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环形狭缝腔阵列光学特性的研究∗

周静 王鸣† 倪海彬 马鑫

(南京师范大学物理科学与技术学院, 江苏省光电技术重点实验室, 南京 210023)

( 2015年 4月 25日收到; 2015年 7月 31日收到修改稿 )

设计了一种六角密排的二维环形纳米腔阵列结构, 利用时域有限差分算法对该结构的光学特性进行了探
究. 仿真结果表明, 在线性偏振光入射时, 环形腔内可以形成多重圆柱形表面等离激元谐振, 谐振波长的个数
和大小与环形腔的结构参数相关. 根据透、反射光谱, 电场矢量的模式分布及截面电荷密度的分布, 谐振波长
处形成圆柱形表面等离激元, 谐振波长处入射光能量大部分在环形腔内损耗, 此时反射率为极小值, 环形腔内
的电场增强效应为极大值 (光强增强可达 1065倍). 谐振波长与环形腔的结构参数 (狭缝内径、狭缝外径、膜厚、
环境介质折射率、金属的材质)相关, 通过调节结构参数, 谐振波长在 350—2000 nm范围内可调. 通过对比相
同结构参数的单个环形腔和环形腔阵列的仿真结果, 周期排布对环形腔内的圆柱形表面等离激元吸收峰位置
影响不明显. 该结构反射光谱对入射光电矢量偏振方向不敏感. 谐振波长的可调控性对于表面拉曼增强和表
面等离激元共振传感器的设计与优化具有指导性意义, 且应用于折射率传感器时灵敏度可达 1850 nm/RIU.

关键词: 圆柱形表面等离激元谐振, 时域有限差分法, 环形腔, 二维周期性结构
PACS: 73.20.Mf, 78.67.–n, 61.46.–w DOI: 10.7498/aps.64.227301

1 引 言

对于亚微米/纳米尺度下的贵金属周期狭缝结
构在光照射条件下所激发的表面等离激元 (surface
plasmon polaritons, SPPs)的相关研究, 促进了金
属微纳光学的发展和应用 [1−5]. SPPs 的产生是光
与金属表面自由电子相互作用的结果, 当入射光子
的频率与电子的振动频率相匹配时, 所激发的电磁
场会产生强烈的散射和吸收共振效应. SPPs 主要
沿着金属/电介质或者金属/空气的表面传播, 可以
突破衍射极限, 因此可以应用于光刻技术、超分辨
成像技术、光开关器件的设计以及SPPs传感器的
研究等领域 [6−8].

近年来, 对于相关金属微结构阵列激发SPPs
的研究层出不穷, 如: 内嵌银纳米棒圆形银缝隙结
构 [9]、金纳米球壳对结构 [10]、金哑铃结构 [11]以及

金纳米杯结构等 [12]. 文献 [13]指出, 贵金属狭缝腔

具有强局域性, 可以将特定频率的光束缚在其内
部. 随着镀膜工艺的发展, 在周期性排列的介质表
面镀金属膜, 使之形成介质/金属的周期性微结构,
成为能够激发SPPs的又一大研究热点 [14,15]. 但是
仅仅通过实验的探究, 难以从本质上认识其形成原
因, 并且实验的重复性很难控制, 所以需要用理论
计算来分析结构的光学特性. 其中, 应用较为广泛
的包括有限元法 [16]、离散偶极近似法 [17]、时域有限

差分 (finite difference time domain, FDTD)法 [18]

等. 其中FDTD算法可直接在时域中计算, 对麦克
斯韦差分方程组进行空间离散, 只需要根据相关电
磁性质的参数, 划分相对精细的网格, 便可模拟复
杂的电磁结构. 并且该算法适合并行计算, 相对于
传统的数值计算可以节约大量的时间.

本文提出和设计了一种六角密排的类柱状环

形金属银狭缝腔阵列结构, 该模型可以激发出多
重圆柱形表面等离激元 (cylindrical surface plas-
mons, CSPs, 是SPPs类型之一)谐振效应 [19]. 基
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于FDTD算法, 仿真了该模型的透反谱和谐振中心
频率的截面电场以及电荷分布, 分析了该周期结构
激发CSPs的原因. 通过结构参数对光谱特性影响
的仿真探究, 有效地实现了对吸收峰波长的调控.

2 仿真模型和计算方法

六角密排的环形银狭缝腔阵列结构如图 1 (a)
所示, 定义PS外表面的银膜为柱状银帽, 其模型
结构剖面图如图 1 (b)所示. 二氧化硅填充物的
高度H = 530 nm, 银膜的厚度 t = 275 nm, 狭
缝内径 (柱状银帽的半径) r = 235 nm, 狭缝外径
R = 270 nm, PS的介电常数为 2.5, 玻璃衬底SiO2

的介电常数为 2.37, 厚度为 1000 nm. 根据金属银
的Drude模型, 利用商业仿真软件EastFDTD建立
模型. 周期Ty = Tz = 690 nm, 环形狭缝腔结构六
角密排于Y OZ 面上. 中心频率为 5.5 × 1014 Hz的
高斯脉冲光沿X轴负方向入射, 光源种类为扩展激
励源 (高斯窗). 根据空间离散间隔的要求, 设置空
间步长为 5 nm. 根据 courant稳定条件, 设置时间
间隔为0.5× 1.66782× 10−17 s, 计算步数为100000
步. Y 和Z方向上设置为周期边界条件, 相当于将
计算区域内的模型结构、电磁场及光源强度分布周

期延拓, 以便达到以有限的计算区域模拟无限空间
电磁场分布的目的 [20]. X方向上, 设置为吸收边界
条件PML, 以保证边界上的介质连续分布.
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图 1 (网刊彩色)模型结构示意图 (a) 环形狭缝腔阵列; (b) 剖面图
Fig. 1. (color online) Model structure diagram: (a) Annular cavity arrays; (b) cross
section of an annular cavity.

3 结果与讨论

3.1 透反谱以及截面场分布分析

通过研究发现不同结构参数的模型, 其光学
响应不同. 基于前述模型参数, 计算了该狭缝腔阵
列的透反谱. 对比了仿真反射谱线与实验反射谱
线 [21], 如图 2 (a)所示, 两者光谱特征相同. 光谱对
比图中, 可见光波段形成两个吸收峰, 对应波长分
别为 483 nm和 692 nm (定义为峰 I和峰 II). 在近
红外波段 1416 nm处, 也形成了一个吸收峰 (定义
为峰 III). 仿真了三个吸收峰对应波长下的截面电
场以及电荷分布, 如图 2 (b)所示.

根据波导理论 [22]、文献 [23]以及计算的模场分
布分析, 在线性偏振光入射下, 单个狭缝微腔中会
形成TE11波导模式 (TE11模式满足狭缝圆周方向

的相位匹配条件, 即圆周截面上有对称分布的两个
电场增强的节点). 同时考虑狭缝微腔的高度有限,
环形腔的上下界面形成一个Fabry-Perot (F-P)腔,
只有满足相位匹配条件的TE11模才能在环形腔内
形成共振, 其共振模式满足方程:

|2LkSPP (ω) + ∆ϕ1 +∆ϕ2| = 2πm, (1)

其中, L为狭缝腔的竖直高度光程, ∆ϕ1和∆ϕ2分

别为上下界面处光波的相位变化, kSPP(ω)为在特

定频率ω下的波矢量, m为光波在波导中传播的

模阶数. 入射光中波长为 483, 692以及 1416 nm的
光波满足模式方程 (1), 这些特定频率的光在竖直
方向上满足F-P腔的相位匹配条件, 同时它们也
满足TE11 导模的边界条件, 因此这些频率的光在
狭缝内形成谐振模式 (即为CSPs). 图 2 (b)中的截
面电荷交替分布表明在狭缝的内壁形成了SPPs.
对应谐振波长下的入射光能量大部分因束缚在环
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形腔内而损耗, 故而表现为反射光谱中的反射率
极小. 对于完美电导体, TE11模的截止频率约为
π× (R+ r). 对于贵金属 (如金, 银)狭缝微腔来说,
当狭缝间距趋于 0 nm (R → r) 时, 狭缝两个圆柱
曲面上各自形成的表面等离激元波会部分重合形

成强烈的耦合, 因此金属环形狭缝微腔的TE11膜

截止频率趋于 0 Hz [23]. 当狭缝微腔的结构尺寸和
材料改变时, 满足TE11导模的波长和模式都会改
变, 同时竖直方向的相位匹配条件也会发生变化.
观察发现电场强度最强处位于银帽与银网的间隙

处, 这对于光与物质的相互作用的相关研究非常有
益 (如表面增强拉曼散射、折射率传感等).
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图 2 (网刊彩色)光谱图以及截面电场强度、电荷分布 (a)仿真反射谱线与实验反射谱线对比以及仿真透射谱;
(b) 三个共振吸收峰处的纵向的截面场强度及截面场电荷分布
Fig. 2. (color online) Reflectance and transmission spectra, electric field distributions and charge density
distributions of annular cavity array: (a) Comparison of calculated and experimental reflectance spectra,
and simulated transmission spectrum; (b) electric field distributions and charge density distributions at
resonance wavelengths.

3.2 结构参数对共振吸收峰波长的调控

进一步通过仿真计算分析了模型结构参数: 银
膜厚度 t、狭缝内径 r、狭缝外径R以及结构环境介

质折射率n的改变对环形腔中CSPs谐振波长变化
的原理. 并且仿真研究了周期性的排布以及入射偏
振光偏振方向对环形狭缝腔光学特性的影响.

3.2.1 银膜厚度 t、狭缝内径 r以及狭缝外径
R对吸收峰的调控

根据前述模型参数, 仅改变银膜竖直方向上
的厚度 t, 从 225 nm到 325 nm, 膜厚变化间隔为
25 nm, 其反射谱线对比如图 3 (a)所示. 为方便对
比，归一化的反射率放在一个图中，纵坐标进行平

移. 随着 t的增加, 吸收峰红移. 银膜厚度 t 的改
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变, 表现为竖直方向上狭缝腔长度的改变. 根据 (1)
式, 入射光在狭缝腔内产生F-P共振时, 对于相同
的干涉级次, L 增加则kSPP(ω)减小, 对应的吸收
峰红移.

根据示意图 1 , 前述已定义PS外表面的银膜
为柱状银帽, 现定义开口边缘的银为银网. 调整
狭缝内径 r从225 nm到245 nm, 变化间隔为5 nm.
反射谱线对比如图 3 (b)所示, 随着 r的增加, 银帽
与银网之间的狭缝距离减小, 吸收峰红移. 调整周
期结构狭缝外径R的大小, 当R从 540 nm逐渐减
小到 480 nm (波长变化间隔为 20 nm)时, 反射谱
变化如图 3 (c)所示, 谱峰红移. 这里重点探究峰 II
和峰 III的变化. 当某一参数 (定义为R1)下峰 II的

反射率相对于相邻参数 (定义为R2)下峰 II的反射
率较低时, R1对应的峰 III必然比R2对应的峰 III
的反射率高, 这里的R2与R1相差 20 nm. 进一步
研究峰 III, 当R减小到 510 nm时, 达到了反射率
的极小值, 继续减小R, 吸收峰反射率又会增大. 也
就是说, 结构狭缝外径的大小既可以调控结构对于
特定光波的反射率大小, 又可以调控吸收谱峰的位
移. 狭缝内径 r和外径R的变化会引起满足同轴波

导TE11导模的边界条件发生变化, 从而导模波长
改变, 因为TE11模式的谐振波长与构成波导的材
料、狭缝内径 r以及外径R相关 [23]. 以吸收峰 III
为例, 给出该峰波长与不同结构参数 (t, R, r)变化
的折线图, 如图 3 (d)所示.
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图 3 (网刊彩色)不同结构参数 (t, R, r) 的反射谱与折线图 (a)不同膜厚的反射谱线对比; (b)不同柱状银帽半径
的反射谱线对比; (c)不同狭缝外径的反射谱线对比; (d)峰 III波长与结构参数 (t, R, r)变化的折线图
Fig. 3. (color online) Reflectance spectra of simulated annular cavity arrays with different geometry sizes
(t, r, R), and relationship between reflectance dip wavelengths and geometry sizes: comparison of reflectance
spectra of annular cavity array with (a) increased film thickness, (b) increased inner radius, and (c) increased
outer radius; (d) relationships between wavelengths of reflectance dip (III) and geometry sizes (t, r, R).

3.2.2 环形狭缝腔内环境介质折射率n对
吸收峰的调控

本文所设计的环形狭缝腔结构, 其反射光谱的
吸收峰对填充在环形狭缝腔中的介质的折射率敏

感. 从吸收峰形成机理上分析: 首先 (1)式中L是

指光程, 其不仅与狭缝腔的绝对高度有关, 还与填
充介质的介电常数有关; 其次TE11导模的模式波
长与狭缝腔中环境介质的介电常数也是相关的. 为
了研究环形狭缝腔中介电常数与反射光谱吸收峰

的定量关系, 仿真了该结构表面覆盖不同折射率n
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液体的几类模型, n分别为 1.33, 1.35, 1.4和 1.5.反
射谱线如图 4 (a)所示, 随着介质环境折射率n的增

大, 吸收峰红移. 根据 (1)式, 我们也可验证这一规
律特性. 进一步仿真了吸收峰 III波长与环境介质
折射率n的对应关系折线图, 如图 4 (b) 所示, 折射
率与谐振波长是线性关系. 计算了环境介质折射率
变化所引起的峰 III波长的变化值, 得到其灵敏度
最高可达1850 nm/RIU, 故而该结构应用于折射率
传感器件, 优势显著.
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n/⊲

(a)

(b)

图 4 (网刊彩色)反射谱与折线图 (a)不同环境介质折
射率反射谱线对比; (b)吸收峰 III波长与环境介质折射率
n的对应关系折线图

Fig. 4. (color online) (a) Reflectance spectra of an-
nular cavity arrays with liquids of different refractive
indices infiltrated in the cavities; (b) relationship be-
tween wavelengths of dip III and refractive indices of
infiltrated liquids.

3.2.3 周期性对环形狭缝腔光学特性的影响

上述仿真均是讨论环形狭缝腔在周期排列下

的光电特性, 考虑单一的环形狭缝腔结构是否也有
相似的光电特性, 即周期性对于环形狭缝腔的光
学特性是否有影响, 故将仿真区域设置为单一狭

缝腔区域, Y 和Z方向上均为吸收边界条件PML.
仿真所得的单一结构与周期结构的反射谱线对比

如图 5 (a)所示, 谱峰波长偏差很小. 选取波长为
1454 nm的吸收峰, 计算了其截面电场强度分布,
与周期排布下吸收峰波长为 1421 nm时的场分布
对比, 如图 5 (b)所示, 单一环形狭缝腔结构的局域
共振相对于周期结构而言较弱. 这说明单一结构也
能够激发CSPs, 即具备吸收峰形成的条件, 而周期
性的排布则主要是增加了吸收强度.
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图 5 (网刊彩色)反射谱与截面电场分布 (a)单一结构
与周期结构的反射谱线对比; (b)截面电场强度对比
Fig. 5. (color online) (a) Reflectance spectra of a sin-
gle annular cavity and annular cavity arrays with the
same geometry size; (b) electric field distributions at
cross sections of a single annular cavity and annular
cavity arrays.

3.2.4 入射光偏振方向对结构光学性质
的影响

改变入射光源高斯脉冲的偏振方向, 即电矢量
与Y 轴夹角分别为0◦, 15◦, 30◦以及60◦. 反射谱线
对比如图 6所示, 0◦为光源电矢量的初始偏振角度.
从仿真反射谱可以看出, 偏振角的改变轻微地调控
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了吸收峰 III高度, 也就是随着电矢量角度的增大,
在吸收峰 III处的反射率略微升高, 说明光源电矢
量角度的改变对吸收峰位置的调控不明显. 因此该
结构对入射光偏振方向的改变不敏感, 这是由于狭
缝腔的几何形貌是圆对称的.
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0.6

0.8

1.0

/nm

60O
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30O

60O
15O

15O

0O

0O

图 6 (网刊彩色)不同光源电矢量角度改变的反射谱线对
比 (内插图: 偏振角度示意图)
Fig. 6. (color online) Reflectance spectra of annular
cavity arrays with linearly polarized incident light at
normal incidence with different polarization degrees
(Illustration: polarization angle diagram).

3.3 狭缝形状和材料分布对CSPs的影响

通过改变柱状银帽的表面形状和环形狭缝结

构材料的分布同样可以改变TE11导模的模式及上
下界面的相位匹配条件 (即 (1)式), 从而可以产生
新的共振模式, 形成更多的吸收峰.

3.3.1 柱状银帽的几何外形对共振模式
的调控

调整不规则柱状PS的形状为规则的三角柱、
圆柱和立方柱, 其中圆柱的底面半径为 235 nm, 与
前述所定义的柱状银帽的半径 r相等. 三角柱和立
方柱的横截面均内接于圆柱的横截面, 其截面示意
图见图 7中的内插图. 仿真得到的不同柱状结构的
反射谱对比如图 7所示. 圆柱和立方柱的反射谱线
在可见光波段和近红外波段有三个明显的吸收峰

(i—iii, I—III), 而三角柱的反射谱线中有四个明显
的吸收峰 (I′—IV′). 三角柱特殊的狭缝腔形貌决定
了它不同于圆柱和立方柱, 进而产生了新的局域共
振模式.
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图 7 (网刊彩色)不同类柱状结构的反射谱线 (内插图:
柱状结构截面图)
Fig. 7. (color online) Comparison of reflectance spec-
tra of annular cavity arrays with cylindrical, square
and triangular inner column (Illustration: similar
columnar PS cross section diagram).

3.3.2 金属镀膜材料的改变对共振模式
的影响

将镀膜金属银改变为铝、金、铜, 分别进行仿
真计算. 得到的反射谱线对比如图 8所示, 反射谱
线中峰 II和峰 III谱峰位移很小. 当镀膜材料为金
和铜时, 虽然吸收峰 I相对于镀膜材料银的模型有
了约 120 nm的红移, 但是反射谱线整体所表现出
的光学特性没有改变. 故该环形狭缝腔结构对材料
的选择性不高, 常用金属材料都能满足该模型形成
CSPs的条件.
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图 8 (网刊彩色)改变镀膜材料反射谱线对比
Fig. 8. (color online) Comparison of reflectance spectra of
annular cavity arrays in different metal materials.
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3.3.3 层叠式金属/介质膜对共振模式的调控
另一种改变TE11导模的方法是将原本一层

275 nm的银膜改变为银 -二氧化硅 -银的三层膜,
其中第一层和第三层的银膜厚度为 100 nm, 第二
层的二氧化硅厚度为 75 nm, 总的镀膜厚度不变,
模型截面示意图见图 9 (a)的内插图. 反射谱线对

比图 9 (a)所示. 在峰 II和峰 III之间的近红外波段
出现新的波长为 955 nm的吸收峰 II′, 而峰 I、峰 II、
峰 III的谱峰位移很小. 仿真了层叠结构的截面电
场强度分布如图 9 (b)所示. 材料中间部分从金属
银变成非金属二氧化硅后, 环形狭缝腔内波导的模
式发生改变, 形成新的吸收峰.
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图 9 (网刊彩色)反射谱与截面电场强度分布 (a)银 -二氧化硅 -银膜结构与单层银膜结构的反射谱线对比 (内插
图: 层叠结构截面图); (b)层叠结构的截面电场强度分布
Fig. 9. (color online) Reflectance spectra and cross section of electric field distribution: (a) The reflectance
spectrum comparison of silver-silica-silver film structure and single-silver film structure (Illustration: silver-
silica-silver film structure cross section diagram); (b) the electric field distribution of silver-silica-silver film
structure at the resonance peaks.

4 结 论

本文通过FDTD仿真计算,研究了环形狭缝腔
阵列中的圆柱形表面等离子体谐振效应的形成机

理. 通过对比不同结构参数下结构所表现出的不同
的光学特性, 归纳出反射谱中吸收峰的变化规律.
通过改变狭缝内径 r, 狭缝外径R, 所镀银膜的厚度
t以及结构所处的环境折射率n, 发现吸收峰随着

狭缝内径 r的增大、狭缝外径R的减小、银层厚度 t

的增大以及环境介质折射率n的增大, 呈现一定规
律的红移. 通过改变柱状银帽的表面形状以及进行
层叠式金属/介质的镀膜, 会形成新的共振模式. 验
证了该模型对于入射光偏振角度的不敏感性以及

相近特性镀膜材料的选择所表现出的光学稳定性.
并且发现单个环形狭缝腔已具备能够激发CSPs谐
振的特性, 周期性的排列较单一结构而言只是吸收
强度有所增加.
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Abstract
Optical properties of two-dimensional periodic annular cavity arrays in hexagonal packing are investigated by

finite difference time domain simulation method in this paper. According to simulated reflectance/transmission spectra,
electric field distribution and charge distribution, we confirm that multiple cylindrical surface plasmon resonances, which
result in reflectance dips, can be excited in annular cavities by linearly polarized light. Mechanism of the cylindrical
surface plasmons is investigated. A coaxial waveguide mode TE11 is excited in the annular cavities and a Fabry-Perot
resonance is fulfilled along the depth direction of the annular cavities at the resonance wavelengths. While the number of
reflectance dips and wavelengths of these dips in reflectance spectra are dependent on the geometric sizes of the annular
cavities, the periodicity and polarization of incident light do not affect their reflectance spectra dramatically. Incident
light beams with resonant wavelengths are localized in annular cavities with large electric field increasing and dissipate
gradually due to metal loss. Reflectance dips can be tuned from 350 to 2000 nm by adjusting geometric size parameters
of the annular cavities, such as outer and inner radii of the annular gaps, gap sizes and metal film thickness values.
Reflectance dips shift toward longer wavelength with increasing inner and outer radii of the annular gaps, metal film
thickness and with reducing the gap distance. In addition, infiltrate liquids in the annular gaps will result in a shift of
the resonance wavelengths, which makes the annular cavities good refractive index sensors. A refractive index sensitivity
up to 1850 nm/RIU is demonstrated. The refractive index sensitivities of annular cavities can also be tuned by their
geometric sizes. Annular cavities with large electric field enhancement and tunable cylindrical surface plasmons can be
used as surface enhanced Raman spectra substrates, refractive index sensors, nano-lasers and optical trappers.

Keywords: cylindrical surface plasmons, finite difference time domain, ring cavity, two-dimensional
periodical structure
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