

n，、-~ ~-~ ~-~ 
rl =~一-2 r--.- .:.1...一二 几口」一~ n , = n - ik. 

且 no + n
f 

' • nf + ns . 0 n, + no . 

R;=lr;12 , t;=1+rl' i=1 ,2 ,3. (2) 

式(2) 中 n， 为衬底的折射惑 ， n。为环境媒质的折射

率(这里指空气即 no = 1 ) ;δ 工 2贷d(n-ik)/λ ，其中

n ， k 和 d 分别为薄膜的折射率，悄光系数和厚度 ;r1 •

r2 和 r3 分别为空气与薄膜界面，薄膜与衬底界面和
衬底与空气界面处的菲由王平反射系数 ; t1 ， t2 和 t3 分
别为空气与薄膜界面，薄膜与衬底界丽和衬戚与空

气界面处的菲涅卫平透射系数.显然，首先需要求得衬

底的折射率 n， ， 可以涌过测最衬底裸片的透射实验

值获得:

2n. 、 112
-午 ， n.. = 一二一+卜与白 11 . (3) 

n~ + 1 ,-, T，叫，S 飞 Texp ，， 2 - J 

但是我们发现波长低于 256nm 后，石英玻璃衬底并

非完全透明，具有一定的吸收.显然，式 (3 )在此拖

围不适用，所在 200 - 256nm 被长范围的光学常数

取自于参考文献[8] .然后，根据 A. 民. Forouhi 和 L

Bloomer 提出的元定形半导体和电介质的光学常数
模型[6]

B'E + C' -<"_"~， A(E … Eg)2 
n(E) 工 n" + 和 k(E) = E2 - BE + C .,... •• \ ~ I - E2 - BE + C' 

其中
B' = A( … B

2 
+2E,ß … 2E! +2C) 

幽幽

(4C - B2) 川

c' =~[B(E! 十 C) … 4Eg C]…--
(4C _ B2) 1/2 (4) 
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E =hc／eA． (5) 

这里的A，B和c为拟合参数，n 为高频折射率，E 

为带宽参数．至此，拟合模型通过方程(1)，(2)， 

(3)，(4)和(5)已经建立，其中A，B，C，n ，E 和厚 

度d为模型参数．拟合时，由方程(6)决定拟合是否 

最佳： 
1 m  

=  ∑(Te 一 ) ． (6) 
⋯ ， 1 

其中 和 分别为第 i个点的计算和测量的 

值 m为测量值的总数，拟合的过程就是优化 ，使 

其最小的过程． 

2．2 光学常数的拟合结果 

根据前面得到的拟合模型，我们采用改进的 

Lev~nberg—Marquardt计算方法对透射光谱的实验值 

进行拟合，因为这种方法比SIMPLEX计算方法收敛 

的要快．图2给出了PZT非晶薄膜的紫外一可见一近 

红外透射光谱以及通过拟合模型拟合的结果．可以 

看到，拟合结果与测量结果在整个测量范围内符合 

得很好，对于PZT非晶薄膜，在776nm处，薄膜透射 

率几乎达到衬底透射率的93％，这说明薄膜在该处 

是透明的．薄膜的吸收边比较宽，所以可以通过以上 

提出的拟合模型来进行拟合，其拟合结果以及偏差 

参见表 1．足够小的 可以保证拟合结果的准确性， 

而且拟合得到的厚度值 318．1nm非常接近测量的 

值316．8nm，这表明模型对整个测量波长范围(200 
～ 1 100nm)都是适用的． 

拟合获得的折射率和消光系数随波长的变化如 

图3所示，折射率的最大值为 2．68(3．18eV或 

390nm)，在632．8nm(1．96eV)处，折射率为2．48，大 

于溶胶凝胶法制备的PZT非晶薄膜的折射率2．20 ， 

与PLZT 非晶薄膜相等．消光系数的变化趋势与折 

射率的相反，消光系数的最大值 0．562(5eV或 

248nm)．在632．8nm处，消光系数为 1．4×10～．在干 

涉振荡区，消光系数为7×10～，接近于0．说明磁控 

溅射法制备的PZT非晶薄膜是均匀透明的． 

表1 PZT非晶薄膜的拟合参数值及测量厚度值 
Table 1 The fitted values of the dispersion model parame- 

ters and the measured thickness 

样品 

PbZr0 52Tio 4803 2 164：tO 003 1 539：tO
．005 0 291±0 004 6 112±0 010 

C(e、 ) d(nln) d (nln) 

12 191±0 055 318 1±0 2 316 8 0 0033 

图3 PZT非晶薄膜的折射率和消光系数随光子能 

量的变化曲线 

Fig．3 Spectra of the refractive index n(E)and the ex— 

tinction coefficient k(E)VS．photon energy of the PZT 

amorphous thin films 

PZT非晶薄膜的吸收系数可以通过O／=4~'k／A的关 

系获得，图4给出了log(O／)随能量 变化的曲线． 

同时，根据 Tauc s法则 J，吸收系数呈现下面的能 

量依赖关系： 

Ol (hv—E：) ／hv． (7) 
我们只要在 PZT非晶薄膜的吸收边附近作(aht,) 

与 的关系曲线，所作曲线的延长线与横坐标的交 

点((ahv) =0)即为所要求的禁带宽度E ．图5是 

我们所作的关系曲线，由图中可得直接禁带宽度E： 
= 3．75eV．这个值与 PLZT非晶薄膜的值3．75eV相 

等 ]，接近于PLZT非晶薄膜的值3．80eV ，但是小 

于溶胶凝胶法制备的 PbTiO 非晶薄膜的值 3． 

84eV[1o_
． 

2．3 单振子模型拟合的结果 

对于带间跃迁，电介质中光学常数和频率的依 

图4 PZT非晶薄膜的吸收系数随光子能量的变化 

曲线 

Fig．4 Photon—energy—dependence of the absorption CO- 

efficient for the PZT amorphous thin films 
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E =hc/eλ(5 ) 

这里的 A ， B 和 C 为拟合参数，凡为高颇折射率 ， Eg

为带宽参数此，拟合模型通过方程 (1) ， (2) ，

(3) ， (4) 和 (5) 已经建立，其中 A ， B ， C ， 凡，乱和厚

度 d 为模糊参数.拟合时，由方程(6) 决定拟合是沓

最佳:

扩 =ix(Tnin t-r..tl t )2. 
m 厅

其中 T叫P.' 和 Tcal • ， 分别为第 i 个点的计算和测量的

值 ;m 为ìm~最值的总数，拟合的过程就是优化 σ，使

其最小的过程.

2.2 光学常数的拟合结果

根据前面得到的拟合模型，我们采用改进的

Le\'也nberg-Marquardt 计算方法对选射光谐的实验值

进行拟合，因为这种方法比 SIMPLEX 计算方法4Ax:敛

的要快.回 2 给出了 PZT 非晶薄膜的紫外-可见-近

红外透射光谱以及通过拟合模型拟合的结果.可以

看到，拟合站果与测量结果在整个mH益范围内符合

得很好，对于 PZT 非晶薄膜，在 776nm 处，薄膜透射

率几乎达到衬底透射率的 930毛，这说明薄膜;在该处

是透明的.薄膜的吸收边比较宽，所以可以通过以上

提出的拟合模现米进行拟命，其拟合站果以及偏

参见表1.足够小的 σ 口H.J保证拟合结果的准确性，

而且拟合得到的厚度值 318. lnm 非常接近测量的

值 316.8nm ，这表明模型对整个测量波长?包围 (200

-1100川1) 都是适用的.

拟合获得的折射率和消光系数随披长的变化如

图 3 所示，折射率的最大值为 2. 68 (3. 18eV 或

390n时，在 632. 8nm ( 1. 96e V) 处，折射卒为 2.48 ，大

于i容胶凝胶法制备的 PZT 非晶薄膜的折射率2.20 ， IJ ，

与 PLZT ， 4一非晶薄膜相等. i肖光系数的变化趋势与折

射率的相反，悄光系数的最大值 O. 562 (5eV 或

248nm). 在 632.8nm 处，悄光系数为 1. 4x lO- Z • 在干

涉振荡区，消光系数为 7 x 10 斗，接近于 O. 说明磁拉

溅射法制备的 PZT 非晶薄膜是均匀透明的.

(6) 

表 1 PZT 非晶薄膜的拟合参数值及测最厚度值
Table 1 The titted values of the dispersion model parame
ters and the measured thickness 

样品 Eg(eV) B( e\' I n ，也

PbZro 52 '1';0 , 48 0) 2.164 :1: 0 ∞3 1539 士。∞5 0,291 :1: 0 ， ω. 6，门2 土 0 ， 010

) 、
j
E

飞e ( 
ρ
E
U
 

dm(nm) σ d( nm) 

12191 :1: 0.055 318.1 士 0.2 316.8 。 ω133

3.0 

25 

2.0 

工1.5

1.0 

4 6 2 3 
hvleV 

困 3 PZT 非晶薄膜的折肘率和悄光系数随光子能

量的变化曲线
Fig.3 Spectra of the refractive index n( E) and the ex
tinction coefficient k ( E) ω. photon energy of the PZT 
amorphous thin films 

PZT 非晶薄膜的吸收系数可以通过 α 口 4估价的关

系获得，因 4 始出了 log(α) 随能最 hv 变化的曲线.

同时，根据 Tauc's 法则[9] 吸收系数呈现下面的能

最依赖关系;

α 饥( hv … E :) 112 /hv. (7) 

我们只要在 PZT 非晶薄膜的吸收边附近作(αhv) 2 

hv 的关系曲线，所作曲线的延长线与横坐标的交

点((αhv) 2 0) 即为所要求的禁带宽度 Eg' 图 5 是

我们所作的关系曲线，由闺中可得直接禁带宽度 E;
二 3. 75eV. 这个值与 Pr.zT 非晶薄膜的值 3.75eV 相

等[剖，接近于 Pr.zT 非晶薄膜的值3.80eVM] ，但是小

于恪胶凝胶法制备的 PbTi03 非晶薄膜的值 3.

84eV~IOl 

2.3 单报千模型拟台的结果

对于带问跃迁，电介质中光学常数和频率的依

6 

5 

4 

E 
2 

。
5 2 4 

hvleV 

图 4 PZT 非晶薄膜的吸收系数随光子能量的变化

曲线
Fig.4 Photon-energy-dependence of the ahsorption coω 
efficient for the PZT amorphous thin films 
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赖关系，可以用 Lorentz建立的唯象理论来解释⋯j． 

因此，振荡区的折射率色散关系满足： 

n(A) 一1=SoA ／[1一(Ao／A) ]． (8) 

这里，A。是振子的平均位置，5。是与振子模型有关 

的参量，振子的能量可以由E。=hc／eA。计算得到． 

为了分析方便，图6给出了PZT非晶薄膜(1／(n 一 

1))随(1／A )的变化关系，5。和A。的值可以从直线 

的斜率(一1／S。)和长波极限(1／S。A )中得到，最佳 

直线拟合 ： 

1／(n(A) 一1)=一1．69×10 ×1／A +0．24． (9) 

PZT非晶薄膜的参数 S。、A。、E。和折射率色散系数 

[he／(eA。S。)]的值见表2所示．在拟合过程中，我们 

发现单振子模型并不能完全对整个测量波段进行拟 

合，特别是在紫外和近红外区．这种偏离现象在文献 

[12]中也有报道，这是由于样品准备过程中表面层 

的形成和PbO的挥发所造成的．同时，PMZT(4 I40 I 

60)非晶薄膜 13 J，PLZT(1410 I 100)薄膜和 PLZT(9 I 

65I35)薄膜  ̈各参数的值也列于表2中，以便比 

较．从表2中可以看出，非晶薄膜的5 值小于结晶 

薄膜的值，但是非晶薄膜的A。值却大于结晶薄膜的 

值．因此，非晶薄膜的比值(E。／S。)要高于结晶薄膜 

的值，比值( ／S。)是带间跃迁的特征，而且可以用 

来直接评价薄膜的电光性质和非线性光学性质．这 

可能是由于非晶薄膜相对于结晶薄膜具有低致密性 

和更高的禁带宽度所导致的． 

表2 PZT非晶薄膜的单电子模型拟合参数值 
Table 2 A single-oscillator model dispersion parameters 

for measured sample and samples from references 

3 结论 

测量了磁控溅射制备的PbrZr Ti 0，(x=0．52) 

非晶薄膜的紫外．可见．近红外透射光谱，并且发展 

了一种基于透射光谱和单层薄膜结构的拟合计算方 

法，通过拟合计算，获得了PzT非晶薄膜在宽波段 

范围内的光学常数以及禁带宽度，同时也拟合得到 

图5 PZT非晶薄膜的吸收边附近吸收系数与光子 

能量的关系图 
Fig．5 Optical absorption coefficient s．photon energy 

of the PZT amorphous thin films near the absorption edge 

图6 PZT非晶薄膜的折射率色散关系的单电子模 

型拟合 

Fig．6 The single electronic oscillator model fit for the 

PZT amorphous thin films． notations in legends：Exp 

(experimenta1)and Fit(fitting) 

薄膜的厚度．透射光谱表明PZT非晶薄膜的吸收边 

比较宽，不存在陡峭的吸收边，折射率和消光系数的 

最大值分别为2．68和0．562，这些值与所报道的非 

晶薄膜的值基本相等．同时也表明使用的拟合模型 

可以用来计算 PZT非晶薄膜的光学常数．根据 

Tauc S法则，PZT非晶薄膜的直接禁带宽度为3． 

75eV．最后，透明振荡区的折射率色散关系通过单 

电子振荡模型来解释，得到振子的能量为4．64eV． 

REFERENCES 

[1]xu Y H，Peng C H，Mackenize J D，Electrical character- 
izations of polycrystalline and amorphous thin films of Pb 

(Zr Til一 )03 and BaTiO3 prepared by sol—gel technique 

[J]． Non—Cryst．Solids，1994，176：l～l7． 
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赖关系，可以用Lorentz 建立的唯象理论来解释[门

因此，振葫区的折射率色散关系满足:

n( λ) 2 _ 1 = 50λ~/[ 1 - (λ。/λ)2]. (8) 

这里，λ。是振子的平均位置，儿是与振子模型有关

的参量，振子的能最可以由吼 = hcleÀo 叶算得到.

为了分析方便，因 6 始出了 PZT 非品带膜(1/(n2 _

1 ) )随(1/λ2 )的变化关系， 50 和 λ。的值可以从直娥

的斜事(…1/50 ) 和长波极限(1/50À~) 中得到，最佳

直钱拟合:

1/(n( λ)" … 1) =…1. ωX 10-14 
X 1/λ2 + O. 24. (9) 

PZT 非晶潜膜的参数 50 、 λ。、民和折射率色散系数

[hc/( eÀo50 ) J 的值见表 2 所示.在拟合过程中，我们

发现单振子模型并不能完全对整个测量波段进行拟

合，特别是在紫外和近红外囚这种偏离现象在文献

[12J 中也有报道，这是由于样品准备过程中表面层

的形成和 Pbû 的挥发所造成的.同时， PMZT忡忡。|

60) 非晶薄膜川， PlZT ( 14 1 0 1100 )薄膜和 PlZT(91

65135 )薄膜[ 14] 各参数的值也列于表 2 中，以便比

较.从表 2 中可以看出，非晶南膜的 S。值小于站晶

薄膜的值，但是非晶薄膜的 λ。值却大于结晶薄膜的

值.因此，非晶薄膜的比值(Eo/50 ) 要高于结晶薄膜

的值，比值(Eo/50 ) 是带间跃迁的特征，而且可以用

来直接评价薄膜的电光性质和非钱性光学性质.这

可能是由于非晶薄膜相对于结晶薄膜具有低致密性

和更高的禁带宽度所导致的.

表 2 PZT 非属薄膜的单电子模型拟合参数值
Table 2 A single-oscillator model dispersion parameters 
for measured sample and samples 仕om references 

EoISo 

陀r 非晶薄膜
267 0.59 4.64 7.80 

l 本项研究)

PMlf 
233 0.615 5.33 8.66 

(41401ω) [13] 

PIZf 
19165135) 22咱- 228 。 82 -0. 88 5.44-549 6.23 -6.35 

anneal叫[14]
P臼r

1141011(0) 224 0.88 5.54 6.29 
削时叫时J!.l

3 结论

相!~最了磁控溅射制备的PbZrxTi l ,Û3 (x =0.52) 

非晶浦膜的紫外-可见"近组外透射光谱，并且发展

了一种基于透射光谐和单层薄膜结构的拟合计算方

法，通过拟合计算，获得了 PZT 非晶啤膜在宽披段

范围内的光学常数以及禁带宽度，同时啦拟舍得到l

1
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因 5 阳T 非晶薄膜的吸收边附近吸收系数与光子

能量的关系图

Fi恩. 5 Optical ahsorption coefficient vs. photon energy 

of the PZT amorphous thin 创阳 near the ahso叩tion edge 
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叫
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剧 6 PZT 非晶薄膜的折射率色散关系的单电子模
型拟，合

Fig. 6 The single electronic oscillator model fit for the 

PZT amorphous thin films. notations in legends: Exp 
( experimental) and Fit (fitting) 

薄膜的厚度.透射光谱表明 PZT 非晶薄膜的吸收边

比较宽，不存在陡峭的吸收边，折射率和消光系数的

最大值分别为 2.68 和 0.562 ，这毕值与所报道的非

晶薄膜的值基本相等.同时也表明使用的拟合模型

可以用来计算 PZT 非晶薄膜的光学常数嗣根据

Tauc's 法则， PZT 非晶薄膜的直接禁带宽度为 3.

75eV. 最后，濡明振商区的折射率色散关系通过单

电子振葫模型来解棒，得到振予的能最为 4. 64eV. 

REFERENC且S

[ 1 ] Xu Y H. Peng C H, Mackenize J 0 , Electrical character翩

izations of polyclγstalline and amorphous thin films of Pb 
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[ JJ. J. Non-Cryst. Sol峙， 1994 ， 176: 1• 17. 
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当的匹配层，选取 1500--1600nm作为设计和优化 

波段，在这个波段优化目标是s和P光的透过率对 

于0度到80度入射角都要大于或等于95％，采取 

随机与共轭梯度相结合的方法进行优化，最终膜系 

为51层，其透过率随波长变化曲线如图1至图8所 

示． 

3 结论 

利用 Rugate膜系理论在红外光谱区 1500— 

1600nm波段内，入射角从0度到80度设计了宽角 

度减反射薄膜，探索出了一条新型膜系设计的途径， 

其优化结果是较为理想的．这一研究方法如能在太 

阳能、光通信、航天、激光等领域应用，将大大地提高 

光能的利用率，具有重要的应用价值． 
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当的匹配层，选取 1500一1600nrn 作为设计和优化

波段，在这个波段优化目标是 S 和 p 光的透过且在对

O 度到 80 庶人射角都要大于或等于 95% ，采取

随机与共辄梯度相结合的方法进行优化，最终腰系

为 51 层，其透过率随波长变化曲线如图 1 至四 8 所

习飞

3 结论

利用民吨ate 膜系理论在红外光谱区 1500-

1600nrn ~皮段内，人射角从 O 度到 80 度设计了宽角

度减反射部膜，探索出了→条新型膜系设计的途径，

其优化结果是较为理想的.这一研究方法如能在太

阳能、光通倍、航天、激光等领城应用，将大大地提高

光能的利用率，具有重要的应用价值，
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