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采用耦合波原理计算了 +, 波经过二元纳米量级金属光栅衍射的电磁场，研究了金属光栅的占空比、光栅深度

及 +, 波入射角对衍射后的光栅表面电磁场的增强的影响，针对金属金、银做了探讨和分析，得出重要的结论 -

关键词：耦合波原理，金属光栅，衍射

!"##：%"").，%""&，’$*&/

# 012345：67893:6;79<- ==:>- ?@>- =:

! A 引 言

自 !(’% 年表面增强拉曼散射（B>CD3=?1?:93:=?@
E323: B=3FF?C4:6，G0EG）被发现以来，解释拉曼信号

被增强原因的两种理论相继形成：物理机理和化学

机理［!—$］-物理机理对拉曼散射增强的解释偏重于

承载能散射拉曼光谱的分子所吸附于粗糙化的金属

表面所散射的表面场被增强的原因，主要研究表面

场增强的原因 - 理想的表面模型被建立用来定量地

研究电磁场被增强的程度，解释实验事实 - 关于表

面模型大致有球粒子模型，椭球粒子模型，光栅模

型，随机粗糙化表面模型等，都是纳米量级模型 -
对于光栅周期小于入射光波波长的光栅，标量

衍射原理不再适用，必须用严格的矢量方法进行分

析 - 严格的矢量分析方法有如经典的微分法，积分

法，严格的耦合波原理等［%—’］-本文介绍了耦合波原

理，采用耦合波原理计算二元纳米量级金属光栅的

+, 波衍射场 - 编程及数值运算在 ,H+IHJ 环境下

进行，使用特征值（矢量）函数求解方程，简化了程

序，节省了运行时间 -
国内外已有不少文献对粗糙化的表面场增强对

G0EG 增强因子的贡献进行了计算［!—$，K，(］，而且由于

G0EG 的高灵敏度探测器潜能，不少实验室已经通过

电子刻蚀术和纳米技术制作表面材料［!&，!!］-对于光

栅模型，已经有一些文献进行了研究［K，(］，但对光栅

的参数如占空比、光栅周期、光栅深度对表面电磁场

的增强因子的影响方面并不全面 - 本文对二元矩形

金属光栅，针对金属金、银，对光栅的参数和 +, 波

入射角对增强场的影响进行定量分析和探讨，得出

一些有用的结论，一方面验证和解释表面增强拉曼

散射被增强的事实，另一方面对表面材料的制作有

一定的参考意义 -

" A 理 论

二元矩形金属光栅的示意图如图 ! 所示，图中

! 为光栅的周期，" 为光栅的深度，区域 !，一般假设

为真空，其折射率为 #!，区域 "，介质为金属，其折射

率是一个复数 #"，区域 $ 为基片，折射率为 #$，光

栅占空比为 $ L % M !，光波的入射角为!& -设光栅的

表面形状函数为

& L ’（(）L ’（( N !）， （!）

光栅区的折射率 #（)，(）可以用傅里叶形式表示

#"（)，(）L !
O
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式中，, L "!M !，* 表示傅里叶指数，复振幅系数 +* ，

由下式给出：
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图 ! 二元金属光栅示意图

我们的分析针对 "# 偏振模式的入射光 $ 一个

"# 偏振的平面波的磁场分量与坐标轴 ! 轴平行，即

垂直于纸面，可表示如下（所有参数如图 ! 所示，）：

" %&’$ ! ( )*+［, %#- $!（.%&!- % , ’/.!- &）］，（0）

在区域 ! 和区域 1 内，衍射场可表示为
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这里 )( 和 *( 是对应于级次为 ( 的瑞利反射系数

和透射系数 $ 两个区域的波矢的 % 分量 #%( 由下式

给出：

#%( ( #-（$! .%&!- 2 ("+ ），

（( ( -，5 !，5 6，⋯）， （7）

& 分量则可表示为

##，&( ( （#- $#）6 , #6" %( ，（# ( !，1）， （8）

#&(为一个复数时，消逝波产生 $ 在光栅区域 6 中，

平面波可以写成如下的形式：
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麦克斯韦方程组为
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由（!!）式可以得到
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在区域 6，介电常数$和磁导率%为 % 的周期函数 $
对于 "# 偏振的入射光波，方程（!!）可以化为
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对于一阶微分方程组（!6），由于介电常数$，磁导率

%以及场为 % 的周期函数，所以此方程组没有解析

解 $ 将$和 !=$用常系数的傅里叶级数展开，如（6）

式，光栅区的场的分布也由（!-）式傅里叶级数形式

给出，结合在 & ( -，& ( , . 处的边界条件，通过数

值计算可以得到瑞利系数 )(，*( 和系数 "(（ &）

的值 $
在 & ( - 面上，在 , / =6# %# / =6 区内的边界

条件切向磁场连续，因此有
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切向电场在此区间也是连续的，因此有
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在 & ( , . 面上，切向磁场连续，因此有
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切向电场连续，有
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整理（!4），（!7），（!8），（6-）四式得
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将方程（!"）在其傅里叶空间展开，可写为
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其中，"%’ $ &(（ ’! /,0#( ) %$1 (）%%’，!!!为介电常

数的傅里叶系数 *2345,67 方阵，!!! ’ !为!!!的逆

矩阵 - 当电场和磁场的傅里叶级数展开到 # 级次

时，" 为（8# ) %）9（8# ) %）方阵，!!!为（%# )
!）9（%# ) !）方阵 -

方程（%&）称为状态方程，用特征值和特征向量

线性组合可解此方程 - 设$% 和&% 分别为矩阵" 的

特征值和特征向量，则方程的解可以写成

)*（!）$ "
8#)%

’ $ !
+’ 3$%!&’，* - （%:）

利用边界条件（%!），（%%），（%;），（%8）式，将（%:）式代

入，可以得到关于系数 +%，,%，-% 的线性方程组，

从而通过高斯消元法解出这 .# ) 8 个未知数 -

; < 结果分析

上面叙述了计算二元纳米量级矩形金属光栅

*= 波的衍射场的耦合波原理，下面根据上述原理对

实际金属光栅衍射场进行数值分析和比较 - 严格来

说，衍射级次取得越多越好，而且耦合波算法的收敛

性与衍射的级次有关，但在实际数值计算中，衍射级

次不可能取到无穷大，可以进行适当的截断 - 经过

计算，我们发现在 # $ ; 时算法收敛；且与 # 取其他

值相比，在增强规律一致的情况下，增强的效果最

好 - 因此，本文取 # $ ;，分析金属金、银光栅的衍射

电磁场，而且只针对第一级衍射波进行具体的分析，

因为计算发现第一级衍射系数的增强远大于其他级

次的增强 - 金属参数参考文献［.，:］和［!%，!;］-

!"#" 入射角度的影响

经过计算，对于给定的波长和固定的光栅周期

和占空比和光栅深度，存在一个最佳入射角度使得

衍射第一级系数 > ,! >获得最大值 - 在图 % 和图 ; 中

可以看到当波长为$$ +(( 0? 的光分别入射到周期

( $ "(( 0?，占空比 . $ !1;，深度为 / $ ;( 0? 的金属

银和金光栅，分别在#( $ !(@的方向上获得最大增

强，且有一个角度范围使得衍射第一级系数 > ,! > 获
得增强，在这个角度范围之外增强很小 -

图 % 波长为$$ +(( 0? 的光波入射到周期为 ( $ "(( 0?，占空

比为 . $ !1;，深度为 / $ ;( 0? 的二元银光栅，> ,! >随入射角#(

的变化曲线

图 ; 波长为$$ +(( 0? 的光波入射到周期为 ( $ "(( 0?，占空

比为 . $ !1;，深度为 / $ ;( 0? 的二元金光栅，> ,! >随入射角#(

的变化曲线

!"$" 光栅深度的影响

波长为$ $ +(( 0? 的光分别入射到周期 ( $
"(( 0?，占空比 . $ !1;，入射角度为#( $ !(@的条件

下，从图 8 可以看到，存在一个最佳的光栅深度 / $
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!" #$ 使得第一级衍射系数 % !& % 获得最大增强，也

存在一个深度范围使得其获得不同程度的增强 ’

图 ( 波长为!) *++ #$ 的光波入射到周期为 " ) ,++ #$，占空

比为 # ) &-! 的银光栅，最佳入射角度下 % !& %随光栅深度 $ 的变

化曲线

!"! 光栅占空比的影响

由图 " 可知，波长为! ) *++ #$ 的光分别入射

到周期 " ) ,++ #$，光栅深度 $ ) !" #$，入射角度为

"+ ) &+.的条件下，存在一个最佳的占空比 # ) &-!，

使得第一级衍射系数 % !& % 获得最大增强，也存在一

个深度范围使得其获得不同程度的增强 ’

图 " 波长为!) *++ #$ 的光波入射到周期为 " ) ,++ #$，深度

为 $ ) !" #$ 的银光栅，最佳入射角度下 % !& %随光栅占空比 # 的

变化曲线

在考虑第一级衍射波的增强作用下，我们采用了

公式［/］

% )
&012

& 3#4

(

， （!+）

近似计算增强因子 %，纯粹的反映电磁场的增强作

用 ’ 那么，由（!+）式知，% 与 % !& % 的四次方成正比 ’
如图 , 所示，计算了增强因子 % 随光栅深度的变

化，可使衍射场被增强 &+" 倍左右 ’

图 , 波长为!) *++ #$ 的光波入射到周期为 " ) ,++ #$，占空

比为 # ) &-! 的银光栅，最佳入射角度下 % 随光栅深度 $ 的变化

曲线

由上面的结果可知，衍射电磁场在某些入射角

度，某些光栅深度和光栅占空比，可以获得最大增

强，也就是说单从电磁场角度来看，可以获得光栅衍

射的电磁场增强的最佳的光栅结构，而且随着参数

值的改变，这些最佳的结构也发生改变 ’ 而且也看

到这种纳米量级的光栅结构使得其衍射的电磁场得

到增强 ’ 电磁场增强强度和金属的性质有关，相同

的条件下银的增强比金的增强作用要大 ’

( 5 结 论

我们用耦合波原理计算了二元纳米量级金属光

栅的衍射增强场，也通过数值计算给出了一些结论，

证明这种纳米量级粗糙化的金属表面结构的增强作

用 ’ 我们的结果可以证明矩形光栅模型可使衍射场

被增强 &+" 倍左右，实验上所测量的拉曼散射增强

结果比这个数值要大［6］，由此可以知道电磁场增强

并非表面增强拉曼散射被增强的唯一原因，应该还

存在其他的因素也对拉曼散射增强有贡献 ’ 这也证

明文献［7］的结论 ’
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