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金刚石上不同晶体结构 Y2O3 膜性质与 
增透性能研究 

陈良贤 1，刘金龙 1，冯寅楠 2，闫雄伯 1，安康 1，魏俊俊 1，李成明 1 

（1.北京科技大学 新材料技术研究院，北京 100083；2.有研科技集团有限公司，北京 100088） 

摘  要：目的 研究不同晶体结构 Y2O3 薄膜的性质及其对金刚石增透性能的影响规律。方法 采用反应磁控

溅射的方法，通过控制氧氩比，在金刚石膜上制备立方与单斜两种不同晶体结构的 Y2O3 薄膜，随后系统研

究两种 Y2O3 薄膜的性质与增透性能。结果 在低氧氩比下获得了立方结构 Y2O3 薄膜，在高氧氩比下获得了

单斜结构 Y2O3 薄膜，二者表面粗糙度分别为 2.57、1.07 nm。两种晶体结构均呈现出符合 Y2O3 原子配比的

价态。立方和单斜结构的 Y2O3 薄膜硬度分别为 17.4、12.6 GPa；弹性模量分别为 248.1、214.6 GPa。双面镀

制立方结构 Y2O3 薄膜后，金刚石膜在 10.0 μm 透过率最大，达 89.1%，增透 24.5%；单斜结构 Y2O3 薄膜在

7.4 μm 透过率最大，达 90.4%，增透 25.4%。结论 通过控制氧氩比可以获得热力学稳定的立方 Y2O3 薄膜和

亚稳态的单斜 Y2O3 薄膜。立方和单斜结构的 Y2O3 薄膜中 O 与 Y 原子价态均符合其化学计量比。立方结构

Y2O3 薄膜呈现出更高的硬度与弹性模量。两种结构对金刚石窗口均呈现出良好的增透效果。单斜结构 Y2O3

薄膜增透效果更佳与其较低的折射率有关，且相比于立方结构 Y2O3 薄膜，增透最佳值向低波长方向移动。 
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Properties and Anti-reflection Performance of Y2O3 Films with  
Different Crystal Structures on Diamond 
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ABSTRACT: To investigate the properties of Y2O3 film with different crystal structures and the influence rules on the 
anti-reflection performance of diamond. Y2O3 films with cubic and monoclinic crystal structures were prepared by reactive 
magnetron sputtering on the diamond window by changing oxygen-argon ratio. Then, the properties and anti-reflection per-
formance of two films were studied systematically. Y2O3 films with cubic structure were obtained at low oxygen argon ratio and 
monoclinic structure were obtained at high oxygen argon ratio. Surface roughness of the two films was 2.57 nm and 1.07 nm, 
respectively. Both crystal structures showed valence states according with atomic ratio of Y2O3. Hardness of two Y2O3 thin films 
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with cubic and monoclinic structures was 17.4 GPa and 12.6 GPa, respectively. Elasticity modulus was 248.1 GPa and 
214.6 GPa, respectively. The maximum transmittance of diamond film was 89.1%, and 24.5% of transmittance was obtained af-
ter the Y2O3 film with cubic structure was deposited on both sides of diamond. The maximum transmittance of diamond film 
was 90.4%, and 25.4% of transmittance was obtained after Y2O3 film with monoclinic structure was deposited on diamond. 
Thermodynamically stable cubic Y2O3 films and metastable monoclinic Y2O3 films can be obtained by controlling oxygen argon 
ratio. The valence states of O and Y in Y2O3 films with cubic and monoclinic structure are in accordance with their 
stoichiometric ratios. Y2O3 thin films with cubic structure exhibit higher hardness and elastic modulus. Both structures show 
good anti-reflection effect on diamond window. Compared with the monoclinic Y2O3 structure, the anti-reflection effect of Y2O3 
thin film is better, which is related to the lower refractive index, and the optimal anti-reflection value of Y2O3 thin film with 
monoclinic structure moves towards the direction of low wavelength compared with the films with cubic structure. 
KEY WORDS: diamond film; Y2O3; anti-reflection film; window; cubic structure; monoclinic structures 

金刚石具有良好的红外透过性、优异的力学性能
和热学性能，是最好的光学材料之一，其应用前景很
广泛[1-3]，既可作为高速飞行器的红外光学窗口，也
可用作高功率 CO2 激光窗口，更可作为在恶劣环境下
工作的红外监测和控制仪器的光学元件。在实际应用
中，金刚石在长波红外波段（8~14 μm）的折射系    
数为 2.38，单面反射损失约为 16%，使得其理论透过
率为 71%。而 CVD 金刚石的实际透过率还受制备  
工艺和表面粗糙度的影响 , 加上散射和吸收等难  
以达到其理论值，无法满足红外探测与光学窗口的  
需求[4-5]。 

为提高金刚石膜在特定波段的光学透过率，通常
需筛选并镀制光学匹配材料，从而实现金刚石表面的
减反增透，同时又能够进行抗氧化保护。可用于减反
增透的材料，从光学方面首先需满足透过波段必须包
含 3~5 μm 和 8~14 μm 这两个大气窗口。同时根据减
反增透理论[6]，为了达到最佳的增透效果，所选材料
的折射率要接近金刚石折射率的开平方，即 1.55。此
外材料要有比较小的吸收系数，以免影响增透效果。
其次，镀膜材料应具有良好的力学性能和化学稳定
性，尤其在高温环境中不易分解氧化，在大气条件下
不易发生变化（包括不易潮解，不易与空气中的 CO2

等气体发生反应等）。用该材料制备的薄膜应均匀、
致密、平整，与金刚石基体具有良好的结合力，薄膜
内应力要尽可能小。镀膜材料应与金刚石基体具有较
为接近的热膨胀系数，这样当温度变化时，不至因应
力变化而导致膜层脱落。材料的硬度也应较高，以抵
御飞行器全天候飞行中的砂蚀和雨蚀[7-8]。 

根据以上条件，目前国内外研究的增透材料，比
较常见的有氮化铝（AlN）薄膜和一些过渡族金属氧
化物薄膜，如氧化镱（Yb2O3）、氧化铪（HfO2）、氧
化锆（ZrO2）和氧化钇（Y2O3）等。表 1[6]是几种增
透材料的性能比较。相比而言，氧化钇具有相对较低
的折射率，且硬度相对较高，因此成为一种金刚石常
用的光学增透材料。不同学者对 Y2O3 薄膜对金刚石
材料的光学增透以及其自身高温稳定性等性能进行
了研究，获得了良好的增透效果与高温抗氧化性[9-11]。
笔者课题组在研究过程中发现，Y2O3 薄膜的晶体结
构对其性能有较大影响，目前尚未见到关于晶体结构
对其增透性能影响的报道。因此本文通过工艺控制，
制备了两种晶体结构不同的 Y2O3 薄膜。对其成分组
成、晶体结构、表面形貌、力学性能进行了系统分析，
进一步研究了晶体结构对金刚石膜增透性能的影响
规律，为金刚石光学窗口的应用提供了理论储备。 

 

表 1  几种常见增透材料的性能[6] 
Tab.1 Properties of some common anti-reflection materials[6] 

Materials Melting point/℃ Density/(g·cm3) Refractive index Transparent range/µm Hardness 
AlN 2700 3.26 1.9~2.2 0.2~8 H 

Yb2O3 2372 9.17 1.55 0.3~13.5 M 

HfO2 2812 9.68 2.15(0.25 μm, 250 ℃) 
2.00(0.5 μm), 1.88(8 μm) 0.22~12 M 

ZrO2 2715 5.49 1.97(0.55 μm, 30 ℃) 
2.05(0.55 μm, 200 ℃) 0.3~12 H 

Y2O3 2410 5.01 1.87(0.55 μm, 250 ℃) 0.3~12 H 

Note: H—very hard, M—medium 
 

1  试验及方法 

1.1  金刚石材料的制备与加工 

本文采用的高质量多晶金刚石材料由直流电弧

等离子体喷射法制备，该方法的具体原理见文献[12]。
将其从衬底取下后成为金刚石自支撑膜。经机械研磨

与精密抛光后，金刚石膜的厚度约为 300 μm，表面

粗糙度小于 5 nm。该金刚石材料的晶体结构组成以

（111）取向为主，并有部分（220）取向晶粒，同时
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未检测到其他物相。 

1.2  Y2O3 薄膜的制备 

将金刚石材料在丙酮和无水乙醇中各超声清洗

15 min 后，吹干，放入 TSU-600 多功能镀膜机。沉

积前，在高真空和加热的条件下，通入一定量 Ar 气，

用偏压电源对衬底进行辉光清洗 20~30 min，进一步 
 

去除衬底表面的微观杂质和氧化物等。随后基于直径

ϕ50.8 mm、纯度为 99.99%的高纯钇靶反应磁控溅射

制备 Y2O3 薄膜，相应的工艺参数见表 2。其他工艺

参数相同，只改变氧气与氩气流量比例，获得了两种

不同晶体结构的 Y2O3 薄膜。基于两种不同晶体结构

Y2O3 薄膜的沉积速率，相应地控制沉积时间，以获

得厚度接近的 Y2O3 薄膜。 

表 2  金刚石衬底上不同晶体结构 Y2O3 薄膜制备工艺参数 
Tab.2 Deposition parameters of Y2O3 films with different crystal structures on diamond substrates 

O2/Ar Power/W Substrate  
Temperature/℃ Pressure/Pa Distance between  

substrate and targe/cm
Deposition 

rate/(nmmin1) Duration/min 

0.9/32 160 250 0.4 6.8 14.2 90 
1.1/31 160 250 0.4 6.8 2.2 580 

 
采用Veeco720型原子力显微镜（AFM）观察Y2O3

薄膜的表面形貌；采用 X Pert PRO 型 X-射线衍射仪

（XRD）通过小角掠入射模式对 Y2O3 薄膜的物相与

晶体结构进行表征；采用 Kratos AXIS Ultra DLD 型 
X 射线光电子能谱仪（XPS）测试 Y2O3 薄膜的元素

组成与价态；采用 SUPRATM55 型场发射扫描电子

显微镜观察 Y2O3 薄膜与金刚石的断面组织形貌；采

用 Nano IndenterⅡ纳米显微力学探针测试 Y2O3 薄膜

的微区力学性能；采用 GX-2000 型傅立叶红外光谱

仪表征镀制 Y2O3 薄膜前后金刚石窗口的红外透过

率，测定波段为 2.5~25 μm。 

2  结果及分析 

2.1  表面形貌 

首先对在金刚石衬底上制备的 Y2O3 薄膜进行

AFM观察分析。图 1 为氧氩比为 0.9/32 下制备的 Y2O3

薄膜的三维和二维 AFM 图。观察时选取面积为 5 μm 
5 μm。从三维图中可以看出，Y2O3 薄膜的晶粒生长

完整、分布均匀，晶粒紧密地连接在一起，表面缺陷

较少。从其二维图像中可以看出 Y2O3 薄膜的晶粒尺

寸在 150 nm 左右，表面粗糙度为 2.57 nm，基本满足

光学窗口对表面粗糙度的要求。 
 

 
 

图 1  氧氩比为 0.9/32 时在金刚石衬底上制备的 Y2O3 薄膜的 AFM 图像 
Fig.1 AFM photographs of Y2O3 films prepared at O2/Ar=0.9/32 on diamond substrate:  

a) 3 dimensional image; b) 2 dimensional image 
 

图 2 为氧氩比为 1.1/31 下制备的 Y2O3 薄膜的三

维和二维 AFM 图。观察时选取面积为 5 μm×5 μm。

从三维图中可以看出，该工艺参数下制备的 Y2O3 薄

膜表面起伏平缓，没有明显的晶粒形成；从其二维图

像中也可以看出，该工艺参数下制备的 Y2O3 薄膜表

面没有明显晶粒形成，其表面粗糙度为 1.07 nm，相

比于氧氩比 0.9/32 制备的 Y2O3 薄膜的表面粗糙度更

小。这是由于在相对富氧的等离子体环境下，原子扩

散和迁移能力很低，不能形成有序的晶体排布，只有

不断形核过程和“岛”长大的过程，却很少有晶粒长

大，导致薄膜的结晶程度很差，但是由于晶粒细小，

所以表面粗糙度也较小，生长速率也很慢。 
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图 2  氧氩比为 1.1/31 时在金刚石衬底上制备的 Y2O3 薄膜的 AFM 图像 
Fig.2 AFM photographs of Y2O3 films prepared at O2/Ar=1.1/31 on diamond substrate:  

a) 3 dimensional image; b) 2 dimensional image 
 

2.2  晶体结构 

图 3 为不同氧氩比下，金刚石衬底上制备的 Y2O3

薄膜的 XRD 图谱。由图 3a 可以看出，在氧氩比为

0.9/32 下，在金刚石衬底上制备出的 Y2O3 薄膜为立

方结构。其中 20.5、29.2、48.5、57.6分别对应

Y2O3 立方晶系（211）、（222）、（440）和（622）的 
 

 
 

图 3  不同氧氩比下 Y2O3/Diamond 复合膜系的 XRD 图谱 
Fig.3 XRD spectra of Y2O3 films deposited at different  

oxygen argon ratios on diamond films:  
a) O2/Ar=0.9/32; b) O2/Ar=1.1/31 

特征峰，并且以（222）为择优取向。衍射峰强度高

且尖锐，衬底衍射影响很小，说明立方结构的 Y2O3

薄膜结晶程度很好且晶体结构缺陷少。由图 3b 可以

看出，在氧氩比为 1.1/31 下，在金刚石衬底上制备出

了单斜结构的 Y2O3 薄膜。其中 26.4、29.8、32.1、
48.4、62.4分别是 Y2O3 单斜晶系（202）、（401）、
（003）、（313）、（023）的特征峰。观察各个衍射峰，

与金刚石衬底的（111）衍射峰比较，强度很小，并

且没有明显的择优取向，说明单斜结构的结晶程度  
较差。 

通常在热力学平衡状态下，Y2O3 在 2200 ℃以下

一般只有一种稳定的体心立方结构。但在磁控溅射过

程中，特别是高的氧氩比下，出现了单斜相，其主要

原因可根据简化热力学模型[13]解释。事实上，反应物

物相和晶体结构主要与溅射粒子能量与衬底温度相

关，可分为薄膜刻蚀与沉积区。通常要制备出单斜结

构 Y2O3，需要有很高的衬底温度或者增加粒子的能

量，热力学平衡状态下很难实现。在本实验过程中，

当氧氩比较大时，粒子的沉积速率很低，因此其平均

能量也很小。当衬底温度不是很高的情况下，粒子刚

运动到衬底表面时会急速凝固，表面扩散能力很小，

在此“恶劣”的条件下，原有的反应平衡发生破坏，

产生一种非平衡状态下的物相，即亚稳态的单斜

Y2O3 相，而且此时制备的 Y2O3 薄膜由于表面扩散能

力的关系，结晶程度较差且晶粒细小。 

2.3  成分分析 

图 4 是金刚石衬底上两种不同晶体结构 Y2O3 薄

膜的 X 射线光电子能谱宽程扫描图，各个峰所对应

的结合能经 C1s（标准结合能 284.6 eV）校正。由图

4 可以看出，两种结构 Y2O3 薄膜的表面区除了含有

Y、O 元素，还有少量的 C 元素存在，这说明沉积态

薄膜在空气中放置的过程中，表面吸附有少量的 C
杂质。 
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图 4  两种不同晶体结构 Y2O3 薄膜的 XPS 扫描全谱 
Fig.4 XPS spectra of Y2O3 films with two different crystal structures:  

a) Y2O3 film with cubic structure; b) Y2O3 film with monoclinic structure 
 

为了进一步分析薄膜的成分，对两种结构 Y2O3

薄膜的 Y3d 和 O1s 的窄谱扫描进行了研究，如图 5
所示。图 5a 和 c 分别对应立方与单斜相 Y2O3 薄膜的

Y3d 的芯能级谱，从图中均可以看到两个自旋-轨道

分裂峰：低能态的 Y3d5/2 特征峰和高能态的 Y3d3/2

特征峰。立方相中两个峰位分别为 156.4、158.4 eV，

而单斜相中分别为 156.6、158.5 eV，均与 Y3d5/2 和

Y3d3/2 的标准结合能位置 156.8、158.8 eV 相近[14]，

且薄膜中的 Y 元素均为+3 价。图 5b 和 d 分别为立方

与单斜相 Y2O3 薄膜的 O1s 芯能级谱。其中立方相

Y2O3 薄膜的 O1s 结合能位置分别为 529.1、531.5 eV，

单斜相 Y2O3 薄膜的 O1s 结合能位置分别为 529.2、
531.5 eV。对比标准的 Y2O3 薄膜 Y—O 键的结合能

（529.5 eV[14]），表明二者位于低能端方向的峰均来

自于 Y—O 健，而位于高能端方向的峰来自于 Y2O3

薄膜暴露在空气中时所吸附的 OH－或者 O2
[15]。由此 

 

 
 

图 5  两种不同晶体结构 Y2O3 薄膜的 Y3d 和 O1s 芯能级谱 
Fig.5 Core level spectra of Y3d and O1s for Y2O3 films with two different crystal structures: a) Y3d for cubic-structure Y2O3 film; 

b) O1s for cubic-structure Y2O3 film; c) Y3d for monoclinic-structure Y2O3 film; d) O1s for monoclinic-structure Y2O3 film 
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可以确定，立方与单斜相 Y2O3 薄膜中主要元素组成

为 Y 和 O 元素，且 Y 均为+3 价，O 为2 价，O 与 Y
原子价态均符合其化学计量比。 

2.4  截面形貌 

图 6 为在金刚石衬底上制备的不同晶体结构

Y2O3 薄膜断口形貌照片。其中图 6a 是立方 Y2O3 薄

膜，可以看出，薄膜由一定取向的柱状晶粒组成，与

金刚石衬底结合较好。图 6b 为单斜 Y2O3 薄膜，可以

看出，薄膜没有明显的晶粒结构，与原子力显微镜照

片结果一致。二者厚度均约为 1.1 μm。从图 6 中看不

出 Y2O3 薄膜与金刚石膜间有明显的开裂与剥离，表

明结合力良好。 
 

 
 

图 6  在金刚石衬底上制备的不同晶体结构 
Y2O3 薄膜断口形貌 

Fig.6 Cross-section morphology of Y2O3 films with different 
crystal structures on diamond substrates: a) Y2O3 film with 

cubic structure; b) Y2O3 film with monoclinic structure 
 

2.5  力学性能 

在金刚石衬底上制备的不同晶体结构的 Y2O3 薄

膜典型的硬度深度曲线和弹性模量深度曲线如图 7
和图 8 所示，测量的深度为 500 nm。从图 7 可以看

出，硬度值曲线在开始时上升较快，其后变得较为平

缓，在约 150 nm 深度之后，曲线斜率变缓。因此，

取 150~500 nm 深度范围为可信的测试范围，以此得

到的硬度平均值作为此样品的硬度值。从图 8 可以看

出，弹性模量深度曲线在开始时上升较快，50 nm 后

变得较为平缓。在 250 nm 深度以后，由于金刚石衬

底的作用，弹性模量值又开始升高。因此，取 50~ 
200 nm 深度范围为可信的测试范围，以此得到的弹

性模量平均值作为样品的弹性模量值。 
 

 
 

图 7  金刚石衬底上制备的不同晶体结构 
Y2O3 薄膜的硬度深度曲线 

Fig.7 Hardness-depth curves of Y2O3 films with different 
crystal structures on diamond substrates: a) Y2O3 film with 

cubic structure; b) Y2O3 film with monoclinic structure 
 

为了获得较为准确的硬度值和弹性模量，每个样

品测试 5 个点，取其平均值。经测量，立方结构 Y2O3

薄膜 5 点平均硬度为 17.4 GPa，单斜结构 Y2O3 薄膜

为 12.6 GPa，两者均高于目前常用的红外光学材料

ZnS 和 Ge 等，但远低于金刚石膜，事实上降低了金

刚石膜作为红外窗口使用的抗沙蚀雨蚀优势。立方结

构 Y2O3 薄膜的 5 点平均弹性模量为 248.1 GPa，单斜

Y2O3 薄膜为 214.6 GPa。单斜 Y2O3 薄膜的弹性模量

较立方的小，表明其抵抗变形能力相对较差。二者弹

性模量整体较高，说明金刚石膜表面涂覆 Y2O3 薄膜

制成的 Y2O3/Diamond/Y2O3 复合窗口有良好的抗热

冲击性能，能够很好地抵御由于温度升高导致的薄膜

开裂脱落，有利于该复合窗口的高温抗氧化性能。 
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图 8  金刚石衬底上制备的不同晶体结构 Y2O3 薄膜的弹性模量深度曲线 
Fig.8 Elasticity modulus-depth curves of Y2O3 films with different crystal structures on diamond substrates:  

a) Y2O3 film with cubic structure; b) Y2O3 film with monoclinic structure 
 

2.6  增透效果对比 

金刚石自撑膜单双面镀制不同晶体结构 Y2O3 薄

膜增透效果对比如图 9 所示。可以看出，两种晶体结

构 Y2O3 薄膜对金刚石膜均有明显的增透作用。相比

于未镀制增透膜的金刚石膜，单面镀制立方结构

Y2O3 薄膜后，金刚石膜最大透过率达 72.3%，最大增

透 7.6%；双面镀制立方结构 Y2O3 薄膜后，金刚石膜

在 10.0 μm 透过率最大，达 89.1%，增透 24.5%。单

面镀制单斜结构 Y2O3 薄膜后，金刚石膜最大透过率

达 72.8%，最大增透 8.6%；双面镀制单斜结构 Y2O3

薄膜后，金刚石膜在 7.4 μm 透过率最大，达 90.4%，

增透 25.4%。对于增透效果的提升幅度不同，主要与 
 

Y2O3薄膜折射率和金刚石折射率的根号值差距有关。

对于立方结构 Y2O3 薄膜，由于其原子堆垛密度高，

因此折射率较单斜结构 Y2O3 薄膜高[16]，也就是更加

偏离金刚石折射率的根号值，因此相比于单斜结构金

刚石薄膜，其反射率相对高，实际增透效果相对低。

另外值得注意的是，两种晶体结构 Y2O3 薄膜增透波

段并不相同。立方结构 Y2O3 薄膜增透最高峰位在

10 μm 附近，而单斜结构 Y2O3 薄膜增透最高峰位位

于 7~8 μm。造成二者差异原因主要在于二者实际厚

度与光学厚度的差异。通常光学薄膜的厚度达到其波

长范围的 1/4 时，可以得到最佳的增透效果。当膜   
厚偏离光学厚度时，如薄时将向低波长方向，反之则

亦然[5,17]。 

 
 

图 9  金刚石膜单双面镀制不同晶体结构 Y2O3 薄膜增透效果对比 
Fig.9 Comparison of anti-reflection effect of Y2O3 films with different crystal structures on one-side and  

double-side diamond substrates: a) Y2O3 film with cubic structure; b) Y2O3 film with monoclinic structure 
 

3  结论 

1）采用射频反应磁控溅射法在金刚石衬底上分

别制备了不同晶体结构的 Y2O3 薄膜。在低氧氩比下，

Y2O3 薄膜呈现立方结构，Y2O3 薄膜结晶程度较好；

在高氧氩比下，Y2O3 薄膜呈现单斜结构，且结晶程

度较差。XPS分析结果证实了立方和单斜结构的 Y2O3

薄膜中 O 与 Y 原子价态均符合其化学计量比。 
2）立方和单斜结构的 Y2O3 薄膜硬度分别为

17.4、12.6 GPa；弹性模量分别为 248.1、214.6 GPa。
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单斜结构 Y2O3 薄膜抵抗外力变形的能力相对更差。 
3）红外透过光谱显示，单斜与立方结构 Y2O3

薄膜均对金刚石有很好的增透效果。双面镀制立方结

构 Y2O3 薄膜后，金刚石膜在 10.0 μm 透过率最大；

双面镀制单斜结构 Y2O3 薄膜后，金刚石膜在 7.4 μm
透过率最大。单斜结构 Y2O3 薄膜增透效果更佳与其

具有较低的折射率有关，且相比于立方结构 Y2O3 薄

膜，单斜结构 Y2O3 薄膜增透最佳值向低波长方向移动。 
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