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紫外表面等离激元在基于氧化锌纳米线的半导
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研究了紫外表面等离激元在半导体纳米线 -绝缘介质 -金属构成的波导结构中的输运问题, 借助有限元方
法, 对这种波导所支持导模的电磁能分布、有效折射率、传播长度和有效模场面积随电磁参数和几何结构参数
的依赖关系进行了分析. 计算结果表明: 以氧化锌纳米线作为增益介质, 绝缘材料选择折射率小的空气, 金属
选择铝能够实现对输出光场的亚波长约束, 有效模场面积达到λ2/100, 同时保持低的传输损耗和高场强限制
能力; 有望用作纳米光源, 使得相关的生物探测器件和医疗诊断设备实现更高的灵敏度和更小的体积.
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1 引 言

随着社会信息化进程的不断加快, 信息处理器
的电子元件尺寸越来越小, 商业上已实现了 20 nm
的芯片, 接近电子输运的极限. 如果能够用光子来
传递和处理信息, 无论从传播的速度, 还是存储的
信号量, 都远超过电子器件的性能. 而这样性能的
信息处理器需要尺寸极小的激光器作为信号的发

生器. 由于光子无法限定在比其半波长更小的区域
内, 因此光学器件难以小型化. 如果能把强的光场
局域在纳米尺度, 不仅可以应用在信息处理上, 还
可以应用于各种超敏光谱检测上. 若进一步把光耦
合入半导体纳米结构, 则可以将光的优点和微电子
工艺结合到一起, 使其在光通讯、光互联和光信息
处理等方面具有很好的应用前景 [1−4].

近年来, 与表面等离激元相关的一些新的物理
现象引起了广泛的关注. 表面等离激元能使光能量

紧凑地存储在金属与介质交界处的电子振荡中, 克
服传统光波导或光子晶体光波导中普遍存在的衍

射极限 [5,6], 这使得人们可以利用等离激元波导获
得高度集成的小型化的纳米光电回路作为未来的

信号处理系统. 到目前为止, 不同形式的表面等离
激元光波导被广泛提出,包括金属条纹、V型槽、金
属 -绝缘体 -金属等 [7−10]. 然而由于金属的欧姆损
耗, 波导中表面等离激元的传输长度有限, 通常光
场的局域越强, 传输长度越短, 这极大地限制了表
面等离激元器件的实际应用. 为了平衡局域和损耗
之间的矛盾, Oulton等 [11]提出一种表面等离激元

混合波导: 借助SiO2绝缘介质、GaAs纳米线与Ag
金属表面形成一定的间隔, 这种几何结构的混合波
导使得能量储存在非金属区, 从而实现表面等离激
元在较强的模式约束下大尺度的传播. 借助于这样
的结构模式, Oulton等 [6]制作出了深亚波长尺度

的表面等离激元纳米激光器, 半导体增益介质的存
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在使得表面等离激元被放大激发, 在极低的门限阈
值下即获得激射. 基于在波导中形成激射的想法,
Liu等 [12]提出金属 -介质 -金属结构也可以得到低
阈值、亚波长的纳米激光器. 然而, 目前这样的结构
主要集中在可见和红外通信波段 [6,12−17], 而紫外
波段的表面等离激元纳米波导器件的理论和实验

研究较少 [18]. 由于紫外波段恰处于包括蛋白质和
DNA 在内的生物分子的共振吸收带, 其共振拉曼
效应可以使得信号得到极大的增强, 因此紫外共振
拉曼光谱是生物分子检测的重要手段 [19]. 该技术
所依赖的紫外光源通常比较庞大, 如果能实现微纳
尺度的紫外激光器,且在纳米尺度局域有很高的功
率密度, 无疑可以使得相关的生物探测器件和医疗
诊断设备实现更高的灵敏度和更小的体积.

由于半导体ZnO纳米线的发光峰在 390 nm,
而纳米线本身是一个天然的谐振腔, 容易在纳米
线中形成相干波, 从而实现受激放大辐射, 即激
光 [20,21]. 因此, 本文以能够获得增益的氧化锌纳米
线为半导体纳米结构, 将其与绝缘介质和金属组成
三层体系,借助有限元电磁场理论计算, 从纳米结
构因子的调控、金属与介质膜的材料选取和性质等

方面入手, 讨论紫外表面等离激元在半导体 -绝缘
介质 -金属 (semiconductor-insulator-metal, SIM)
这种复合波导中的电磁输运问题, 探讨实现超越衍
射极限的纳米光源的可能性.

2 结构模型与计算方法

2.1 模型构建

本文讨论的SIM模型如图 1所示, 是由半导体
ZnO纳米线、绝缘介质隔离层以及金属材料三部分
组成. 直径为d的纳米线到金属层的距离为h,中间
填充绝缘介质隔离层, εs, εi , εm 分别是纳米线、绝

缘介质和金属的介电常数.
本文使用基于有限元方法的商用软件COM-

SOL Multiphysics的RF模块, 求解SIM波导结构
的传播模式, 用特征值求解器寻找混合波导的导模
模式, 这些特征值的实部和虚部决定了有效折射率
和传播距离. 图 1 (b)为本文所模拟的SIM结构的
二维截面, 整个计算区域的网格剖分采用极细化
精度.
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图 1 (a) SIM波导结构的三维示意图, 底部为金属层, 上面圆柱体为ZnO纳米线, 其被绝缘介质包围; (b) SIM结
构的横截面示意图, 纳米线的直径为 d, 纳米线下边缘距离金属层的高度为 h; 箭头表示X, Y 和Z方向

2.2 材料的选择

表面等离激元 (surface plasmon polaritons,
SPPs) 是电磁波和金属表面的自由电子相互作用
所引起的一种电磁波模式. 根据麦克斯韦方程结
合边界条件, 可以计算得出SPP的场分布和色散特
性. 对于半无限介质和金属构成的平坦界面情况,
可以得到在金属与介质平坦界面上传播的SPP波
的色散关系为 [4]

ksp =
2π

λ

(
εiεm

εi + εm

)1/2

=
2π

λ
neff, (1)

λ为真空中的电磁波波长, neff为有效折射率.对于
金属来说, 其介电常数为复数, 因此SPP的波矢
ksp一般也是复数. ksp的实部Re(ksp)表明SPP在

x方向为行波解, 而波矢虚部 Im(ksp) 代表了SPP
传播过程中的金属吸收所引起的衰减. 定义SPP
的传播常数Lm为能量衰减为初始值的 1/e时SPP
所传播的距离:

Lm =
1

2Im(ksp)
=

λ

2π

1

2Im(neff)
, (2)

从上式可以看出, 波长越长, 传播距离越长. 由
于本文讨论的是基于ZnO纳米线自激发的 390 nm
的紫外光, 因此只对金属和绝缘介质材料进行
选择.

表 1给出了工作波长为 390 nm, 介质为ZnO,
Air和MgF2,金属分别为Au, Ag, Al和AlCu时,在
介质和金属之间所产生的表面等离激元的传播距
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离. 总体来看,紫外波段的表面等离激元在界面上
衰减得非常快, 只有Al和AlCu相对要好, 传播距
离在微米量级. 如果用ZnO和金属构成半导体/金
属层结构, 其传播距离Lm在 1 µm左右, 而介电常
数较小的MgF2和Air与金属构成的结构, 其传播

距离明显提高, 尤以金属在空气中形成的SPP传播
得最远. 尽管MgF2作为介质层, 其传播距离相对
于在空气/金属界面的传播要短, 但它是一种常见
的光学材料, 可以用来防止Al层的氧化, 因此本文
对此进行了讨论.

表 1 工作波长为 390 nm的紫外表面等离激元在介质/金属界面上的传播距离Lm

传播距离Lm/µm Au Ag Al AlCu

εm = −0.97 + 6.48i εm = −3.34 + 0.69i εm = −14.17 + 2.54i εm = −21.98 + 4.36i

ZnO εi = 3.61 7.77× 10−2 4.46× 10−1 1.03 1.30

MgF2 εi = 1.91 1.73× 10−1 7.63× 10−1 2.29 3.03

Air εi = 1.0 4.31× 10−1 1.53 5.59 7.62

3 传播特性分析

3.1 基本模式特性

紫外表面等离激元在图 1所示的SIM结构中
的传播存在多种导波模式, 除了与介质有关以外,
还与纳米线与金属衬底的间距h, 以及纳米线的
直径 d有关系. 图 2给出了主要的三种导模模式.
如果没有金属基底, 或者纳米线距离金属基底足
够远, 则电磁波在纳米线中传播, 其电磁能的分
布如图 2 (a)所示; 把纳米线当作光纤纤芯, 而把
介质作为包层的话, 实现阶跃光纤传输需要如下
条件 [22]:

2πa

λ

√
n2
1 − n2

2 > 2.4, (3)

波长为λ的电磁波才可在折射率为n1和n2的光纤

中传播. 根据 (3)式, 可以推得以ZnO纳米线作为
纤心, 包层为空气时, 直径小于 92.3 nm的纳米线
不能传输 390 nm的电磁波, 而包层为MgF2时, 相
应的纳米线的截断直径为 114.1 nm. 这意味着如
果仅仅借助于纳米线本身, 无法把光源做得更小.
当纳米线远离金属衬底时, 表面等离激元也可在
金属 -空气层之间形成电磁振荡模式, 如图 2 (b)所
示. 图 2 (b)中的箭头为电场矢量, 其垂直于界面.
当纳米线接近金属衬底的时候, 出现混合模式, 如
图 2 (c)和 (d)所示, 电磁能被约束在纳米线和金属
层之间的填充介质里.

图 2不仅给出了各个模式的电磁能密度分布

以及电场矢量, 而且给出了相应的有效折射率. 从
图中可以看出, 电磁能约束在纳米线中时, 其传播
损耗最小 (见图 2 (a)). 根据 (2)式, 可以知道此模
式的传播距离约2.1× 104 µm, 相对于介质 -金属界

面的表面等离激元的传播距离要高 3—4个数量级.
把纳米线的低损耗和表面等离激元的约束性结合

在一起, 利用SIM结构获得混合波导模式 (图 2 (c)
和 (d)), 此时电场的分布高度约束在纳米线和金属
层表面之间的区域. 图 2 (d)相对图 2 (c)来说, 纳
米线和金属间的间距减小, 其对等离激元的约束更
好, 电磁能被约束在一个极小的空间中, 电磁能密
度也相应增大, 但传播损耗增加.

综合考虑以上四种模式, 下面着重讨论
h = 2 nm时不同介质构成的SIM波导结构的紫
外表面等离激元传播情况.

3.2 波导几何参数和介质选取的影响

表征表面等离激元波导的模式特性的重要

参数之一是SIM结构的有效折射率neff, 其中有
效折射率的虚部表征波导模式的有效传输损耗,
根据 (2)式可以计算出各种波导结构的传播距离
Lm. 图 3给出了ZnO-Air-Al, ZnO-MgF2-Al, ZnO-
MgF2-AlCu三种SIM 模型的有效折射率的实部

Re(neff)及传播距离Lm随纳米线直径d的变化关

系. 对于同一种模型, 有效折射率的实部Re(neff)

随纳米线直径d的减小单调下降. 纳米线尺寸较
大时, SIM模型的有效折射率实部接近ZnO的折射
率, 当纳米线尺寸较小时, SIM波导模型的Re(neff)

接近于绝缘介质折射率. 因此, 以空气为介质层的
模型比以MgF2为介质层的波导模型对应的有效折

射率要小. 对于不同的金属衬底, AlCu对应的SIM
结构的Re (neff) 比Al的要大. 应用 (1)式, 可以
算出MgF2/AlCu的有效折射率比MgF2/Al要大,
因此相应的ZnO-MgF2-AlCu结构的Re (neff) 比
ZnO-MgF2-Al大.
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(d)

图 2 ZnO-Air-Al模型的四种典型的电磁能密度分布图
形以及对应的电场 (XY 面)的箭矢图, 箭头的方向表示
电场的方向, 箭矢长度表示电场的强度 (a) d = 400 nm,
h = 100 nm; (b) d = 400 nm, h = 400 nm; (c)
d = 100 nm, h = 10 nm; (d) d = 100 nm, h = 2 nm;
内插图为金属界面处的放大图; (a), (c)和 (d)使用左上的
色标, (b) 使用右上的色标
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图 3 三种 SIM结构的 (a)有效折射率实部Re(neff)和
(b)传播距离Lm随纳米线直径 d的变化关系

如果把金属的介电常数写成 εm = ε′m + iε′′m,
当金属介电常数实部的绝对值远大于虚部时, 根据
(1)式, 有效折射率的实部n′

eff和虚部n′′
eff可以近似

表示为

n′
eff =

(
εiε

′
m

εi + ε′m

)1/2

, (4)

n′′
eff =

(
εiε

′
m

εi + ε′m

)2/3
ε′′m

2(ε′m)2

=(n′
eff)

3 ε′′m
2(ε′m)2

, (5)

(5)式与 (2)式相结合, 可以看出, 金属基底相同的
情况下, 传播距离与n′

eff的三次方成反比. 因此
有效折射率n′

eff越小, 其传播距离Lm 反而大. 因
此, 同样为Al衬底的ZnO-Air-Al所对应的传播距
离就远好于ZnO-MgF2-Al结构. 图 3 (b)给出了三
种SIM结构的传播距离, 明显看出ZnO-Air-Al相
对另外两种SIM结构的衰减要小. 表 1给出了ZnO
和金属Al或者AlCu直接接触,其传播距离在1 µm
左右, 而在ZnO纳米线和金属Al间引入空气层则
减小了损耗, 增加了传播距离. 以直径为 150 nm
的三种SIM波导结构的电磁能分布图 (见图 4 )作
比较, 可以看出由于ZnO和Air的折射率差异大,
因此对电磁能的约束大, 局域的空间更小, 能量
密度更高, 同时衰减也要小. 而ZnO-MgF2-Al和
ZnO-MgF2-AlCu对应的传播距离和有效折射率曲
线尽管数值不一样, 但是几乎是平行的折线. 这意
味着绝缘介质层决定了Lm和Re(neff) 随直径的改
变量, 而金属基底决定了数值上的相对大小.

以上的讨论主要是针对表面等离激元模式为

波导的主要模式的情况,而没有考虑纳米线的影响.
随着纳米线直径的增加, 有效折射率实部Re(neff)
升高, 其传播距离变短. 但是一旦纳米线直径超过
100 nm, 发现尽管Re(neff)增加了, 其传播距离反
而增加, 即衰减减小. 这意味着我们需要把纳米线
的尺寸效应考虑进来.

采用耦合理论, 可以将混合模式做一个近似估
算, 把它看成由圆柱波导 (无金属区域) 和SPP波
导 (没有圆柱) 模式的叠加, 即 [11]

Ψ±(d, h) = a±(d, h)Ψcyl(d) + b±(d, h)Ψspp, (6)

这里, a±(d, h)和 b±(d, h) =
√
1− |a±(d, h)|2分别

是圆柱模式和 SPP 模式成分的幅值, 其中圆
柱模式的幅值的平方 |a±(d, h)|2是描述混合模
式特征的一种方式,它可以用来表征主导模式
是圆柱模式 (|a±(d, h)|2 > 0.5) 还是SPP模式
(|a±(d, h)|2 < 0.5).
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|a±(d, h)|2 =
nhyb(d, h)− nspp

(nhyb(d, h)− ncyl(d)) + (nhyb(d, h)− nspp)
, (7)

0

1
(a) (b) (c)

neff=1.54+1.85T10-2 i neff=1.73+2.46T10-2 i neff=1.80+3.76T10-2 i

图 4 工作波长为 390 nm, h = 2 nm, d = 150 nm时, 三种 SIM结构的电磁能分布 (a) ZnO-Air-Al;
(b) ZnO-MgF2-Al; (c) ZnO-MgF2-AlCu

式中nspp =
√
εmεi/(εm + εi), ncyl(d)为圆柱波导

(无金属衬底) 随直径变化的有效折射率. 图 5 (a)
给出了 |a±(d, h)|2随纳米线直径 d的的变化关系.
(7)式给出, 当nspp = ncyl(d)时, 表面等离激元模
式和圆柱波导模式各占一半, 两者之间的耦合最
大. 对于ZnO-Air-Al, 分界点在 100 nm左右, 而对
于MgF2和Al/AlCu的情况, 根据 (1)式可以知道
它们的nspp接近,相应的分界点在150 nm左右. 这
很好地解释了图 4 (b)中在 100 nm之后, ZnO-Air-
Al的传播距离随着纳米线直径增加是基于ZnO的
圆柱波导贡献较大, 随着纳米线直径的增加, 衰减
减小, 相应的传播距离Lm增加. 在ZnO-MgF2-Al
和ZnO-MgF2-AlCu波导结构中, 圆柱波导的影响
相对于ZnO-Air-Al小,因此Lm的变化也相对较小,
在100—400 nm之间变化不大.

基于表面等离激元的波导结构, 其非常重要的
特点之一是对电磁波的限域性, 这里我们用有效模
场面积Am表征. 有效模场面积Am定义为模场的

总能量除以能量密度的峰值, 即

Am =
wm

max{w(r)}

=
1

max{w(r)}

∫∫ ∞

−∞
w(r)d2r, (8)

这里, wm和w(r)分别是电磁场能量和电磁场能

量密度. 归一化的有效模场面积则定义为Am/A0

(A0 = λ2/4, 其为衍射极限小孔的面积) . 归一化
有效模场面积的大小表征模式的模场约束能力, 该
值小于 1的情形对应亚波长的光场约束, 远小于
1对应于深亚波长的光场约束. 图 5 (b)显示ZnO-
MgF2-Al和ZnO-MgF2-AlCu波导仍具有相同的趋

势, 只是后者的Am/A0更小, 且其限域特性随d的

变化较小, 模场面积超越衍射极限, 接近深亚波长
约束范围内. 与图 3 (b)比照, 可以看出传播距离
大, 有效模场面积反而小. 这只能是由AlCu的介
电常数来决定, 其与MgF2构成的平面波导的有效

折射率实部要大一些. 而ZnO-Air-Al对应的归一
化有效模场面积变化相对复杂, 在250 nm以下, 其
值相对ZnO-MgF2-Al/AlCu的约束好 (参见图 4 ),
同时紫外表面等离激元在ZnO-Air-Al 界面上的传
播长度更大. 但是当纳米线的直径超过 250 nm时,
ZnO-Air-Al对电磁场的限域性减弱. 图 6 (a), (b)

d/nm

d/nm

ZnO-Air-Al

ZnO-MgF2-Al

ZnO-MgF2-AlCu 

0 100 200 300 400
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

0 100 200 300 400
0

0.1

0.2

0.3

(a)

|a
+
(d
֒h

)|
2

(b)

A
m
/
A

0

图 5 (a)三种 SIM结构的复合波导特征模式 |a±(d, h)|2

随 d的变化; (b) 三种 SIM结构归一化有效模场面积
Am/A0随 d的变化关系
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和 (c)给出三种结构对应的 400 nm直径其电磁能
的分布, 可以看出对于ZnO-Air-Al来说, 电磁能
在纳米线中的分布比重增加, 因而其限域性差.
图 6 (c)—(f)展示了不同直径的ZnO-Air-Al的电磁
能分布情况. 随着纳米线直径的减少, 圆柱波导的

成分降低, 表面等离激元波导的约束占主要优势,
到 100 nm时有效模场面积甚至小到λ2/100. 纳米
线直径低于 100 nm以后, 尽管存在表面等离激元
的约束, 但是其电磁辐射在纳米线中亦有传播, 因
此Am/A0的值反而增加, 同时其传播距离增长.

(a) (b) (c)

(d) (e) (f )

1

0

1/100

0

neff=1.93+3.51T10-2 i neff=1.87+1.77T10-2 i neff=1.80+4.21T10-3 i

neff=1.54+1.85T10-2 i neff=1.34+2.35T10-2 i neff=1.05+9.77T10-3 i

图 6 工作波长为 390 nm, h = 2 nm时, 四种 SIM 结构的电磁能分布 (a) ZnO-MgF2-AlCu, d = 400 nm;
(b) ZnO-MgF2-Al, d = 400 nm; (c) ZnO-Air-Al, d = 400 nm; (d) ZnO-Air-Al, d = 150 nm; (e) ZnO-Air-Al,
d = 100 nm; (f) ZnO-Air-Al, d = 50 nm; (a)—(e)使用左上的色标, (f)使用右下的色标

4 结 论

本文把具有增益特征的ZnO半导体纳米线和
表面等离激元结合起来, 构建了一种能够实现紫
外表面等离激元传播的波导结构, 其把光子约束
在亚波长尺度,同时又减少了能量损耗, 实现长距
离传播. 借助有限元方法, 对这种SIM波导所支持
导模的电磁能分布、有效折射率、传播长度和归一

化有效模场面积随电磁参数和几何结构参数的依

赖关系进行了分析. 由于电磁能被约束/储存在绝
缘介质层中, 因此纳米线与绝缘介质的折射率相
差越大约束性越好, 且传输损耗小. 而金属的介电
常数的实部和虚部的比值越大, 传播距离越长, 但
同时模式约束减弱,因此需要在两者之间寻找平衡
点. 结果表明, 在小尺寸下, 紫外表面等离激元在
ZnO-Air-Al的传播特性更好, 其有效折射率小, 传
播距离长, 模场约束性好. 考虑到纳米线无法架空
于空气中, 我们可以进一步在MgF2介质层中刻蚀

出空气槽来获得支撑, 以实现ZnO-Air-Al结构. 基
于ZnO纳米线的SIM结构, 把高增益的半导体材
料和表面等离激元结合在一起, 可以使得紫外光波
导的损耗通过半导体增益材料得到补偿, 有望实现
亚波长尺度下的紫外激光光源应用于生物等样品

检测中.
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Abstract
Ultraviolet surface plasmon polariton propagation for ZnO semiconductor-insulator-metal waveguide is investigated

by means of the finite-element method. The field distribution, effective refractivity, propagation distance, and mode
area of the hybrid mode supported by the waveguides were detailed analyzed, which are dependent on the dielectric
constant and geometrical parameters. In order to achieve low propagation loss and subwavelength field confinement,
several materials are calculated. Our investigation indicated that air and aluminum are better, which act as the insulator
and metal respectively, and the effective mode area of such a waveguide can be as small as λ2/100. The results can help
the development of nano-sized light sources which can enhance the sensitivity for bio-detection devices and diagnostic
equipments.
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