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表面等离子体可以将光子局域在金属表面附近,并形成很强的近场能量密度,可以大大提高金属表面附近分子

的发光效率和光电转换吸收材料的利用率,从而提高发光器件和光电转换器件的效率.本文研究了在一维周期性金

属 -介质混合结构的光栅中表面等离子体激元的耦合条件,给出了耦合效率随着结构和填充因子的变化,并证明了

在光栅的填充因子较高以至光栅的金属间隔较小时,光子耦合成为表面等离子体的效率较高,可以达到 94%以上.
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1 引 言

表面等离子体激元 (surface plasmon polaritons,

SPP)是一种由于金属表面电子被外界电磁场激发

而振荡,并传播于金属 -介质表面的二维电磁场模

式 [1]. 由于其二维性质可以使得光子压缩在几百

到数十个纳米的范围内, 从而突破衍射极限并获

得较高的能量密度, 因而在发光器件和光电转换

器件, 比如太阳能电池等领域中有着广阔的应用

前景[2−9]. 要想提高发光器件和光电转换器件的效

率,就需要最大限度地使得外来光子束缚并耦合成

为 SPP.利用光栅的周期性结构可以在光子耦合成

为 SPP时提供满足动量守恒的额外波矢 [10], 因而

国际上对薄金属光栅结构 (光栅部分金属深度约

50 nm)和一些金属光栅的具体形貌的研究已经有

先例 [11−16],但是对金属 -介质混合的光栅中, SPP

的耦合现象研究还不充分. 本文主要研究了在金

属-介质光栅结构中的表面等离子体耦合现象,尤其

针对厚度 100 nm 的金 (Au) 和氧化硅 (SiO2) 形成

的混合光栅,在垂直光子激发的情况下对耦合 SPP

的特性进行了理论计算,给出了 SPP耦合条件随着

结构变化的关系,并证明了在光栅的填充因子较高,

也就是光栅的金属间隔较小时,光子耦合成为表面

等离子体的效率较高,可以达到 94%以上. 该结构

制作工艺简单, 表面等离子体耦合效率高, 可以应

用于半导体激光器等窄光谱的光电子器件中.

2 理论模型

用于数值模拟的光栅结构为图 1 所示的 Au-

SiO2,其中图 1(a)表示 Au具有光栅的周期性, SiO2

不具有周期性;图 1(b)的结构表示 Au和 SiO2均具

有光栅的周期性. 为便于分析,图 1(a)和 (b)的结构

分别标记为 A和 B.由于 SPP在传播的过程中不向

外辐射光子而最终会被 Au吸收,因此可以通过研

究模型的吸收光谱对 SPP的耦合效率进行研究.图

中 Au的厚度 h固定为 100 nm. 结构 B中 SiO2 作
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为光栅槽的厚度 H 固定为 1 µm. 假定光栅周期为

Λ ,光源从正上方垂直入射,入射光的偏振方向沿水

平方向.模拟中采用有限时域差分 (finite difference

time domain, FDTD)法对结构进行分析.针对光栅

的一维结构,在周期方向上采用了周期性边界条件

(periodic boundary condition, PBC),在非周期方向上

采用完美匹配层 (perfectly matched layers, PML)来

吸收掉传输和反射的光子.

图 1 理论模型示意图 (a)结构 A; (b)结构 B

针对 Au的折射率,采用经典的 Drude-Lorentz

模型:

ε(ω) = εr,∞ +
K

∑
k=0

fkω2
p

ω2
k −ω2 + iωΓk

, (1)

其中 εr,∞ 是相对介电常数的高频极限, K 是共振的

频率总数, 第 k 个共振模式对应的共振频率为 ωk,

共振强度为 fk,衰减常数 Γk 为弛豫时间
[17], Au的

具体参数取自文献 [18],可以得到其实部和虚部如

图 2所示. Au部分的网格特别细化到 2 nm,远远小

于金的趋肤深度 (∼20 nm). 由于表面等离子体的波

矢 kSPP 和真空中的波矢满足如下关系
[19]:

kSPP = k0

√
ε1εm

ε1 + εm
, (2)

其中, εm 是 Au介电常数的实部, ε1 是周围介质的

介电常数,并且折射率的关系由 ε = (n− ik)2 给出.

由于 SiO2 的折射率随波长变化很小, 因此在模拟

中,取 SiO2 的折射率为 1.45,取空气的折射率为 1.

根据 (2)式,由于波长在 450—500 nm时, kSPP没有

实数解,因此这时候不存在 SPP模式. 故后文考虑

的均是波长从 500 nm到 2000 nm的情况.

图 2 Au的 Drude-Lorentz模型所对应的折射率 (a)折射率
的实部; (b)折射率的虚部

3 理论模拟结果分析

3.1 改变周期 Λ

给定光栅的填充因子为 0.5, 当周期 Λ 改变
时, 图 3 为图 1(a) 结构的吸收光谱. 由于 Au 和空

气界面、Au 和 SiO2 界面均可以引发光子转换成

SPP, 因此后文以 PairZ 和 PsilicaZ 分别对应空气和

Au, SiO2 和 Au之间的各个级次的光谱吸收峰进行

标记.其中,周期为 0.5 µm的两个吸收峰从右到左

依次代表 Au-SiO2 表面和 Au- 空气表面的一级峰

Psilica1 和 Pair1;周期为 0.7 µm的 3个吸收峰从右到

左依次代表 Psilica1, Pair1 和 Psilica2,周期为 0.9 µm的
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3个吸收峰从右到左依次代表 Psilica1, Pair1和 Psilica2.

从图 3中可以得出如下结论:当给定填充因子

为 0.5,周期分别 0.5, 0.7, 0.9 µm时,所有吸收峰随

着周期 Λ 的增大而相应地红移,并且吸收峰的强度

逐渐降低.

在光子耦合成为 SPP的时候,光栅结构提供了

额外的动量,从而满足

kSPP = k0 sinθ +ZG, (3)

其中 k0 为真空中的波矢, θ 为入射角度,在本文中

为 0◦, Z 为整数, G = 2π/Λ 为光栅结构的布拉格波
矢 [14,20]. 因为图中标记的几个吸收峰的波长均满

足 (3)式,证明了这几个吸收峰是由于光子耦合成

为 SPP所引起的. 当周期增大时,布拉格波矢G变

小,因而耦合的 SPP波矢 kSPP 变小,从而吸收峰波

长增大发生红移.

图 3 给定填充因子为 0.5,吸收光谱随着周期 Λ 改变

吸收峰的强度随着周期 Λ 的增大而逐渐降低,

这是因为Λ 增大的情况下,储存在 SPP中的能量会

随着尺寸的增大而不容易继续保留在 Au与 SiO2,

空气的表面, 反而在边界处重新释放出光子, 这部

分放出的光子导致吸收峰的强度减弱.

3.2 改变填充因子

固定光栅周期 Λ 为 500 nm,改变填充因子,由

(3)式给出如图 4所示的 Psilica1 峰位于波长 766 nm

附近, Pair1 峰位于波长 555 nm 附近. 图 4(a) 给出

了结构 A 的吸收光谱随着填充因子变化的规律,

图 4(b)给出了结构 B的吸收光谱随着填充因子变

化的规律.从图中可以看出,两种结构对 Pair1 峰和

PMIM 峰 (后文给出具体定义) 的体现几乎一致, 但

是在 Psilica1 峰的形态上有着极大的差异.

图 4 吸收光谱随着填充因子变化 (a)吸收光谱对应结构 A;
(b)吸收光谱对应结构 B

3.2.1 Pair1峰与填充因子之间的关系

在波长为 555 nm时,存在的吸收峰主要是 Pair1

峰. 这个峰的强度在填充因子为 0.5,趋近于 1和趋

近于 0 时比较弱, 在填充因子为 0.8 和 0.2 时比较

强, 并且 Pair1 峰无法达到很高的值.这是因为尽管

光栅结构提供了光子耦合成为 SPP额外需要的波

矢,光子依然难以直接在空气和 Au表面耦合成为

SPP,同时,在本文的结构中同时存在 Au和空气表

面传播的 SPP (记为 kSPPair)和 Au-SiO2表面传播的

SPP (记为 kSPPsilica). kSPPair 沿着 Au和空气表面传

播时会在 Au-SiO2 表面重新耦合成 kSPPsilica, 然而

kSPPsilica 因为不满足 (3)式,因而能量无法保存在光

栅结构中, 只能向外辐射一部分光子, 因而吸收峰

值不高. 再考虑到 kSPPair 在传播过程中受到光栅结

构的调制, 这一点与 DFB 激光器中光栅的衍射原

理类似 [21]: 由 (3)式,其一级衍射的方向为沿着外

界入射光方向原路返回, kSPPair 重新耦合成为光子,

结构的反射率增强,引入一级衍射系数 κ1, κ1 的大

小表示了 kSPPair 重新耦合成为光子的效率.由文献

[21]可知, κ1在填充因子为 0.5时取得极大值,说明

在填充因子为 0.5 时, kSPPair 重新耦合成为光子的
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效率较高,这时结构的反射率增强, Pair1 峰减小. 由

(3)式,二级衍射方向与 kSPPair 传播方向相反,表现

为 kSPPair 在 Au-空气表面传播时被光栅结构反射,

依旧以 kSPPair 的方式沿着相反方向在 Au- 空气表

面传播,并很少向外辐射光子, 最终被金属损耗吸

收掉. 引入二级衍射系数 κ2 表示 kSPPair 的反射情

况,由文献 [21]可知, κ2 在填充因子为 0.25和 0.75

时取得极大值, 光栅对 kSPPair 的反射最强, Pair1 峰

有极大值.然而 kSPPair 在受到光栅结构反射的时候,

有一部分会变成 Au-空气和 Au-SiO2 的混合模式,

因而极大值位置相对标准 0.25 和 0.75 有所偏移,

这就是为什么 Pair1 峰在填充因子 0.2和 0.8时呈现

极大值.

3.2.2 PMIM峰与填充因子之间的关系

在图 4(a)和图 4(b)中都出现了一个终点在波

长 621 nm 附近的吸收峰, 这个吸收峰位置不随着

结构 A 和 B 变化, 仅仅受到填充因子的影响, 随

着填充因子的减小而急剧减小, 最终消失.这是因

为, 如图 5(a) 所示, 在波长为 621 nm 时, 根据 (3)

式, 填充因子为 0.95 时, 光栅单元间 Au 的距离很

小, 当 Au 的厚度足够厚时, 光栅结构的相邻单元

Au-空气 -Au形成了金属 -介质 (空气)-金属 (metal-

insulator(air)-metal, MIM)的一种混合结构波导,这

种混合结构波导可以容许一个 MIM 的 SPP 模式

存在,因而这个 SPP模式标记为 kSPPMIM,这个吸收

峰标记为 PMIM. kSPPMIM 模式仅存在于 MIM 结构

构成的波导之中,并且在上表面处存在着很强的波

导端面反射,与底层的 SiO2 的关系不大,因此不随

着 SiO2 的变化而变化. 仅当填充因子变小的时候,

临近 Au单元间的间距变大, kSPPMIM 模式快速地衰

减并向外辐射光子,最终退化成为每个光栅单元上

各自的 SPP模式,导致吸收峰的强度快速降低. 图

5(b)给出了波长在 621 nm,填充因子在 0.6时的电

场分布数值模拟,可以清晰地看出 kSPPMIM 模式已

经退化成为两个光栅单元上各自的 SPP 模式. 另

外, 621 nm波长的时候,对于外来入射光,由布拉格

公式: Λ sinθ = Nλ , N 是整数, λ 为波长,因为波长

λ 大于周期 Λ ,因而只存在 0级衍射,即透射;由 (3)

式, 对于 kSPPair, 还存在一级衍射, 部分 kSPPair 重新

耦合成为光子回到空气中, 表现为如图 5(a) 和 (b)

上半部分所示的,入射光场和衍射光场叠加形成的

强弱相间的干涉分布图样; 对于 kSPPsilica 则同时有

一级衍射和二级衍射,部分 kSPPsilica 重新耦合成为

沿着一级衍射和二级衍射的方向出射的光子,表现

为如图 5(a)和 (b)下半部分所示的,透射光场和一

级衍射以及二级衍射相互叠加,呈现相互干涉的周

期性图样.

图 5 波长 621 nm,填充因子分别为 0.95(a), 0.6(b)时的电场
强度分布数值模拟图

3.2.3 Psilica1吸收峰随着填充因子的变化

从图 4 所示还可以明显地看出, 随着填充

因子的变化, 结构 A 对应的图 4(a) 的吸收光谱

在766 nm波长附近的 Psilica1 吸收峰随着填充因子

的增加而增大,在填充因子为 0.95时,最高吸收峰

值高达 94.5%,在图像上表现为一条平行于 766 nm

波长的一条随着填充因子增加而增强的亮线.这说

明入射光以极高的效率在 Au-SiO2 的表面上转化
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成为 kSPPsilica, 并且很少对外界辐射光子. 这是因

为在周期为 500 nm 的光栅结构中, 当填充因子为

0.95时, Au的间距只有 25 nm,一个光栅单元上的

kSPPsilica 引起的电子振荡很容易跨越窄小的间距引

起临近的 Au光栅单元上的电子一起振荡,从而使

得 kSPPsilica 继续沿着金属的表面传播下去,尽管一

部分 kSPPsilica 转化为 MIM结构中的 kSPPMIM,然而

MIM结构在上表面的强反射又保证了这部分 SPP

重新回到 Au-SiO2 表面转化成为 kSPPsilica, 大大提

高了 SPP 的整体耦合效率. 图 6(a) 给出的就是图

1(a)所对应的结构在波长为 766 nm、填充因子为

0.95时, kSPPsilica 沿着 Au和 SiO2 的表面传播并跨

越光栅间隙的数值模拟. 当填充因子从 0.95 逐步

减小时, 吸收峰的强度降低. 这是因为随着填充因

子的降低, Au 单元间距变大, Au 光栅单元上的电

子振荡,已经不能跨越变大的单元间距引起临近的

光栅单元上的 SPP振荡,同时由于光栅单元间距变

大, MIM结构退化,波导上表面的强反射效果消失,

图 6 波长 766 nm下光栅结构的电场强度分布数值模拟 (a), (b), (c)分别对应为 A结构下,填充因子分别为 0.95, 0.8, 0.6
的电场强度分布数值模拟; (d), (e), (f)分别对应为 B结构下,填充因子分别为 0.95, 0.8, 0.6的电场强度分布数值模拟
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最终 SPP只能在光栅单元的边界破裂,从而将已经

耦合成为 SPP的能量重新释放成为光子,造成吸收

峰强度的减弱. 图 6(b), (c)所示即为图 1(a)所对应

的结构在波长 766 nm 的情况下, 填充因子分别为

0.8 和 0.6 时的理论模拟图. 从图中可以清晰地看

出,原来在 Au-SiO2 表面传输的 kSPPsilica 模式在光

栅单元的间隙随着填充因子降低而变大时,因为无

法跨越光栅间隙,只得耦合成为其他光学模式并且

重新放出光子.

作为对比, 结构 B 的吸收光谱如图 4(b) 所示.

Psilica1 吸收峰在填充因子为 0.95 的时候尚在波长

766 nm附近,然而随着填充因子的降低,吸收峰的

强度逐渐减弱, 并且逐渐蓝移, 在图像上表示为一

条终点在波长 766 nm附近的倾斜的亮线.图 6(d)—

(f)分别给出了结构 B在波长为 766 nm,填充因子

分别为 0.95, 0.8和 0.6时的电场强度分布数值模拟

图. 从图 6(d)中可以清楚地看出,填充因子在 0.95

时, 一个光栅单元上的 SPP 引起的电子振荡可以

引起临近的光栅单元上的电子振荡, SPP 主要传

播在 Au-SiO2 的表面, 这种模式与结构 A 的分析

结果类似, 因而吸收峰的位置依然是在 766 nm 附

近; 但是当光栅间距增大时, 原来在 Au-SiO2 表面

的 kSPPsilica 模式无法跨越变大的光栅单元间距 (图

6(e), (f)),因而只能耦合成为一种空气 -Au-SiO2 的

混合模式, 并重新释放出光子, 从而导致吸收峰的

强度降低.

如果把下半层的空气和 SiO2 看作一种等效介

质的话, 随着填充因子的降低, 空气所占的成分增

大,因而等效介质的折射率 neff降低,从而等效介电

常数 εeff 也将减小. 根据 (2)式,定义等效的表面等

离子体波矢 k
neff
SPP:

k
neff
SPP = k0

√
εeffεm

εeff + εm
, (4)

因为 |εm| ≫ εeff, 因而填充因子的降低事实上减小

了耦合成等效 SPP 模式的波矢长度 k
neff
SPP, 因此根

据 (3) 式, 当光栅周期固定的时候, 需要更大的 k0

才能使得发生等效 SPP耦合,这意味着吸收峰随着

填充因子的增加而红移. 当填充因子接近于 0 时,

k
neff
SPP 趋近于空气和 Au界面的 SPP波矢,当填充因

子接近 1时,意味着 k
neff
SPP趋近于 SiO2和Au界面的

SPP波矢. 当填充因子在 0和 1之间变化时,等效的

k
neff
SPP 也在二者之间连续变化,因而在图 4(b)中看到

的是一条端点位于波长 555 nm附近,填充因子趋近

于 0和波长位于 766 nm,填充因子趋近于 1的吸收

峰轨迹.

4 结 论

本文主要研究了在金属 - 介质光栅结构中的

表面等离子体耦合现象, 尤其针对厚度 100 nm 的

Au和 SiO2 形成的混合光栅,在垂直光源激发的情

况下对耦合 SPP的特性进行了理论计算,揭示了金

属-介质光栅结构引发 SPP耦合产生吸收峰 PsilicaZ

和 PairZ 的条件, 并具体阐述了 SPP 引发光谱吸收

峰随着填充因子的变化: Psilica1 峰在填充因子较高

时光子主要耦合成为 kSPPsilica 沿着 Au 和 SiO2 的

表面传播.当填充因子降低的时候,结构 A中有一

部分 kSPPsilica 重新耦合成为光子使得 Psilica1 峰降

低; 结构 B 中有一部分 kSPPsilica 耦合 k
neff
SPP 模式并

向外辐射光子, 从而导致吸收峰随着填充因子降

低而蓝移并且强度减弱. 在数值计算中, 此种结构

对于 766 nm波长,在填充因子为 0.95时,由 Psilica1

峰引起的光谱的吸收峰最高值达到了 94.5%,也就

是说有超过 94%的能量转换成为 SPP.该结构对于

某一波长的 SPP耦合效率高,可以满足半导体激光

器等要求模式选择性强、光谱线宽窄的应用;且该

结构制作工艺简单.
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[16] Anttu N, Guan Z Q, Håkanson U, Xu H X, Xu H Q 2012 Appl. Phys.

Lett. 100 091111

[17] Ung B, Sheng Y 2007 Opt. Express 15 1182
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coupling on the metal-insulator hybrid gratings∗
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Abstract
Surface plasmon polaritons can localize the photons near the metal surface, forming a strong near-field energy density, which

affects the efficiency of illumination for molecules and the coefficient of utilization for optical-voltage materials near the metal surface.
We analyze the absorption spectrum for the metal-insulator hybrid structure grating and give out the surface plasmon coupling condition
according to structure and filling factor. We prove that when filling factor is high enough to form a tiny gap between grating elements,
the efficiency for photons to be coupled into surface plasmon polaritons can reach above 94%.
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