
��

鲁德凤       185-0043-0969

PHI MultiPak 是电子谱分析中，功能最强大的数

据后处理软件之一，支持谱峰识别、化学态信息提

取、定量分析，同时也集成了大量的标准图谱数据

库。PHI MultiPak 同时还整合了强大高级算法工

具，可以进行数据集合的批处理，方便的将数值结

果导出为其它格式。

PHI MultiPak 用户界面如图1所示。本期电子报就

如何使用MultiPak对深度剖析数据进行处理，即如

何使用最小二乘法（LLS）和目标因子法（TFA）

处理XPS深度剖析数据，做详细的介绍。
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X-射线光电子能谱（XPS）的深度分析功能，拓展了XPS的应用功能，除了可以表征样品表面分析的成分，也

可在纵深方向上给出材料中的元素分布状况。具备溅射功能的光电子能谱仪已成商用仪器的标准配置。

ULVAC-PHI作为表面分析的领导者，除了可为用户提供多种类型的扫描式X-射线光电子能谱仪外，还根据用

户不同的需求，在X-射线光电子能谱仪上配备标准Ar离子枪，C60或GCIB选配离子枪。配合数据后处理软件

MultiPak，让用户可以轻易使用各种高级的数值处理方法，分析获得深度分析数据，更好地揭示数据中所隐含

的各种信息。

下面以SiO2标样深度剖析的结果为例，其中SiO2标样是通过热氧化法在Si单晶上生长一层厚度为100nm的

SiO2薄膜，深度剖析所得的Si深度分布的原始数据如图2所示。根据此结果，具体介绍最小二乘法（LLS）

和目标因子法（TFA）的应用。

XPS深度剖析数据处理LLS&TFA

Data reduction of XPS depth profil ing by using LLS and TFA

图1  PHI MultiPak界面

图2 C/O/Si深度分布结果

图3 选择Si2p 图4 Si第一条拟合曲线（红色）

图5 Si第二条拟合曲线（蓝色） 图6 拟合后Si的深度分布

图7 Si2p去掉后的曲线 图8 相对含量曲线

图9选定TFA处理曲线 图10 PCA因子界面

图11 因子设定界面 图12 拟合结果曲线

图13 Si2p去掉后的曲线 图14相对含量曲线

最小二乘法LLS：首先点击LLS按钮，鼠标左键点击选择Si2p曲线，如图3所示，Si2p曲线出现十字交叉点

，然后再在空白区域内按住鼠标左键拖拽，出现如图4所示的红色竖线和一条拟合的红色曲线。此时，完成

第一次LLS曲线拟合，即氧化硅中的Si的深度分布。

Si除了以氧化态存在，即SiO2薄膜中的Si；同时，当溅射厚度超过SiO2层的厚度时，同样会有Si单晶基材

中的Si，即非氧化态的Si形式存在，所以，在溅射层经过界面后，还有单质态Si的分布。这就需要在界面以

后的空白区域拖拽鼠标左键，完成第二条曲线的拟合，即单质态Si的深度分布，如图5蓝色曲线所示。点击

exit按钮退出，得到图6即LLS处理后的Si深度分布曲线，分别表征SiO2中的Si和单质Si中的Si分布。

不勾选Si2p中，去掉Si2p曲线，如图7所示，然后勾选A…，就可以得到不同元素，及其同一元素不同状态

，相对含量的深度分布曲线了，如图8。

目标因子法（TFA）：点击TFA按钮，选择需要处理的曲线，如下图9选定Si2p曲线，点击PCA，出现主因

子设定界面，如图10。对Si2p存在两种状态，即SiO2中的Si和单质态Si，故选定主因子数为2个。

选择specTFA，进入因子设定界面（图11），设定 factor 1 和factor 2,通过拖拽这两因子，设定两个因子

所在的范围，如图12 所示，设定后因子拟合的数据结果。

不勾选Si2p中，去掉Si2p曲线，如图13所示，然后勾选A…，就可以得到不同元素，及其同一元素不同状

态，相对含量的深度分布曲线了，如图14所示。TFA与LLS最大的不同之处，是除了可以在原数据（内部

因子）中识别利用不同图形以把不同化学态分图时，同时也提供可以使用外部因子去进行识别，使功能变

为更加的强大。
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