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三角缺口正三角形纳米结构的共振模式∗
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设计了一个三角缺口三角形破缺纳米结构, 它是从正三角形底边切掉一个三角切片所构成. 应用离散偶
极子近似方法研究了其消光光谱及表面电场分布. 结果发现, 该破缺纳米结构的消光光谱中出现了具有Fano
共振的线形. 分析表明, 这个Fano共振线形是由绑定与反绑定混合表面等离激元模式相互作用所致. 研究了
三角缺口三角形纳米结构的结构参数对Fano共振的影响.
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1 引 言

局域表面等离激元共振 (localized surface
plasmon resonance, LSPR)是贵金属纳米粒子表
面的自由电子在光子作用下发生集体震荡而产生

的一种共振现象 [1−3],它使得金属纳米结构表面能
够产生比激发电场更强的局域增强电场, 这些局域
增强电场能够极大地增强表面增强拉曼散射、表面

增强荧光信号等. 由于LSPR引起的远场光散射对
于周围介质环境和结构变化非常敏感 [4,5], LSPR
在超灵敏度生物化学传感器方面得到广泛应用. 最
近, 一些特殊纳米结构上的等离激元模式相互作用
产生了绑定和反绑定的混合等离激元模式 [6,7], 展
现出了更多优越的光学特性. 绑定模式位于低能量
水平且能够与入射光形成强烈的耦合, 由于其阻尼
辐射使得共振带异常变宽, 故也称为 “亮模式”. 相
反, 反绑定模式位于高能量水平且不能与入射光
形成耦合, 共振带没有辐射变宽, 故也称为 “暗模
式”[7,8]. 绑定与反绑定的混合等离激元模式相互作
用产生了一种对周围介质环境和结构变化特别敏

感的Fano共振效应 [7,9], 有望极大地提高了生物化

学分子传感器的灵敏度.
Fano共振作为 “亮模式”和 “暗模式”之间的弱

相互耦合作用, 这种相互耦合作用能够通过表面电
磁场的相互作用实现, 并且能够通过纳米结构的
对称破缺来调节 [10,11]. 近年来, 用对称破缺纳米
结构来实现Fano共振已成为该领域的一个研究热
点. 在金纳米小球和纳米棒组成的不对称二聚体纳
米结构中, 小纳米球沿着圆头纳米棒顶端到其中心
的曲线路径移动过程中, 在该二聚体结构的散射光
谱中出现了明显的Fano线形. 这是因为在小纳米
球的移动过程中, 小纳米球的偶极子振动方向不断
改变, 破坏了球 -棒二聚体纳米结构的旋转对称性
而产生Fano共振 [12]. 在偏心盘 -环纳米结构中, 由
于纳米盘偏离纳米环中心, 破坏其二聚体纳米结构
的对称性, 纳米盘和纳米环等离激元模式间的相互
耦合导致了Fano共振的产生 [13]. 此外, 小纳米圆
盘包围的纳米圆盘和半圆盘复合结构 [14,15]、拱门

形 [16]、椭圆形纳米棒二聚体结构中都能够实现

Fano共振 [17]. 最近, Zhang等 [7]研究了介质衬

底 -银立方体结构的Fano共振现象, 并进一步探
究了Fano共振对介质衬底材料折射率的敏感性.
Fang等 [6]在单一银纳米薄盘上以 “切蛋糕”的方式
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对纳米盘进行对称破坏, 从理论和实验上证实了该
对称破缺纳米结构的Fano共振由缺口纳米盘反绑
定模式与缺口切片边缘的四偶极子共振模式耦合

杂化产生. 由于单一纳米结构在实验制备方面较为
简单, 实验可控性较复合纳米结构强, 因此, 研究单
一纳米结构中的Fano共振具有重要的意义.

基于以上思路, 本文提出用三角缺口三角形对
称破缺纳米结构来实现Fano共振. 应用离散偶极
子近似 (discrete dipole approximation, DDA)方法
计算了三角缺口三角形纳米结构的消光光谱和表

面电场分布. 在这个对称破缺纳米结构中, Fano共
振由三角缺口三角形纳米结构的绑定和反绑定混

合等离激元模式相互作用所产生. 此外, 进一步研
究了三角缺口三角形纳米结构的结构参数对Fano
共振的影响. 这些研究结果为设计更加简单、高
效、敏感的生物化学分子传感器提供了丰富的理论

依据.

2 计算方法和结构

DDA方法是一种解决复杂形状纳米粒子电磁
散射和吸收的数值计算方法, 这种计算方法的基本
思想是将任意形状的纳米粒子离散成N个边长为

d的小方块, 每一个小方块近似为一个等效偶极子,
任一个偶极子的极化强度决定于入射电场和其他

偶极子在该处激发的电场. 通过求解所有偶极子的
极化强度构成的自洽 (self-consistent)方程组, 得到
所有偶极子的极化强度矢量. 我们可以根据所有偶
极子的极化强度矢量求得对纳米粒子感兴趣的所

有物理量.
本文应用DDA方法计算了图 1所示纳米结

构的消光系数Qext (Qext = Cext/(πa
2
eff), aeff

是纳米结构的有效半径)及其表面电场分布 γ

(γ = |E|2/|E|2, |E0|是入射电场的大小; |E|是
纳米结构周围激发电场的大小). 图 1为本文设计

的三角缺口三角形纳米结构示意图, 它是由正三角
形底边切掉一个三角切片构成的对称破缺纳米结

构. 正三角形边长a = 60 nm, 缺口三角形顶点固
定于正三角形中心O, 整个结构在 y轴方向的厚度

固定为10 nm. 光沿着 y轴方向入射, 沿 z轴方向偏

振. 在所有计算中, 分割银纳米结构的格子 (lattice
spacing)大小d = 1.0 nm,此尺寸满足DDA方法计
算收敛的需要 [18], 银的介电常数是取自于实验结
果 [19]. 由于考虑到电子在纳米结构上运动受到边

界的限制其平均自由程减小, 本文采用了尺寸依赖
修正的介电常数 [19−21].
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图 1 三角缺口三角形纳米结构示意图

3 结果与讨论

图 2给出了正三角形纳米结构随着三角缺口

切片角度 θ变化的消光光谱. 对于正三角形纳
米结构 (θ = 0◦), 消光光谱 (实心方块表示)中出
现了两个共振峰. 其中, 位于短波长处的共振峰
(0.380 µm)是由正三角形纳米结构的四偶极子振
动所导致; 位于长波长处的共振峰 (0.537 µm)是由
正三角形纳米结构的偶极子振动所导致 [22,23]. 对
于三角缺口三角形纳米结构, 随着 θ逐渐增大, 短
波长处的共振峰发生了轻微的蓝移且其峰值明显

增大, 长波长处的共振峰发生明显蓝移但其峰值明
显减小. 这两个共振模式能够被看作是由正三角形
的四偶极子振动模式和偶极子振动模式分别与三

角缺口的偶极子振动模式相互作用产生的绑定和

反绑定混合等离激元模式. 对于 θ = 20◦, 一个小的
波谷出现在 0.420 µm附近. 随着 θ增大, 绑定和反
绑定混合等离激元模式逐渐靠近, 波谷逐渐明显.
当 θ = 40◦时, 在绑定和反绑定模式之间出现一个
明显的波谷, 形成了明显的Fano共振. θ继续增大,
绑定模式减弱, Fano共振强度随着三角缺口切片
两边上电荷密度的减小而逐渐减弱. 当 θ > 60◦时,
偶极子共振峰消失, 绑定模式与反绑定模式耦合消
失, Fano共振现象消失.

为了研究三角缺口三角形纳米结构消光光

谱 (图 2 )中不同共振峰对应的电子振动模式, 分
别计算了正三角形纳米结构在两个共振峰波长

(0.380和 0.537 µm)入射时和三角缺口三角形纳
米结构 (θ = 40◦) 3个共振峰波长 (0.377, 0.463和
0.721 µm)及Fano共振谷波长 (0.417 µm)入射时
的稳态电场分布 (如图 3所示). 对于正三角形纳
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米结构, 在波长λQ = 0.380 µm入射时, 电场主要
集中在正三角形的底边和两个侧边 (如图 3 (a)所
示), 呈现一个四偶极子振动模式 [22,23]. 在波长
λD = 0.537 µm 入射时, 电场主要集中在正三角形
的两个底角处 (如图 3 (b)所示), 呈现一个偶极子振
动模式 [22,23].

0.4 0.6 0.8

θ=80O

λ/µm

θ=60O

θ=40O

θ=20O

θ=0O

图 2 三角缺口三角形纳米结构不同切片角 θ的消光光谱

对于三角缺口三角形纳米结构, 在波长
λAB = 0.377 µm入射时, 在三角缺口三角形外,
其电场分布与正三角形四偶极子振动模式的电场

分布相似; 在三角缺口内, 电场分布不均匀, 在三角
缺口的尖端电场较强 (如图 3 (c)所示). 正三角形
的四偶极子振动模式与三角缺口的偶极子振动模

式相互作用, 形成一种反绑定 (anti-bonding)混合
等离激元模式. 在波长λB = 0.463 µm入射时, 在
三角缺口三角形外, 其电场分布与正三角形偶极子
振动模式时的电场分布相似; 在三角缺口内部, 电
场分布不均匀, 而且靠近三角缺口尖端位置较强
(如图 3 (d)所示). 正三角形纳米结构的偶极子振动
模式与三角缺口偶极子振动模式相互作用形成一

种绑定 (bonding)混合等离激元模式.
对于Fano共振谷波长λF = 0.417 µm入射时,

三角缺口三角形纳米结构外侧电场分布与正三角

形四偶极子振动模式相似, 三角缺口内部电场分布
相对于反绑定模式 (λAB = 0.377 µm)和绑定模式
(λB = 0.463 µm)较为均匀 (如图 3 (e)所示). 对于
在长波长范围的共振峰波长λND = 0.721 µm入射
时, 三角缺口三角形纳米结构外侧电场分布与正三
角形纳米结构偶极子振动模式相似; 在三角缺口内
部电场分布较为均匀且较强 (如图 3 (f)所示), 产生
了一个新的偶极子振动模式.
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图 3 (网刊彩色) 三角形纳米结构和三角缺口三角形纳米结构在不同入射光波长处的增强电场 (lgγ)分布
(a) λQ = 0.380 µm; (b) λD = 0.537 µm; (c) λAB = 0.377 µm; (d) λB = 0.463 µm; (e) λFano = 0.417 µm;
(f) λND = 0.721 µm
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研究表明, 具有更多角落、凸起和更大表面的
纳米结构发生LSPR, 能够在纳米结构中产生更强
和更多的电场分布 [24,25]. 纳米结构的对称破缺正
是使得在纳米结构中出现了更多的几何奇点, 当发
生LSPR时, 在纳米结构的奇点位置发生电荷聚集
而在其表面产生很多强电场分布, 如开口壳层结
构 [26]、鸡蛋形纳米结构 [27]、缺口圆盘结构 [6]、不同

圆心双开口纳米环结构 [28]等. 此外, 由3个自相似
的纳米球/棒组成的链状不对称纳米结构具有聚焦
电场的功能 [29,30], 使得表面电场通过级联增强的
方式聚焦到小纳米球/棒表面. 因此, 在对称破缺纳
米结构中LSPR的相互耦合使得纳米结构具有更
强的电场增强效应.

通过研究三角缺口角度 θ对三角缺口三角

形纳米结构Fano共振的影响, 发现Fano共振在
θ = 40◦时最明显. 图 4给出了三角缺口三角形

(θ = 40◦)边长 a 从 40 nm增加到 80 nm (间隔为
10 nm)的消光光谱. 随着a 的增大, 四偶极子振动
距离增大较小, 从而导致反绑定模式发生了轻微的
红移; 偶极子振动距离和三角缺口内的偶极子振动
距离增大, 从而使得绑定模式和新的偶极子振动模
式都发生了明显的红移. 因此, 随着a的增大, 反绑
定模式与绑定模式之间的相互作用逐渐减弱, Fano
共振变弱.

0.4 0.6 0.8

a =40 nm

a =50 nm

a =60 nm

a =70 nm

a =80 nm

λ/µm

图 4 三角缺口三角形纳米结构不同三角形边长 a的

消光光谱

为了进一步了解入射光的偏振方向对三角缺

口三角形纳米结构Fano共振的影响, 我们选择三
角缺口三角形纳米结构产生较明显Fano共振时的
结构参数 θ = 40◦和a = 60 nm 来研究入射光偏
振对Fano共振的影响. 分别计算了入射光偏振角
β从0◦ 增加到90◦(间隔为15◦)的消光光谱, 图 5给

出了β = 0◦, 30◦, 45◦, 60◦和90◦时的消光光谱. 随
着入射光偏振角β的增大, 反绑定模式共振峰发生
微小蓝移且其峰强度逐渐减弱. 当β < 30◦时, 绑
定模式的共振峰发生明显红移且其共振峰强度逐

渐增强. 当β = 30◦时, Fano共振消失; 当β > 30◦

时, 随着β增大, 绑定模式的共振峰几乎不移动; 随
着β的增大, 新的偶极子共振峰发生蓝移且强度逐
渐减弱; 当β = 90◦时, 新的偶极子共振峰完全消
失. 因此, Fano共振在β = 0◦时最容易激发且最

明显.

λ/µm

0.4 0.6 0.8

  β=90O 

  β=60O 

  β=45O 

  β=30O 

 β=0O 

图 5 三角缺口三角形纳米结构不同偏振角 β的消光光谱

4 结 论

本文应用DDA方法研究了一个三角缺口三角
形对称破缺纳米结构的消光光谱及表面电场分布.
结果表明, 在三角缺口三角形纳米结构的消光光
谱中出现了Fano线形. 通过研究三角缺口三角形
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纳米结构的三角缺口角度 θ对消光光谱的影响, 并
进一步分析了其共振峰波长入射时的表面电场分

布, 发现正三角形的偶极子振动模式与三角缺口的
偶极子振动模式相互作用形成绑定混合等离激元

模式, 正三角形的四偶极子振动模式与三角形缺
口的偶极子振动模式形成反绑定混合等离激元模

式. 绑定与反绑定混合等离激元模式相互作用导致
Fano共振的产生. 这些研究结果为设计更加简单、
高效、敏感的生物化学分子传感器提供了丰富的理

论依据.
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Abstract
A symmetrically breaking nanostructure, equilateral triangle with triangle notch, is designed. The extinction spec-

trum and surface electric field distribution on the structure surface are investigated by the discrete dipole approximation
method. The results show that a Fano resonance line-shape occurs in the extinction spectrum, which results from the in-
terference between the bonding and antibonding hybridized plasmon resonance. The effects of the structural parameters
of the symmetrically breaking nanostructure on resonance mode are also studied.

Keywords: local surface plasmon, extinction spectra, Fano resonance, discrete dipole approximation
method
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