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摘要

一般我們在做實驗設計時, 實驗區間通常為一正方體, 但科技業的工程師經常在晶圓

上做實驗設計, 此時實驗區間就是一個圓。 實驗區間為正方體的各種資料分析, 可在

大多數實驗設計的書找到, 至於實驗區間是一個圓的資料分析, 則很少在各種文獻中

出現。 本篇論文討論如何利用圓上的數據來依圓上的曲面相似程度做群集分析。 這時

會發生一個有趣的新問題, 就是必須考慮曲面的旋轉。 本論文提供了一套方法來解決

曲面旋轉的問題, 並將其套用在真實晶圓數據上 ,本論文還介紹了如何在圓上建立一

個允許極座標之圓心位置改變之模型。

關鍵字: 反應曲面, 實驗區間, 建模區間, 極軸, 多項式模型, 群集分析。
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第 1 章

緒論

隨著時代的進步, 半導體相關產業也越來越重要了。 積體電路 (integrated cir-

cuit, 簡稱 IC) 是資訊產品最重要的元件, 許許多多的日常用品, 上面皆佈滿 IC 半

導體, 而晶圓就是製造半導體最重要的材料。 製造晶圓的原料主要是二氧化矽, 工程

師把二氧化矽經過一系列分解後就會提煉出多晶矽結晶, 再將多晶矽拉成不同直徑大

小的矽晶棒, 矽晶棒經過研磨、 拋光和切片後, 就得到晶圓片。

每個晶圓片皆有許多的晶粒 (chip), 要判斷一片晶圓的好壞, 通常會在晶粒上做

實驗, 利用實驗後的數據來判斷晶圓的好壞。 現在某電子公司提供了晶圓的化學氣相

沈積 (Chemical Vapor Deposition, 簡稱 CVD) 的真實數據, 其收集數據的方法

如下。 因為一個晶圓內包含著許多小晶粒, 每個晶粒都可以做實驗得到化學氣相沈積

的數據, 故我們可將整個晶圓想像成為一個實驗區間, 而將晶粒的化學氣相沈積的數

據想像為該實驗區間上的反應值,這時化學氣相沈積的數據與晶粒位置的關係便可用

一個反應曲面來代表。 當因為成本的考量而無法在所有晶粒上做實驗時, 工程師就會

在機台的晶圓擺放區上挑選幾個具有代表性的位置, 這些位置我們稱為量測座標。 當

每片晶圓擺放在機台上, 就會有某些晶粒對應到這些量測座標, 工程師便會在這些晶
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粒上做實驗得到反應值。 在這個實驗裡, 機台上的晶圓擺放區的X,Y 座標可視為兩個

不同的因子, 而每一個量測座標可視為一組設定值, 所以此實驗可視為二因子的實驗

設計。

關於實驗區間為圓的資料分析, 文獻上很少討論, 不過它在我們日常生活中是常

見的。 實驗區間為圓的資料分析通常都很特別, 因為圓沒有上下左右的區別, 所以分

析時, 常常要考慮圓是否要旋轉。 在本論文中, 我們利用某電子公司所提供的八片晶

圓實驗數據, 透過這些量測座標上晶粒實驗後的數據, 就可以研究晶圓上的反應曲面

如何隨著晶粒的幾何位置改變而變化。 現在工程師有興趣的問題是, 任兩片晶圓上的

反應曲面是否有差異, 有那些晶圓的反應曲面較類似, 以及可分類出多少種不同型態

的反應曲面。

要解決晶圓上反應曲面的分類問題, 我們可使用統計上的群集分析 (cluster anal-

ysis) 法。群集分析是把一大堆物件歸納為少數幾群的一個方法。 如果要對晶圓上的曲

面作群集分析, 必須解決曲面旋轉的問題, 因為有些曲面旋轉至某個角度會很像另一

個曲面。 但是旋轉後會發現要比較差異的兩片晶圓, 其做實驗的量測座標無法重疊的

問題, 這會造成定義兩個曲面的距離無法直接套用傳統群集分析裡的方法。 我們在本

論文中提出一套方法來解決曲面旋轉的問題, 這些會在本論文第三章討論。 本論文第

四章把某電子公司提供的真實數據套用我們的新方法來做群集分析。 曲面的旋轉就是

改變極軸的觀念,Lin (2007)有非常的清楚介紹改變極軸對迴歸模型的影響, 但該篇論

文討論的極座標模型圓心皆固定在(0, 0)。 在本論文中我們考慮了更一般的模型, 其在

圓上配適迴歸模型時要同時考慮不同的圓心與極軸,這些會在第五章介紹。
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第 2 章

文獻回顧: 極座標建模與多變量群集分析

2.1 導論

資料的來源是工程師在機台上均勻的取點, 再把晶圓放在機台上做實驗後得到的

數據。 每筆資料皆有機台上 x,y 的直角座標, 與它所對應的反應值數據w。 下一節會

介紹如何配適極座標上的二階模型。 因為現在擁有的晶圓有 8 片, 而每個晶圓上的曲

面各自有各自的特色, 因此決定對圓上的曲面作群集分析, 我們提出的做法會在下一

章討論, 在本章第三節會先簡介層次群集法 (Hierarchical Clustering Methods),

以為下一章提供需要的基礎知識。

2.2 配適適當的二階模型

現在資料提供的是 x,y 直角座標,與它所對應的反應值數據w。 所以一般情況下,

可配適一個直角座標的二階迴歸模型: w = β0+β1x+β2x
2+β3y+β4y

2+β5xy+ε。

但是當反應值具有圓效應(circular effect) 時, 會發現此模型的判定係數 (coefficient

of determinant , i.e. R2) 常不會很高。 Lin (2007)提出了把 x,y 直角座標, 變為
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r, θ 的極座標。 其中

r = x2 + y2

θ =



















cos−1

(

x√
x2+y2

)

ify > 0,

2π − cos−1

(

x√
x2+y2

)

ify ≤ 0

此時若配適一個二階模型: w = β0 + β1r + β2r
2 + β3θ + β4θ

2 + β5rθ + ε 會發現

判定係數變高許多。 在Lin (2007)中, 討論了極軸改變對配適模型的影響。 圖 2.1 和

圖 2.2 呈現了使用不同的極軸時, 在(r, θ)極座標上的實驗點會如何改變, 更詳細的說

明, 請見Lin (2007)。 由圖2.1與2.2可發現, 當極軸改變後, 實驗點在(r, θ)這個建模

區間上的位置也改變了, 因此所建立的迴歸模型之判定係數也會不同, 在第五章會詳

述改變極軸對模型的影響, 與它的一些性質。
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圖 2.1: 未改變極軸實驗區間與建模區間

4



30

210

60

240

90

270

120

300

150

330

180 0

1

2

3
4

5

6

7

8

9

10

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

1

2

3

4

5

6

1

2

3

4

5

6

7

8

9

10

圖 2.2: 改變極軸實驗區間與建模區間

2.3 群集分析

群集分析是量測相似性的一種方法, 它把所有的物件區分成幾個群體使得 :

1 : 每一群群內的物件彼此相似程度很高。

2 : 不同群間的物件相似程度低。

所謂相似性的高低依物件或研究目的的不同而不同。 常見的分群的方法有: 層次群集

法 (hierarchical clustering), 非層次群集法 (Nonhierarchical Clustering Meth-

ods), 利用統計模型分群 (Clustering Based on Statistical Models )。 因為本論

文的目的是要把圓上的曲面分群, 並非討論那一種分群方式較好, 因此本論文採用的

分群方式為層次群集法。
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所謂層次群集法就是, 距離最近的物件先為一群, 再將距離某群最近的物件或群,

歸為該群, 直到每一物件都歸至某群為止。 常見的群與群之間的距離定義有下列三種:

單一聯結法, 完全聯結法, 平均聯結法。 所謂單一聯結法為某群內所有物件至另一群

內所有物件的最短距離; 完全聯結法為某群內所有物件至另一群內所有物件的最遠距

離; 平均聯結法為某群內所有物件至另一群內所有物件的平均距離。

例子: 現在物件1,2,3為一群, 物件4,5為一群, 物件分佈的狀況為下圖, 單一聯

結法就是物件3與4的距離為這兩群的距離。

圖 2.3: 單一聯結法

例子: 物件1,2,3為一群, 物件4,5為一群, 物件分佈的狀況為下圖, 完全聯結法

就是物件2與5的距離為這兩群的距離。

圖 2.4: 完全聯結法
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例子: 物件1,2,3為一群, 物件4,5為一群, 物件分佈的狀況為下圖, 平均聯結法

就是物件1,2,3與4,5的距離平均為這兩群的距離。

圖 2.5: 平均聯結法

現在用一個Johnson and Wichern (2007)的例子來說明層次群集法, 本例子

有5個物件要分群。 首先會先有一個量測每個物件間距離的距離定義, 兩兩間物件的

差異由距離定義得到後, 就可以寫出距離矩陣。 以下為某個距離定義得到的距離矩陣。
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6 5 9 0 8

11 10 2 8 0





































因為物件3,5的距離最小, 所以它們最先被歸為一群。 現在 (35) 已經是一群了,

要衡量物件1,2,4對 (35) 的距離方式有三個:

1 : 單一聯結法 (single-linkage method), 此法就是取物件 1,2,4對 (35) 的
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距離最小值當作距離, 以物件 1對 (35) 為例, d(35)1 = min{d31, d51} =

min{3, 11} = 3

2 : 完全聯結法 (complete-linkage method), 此法就是取物件 1,2,4對 (35) 的

距離最遠值當作距離, 以物件 1對 (35) 為例, d(35)1 = max{d31, d51} =

max{3, 11} = 11

3 : 平均聯結法 (average-linkage method), 此法就是取物件 1,2,4對 (35) 的

距離平均值當作距離, 以物件 1對 (35) 為例, d(35)1 = avg{d31, d51} =

avg{3, 11} = 7

重覆上述步驟直到五個物件皆連結起來才停止, 這就是層次群集法。 由層次群集

法我們可以得到, 單一, 完全, 平均聯結法的樹狀圖, 其分別列於圖2.3,2.4, 及2.5。
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圖 2.6: 單一聯結法的樹狀圖
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圖 2.7: 完全聯結法的樹狀圖
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圖 2.8: 平均聯結法的樹狀圖
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第 3 章

如何把圓上的曲面做群集分析

3.1 導論

一般要對幾個物件做群集分析, 通常會量測物件的幾個重要特徵, 再利用那些特

徵的差異來定義物件間的距離, 假設現在有 n 個物件要分群, 每個物件觀測了 m 種

不同的特徵。 令 wi,j 代表物件 i 第 j 個特徵的觀測值。 則資料常會以下列形式呈現 :

表 3.1: 群集分析資料形式

資料名稱 特徵 1 特徵 2 特徵 3 特徵 4 特徵 5 特徵 6 . . . 特徵 m

物件 1 w1,1 w1,2 w1,3 w1,4 w1,5 w1,6 . . . w1,m

物件 2 w2,1 w2,2 w2,3 w2,4 w2,5 w2,6 . . . w2,m

物件 3 w3,1 w3,2 w3,3 w3,4 w3,5 w3,6 . . . w3,m

...
...

...
...

...
...

...
. . .

...

物件 n wn,1 wn,2 wn,3 wn,4 wn,5 wn,6 . . . wn,m

接著我們可以對wi,j引入適當的距離定義來衡量物件之間的差異程度。 比如說通
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常使用的距離定義為:

Dn
i1,i2

=

(

m
∑

j=1

(|wi1,j − wi2,j|)n

)1/n

, (3.1)

當 n=2 時, 此距離叫歐式距離 (euclidean distance), 這是最常被大家拿來當作距

離的定義。 另外還有一個常用的距離叫統計距離 (statistical distance), 定義為:

Di1,i2 =
√

(wi1 −wi2)
′A(wi1 − wi2),

其中wi1 = [wi1,1, wi1,2, ....., wi1,m]′ , wi2 = [wi2,1, wi2,2, ....., wi2,m]′ , A = S−1

,S 為樣本共變異數矩陣。 這些定義距離的方式, 皆有一個特色, 就是同一個特徵, 每

個物件皆有觀測值。 以一個 Sharma (1996) 中提及的食品的營養資料為例, 在這組

數據中, 共有 6 個食品項目要分群, 分別為: 燉牛肉, 漢堡, 烤牛肉, 牛排, 罐裝牛肉,

烤雞。 而每個物件共觀察了 5 個不同的特徵, 分別為: 卡路里 , 蛋白質, 脂肪, 鈣, 鐵

, 以下為它的資料形式 :

表 3.2: 食品的營養資料

食品項目 卡路里 蛋白質 脂肪 鈣 鐵

燉牛肉 340 20 28 9 2.6

漢堡 245 21 17 9 2.7

烤牛肉 420 15 39 7 2.0

牛排 375 19 32 9 2.6

罐裝牛肉 180 22 10 17 3.7

烤雞 115 20 3 8 1.4
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如果要比較燉牛肉與漢堡之間的差異, 且使用的距離定義為歐式距離, 同一個特

徵每個物件皆有觀測值的意思是: 燉牛肉與漢堡在卡路里, 蛋白質, 脂肪, 鈣, 鐵, 都

必須有觀測值。 最後會算出9147為它們之間的距離。算法為:

2

√

(340 − 245)2 + (20 − 21)2 + (28 − 17)2 + (9 − 9)2 + (2.6 − 2.7)2,

現在某電子公司提供了晶圓的化學氣相沈積 (Chemical Vapor Deposition, 簡

稱 CVD) 的真實數據, 其收集數據的方法如下。 因為一個晶圓內包含著許多小晶粒

(chip), 每個晶粒都可以做實驗得到化學氣相沈積的數據, 故我們可將整個晶圓想像

成為一個實驗區間, 而將晶粒的化學氣相沈積的數據想像為該實驗區間上的反應值,

這時化學氣相沈積的數據與晶粒位置的關係便可用一個反應曲面來代表。 當因為成本

的考量而無法在所有晶粒上做實驗時, 工程師就會在機台的晶圓擺放區上挑選幾個具

有代表性的位置, 這些位置我們稱為量測座標。 當每片晶圓擺放在機台上, 就會有某

些晶粒對應到這些量測座標, 工程師便會在這些晶粒上做實驗得到反應值。 在這個實

驗裡, 機台上的晶圓擺放區的X,Y 座標可視為兩個不同的因子, 而每一個量測座標可

視為一組設定值, 所以此實驗可視為二因子的實驗設計。

透過這些量測座標上晶粒實驗後的數據, 就可以研究晶圓上的反應曲面如何隨著

晶粒的幾何位置改變而變化。 現在工程師有興趣的問題是, 任兩片晶圓上的反應曲面

是否有差異, 有那些晶圓的反應曲面較類似, 以及可分類出多少種不同型態的反應曲

面。 雖然每片晶圓放置在機台上後, 工程師便會測量某些固定的座標上的晶粒的反應

值。 不過晶圓沒有上下左右的區別, 因此工程師把晶圓擺放在機台上時, 其擺放位置

並不是固定的。 這正如我們把光碟片放入光碟機的情況是相同的, 每一次我們將同一

片光碟放入光碟機時, 其擺入位置與前一次擺入位置未必會相同, 但這兩個擺入位置
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經過某個角度的旋轉後, 便會一致。 故即便是同一片晶圓被重覆擺放在機台上, 且使

用相同的量測座標來做實驗, 但是因為晶圓每次擺放在機台上的擺入位置未必會相同,

所以即使該晶圓被重覆量測時的量測座標是完全相同的, 也不會每次皆在相同的晶粒

上做實驗。 表 3.3 代表 8 片晶圓在 n 個量測座標下做實驗得到的數據, 其中每片

晶圓皆被任意擺放在機台上做一次實驗。wi,j代表第i片晶圓的第j個量測座標上所得

到的反應值。

表 3.3: 晶圓的數據

晶圓 座標 1 座標 2 座標 3 座標 4 座標 5 座標 6 . . . 座標 n

晶圓 1 w1,1 w1,2 w1,3 w1,4 w1,5 w1,6 . . . w1,n

晶圓 2 w2,1 w2,2 w2,3 w2,4 w1,5 w1,6 . . . w2,n

晶圓 3 w3,1 w3,2 w3,3 w3,4 w1,5 w1,6 . . . w3,n

晶圓 4 w4,1 w4,2 w4,3 w4,4 w1,5 w1,6 . . . w4,n

晶圓 5 w5,1 w5,2 w5,3 w5,4 w1,5 w1,6 . . . w5,n

晶圓 6 w6,1 w6,2 w6,3 w6,4 w1,5 w1,6 . . . w6,n

晶圓 7 w7,1 w7,2 w7,3 w7,4 w1,5 w1,6 . . . w7,n

晶圓 8 w8,1 w8,2 w8,3 w8,4 w1,5 w1,6 . . . w8,n

針對表 3.3 晶圓的數據, 我們有興趣做群集分析來對其分類, 若對照之前關於群

集分析數據的描述, 一個很直覺的想法便是把不同的量測座標當成不同的特徵, 比如

表 3.3 的座標 1 ∼ n可視為n個不同的特徵變數, 在這樣的處理下, 兩片晶圓上反應

曲面的差異便可套用等式 (3.1) (或其它合理的距離定義) 而以下列等式得到的值來
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衡量。

D2
i1,i2 =

(

n
∑

j=1

(wi1,j − wi2,j)
2

)1/2

, (3.2)

用此距離定義來衡量兩片晶圓上反應曲面的差異, 這做法看似合理, 不過之前有

介紹過, 雖然量測座標是完全相同的, 但即使同一片晶圓重覆做實驗, 也不會每次皆

在晶圓上相同的晶粒上做實驗。 不過比較兩個曲面像不像, 應該要比較相同位置的晶

粒。 因為不知道兩片晶圓相同位置的晶粒在那裡, 所以比較時, 必須一片晶圓位置固

定, 另一片晶圓不停的旋轉,這樣才合理。 上述距離的定義已經不適用了, 下一節我們

就介紹如何定義此群集分析的距離。

3.2 晶圓旋轉

針對上一節晶圓的資料, 我們可以用下面的模型來描述它:

wk(x, y) = fk(x, y) + ε,

其中fk(x, y)為編號 k 的晶圓上一個未知的真實反應曲面。若我們在某個量測座標

(x∗, y∗) 上觀測到數據wk(x
∗, y∗), 則wk(x

∗, y∗)為反應曲面的值fk(x
∗, y∗)再加上一

個量測誤差ε。

以下我們先舉一個例子來說明我們的想法, 若圖 3.1 為某兩片晶圓上的真實反

應曲面, 左邊的曲面為晶圓 A 擺放於機台上量測時的反應曲面 fA(x, y), 則在某些

量測座標下獲得的量測數據 wA(x, y) 為反應曲面的值 fA(x, y) 再加上一個量測誤

差ε。 故此數據之模型為:

wA(x, y) = fA(x, y) + ε,
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同理右邊的曲面為晶圓 B 擺放於機台上量測時的反應曲面fB(x, y)。 其在相同的量

測座標下獲得的數據之模型為:

wB(x, y) = fB(x, y) + ε,

假設工程師挑選的實驗點之量測座標為圖 3.2 中編號1 ∼ 10的點, 我們並將 A 曲面

的等高線圖畫於圖 3.2 左邊, 由此等高圖我們可以發現,A 曲面是由量測座標 5 及 9

的位置一路向量測座標 6,8 的位置下降; 同理我們將 B 曲面的等高線圖畫於圖 3.2

右邊, 由此等高線圖我們可以發現,B 曲面是由量測座標 7 的位置一路向量測座標 10

的位置下降。 假設量測誤差ε並不大, 則此時若利用等式 (3.2) 來計算 A,B 曲面的差

異, 最後算出來的距離一定不小, 因為圖 3.2 的等高線告訴我們 A,B 兩曲面是往不

同的兩個方向遞減的。

但若我們將其中一片晶圓位置固定, 而讓另一片晶圓不停的旋轉, 再不斷比較這

兩個曲面是否相似。 比如固定晶圓 A , 讓晶圓 B 不停的旋轉, 圖 3.3 右邊的曲面是

晶圓 B 逆時鐘方向旋轉25
36

π 後得到的, 這時若我們再比較曲面 A 與旋轉後的曲面

B 之等高線 ( 圖 3.4 ), 則我們可發現這兩曲面皆是從同一個方向向另一個方向遞減,

亦即 A,B 兩曲面比之前像多了。 故我們可得知對此晶圓實驗, 若要比較其曲面是否

有差異, 應將晶圓旋轉納入考量。

不過 B 曲面旋轉後就會發生一個問題, 就是工程師挑選的實驗點之量測座標的

位置也跟著改變。 我們可由圖 3.4 中左邊晶圓上的實驗點 1 不再與右邊晶圓實驗點

1 位在相同的位置便可發現, 相同的問題也發生在其他實驗點身上, 這使得之前利用

等式 (3.1) 來算 A,B 兩曲面的差異, 產生了問題。 由圖 3.4 我們可以很清楚地發現,

晶圓 A 上的第 j 個量測座標上的反應值 wA,j不應該與晶圓 B 上的第 j 個量測座
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標上的反應值 wB,j 相比較。 因此在比較兩個反應曲面的差異時, 我們必須找個方法

來解決旋轉後, 兩個晶圓的量測座標不再重疊在一起的問題。

在此我們提出了使用配適值取代觀測數據的概念。 因為有了量測座標上晶粒的反

應值, 我們便可以建立配適模型來得到配適的反應曲面。 因為配適的反應曲面在晶圓

上任何地方都有配適值, 因此即使晶圓旋轉了, 晶圓 A 與旋轉後的晶圓 B , 在任何

一個位置上, 仍各有配適值可用來比較曲面是否相似。 故使用配適值便可避免量測座

標因旋轉而無法重疊, 使得晶圓 A 量測座標上的觀測值在晶圓 B 上找不到相對應的

觀測值與之比較的問題。

以下令 f̂k(x, y) 為利用量測座標上的數據 wk(x, y) 所建立的一個配適反應曲

面, 有關如何建立 f̂k(x, y) 的討論, 我們將在後面的章節再討論。 令 f̂A 與 f̂B 分別

為晶圓 A,B 上的配適反應曲面。 若要在考慮晶圓旋轉的情況下比較 f̂A 與 f̂B 的差

異, 則我們可使用下面的距離定義:

D(f̂A, f̂B) = min
0<∆θ<2π











∫ ∫

x2+y2<1

[f̂A(x, y) − f̂B(x′, y′)]2dxdy











, (3.3)

其中 ∆θ 代表晶圓 B 旋轉的角度,(x′, y′)為 (x, y) 旋轉 ∆θ 後的座標, 故 x′, y′

皆為 x, y 與 ∆θ 的函數, 即:

x′ =
√

x2 + y2cos(arctan(
x

y
) + ∆θ),

y′ =
√

x2 + y2sin(arctan(
x

y
) + ∆θ),
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圖 3.1: 兩個反應曲面旋轉前的圖型

圖 3.2: 量測座標的位置與等高線圖
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圖 3.3: 兩個反應曲面旋轉後的圖型

圖 3.4: 旋轉後量測座標的位置與等高線圖
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使 (3.3) 最小的 ∆θ 值代表曲面f̂B 在旋轉 ∆θ的角度後和曲面f̂A最像。 在極座

標的表示法下,(3.3) 式亦可表示為:

D(f̂A, f̂B)

= min
0<∆θ<2π

{
∫ 2π

0

∫ 1

0

[f̂A(rcos(θ), rsin(θ)) − f̂B(rcos(θ + ∆θ), rsin(θ + ∆θ))]2|J |drdθ

}

(3.4)

其中 |J | = r。

以下我們令

ĝA(r, θ) = f̂A(rcos(θ), rsin(θ)),

ĝB(r, θ) = f̂B(rcos(θ), rsin(θ)),

若我們使用極座標所形成的一個一階模型 (1st-order model) 來當配適模型, 亦即:

ĝA(r, θ) = β̂A0 + β̂A1γ + β̂A2θ,

ĝB(r, θ) = β̂B0 + β̂B1γ + β̂B2θ,

則 (3.4) 式變為:

D(f̂A, f̂B)

= min
0<∆θ<2π

{
∫ 2π

0

∫ 1

0

[ĝA(r, θ) − ĝB(r, θ + ∆θ)]2|J |drdθ

}

,

= min
0<∆θ<2π

{
∫ 2π

0

∫ 1

0

[(β̂A0 − β̂B0) + (β̂A1 − β̂B1)r + (β̂A2 − β̂B2)θ − β̂B2∆θ]2|J |drdθ

}

,

(3.5)
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我們可發現 (3.5) 大括號內的部份為∆θ的二次多項式, 若令其為 h(∆θ), 則將

h(∆θ) 對 ∆θ 微分可得:

h′(∆θ)

=

∫ 2π

0

∫ 1

0

2[(β̂A0 − β̂B0) + (β̂A1 − β̂B1)r + (β̂A2 − β̂B2)θ − β̂B2∆θ](−β̂B2) × rdrdθ,

令 h′(∆θ) = 0, 得到的解為:

∆θ∗

=
2β̂B2(β̂A0 − β̂B0)

∫ 2π

0

∫ 1

0
rdrdθ

2β̂2
B2

∫ 2π

0

∫ 1

0
rdrdθ

,

+
2β̂B2(β̂A1 − β̂B1)

∫ 2π

0

∫ 1

0
r2drdθ

2β̂2
B2

∫ 2π

0

∫ 1

0
rdrdθ

+
2β̂B2(β̂A2 − β̂B2)

∫ 2π

0

∫ 1

0
rθdrdθ

2β̂2
B2

∫ 2π

0

∫ 1

0
rdrdθ

=
2πβ̂B2(β̂A0 − β̂B0) + 2

3
πβ̂B2(β̂A1 − β̂B1) + 2π2β̂B2(β̂A2 − β̂B2)

2πβ̂2
B2

,

=
(β̂A0 − β̂B0) + 1

3
(β̂A1 − β̂B1) + π(β̂A2 − β̂B2)

β̂B2

,

若對h(∆θ)二次微分再把上式∆θ∗代入, 得到 : h′′(∆θ∗) = 2πβ̂2
B > 0, 所以使 (3.5)

最小的 ∆θ 為 ∆θ∗, 這代表 A,B 兩個配適曲面最像的時候是晶圓 B 旋轉 ∆θ∗ 度。

同理若 ĝA,ĝB 使用二階, 三階, 或更高階的配適模型, 其仍可使用上述的步驟來求得

∆θ∗, 唯一不同之處為當 ĝA,ĝB為二階模型時, h(∆θ) 為 ∆θ 的四次多項式;ĝA,ĝB為

三階模型時, h(∆θ) 為 ∆θ 的六次多項式;ĝA,ĝB為n階模型時, h(∆θ) 為 ∆θ 的 2n

次多項式。
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3.3 適合度的問題

在3.2節, 我們提出了用配適值來取代觀測數據的方法, 用以解決晶圓旋轉後,量

測座標無法再重疊在一起的問題。 但此時會產生一個新問題, 就是配適曲面是否可以

完全代表觀測數據背後的真實曲面。 要衡量配適曲面與真實曲面的相似程度, 一個可

用的指標便是配適模型的判定係數 。 若判定係數很小, 那代表配適曲面跟真實曲面的

差異很大, 故可合理懷疑配適曲面會與真實曲面差異頗大, 在這種情形下, 即使使用

等式 (3.3) 計算出來的距離很小, 我們也只能夠說, 它們配適曲面很像, 而不應推論

它們的真實曲面很像。 故若僅用 (3.3) 式的距離大小來對晶圓分類是不夠的, 我們尚

需適當的將配適的好壞納入距離定義內考量。 當然我們可嘗試各種不同的配適模型來

提高判定係數, 但即使如此, 任何合理的迴歸模型它的判定係數皆不應為1。 以下我們

就幾種情況討論該如何讓判定係數在分類的距離中發揮其影響。

1 : 若要比較的兩個配適曲面, 其判定係數皆很高, 則我們可以相信配適曲面與真實

曲面頗相似, 此時使用 (3.3) 式的距離來做群集分析便會比較適合。

2 : 若要比較的兩個配適曲面, 判定係數皆很小, 則配適曲面皆很像水平面, 此時若

兩水平面很接近則 (3.3) 式的距離便容易小, 但此時真實曲面是否相似是值得

懷疑的。

3 : 若要比較的兩個配適曲面, 判定係數一高一低, 則一個配適曲面與真實曲面頗相

似, 另一個配適曲面則否, 則我們認定兩個真實曲面應該是不像的。 因為若兩個

真實曲面頗相似, 則在相同的量測誤差下, 使用相同的配適模型所得到的判定
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係數大小應相近。

上述的三種狀況可用圖 3.5 表示, 圖 3.5 的橫軸為第一個配適模型的判定係數,

縱軸為第二個配適模型的判定係數, 圖 3.5 分了三個區塊, 在區域I 裡, 就是上述 1

的情況, 此時我們希望 (3.3) 式維持不變; 區域II, 就是上述 3 的情況, 在區域II裡,

無足夠的資訊足以判定兩個真實曲面是否相似, 此時一個可行的做法便是, 增加配適

模型的複雜度以讓判定係數變大, 否則我們寧願採取較保守的做法, 認定此兩真實曲

面不像; 區域III, 就是上述 2 的情況, 此時我們希望認定此兩真實曲面它們不像。 以

下我們提出兩個做法, 其利用將 (3.3) 式乘上一個懲罰項來將判定係數的影響帶入分

類的距離定義中。

圖 3.5: 把判定係數分三大塊

第一個做法採用相對風險 (relative risk) 的觀念, 若令 R2
A,R2

B分別為配適曲面

f̂A 與 f̂B 的判定係數, 則懲罰項定義為:

max(R2
A, R2

B)

min(R2
A, R2

B)
,

此公式的等高圖為圖 3.6, 由等高圖可看出, 如果其中有一個判定係數小於 0.1, 則值
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會非常的大; 兩個判定係數很接近, 則值會接近 1 ; 一高一低, 則值會很大; 皆低, 則

值介於判定係數很接近與一高一低之間。 換成群集分析的用語 : 判定係數其中有一個

小於 0.1 , 懲罰最大; 兩個判定係數很接近懲罰小;一高一低則懲罰很大; 皆低則懲罰

介於兩者之間, 可以用表 3.4來表示:

表 3.4: 解決判定係數不高的第一個方法

值 R2
A < 0.1 或 R2

B < 0.1 R2
A, R2

B一高一低 R2
A, R2

B皆低 R2
A ≈ R2

B

懲罰 最大 第二大 第三大 最小

所以距離的定義應該是 (3.3) 式再乘上此懲罰項。

D(f̂A, f̂B) × max(R2
A, R2

B)

min(R2
A, R2

B)
, (3.6)

圖 3.6: 第一個方法的等高圖

第二個方法之懲罰項為:

1 + (1 − R2
A)k × (1 − R2

B)k,
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其中k為一正整數, 則k變大, 則判定係數對該懲罰項的影響會變小。 此公式的等高圖

為圖 3.7, 由等高圖可看出, 如果判定係數皆很高, 值會接近 1 ; 皆低則值偏大; 一高

一低則值介於兩者之間。 換成群集分析的用語 : 判定係數皆很高懲罰小; 皆低則懲罰

很大; 一高一低則懲罰介於兩者之間, 可以用表 3.5來表示:

表 3.5: 解決判定係數不高的第二個方法

值 R2
A, R2

B皆低 R2
A, R2

B一高一低 R2
A ≈ R2

B ≈ 1

懲罰 最大 第二大 最小

所以距離的定義應該是 (3.3) 式再乘上此懲罰項。

D(f̂A, f̂B) × [1 + (1 − R2
A)k × (1 − R2

B)k], (3.7)

圖 3.7: 當 k = 1 第二個方法的等高圖

上述解決配適模型所得到的判定係數不高的兩個方法, 基本上是合理的。 不過因

為真實曲面的樣貌是我們有興趣的, 所以我們還是會希望配適的模型判定係數能高。

以下為提高判定係數的方法:

24



1 : 在Lin (2007)中曾提出, 若真實曲面有所謂的圓效應(circular effect) 時, 在極

座標上配適多項式模型會比在直角座標上配適多項式模型, 常能得到更高的判

定係數。 並且在極座標上建模時, 我們可考慮使用不同的極軸當參數來建模,這

會使得配適模型的 判定係數更容易提高。 見本論文第五章。

2 : 迴歸分析有一個挑選模型的準則叫 PRESS (predicted residual sum of square)。

這個準則的主要目的是用來做預測, 它希望觀測值與配適值的差異越小越好, 因

此它的配適值最具代表性, 而它的缺點就是配適的模型常會太大。 而現在作群

集分析希望的是, 找一個配適曲面可以取代真實曲面, 這和 PRESS 的理念一

致, 所以可以考慮 PRESS 所選出的大模型。
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第 4 章

真實數據的分析

4.1 導論

上一章已經提出了一套方法, 定義了兩片晶圓的反應曲面是否相似的距離測度,

並解決了比較兩片晶圓上的曲面像不像時, 要考慮晶圓旋轉的問題。 現在就拿某電子

公司提供的晶圓觀測數據, 來依晶圓上的曲面相似程度做群集分析, 圖4.1, 圖4.2 為

我們把觀測數據利用無母數配適得到的曲面, 我們要把這 8 個曲面做群集分析。 令

第 i 片晶圓上的觀測數據為 wi,1, wi,2, ......, wi,n, 以下我們考慮將晶圓上的觀測數據

wi,j 做幾種轉換, 之後再對轉換後的數據 zi,j套用第三章的方法來做群集分析。

1 : 觀測值不轉換, 即 zi,j = wi,j。

2 : 每片晶圓上的觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均, 即 zi,j = wi,j − wi·, 其

中 wi· =
∑n

j=1 wi,j/n 。

3 : 每片晶圓上的觀測值最大最小值調整成一樣, 即 zi,j = (wi,j−min
j

(wi,j))/(max
j

(wi,j)−

min
j

(wi,j))
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4 : 觀測值做標準化, 即 zi,j = (wi,j − wi·)/si , 其中 wi· =
∑n

j=1 wi,j/n,si =

∑n
i=1(wi,j − wi·)

2/(n − 1)。

其中第一種轉換代表原始觀測值的單位很重要, 所以進行分析時, 很容易受位置

與尺度的影響, 亦即, 一個晶圓上的曲面像是另一個晶圓上的曲面放大或縮小, 是晶

圓本身的問題, 不是工程師記錄觀測數據時, 使用了不同的單位量測造成的, 所以它

們不應該分在同一群。 第二種轉換, 是對晶圓上的曲面做平移, 此時每片晶圓的觀測

值平均數皆為零, 所以進行分析時, 已經把位置的影響去除, 只剩下尺度的影響。 因為

尺度的問題沒有解決, 所以此種轉換沒有解決曲面放大或縮小的問題。 第三與第四種

的資料轉換, 皆已經解決了因為位置與尺度的不同所造成的影響, 亦即,一個晶圓上的

曲面像是另一個晶圓上的曲面放大或縮小 ,我們把它們分為很像的一類, 兩者轉換的

不同處, 由之後提供盒狀圖 (Boxplot) 可以很明顯的看出來。 以上對觀測值的轉換,

皆是作位置或尺度的轉換, 所以配適t,t為正整數, 階多項式模型後的判定係數皆不會

改變。 下列為八片晶圓, 考慮以極座標的r, θ構成的二階, 三階, 四階多項式模型下的

最佳判定係數 (見第五章)。

表 4.1: 極軸當參數各種多項式模型的最佳判定係數

R-square 晶圓 1 晶圓 2 晶圓 3 晶圓 4 晶圓 5 晶圓 6 晶圓 7 晶圓 8

二階模型 0.96 0.979 0.951 0.984 0.749 0.723 0.705 0.861

三階模型 0.977 0.985 0.98 0.988 0.877 0.887 0.891 0.962

四階模型 0.987 0.99 0.983 0.989 0.908 0.904 0.912 0.994
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圖 4.1: 晶圓 1, 2, 3, 4的曲面
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圖 4.2: 晶圓 5, 6, 7, 8的曲面
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4.2 不轉換

若對觀測值不做任何轉換時, 則zi,j = wi,j, 圖 4.3 為zi,j依不同晶圓畫出的盒狀

圖。
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圖 4.3: 第一種轉換的盒狀圖

由圖 4.3, 可以很明顯的看出有三群, 晶圓 1,2,3,4 的觀測值分布範圍很接近; 晶

圓 5,6,7 上數據的分布範圍較相近,而晶圓 8 則與其他晶圓較不像,而且晶圓 8 的四

分位距 (interquartile range) 也比其它晶圓來的大。 而且晶圓 5,6,7,8 的觀測值比

晶圓 1,2,3,4 的觀測值大了約 5 倍以上。

圖 4.4 為每片晶圓的無母數配適曲面之等高圖, 由等高圖看出晶圓 1,2,3,4 中間

位置的觀測值最小,隨著半徑的增加,觀測值也漸漸變大,而觀測值分佈的範圍為:1360 ∼

1500 ; 晶圓 5,6,7 的觀測值有左下一路向右上遞減的現象, 而觀測值分佈的範圍

為:12800 ∼ 13400 ; 晶圓 8 觀測值有右下一路向左上遞減的現象, 而觀測值分佈
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的範圍為:11000 ∼ 12500。

若在zi,j數據上使用 (3.6) 或 (3.7) 式, 求任兩片晶圓上曲面的距離, 就可以得到

距離矩陣。 即可利用此距離矩陣, 再套用第二章的單一聯結法, 完全聯結法, 平均聯結

法, 則可畫出它們的樹狀圖。

距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1

要比較的那兩個, 圖4.5, 圖4.6, 圖4.7為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6)

式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.8, 圖

4.9, 圖4.10為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個

四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.11, 圖4.12, 圖4.13 為各種聯

結法的樹狀圖。

距離的定義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為

表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.14, 圖4.15, 圖4.16為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定

義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較

的那兩個, 圖4.17, 圖4.18, 圖4.19為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.7) 式

且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖

4.20, 圖4.21, 圖4.22為各種聯結法的樹狀圖。

結論: 無論是何種的距離定義, 幾階的多項式模型, 不同的分群方式, 最後的結

果都是一樣的。 如果分三群, 晶圓 1,2,3,4 一群; 晶圓 5,6,7 一群; 晶圓 8 一群。 如果

要再多分一群, 晶圓 7 會與晶圓 5,6 分開。 晶圓1,2,3,4 皆是以圓中心向四周先遞增

再遞減。 晶圓 5,6,7,8 比較像從某個方向向另一方向遞減。
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圖 4.4: 第一種轉換的等高圖
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圖 4.5: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.6: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.7: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.8: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.9: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.10: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.11: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.12: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.13: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.14: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.15: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.16: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.17: 三階階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.18: 三階階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.19: 三階階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.20: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.21: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.22: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值不轉換的平均聯結法樹狀圖
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4.3 觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均

若每片晶圓上的觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均時, 則 zi,j = wi,j −wi·,

其中 wi· =
∑n

j=1 wi,j/n。 圖 4.23 為zi,j 依不同晶圓畫出的盒狀圖。

1 2 3 4 5 6 7 8

−1000

−500

0

500

1000

Va
lu

es

Column Number

圖 4.23: 第二種轉換的盒狀圖

由圖 4.23, 還是很明顯的可以看出有三群, 晶圓 8 觀測值的變異數最大, 其次是

晶圓 5,6,7 , 晶圓 1,2,3,4 的變異數最小。 由變異數得知, 此種轉換沒有解決晶圓上

的曲面放大縮小的功能。

圖 4.24 為每片晶圓做第二種轉換後的無母數配適曲面之等高圖, 等高圖的樣貌

會和第一種轉換的等高圖很像。 晶圓 1,2,3,4 觀測值分佈的範圍為:−60 ∼ 40 ; 晶

圓 5,6,7 觀測值分佈的範圍為:−200 ∼ 500 ; 晶圓 8 觀測值分佈的範圍為:−500 ∼

1000。

若在zi,j數據上使用 (3.6) 或 (3.7) 式, 求任兩片晶圓上曲面的距離, 就可以得到

39



距離矩陣。 即可利用此距離矩陣, 再套用第二章的單一聯結法, 完全聯結法, 平均聯結

法, 則可畫出它們的樹狀圖。

距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1要

比較的那兩個, 圖4.25, 圖4.26, 圖4.27為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6)

式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.28,

圖4.29, 圖4.30為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一

個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.31, 圖4.32, 圖4.33為各種

聯結法的樹狀圖。

距離的定義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為

表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.34, 圖4.35, 圖4.36為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定

義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較

的那兩個, 圖4.37, 圖4.38, 圖4.39為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.7) 式

且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖

4.40, 圖4.41, 圖4.42為各種聯結法的樹狀圖。

結論: 距離的定義為 (3.6),(3.7) 式對結論沒影響。 分群的方式對結論沒影響。

如果分三群, 晶圓 1,2,3,4 一群; 晶圓 5,6,7 一群; 晶圓 8 一群。 如果要再多分一群,

在二階的情況下, 晶圓 6 會與晶圓 5,7 分開。 在三階, 四階的情況下, 晶圓 7 會與晶

圓 5,6 分開。
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圖 4.24: 第二種轉換的等高圖
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圖 4.25: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.26: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.27: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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圖 4.28: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.29: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.30: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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圖 4.31: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.32: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.33: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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圖 4.34: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.35: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.36: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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圖 4.37: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.38: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.39: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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圖 4.40: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的單一

聯結法樹狀圖
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圖 4.41: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的完全

聯結法樹狀圖
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圖 4.42: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值減掉該片晶圓所有觀測值的平均的平均

聯結法樹狀圖
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4.4 每個晶圓上的觀測值最大最小值調整成一樣

若每片晶圓上的觀測值最大最小值調整成一樣時。 則 zi,j = (wi,j−min
j

(wi,j))/(max
j

(wi,j)−

min
j

(wi,j)), 圖 4.43 為zi,j依不同晶圓畫出的盒狀圖。
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圖 4.43: 第三種轉換的盒狀圖

由盒狀圖看出晶圓1,3 的觀測值分布範圍很像; 晶圓 2,4 分布範圍很像; 而晶圓

5,6,7,8 分布範圍很像。 現在這八片晶圓上的觀測值變異數的差異, 已經由轉換讓它們

變的差不多, 所以已經沒有曲面放大與縮小的問題。 此種轉換存在一個問題, 就是容

易受離群值的影響, 由圖可看出晶圓 2,4 深受離群值影響, 不過有些人會認為, 有離

群值的資料要歸為一類, 因此偏好此種轉換。

圖 4.44 為每片晶圓做第三種轉換後的無母數配適曲面之等高圖, 等高圖的樣貌

會和第一種轉換的等高圖很像。 所有晶圓觀測值分佈的範圍為:0 ∼ 1。

若在zi,j數據上使用 (3.6) 或 (3.7) 式, 求任兩片晶圓上曲面的距離, 就可以得到

距離矩陣。 即可利用此距離矩陣, 再套用第二章的單一聯結法, 完全聯結法, 平均聯結
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法, 則可畫出它們的樹狀圖。

距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1要

比較的那兩個, 圖4.45, 圖4.46, 圖4.47為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6)

式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.48,

圖4.49, 圖4.50為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一

個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.51, 圖4.52, 圖4.53 為各種

聯結法的樹狀圖。

距離的定義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為

表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.54, 圖4.55, 圖4.56為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定

義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較

的那兩個, 圖4.57, 圖4.58, 圖4.59為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.7) 式

且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖

4.60, 圖4.61, 圖4.62為各種聯結法的樹狀圖。

結論: 距離的定義為 (3.6),(3.7) 式對結論沒影響。 分群的方式對結論沒影響。

如果分三群, 晶圓 1,3 一群; 晶圓 2,4 一群; 晶圓 5,6,7,8 一群。 如果要再多分一群,

在二階的情況下, 晶圓 8 會與晶圓 5,6,7 分開。 在三階, 四階的情況下, 晶圓 5,6 會

與晶圓 7,8 分開。
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圖 4.44: 第三種轉換的等高圖
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圖 4.45: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.46: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖

2 4 1 3 5 7 6 8
0

0.05

0.1

0.15

0.2

0.25

0.3

0.35

0.4

       a v e r a g e          l i n k a g e         

 Wafer 

 d
ist

an
ce

 

圖 4.47: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.48: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.49: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.50: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.51: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.52: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.53: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.54: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.55: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.56: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.57: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.58: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.59: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖

55



1 3 2 4 5 6 7 8
0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.1

0.12

       s i n g l e          l i n k a g e         

 Wafer 

 d
ist

an
ce

 

圖 4.60: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.61: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.62: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值全距調整成一樣的平均聯結法樹狀圖
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4.5 標準化

若觀測值做標準化時。 則 zi,j = (wi,j−wi·)/si , 其中 wi· =
∑n

j=1 wi,j/n,si =

∑n
i=1(wi,j − wi·)

2/(n − 1), 圖 4.63 為 zi,j 依不同晶圓畫出的盒狀圖。
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圖 4.63: 第四種轉換的盒狀圖

現在每片晶圓上的觀測值位置與尺度已經差不多了, 此種轉換與先前把觀測值範

圍調整為0 ∼ 1區間比較不受離群值的影響。 一般統計學家分析資料時, 解決位置與

尺度的不同, 就是把資料標準化。 比較特別的為, 晶圓 2,4 的四分位距較小且離群值

較多。 而圖 4.64為它們的等高圖。

圖 4.44 為每片晶圓做第三種轉換後的無母數配適曲面之等高圖, 等高圖的樣貌

會和第一種轉換的等高圖很像。 所有晶圓觀測值分佈的範圍為:−2 ∼ 2。

若在zi,j數據上使用 (3.6) 或 (3.7) 式, 求任兩片晶圓上曲面的距離, 就可以得到

距離矩陣。 即可利用此距離矩陣, 再套用第二章的單一聯結法, 完全聯結法, 平均聯結

法, 則可畫出它們的樹狀圖。
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距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1要

比較的那兩個, 圖4.65, 圖4.66, 圖4.67為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6)

式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.68,

圖4.69, 圖4.70為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.6) 式,f̂A, f̂B 為 x, y 的一

個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.71, 圖4.72, 圖4.73 為各種

聯結法的樹狀圖。

距離的定義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個二階模型。R2
A, R2

B的值為

表 4.1 要比較的那兩個, 圖4.74, 圖4.75, 圖4.76為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定

義為 (3.7) 式且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個三階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較

的那兩個, 圖4.77, 圖4.78, 圖4.79為各種聯結法的樹狀圖。 距離的定義為 (3.7) 式

且k = 1,f̂A, f̂B 為 x, y 的一個四階模型。R2
A, R2

B的值為表 4.1 要比較的那兩個, 圖

4.80, 圖4.81, 圖4.82為各種聯結法的樹狀圖。

結論: 距離的定義為 (3.6),(3.7) 式對結論沒影響。 如果分三群, 晶圓 1,3 一群;

晶圓 2,4 一群; 晶圓 5,6,7,8 一群。 如果要再多分一群, 在二階的情況下, 晶圓 8 會

與晶圓 5,6,7 分開。 在三階, 四階的情況下, 晶圓 5,6 會與晶圓 7,8 分開。
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圖 4.64: 第四種轉換的等高圖
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圖 4.65: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.66: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.67: 二階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.68: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.69: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.70: 三階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.71: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.72: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.73: 四階模型距離定義為(3.6) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.74: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.75: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.76: 二階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.77: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.78: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.79: 三階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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圖 4.80: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的單一聯結法樹狀圖
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圖 4.81: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的完全聯結法樹狀圖
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圖 4.82: 四階模型距離定義為(3.7) 式觀測值標準化的平均聯結法樹狀圖
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4.6 本章結論

本章使用的距離定義有兩個, 觀測值作四種轉換, 分群方式有三種, 配適的模型

大小有三個, 所以總共有 72 張樹狀圖。 因為我們配適模型時, 希望模型的判定係數

可以很高, 因此我們在極座標建模, 並考慮極軸當參數 (見第五章), 所以得到的判定

係數最小也有 0.7 以上, 以致於我們提出對判定係數不高的那兩個懲罰項, 在這裡算

出來的值會差不多, 所以用 (3.6) 或 (3.7) 式當距離的定義, 結果是一樣的。 三階模

型與四階模型的判定係數差不多, 所以分群的結果一致性很高。 晶圓1,2,3,4在二階模

型的時候, 判定係數已經高達 0.95以上, 所以對晶圓1,2,3,4, 使用幾階模型, 結果是

一樣。 由原始觀測值的盒狀圖, 圖 4.3 看出晶圓 8 的數據分佈範圍很廣, 所以它的曲

面很容易是其它晶圓的曲面放大了幾倍, 對觀測值作的第一種與第二種轉換沒有解決

曲面放大縮小的問題, 所以晶圓 8 的曲面表現的與其它晶圓的曲面最不像。 由圖 4.1,

圖 4.2 看出如果不考慮曲面的放大縮小, 單單只是看曲面像不像, 會發現晶圓 7 的曲

面旋轉後應該和晶圓 8 的曲面很像。 對觀測值作的第三種與第四種轉換,解決曲面放

大縮小的問題, 結果得到晶圓 7 與晶圓 8 的距離很小, 它們是非常像的, 這也說明了

我們上一章所介紹的那一套方法, 是很有效的。

在附錄裡會提供 4.5 節把觀測值標準化後, 經過分析找到旋轉至兩兩最像的角

度, 再畫出兩兩最像的曲面圖。
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第 5 章

極座標模型

5.1 導論

在圓上配適迴歸模型, 要考慮極軸與圓心的位置, 不同的極軸與圓心皆會造成判

定係數的不同, 所以要得到一個圓上最佳的二階模型, 就必須考慮不同的極軸與圓心。

Lin (2007) 提到圓上的數據有圓效應(circular effect) 時, 利用直角座標 X,Y 當自

變數建模, 通常結果不會太好。 該論文提出了把直角座標轉換至極座標, 利用極座標

的 r, θ 當自變數再建模, 此時模型的判定係數會大很多。Lin (2007)也提出了極軸改

變是如何影響r, θ 區間的實驗點位置, 這在第二章已經有簡述了。 那篇論文對找一個

圓上最佳模型的結論是: 要在極座標空間建模, 且固定圓心, 相鄰兩實驗點間的極軸,

判定係數的值並不會有太大的改變。

5.2 如何解決不同極軸的問題

圖5.1為某電子公司提供的晶圓 7 , 圓心為 (0,0), 在圓上均勻的取 120 個極

軸後, 不同極軸與對應判定係數的圖形。 由圖5.1可看出相鄰的極軸, 判定係數的值並
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圖 5.1: 不同極軸與對應判定係數的圖型

不會有太大的改變,而且有些判定係數還一模一樣,這個觀念是Lin (2007)提出來的。

它說明了固定圓心在(0,0), 即使極軸範圍在 0 ∼ 2π之間變化, 還是可以找到逼近最

佳的迴歸模型。 晶圓 7 的最佳模型應該發生在極軸為3 跟 4之間, 它的判定係數約為

0.7。 我們由圖5.1發現了, 相鄰的極軸, 判定係數有時還會一模一樣, 因此現在就有興

趣想知道為什麼極軸的不同, 判定係數有時還會一樣。 最後我們由第二章的圖 2.1 與

圖 2.2 可發現, 如果任兩個極軸間沒有觀測值, 所有觀測值的位置在這兩個極軸的表

現是: r 值不變, θ 值減掉一個固定常數。 這個現象就是迴歸模型的自變數 θ 做位置

的轉換。 在迴歸分析中, 若配適一個t階多項式模型,t=1,2,... 時, 不管因變數或自變

數作任何位置或尺度的轉換, 判定係數皆不會變。 所以解決了極軸的不同, 有時判定

係數還是不會變的問題。

定理 1. 在r, θ 的極座標空間, 若任兩個極軸之間沒有觀測值, 則配適一個t階多項式

模型的判定係數是一樣的。

証明. 以下我們以配適r, θ的二階多項式模型來說明, 其可令 A,B 為任兩個建模區間

上的極軸 (A>B), 且它們之間沒有任何觀測值。 則 n 個量測座標在以 A 為極軸的
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值為 (θ1, θ2, ......, θn)。 令d 為 A,B 兩極軸的夾角, 則此 n 個量測座標以 B 為極軸

時的θ值為 (θ1 + d, θ2 + d, ......, θn + d)。 故極軸為 A 的模型為:

w = β0 + β1r + β2r
2 + β3θ + β4θ

2 + β5rθ + ε,

極軸為 B 的模型為:

w′ = α0 + α1r + α2r
2 + α3(θ + d) + α4(θ + d)2 + α5r(θ + d) + ε,

= (α0 + α3d + α4d
2) + (α1 + α5d)r + α2r

2 + (α3 + 2dα4)θ + α4θ
2 + α5rθ + ε,

= β ′

0 + β ′

1r + β ′

2r
2 + β ′

3θ + β ′

4θ
2 + β ′

5rθ + ε′,

故極軸 A 與 B 的模型矩陣是一樣的 , 因此極軸 A 與 B 的誤差平方和一樣。

因此固定圓心時, 我們可以找到最佳模型, 方法為: 任兩個實驗點間, 我們只要任

意選一個極軸當極軸再建模, 因為實驗點一定是有限的, 所以模型數也是有限的, 因

此判定係數是有限的, 最佳模型就找到了。

5.3 允許極座標圓心位置改變

現在允許極座標圓心位置改變, 假設挑選 n 個量測座標作實驗, 現在令圓上某一

個量測座標 (x∗, y∗) 為新圓心, 某個θ∗當極軸, 此時n個量測座標的位置在極座標空

間的位置為 (r1, θ1), (r2, θ2), ...., (rn, θn), 而 (r, θ)由下列公式得到。 令:

θA =



















cos−1

(

x−x∗√
(x−x∗)2+(y−y∗)2

)

if(y − y∗) > 0,

2π − cos−1

(

x−x∗√
(x−x∗)2+(y−y∗)2

)

if(y − y∗) ≤ 0
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if θA ≥ θ∗,

r = (x − x∗)2 + (y − y∗)2

θ = θA − θ∗

if θA < θ∗,

r = (x − x∗)2 + (y − y∗)2

θ = 2π + θA − θ∗

令 wi 為第i個量測座標上的觀測值。 現在可以以 (ri, θi) 對 wi 配適一個 t 階多項式

模型, 即可得到判定係數 R2
x∗,y∗,θ∗。 如果要找一個任意量測座標當新圓心, 極軸在任

意位置的最大判定係數, 亦即找 max
x∗,y∗,θ∗

R2
x∗,y∗,θ∗。 因為由上一節的定理得知, 在 r, θ

的極座標空間, 若任兩個極軸之間沒有觀測值, 則配適一個 t 階多項式模型的判定係

數是一樣的。 所以每個量測座標當新圓心時的判定係數皆是有限的, 又量測座標個數

是有限的, 所以可以找到 max
x∗,y∗,θ∗

R2
x∗,y∗,θ∗。 表5.1 為某電子公司提供的晶圓, 配適二

階多項式模型, 以 (0,0) 為圓心及以任意量測座標為新圓心上的最大判定係數。

表 5.1: 判定係數

R-square 晶圓 1 晶圓 2 晶圓 3 晶圓 4 晶圓 5 晶圓 6 晶圓 7 晶圓 8

(0,0) 0.96 0.979 0.951 0.984 0.749 0.723 0.705 0.861

量測座標 0.96 0.979 0.951 0.984 0.816 0.829 0.890 0.989

如果更進一步的推廣, 考慮新圓心可以在圓上的任意位置, 亦即新圓心的位置不

一定是在量測座標上時, 我們發現了兩個特殊的狀況。
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1 : 若量測座標的分布如圖 5.2 所示。 首先我們把所有量測座標依距離晶圓中心

(0,0) 的遠近分五大類, 第一類為編號2 ∼ 9, 第二類為編號10 ∼ 25, 第三

類為編號26 ∼ 49, 第四類為編號50 ∼ 81, 第五類為編號82 ∼ 121。 如果

以第 s, 1 ≤ s ≤ 5, 類的某個點為新圓心, 則這些量測座標在建模區間的分

布, 不再如圖 5.3 一般均勻地分布在正方形區間內。 其分布形式簡述如下: 對

第1 ∼ s − 1類, 每一類的量測座標會圍成一個類似橢圓的形狀; 第s ∼ 5類,

每一類的量測座標會形成一個波。 見圖 5.4 至 5.8。 圖 5.4 是以第1類的某個

點當新圓心, 所以有五個波; 圖 5.5 是以第2類的某個點當新圓心, 所以有四個

波一個橢圓; 圖 5.6 是以第3類的某個點當新圓心, 所以有三個波兩個橢圓; 圖

5.7 是以第4類的某個點當新圓心, 所以有兩個波三個橢圓; 圖 5.8 是以第5類

的某個點當新圓心, 所以有一個波四個橢圓。若新圓心位在距離晶圓中心 (0,0)

相同距離的位置, 比如先以某個位置為新圓心, 再逆時針依序取離 (0,0) 相同

距離的點當作新圓心。 此時若將極軸固定為一常數, 對這些新圓心,量測座標在

建模區間上的位置會有規則的變化。見圖 5.9 至 5.24。 圖 5.9 至 5.24 是極軸

為 0 且第二類的量測座標依逆時針方向依序為新圓心。 由圖形可以看出, 它們

的變化有點類似圖 2.1 及 2.2 那樣, 前一個圖上方的點在下一個圖時會移動至

下方且不斷循環。

2 : 若兩新圓心的座標相當接近, 當其使用相同的極軸時, 它們的判定係數會差不多。

見圖 5.25,5.26。 由圖 5.25,5.26 看出極軸對判定係數的圖形樣貌與值的大小

很接近。

第一個特殊的狀況對尋找最佳的判定係數幫助不大, 因為量測座標移動的方式並非跟
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圖 2.1 及 2.2 完全一樣, 所有量測座標作一個固定常數的位移,這裡只是陳述會有這

種有趣的狀況。 第二個特殊的狀況對尋找最佳的判定係數有少許的幫助, 兩個相近的

新圓心, 因為量測座標在建模區間的散佈情形會差不多, 所以即使極軸為參數, 它們

的判定係數還是會很像。 雖然有上述兩個特殊的狀況, 不過所給予的訊息還是不足以

找到最佳的判定係數, 但是找到近似最佳的判定係數是辦的到的, 以下是找近似最佳

判定係數的步驟:

1 : 無論工程師選了幾個位置當量測座標作實驗, 我們可在圓上均勻的取a個點當作

分析時的新圓心。 例如可把圖 5.2 的那些量測座標當作新圓心。

2 : 每個挑選出來的新圓心, 它們所考慮的極軸皆是 0 ∼ 2π 之間均勻的取b個位置。

3 : 由步驟 1,2 的新圓心與極軸建立的不同之配適模型, 共有a × b個判定係數, 其

中最大的判定係數就會接近圓上的最佳判定係數。

在第一步驟, 我們要在圓上均勻的取點當作分析時的新圓心原因是: 上述第二個特殊

的狀況陳述了, 只要是相近的新圓心, 無論極軸在那個位置, 它們的判定係數差不多。

所以圓上的某一區塊, 我們只要挑選一個點當新圓心, 那個新圓心就可以代表那個區

塊的所有點當新圓心。 在第二步驟均勻的取 b 個位置當作極軸的原因為:Lin (2007)提

出了固定圓心, 相鄰兩實驗點間的極軸, 判定係數的值並不會有太大的改變。 而且本

篇論文也發現了, 固定圓心即使把極軸當參數, 判定係數的個數會小於或等於量測座

標數(由定理1得到)。 所以為了分析時的方便性, 只要考慮均勻的選取足夠多的極軸

就行了。
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圖 5.2: 量測座標的位置與編號
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圖 5.3: 圓心為編號 1 的量測座標
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圖 5.4: 圓心為編號 8 的量測座標
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圖 5.5: 圓心為編號 20 的量測座標
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圖 5.6: 圓心為編號 42 的量測座標
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圖 5.7: 圓心為編號 76 的量測座標
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圖 5.8: 圓心為編號 112 的量測座標
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圖 5.9: 圓心為編號 10 的量測座標
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圖 5.10: 圓心為編號 11 的量測座標
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圖 5.11: 圓心為編號 12 的量測座標
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圖 5.12: 圓心為編號 13 的量測座標
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圖 5.13: 圓心為編號 14 的量測座標
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圖 5.14: 圓心為編號 15 的量測座標
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圖 5.15: 圓心為編號 16 的量測座標
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圖 5.16: 圓心為編號 17 的量測座標
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圖 5.17: 圓心為編號 18 的量測座標

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8
0

1

2

3

4

5

6

1
2

3
4

5
6

7
8

9
10

11
12

13
14

15
16

17
18

20
21

22
23

24
25

26
27
28

29
30

31
32

33
34

35
36

37

38

39

40

41

42

43
44

45
46

47
48

49
50

51
52
53

54
55

56
57

58
59

60
61

62
63

64
65

66

67

68

69

70

71

72
73

74
75

76
77

78
79

80
81

82
83
84
85

86
87

88
89

90
91

92
93

94
95

96
97

98
99

100
101

102
103

104

105
106

107
108

109

110
111

112
113

114
115

116
117

118
119

120
121

(0.15307,−0.36955)

圖 5.18: 圓心為編號 19 的量測座標
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圖 5.19: 圓心為編號 20 的量測座標
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圖 5.20: 圓心為編號 21 的量測座標
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圖 5.21: 圓心為編號 22 的量測座標
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圖 5.22: 圓心為編號 23 的量測座標
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圖 5.23: 圓心為編號 24 的量測座標
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圖 5.24: 圓心為編號 25 的量測座標
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圖 5.25: 圓心為 (0.1,0.1)
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圖 5.26: 圓心為 (0.15,0.15)
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第 6 章

總結

本論文主要在解決如何把圓上的曲面做群集分析, 本論文介紹了, 做此問題的群

集分析, 最重要的是要解決曲面的旋轉, 在第三章我們提出了一套完整的方法來解決

旋轉的問題。 在第四章我們利用真實數據套用第三章提出的距離定義來分析。 另外我

們亦探討了如何在圓上配適一個最佳的二階模型。 不同的圓心與極軸皆會造成判定係

數的不同, 本論文已經把極軸與判定係數的關係找出來了, 並有辦法利用數值法, 找

到圓上最佳的判定係數。
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附錄

4.5 節, 把觀測數據做標準化, 旋轉至兩兩最像的曲面圖。
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