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摘 要院 以硅基板镀制单层 HfO2 薄膜前后的表面微观形貌的变化为例，开展了光学表面功率谱密度

的计算及表征研究。首先给出了一维功率谱密度 (PSD1D)、二维功率谱密度 (PSD2D)以及各向同性

功率谱密度 (PSDISO)的计算方法和具体步骤。然后使用原子力显微镜测量了硅基板镀膜前后在

1 滋m伊1 滋m、5 滋m伊5 滋m、10 滋m伊10 滋m、20 滋m伊20 滋m 四种扫描尺寸下的表面轮廓。在此基础上使用

MATLAB 编程计算得到这四种扫描尺寸下的 PSDISO，对这些 PSDISO 使用几何平均算法拼接得到具有

足够大频率范围的 PSDISO-Combined。结果显示，硅基板镀膜前后的 PSDISO-Combined 在低频段基本相同，中高频

段出现了明显差异。分析指出这是由镀膜后表面柱状晶体结构引起的。提出了对 PSDISO 在频域上积

分得到表面均方根粗糙度 ISO，再同由定义式计算得到的 STD 作对比的方法。计算得到的 ISO 与 STD

基本相同，验证了 PSDISO 计算方法的准确性。
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Characterization of power spectral density of optical surface
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Abstract: Using the Si substrate and the HfO2 single layer as the examples, the power spectral density
(PSD) of the optical surface was calculated and characterized. First, the method that calculates the 1D
power spectral density (PSD1D), 2D power spectral density (PSD2D) and isotropic power spectral density
(PSDISO) was introduced. Then, the surface morphologies of the Si substrate and the HfO2 single layer
were measured using atomic force microscopy with four scan areas, for example, 1滋m伊1滋m, 5滋m伊5滋m,
10 滋m伊10 滋m, 20 滋m伊20 滋m. Using a MATLAB program, the PSDISOs of the different scan area were
calculated. And the PSDISO -Combined over a larger spatial frequency range was given using the geometric
mean of these PSDISOs. The result shows that the PSDISO -Combined of Si substrate before and after HfO2

coating were similar for the low spatial frequency region but quite different for the middle and high
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frequency region. The poly鄄crystallized microstructure of the HfO2 coating is the main reason for the
observed PSD difference between the Si substrate and the HfO2 coating. The ISO and STD were calculated
and compared. The results are quite similar, which proves the correctness of the proposed method for the
PSD calculation.
Key words: surface morphology; power spectral density; atomic force microscopy

0 引 言

表面微观形貌通常使用均方根粗糙度( )进行

表征袁但是 仅包含表面垂直方向的高度信息袁没有

重要的横向空间频率分布袁 这导致某些微观形貌明

显不同的表面却有着相同的 [1]曰不同测量设备之间

或者同一设备尧不同测量条件下袁得到的 都有着相

应的空间频率范围限制袁 无法全面表征表面微观形

貌[2]遥 表面功率谱密度(Power Spectral Density袁PSD)
不仅包含表面垂直方向的高度信息袁 同时包含重要

的横向空间频率分布遥 ISO10110 标准中提出使用

PSD 评价光学元件质量的方法[3]曰NIF 的光学元件波

面误差评定中也同样使用 PSD 限定表面波纹度和

光洁度 [4]曰在光学散射研究中袁表面 PSD 与角分辨散

射 (Angular Resolved Scattering袁ARS)之间存在函数

关系 [5]袁总积分散射 (Total Integrated Scattering袁TIS)
中的相关粗糙度也需要 PSD 在一定频率范围下积

分得到[6]遥 此外袁PSD 最大的优势在于能把不同测量

设备或者同一设备尧 不同测量条件下得到的结果选

择适当的平均算法拼接起来袁 得到具有足够大频率

范围的 PSD[7-8]袁全面表征表面微观形貌袁满足上述

应用要求遥
参考文献[9-10]介绍了功率谱密度的定义与计

算方法袁但未给出具体步骤遥文中首先给出一维功率

谱密度(PSD1D)尧二维功率谱密度(PSD2D)以及各向同

性功率谱密度(PSDISO)的计算方法以及具体步骤袁然
后在这个基础上使用原子力显微镜分别测量得到

镀膜前后硅基板在 1 滋m伊1 滋m尧5 滋m伊5 滋m尧10 滋m伊
10 滋m尧20 滋m伊20 滋m 四种扫描尺寸下的表面轮廓袁
以及 MATLAB 编程计算得到这四种扫描尺寸下的

PSDISO袁最后对这些 PSDISO 使用几何平均算法拼接

得到具有足够大频率范围的 PSDISO-Combined遥 通过对比

硅基板镀膜前后的 PSDISO-Combined袁 并结合其二维和三

维形貌图分析了 PSDISO-Combined 发生明显改变的原因曰
对 PSDISO 在频域上积分得到 ISO袁与定义式计算得到

的 STD 作对比袁分析了产生差异的原因袁为进一步改

进 PSDISO 计算方法提供了思路遥
1 PSD计算方法

功率谱密度的实质是表面轮廓高度的傅里叶变

换袁需要强调的是袁表面轮廓高度 z(x袁y)(0臆x袁y臆L袁
L 为轮廓长度)需要通过最小二乘法修正袁去除表面

偏移尧倾斜和曲率袁具体方法可详见参考文献[11]遥 此

外袁z(x袁y)是分立值袁为 m伊n=N2 阵列袁间隔为 d=L/N遥
1.1 PSD1D

PSD1D 是对表面轮廓逐行做一维傅里叶变换袁最
后再求取所有行的平均得到的袁 第 m 行的计算公式

为院
PSD1Dm(kx)= d

N
N-1

n=0
移e

-2仔i kx n
N zm(n)w(n)

2

袁
kx=0袁1袁噎袁N-1袁fx= kx

Nd (1)

由公式(1)得到 PSD1Dm 序列袁傅里叶变换的性质

决定了该序列以 kx=N/2 为中心对称遥 考虑到奈奎斯

特定理 [12]院1/L臆fx臆1/2d袁1臆kx臆N/2袁可以将该序列

按照图 1(图中灰阶代表 PSD 值的大小)所示的方法

图 1 PSD1D 计算方法示意图

Fig.1 PSD1D arithmetic diagram

先去掉 kx=0 项袁再将右边部分移动到左边对应项求

和袁这样序列就只包含 kx=1袁2袁噎袁N/2 项袁其中 kx=
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N/2 重复一次袁但由于 PSD1Dm(N/2)非常小袁影响可忽

略不计遥 最后对求得的 N 行序列做平均院
PSD1D(kx)= 1

N

N

m=1
移PSD1Dm (2)

1.2 PSD2D

PSD2D 是对表面轮廓直接做二维傅里叶变换得

到的袁计算公式为院
PSD2D(kx袁ky)= d2

N2

N-1

m=0
移 N-1

n=0
移e

-2仔i kx n+ky m
N蓸 蔀

z(m袁n)w(m袁n)
2

袁

kx袁ky=0袁1袁噎袁N-1袁fx=fy= kx
Nd = ky

Nd (3)

同计算 PSD1D 的方法类似袁 将得到的 PSD2D 阵

列按照图 2(a)所示的方法先去掉 kx=0 列袁ky=0 行袁
由分割线将阵列分为四个区域袁再按照图 2(b)所示

的方式移动相应区域袁最后得到图 2(c)所示阵列袁
其中 kx=N/2 列袁ky=-N/2 行袁kx=N/2袁ky=-N/2 项各

重复一次遥

(a) 第一步

(a) First step

(b) 第二步

(b) Second Step

(c) 第三步

(c) Last step

图 2 PSD2D 计算方法示意图

Fig.2 PSD2D arithmetic diagrams

1.3 PSDISO

对于各向同性的表面袁 理论上得到的 PSD2D 阵

列应该是圆对称的[8]袁但由于测量设备的误差或扫描

区域选择不佳袁 并不总能保证这一点袁 产生测量误

差遥 这种情况下可以用 PSDISO 代替 PSD2D袁由于在计

算 PSDISO 的过程中会用到圆对称这一预知条件袁从
而减小测量误差袁此外由于 PSDISO 是一维的袁形式上

也较为简单袁方便使用遥
计算 PSDISO 的具体步骤如下遥 首先将 PSD2D 从

直角坐标系变换到极坐标系袁然后以规则

k臆 k2
x +k

2
y姨 约k+1袁k=1袁2袁噎袁N2 袁f= k

Nd (4)

取环带 (图 2 (c))袁 再对每一环带做平均袁 即得到

PSDISO(k)遥 图 3 为典型的各向同性表面的 PSD2D 和

PSDISO袁图 3(a)中很多值非常小的噪点在图 3(b)中得

到消除遥

(a) PSD2D 图像

(a) PSD2D image

张 磊等院光学表面功率谱密度的表征 3709
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(b) PSDISO 曲线

(b) PSDISO Curve

图 3 PSD2D 图像和 PSDISO 曲线

Fig.3 PSD2D image and PSDISO curve

由于在计算 PSDISO 的过程中涉及到窗口函数及

环带的选择等袁且这些又较为复杂袁需要一种方法判

断计算得到的 PSDISO 的准确性遥 提出了对 PSDISO 在

频域上积分得到 ISO袁与由定义式计算得到的 STD 作

对比的方法遥 ISO 和 STD 的计算公式分别为院
ISO= 1

L 2仔
N/2

k=1
移PSDISO(k)k姨 (5)

STD= 1
N

N

m=1
移 N

n=1
移z2(m袁n)姨 (6)

2 硅基板镀膜前后的 PSD计算与表征

结合原子力显微镜和上述计算方法表征了硅片

和硅片上镀制 HfO2 薄膜的 PSD 特性遥 使用 Bruker-
Dimensional Edge 原子力显微镜测量了硅基板 1滋m伊
1 滋m尧5 滋m伊5 滋m尧10 滋m伊10 滋m尧20 滋m伊20 滋m 四种

扫描尺寸下的表面轮廓 (如图 4 所示)袁 后使用离子

束辅助沉积 ( Ion Assisted Deposition袁IAD)工艺在

基板上镀制单层 HfO2 薄膜 [ 13]袁再在同样的条件下

测量得到镀膜后的表面轮廓(如图 5 所示)遥 图 6 为

1 滋m伊1 滋m 下镀膜前后的表面三维轮廓遥
使用上文所述的方法计算得到镀膜前后的

PSDISO袁选择几何平均拼接算法院

PSDISO-Combined(k)=
N

i =1
仪PSDISOi(k)蓘 蓡 1

N

(7)

选择几何平均而不是传统的算术平均的原因

是院 当 PSDISOi 之间的大小差异超过一个数量级时袁由
几何平均得到的结果更接近最小值袁有助于提高高频

分辨率[8]遥图 7 为镀膜前后 PSDISO 以及 PSDISO-Combined袁两

者的 PSDISO-Combined 比较如图 8 所示遥

图 4 镀膜前原子力二维形貌图

Fig.4 AFM 2D images before coating

图 5 镀膜后原子力二维形貌图

Fig.5 AFM 2D images after coating

(a) 镀膜前

(a) Before coating

3710



第 12 期

(b) 镀膜后

(b) After coating

图 6 原子力 1 滋m伊1 滋m 三维形貌图

Fig.6 AFM 3D images over 1 滋m伊1 滋m

(a) 镀膜前

(a) Before coating

(b) 镀膜后

(b) After coating

图 7 镀膜前后的 PSDISO 和 PSDISO-Combined 曲线

Fig.7 PSDISO and PSDISO-Combined curves before and after coating

从图 8 中可以看到袁硅基板镀膜前的 PSDISO-Combined

符合分形理论的描述[14]袁在对数坐标系下袁PSD 曲线

接近一条直线遥 镀膜后的 PSDISO-Combined 在低频段基本

相同袁中尧高频段出现了明显的差异遥 可见薄膜生长

过程基本上复制了基板的低频信息袁 主要改变了基

板的中尧高频特征遥 这主要是由制备 HfO2 薄膜的多

晶微观结构引起的遥 使用 X 射线衍射仪测量了超光

滑熔石英基板上镀制 HfO2 薄膜的结晶状态袁结果发

现其具有多晶的结构遥 根据对 X 射线衍射峰特征的

分析和拟合 (如图 9 所示)袁 可以得到平均晶粒的尺

寸为数十纳米遥 可以认为在硅基板上镀制 HfO2 薄膜

的平均晶粒尺寸也在数十纳米左右遥 这些横向尺寸

在数十纳米的晶体结构对应的空间频率范围为 15~
25 滋m-1袁这也正好对应了镀膜前后 PSDISO-Combined 差异

较大处的空间频率范围遥 由此可以认为横向尺寸大

概在几十个纳米的表面柱状晶体结构对 PSD 的特

性产生了重要影响袁改变了中尧高频的特征遥

图 8 镀膜前后的 PSDISO-Combined 曲线对比

Fig.8 Comparison between PSDISO-Combined curve before and after coating

图 9 XRD 图谱

Fig.9 XRD pattern

硅基板镀膜前后袁四种扫描尺寸下的 ISO 和 STD

如表 1 和表 2 所示遥 可以看出两者是基本相同的袁这
与前文所述 PSDISO-Combined 符合分形理论的描述一同

验证了 PSDISO 计算方法的准确性遥 至于两者之间的

差异特别是镀膜前差异较大袁 考虑是由于硅基板抛

光工艺带来的局部各向异性引起的袁 镀膜后局部的

各向异性得到消除遥此外袁由于计算 PSDISO 过程中选

择的窗口函数尧 环带等也同样会引起两者之间的差

异袁这是进一步改进计算方法时需要考虑的问题遥

张 磊等院光学表面功率谱密度的表征 3711
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表 1 硅基板镀膜前四种扫描尺寸下的 ISO 和 STD

Tab.1 ISO and STD of Si Substrate before coating
over four scan areas

表 2 硅基板镀膜后四种扫描尺寸下的 ISO 和 STD

Tab.2 ISO and STD of Si substrate after coating
over four scan areas

3 结 论

文中给出了一维功率谱密度(PSD1D)尧二维功率

谱密度 (PSD2D)以及各向同性功率谱密度(PSDISO)的
计算方法和具体步骤袁确定了硅基板单层 HfO2 镀膜

前后的 PSDISO-Combined 出现明显差异遥通过 X 射线衍射

仪得到了 HfO2 薄膜的平均晶粒尺寸为数十纳米袁这
与 PSDISO-Combined 曲线中差异较大处的空间频率范围

吻合遥 明确了 HfO2 薄膜的多晶微观结构是改变 PSD
曲线中高频特征的主要原因遥还通过对比 ISO 和 STD

的方式验证了PSDISO 计算方法的准确性遥
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