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基于开口环阵列结构的表面晶格共振
产生及二次谐波增强*

张萌徕    覃赵福    陈卓†

(南京大学物理学院, 南京　210093)

(2020 年 8 月 30日收到; 2020 年 10 月 28日收到修改稿)

理论研究了二维周期排列的金开口环谐振器的磁共振模式与周期阵列的衍射模式发生强耦合所需满足

的条件及其对二次谐波产生效率的影响. 通过控制阵列结构在 x和 y方向的周期大小, 使得衍射模式只在其

中一个方向产生, 当衍射模式的电场方向与入射光电场偏振方向一致时, 衍射模式才会与开口环谐振器的磁

共振模式发生强耦合作用, 产生表面晶格共振进而实现近场场增强. 在此基础上, 进一步计算了金开口环谐

振器阵列的二次谐波产生效率, 随着阵列周期逐渐增大, 即开口环谐振器的数密度减小, 二次谐波强度呈现

先增加后降低的趋势, 当开口环谐振器数密度降为原来的 1/4左右时, 二次谐波强度可以增强 2倍以上. 本文

的研究为金属超表面二次谐波产生效率的提高提供了一种新的可能途径.
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1   引　言

局域表面等离激元 (localized surface plasmons,

LSPs)是指单个金属微纳结构表面的自由电子在

特定频率电磁波照射下发生的非传导集体振荡 [1,2].

由于其拥有将电磁能量局域在亚波长尺度的特性,

从而能极大增强光与物质的相互作用, 故基于超表

面的 LSPs共振在生物传感器 [3−9]、表面增强拉曼

散射 [10−15]、非线性增强 [16−22] 等领域已有广泛的应

用. 然而, 金属纳米颗粒的 LSPs寿命短、衰减快,

使得 LSPs的共振谱线线宽较宽, 这在一定程度上

限制了对光场的局域能力. 此外, 单个金属微纳结

构的 LSPs共振和周期金属微纳阵列的衍射模式

之间可以通过模式耦合从而产生表面晶格共振

(surface lattice  resonances,  SLRs).  与 LSPs共振

相比, SLRs的线宽更窄, 即具有更高的Q因子, 因此,

金属微纳结构周围的场强有更明显的增强, 基于金

属阵列结构的超表面会产生强光学性质, 这种增强

效应在传感技术 [23]、激光技术 [24] 及光与物质相互

作用的强耦合实验 [25,26]、固态照明 [27]等领域被广

泛研究.

近期, SLRs被用于研究基于超表面周期阵列

结构的二次谐波产生  (second harmonic genera-

tion, SHG) 增强 [28], 其原理是通过增大周期结构

的尺寸, 在金属 V型单元结构共振附近引入衍射

模式, 通过模式耦合产生表面晶格共振, 使共振线

宽变窄实现场增强, 所以, 在单元结构密度减少一

半的情况下, SHG可以得到 5倍的增强. 另外, 我

们发现, 之前关于表面晶格共振增强非线性的研究

大多是基于正方周期阵列, 通过改变入射角或周期

尺寸来研究表面晶格共振的产生及影响, 但正方阵

列使 x, y方向的模式发生简并, 无法区分不同方向

共振模式对应的场增强效果, 以及是否对非线性增
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强产生有效的影响.

在本文中, 计算的单元结构是开口环谐振器,

这是因为产生二次谐波的条件是结构中心对称性

破缺, 而且在之前的研究中, 通过比较多种不同类

型的单元结构 [29], 发现利用开口环谐振器计算的

二次谐波产生效率最好. 我们分别改变了 x, y两个

方向的周期大小, 基于长方周期结构研究不同方向

周期的变化产生的衍射模式与金开口环谐振器在

电磁波激发下产生的 LSPs共振的强耦合过程, 以

及二次谐波强度在改变不同方向周期尺寸下的变

化规律, 在此基础上, 结合电场分布情况进一步分

析表面晶格共振的产生机制. 

2   模型与方法

ax, ay

εAu (ω) = 1−
[
ω2
p/
(
ω2 + iωγ

)]
ω ωp γ

ωp = 1.37× 1016 γ =

1.22× 1014

图 1给出了处于均匀介质环境中的金开口环

谐振器 (split-ring resonators, SRRs)阵列的结构

示意图及开口环谐振器的单元结构图. 如图所示,

 分别表示 SRRs阵列在 x和 y方向上的周期

大小, 阵列所处环境的折射率为 1.459, l是开口环

谐振器的边长, w是两底部间距, d代表两臂间距,

h表示单元结构的厚度, 关于线性透射谱和二次谐

波强度的计算是基于有限元仿真软件 COMSOL

Multiphysics, SRRs的材料设定为金, 介电常数采

用 Drude模型 , 即   ,

 是入射电磁波的角频率,   和  分别代表金的等

离子体频率和衰减速率,    Hz,  

  Hz, 入射光设为平面波形式, 电场沿 x

方向偏振, 并沿–z方向垂直入射于 SRRs阵列. 为

防止杂散光对仿真计算结果产生影响, 故将模拟

区域的上下底面设置为完美匹配层和散射边界条

件, 并考虑到结构为周期阵列, 侧面采用周期性边

界条件. 透射谱是通过计算不同入射电磁波透过周

期阵列结构的能量与入射光波能量的比值得到的,

由于金属表面等离子体的趋肤深度是有限的, 大约

为 0.1 nm, 所以依据金属非线性表面极化强度可

以计算出金属有效非线性表面电流密度关系式, 具

体计算方法可以参考文献 [29], 通过设置金开口环

谐振器表面电流密度的 3个分量, 可以计算出二次

谐波强度的变化. 

3   结果与讨论

ay = 400 nm

ax

ax = 1200 nm

首先, 我们计算了两种周期阵列结构的透射

谱, 如图 2所示, 这两个周期结构的   ,

 分别等于 400 nm和 1200 nm, 从图中可以发现,

两个透射谱都有一个宽带透射谷 (Dip1), 该位置

是开口环谐振器的磁共振模式, 位置几乎不随周期

的改变而改变, 图 1中插图表示 Dip1位置 x-y截

面的磁场分布图和电流分布情况, 红色箭头代表电

流, 从插图中的环形电流分布图也可以看出, 该位置

是 SRRs被激发的磁共振模式. 但在 

的透射谱中还存在一个窄带透射谷 (Dip2), 该位

置是由周期结构引入的衍射模式, 之后我们会对

Dip1和 Dip2的位置随周期的变化规律进行详细

地分析.

 

(a)







 



  


(b)

ax ay

l = 200 nm w = 80 nm d = 100 nm h = 30 nm

图 1    (a) 处于均匀介质中的金开口环谐振器阵列结构示

意图 , x, y方向的周期分别为   ,   , 入射光垂直照射于

阵列结构 , 电场方向沿 x轴 ; (b) SRRs单元结构图 , 其中

 ,   ,   ,  

ax ay

l = 200 nm w = 80 nm d = 100 nm h = 30 nm

Fig. 1. (a)  Schematic  of  SRRs  array,  the  period  of  the  x

axis  and  y  axis  is      and    ,  respectively,  the  incident

light is perpendicular to the structure, and the electric field

is  along  the  x  axis;  (b)  the  unit  cell  of  SRRs,  where

 ,   ,   ,   . 
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图  2       固定不变 ,      (黑线 )和

  (红线)两种不同周期阵列结构的透射谱 , 插

图表示宽带透射谷 (Dip1)位置 x-y截面的磁场电流分布图

ax = 1200 nm
ax = 400 nm

Fig. 2. The  transmission  spectrum  of  two  different  periods

along  the  x  axis,      (black  line)  and

   (red  line).  The  insert  shows  the  distribution

of magnetic field and current in x-y section at the position

of Dip1. 
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ax ay

ay = 400 nm ax

ax =

400 nm ay

为探索衍射模式和磁共振模式发生强耦合所

需要满足的条件, 我们分别研究了只改变 x方向周

期   和只改变 y方向周期   两种情况下的耦合

过程 . 如图 3所示 , 图 3(a) 和图 3(b) 表示保持

 固定不变, 只改变   时的透射谱和两

透射谷位置随周期的变化规律. 图 3(c) 和图 3(d)

分别与图 3(a) 和图 3(b) 相对应, 区别在于  

 固定不变, 而  从 1200 nm变化到 1500 nm,

图 3(a),(c)展示了金开口环谐振器阵列结构的透

射谱, 可以观察到每一个透射谱都有两个透射谷：

一个是窄带, 一个是宽带. 图 3(b) 和图 3(d)中空

心圆圈代表了这两个透射谷位置随周期的变化规

律; 黑色实线代表单个金开口环谐振器的磁共振,

磁共振的位置由金属材料特性和开口环谐振器的

几何参数决定, 但不受阵列周期的影响; 蓝色实线

代表介质环境中衍射模式随周期移动的曲线图; 两

条红色曲线代表拟合的混合模式态—高能态和

低能态, 该混合模式态由金属开口环谐振器激发

的 LSPs共振和周期结构 Wood异常引入的衍射

模式耦合形成, 二者能量可以通过耦合共振模型来

计算 [30]：
 

E± =
Esp + Ewood

2
±

√
∆

2
+

(Esp − Ewood)
2

4
, (1)

Esp Ewood

∆ ∆1

∆2

∆2 ∆1

其中,   和  分别表示磁共振和Wood异常的

能量,   表示耦合强度. 用  表示改变 x方向周期

的耦合强度,   表示改变 y方向周期的耦合强度,

在计算中  是  的 8倍左右, 衍射模式位置满足
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图  3      ,    —1550  nm  (间隔 50 nm) 时的　 (a) 线性透射谱及 (b) 透射谱中两透射谷随周期的变化 ;

 ,   —1500 nm (间隔 50 nm)时的 (c) 线性透射谱及 (d) 透射谱中两透射谷随周期的变化

ay = 400 nm ax = 1200−1550

ax = 400 nm ay = 1200−1500

Fig. 3. (a) Linear transmission spectrum and (b) the positions of two dips in transmission spectrum change with the period along

the x axis,   ,    nm (interval 50 nm); (c) linear transmission spectrum and (d) the positions of two dips

in transmission spectrum change with the period along the y axis,   ,    nm (50 nm interval).
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如下关系式 [31]： 

λi,0 = P

(
n

|i|
− sin θi

i

)
, (2)

P θi n

i

ax ay =

400 nm

ay

ax = 400 nm

λi,0 = ax(y)
n

i
λi,0 = ax(y)n

其中,   代表阵列周期,   表示入射角,   为环境折

射率,    是与衍射级相关的整数. 在计算图 3(a)中

 从 1200 nm变化到 1550 nm的透射谱时,   

 远小于计算的波长范围 1600 nm到 2400 nm,

因此, y方向的衍射模式不会出现, 只会出现 x方向

的衍射模式, 同样地, 计算图 3(c)中  从 1200 nm

变化到 1500 nm的透射谱时,    远小于

计算的波长范围, 所以只会出现 y方向的衍射模

式, 在此基础上, 可以将衍射模式位置满足的关系

(2)式进行化简：   , 一阶衍射位置

 , 如图 3(b)和图 3(d)中蓝色实线所

示, 其他阶数的衍射模式不在研究的波长范围内,

从图中可以观察到, 利用耦合共振模型计算的耦合

模式解析解和利用 COMSOL仿真软件计算的两

混合模式数值解符合得很好, 在衍射模式和磁共振

模式相交的位置, 两透射谷都出现了明显的反交叉

现象, 但两种情况的耦合强度不同, 只有在改变

y方向周期的条件下实现了强耦合, 在远离相交的

地方, 两透射谷分别沿衍射模式和磁共振模式曲线

方向.

ax =

1300 nm, ay = 400 nm

接下来, 我们利用场分布图进一步分析强耦合

的产生机理, 分别研究了以上两种情况下衍射模式

的表面电场分布, 如图 4 所示. 图 4(a) 表示  

 的 SRRs阵 列 在 激 发 波 长

x-z

Ex, Ey

y-z

l = 1900 nm (Wood异常附近)时  截面的电场

强度的模值分布及其 x和 y分量的分布图. 从电场

模分布图可以判断该处引入了衍射模式, 并且从

 场图可以看出衍射模式的电场沿 y方向, 与

入射光的偏振方向垂直. 图 4(b) 表示 ay = 1300 nm,

ax = 400 nm的 SRRs阵列在激发波长 l = 1900 nm

(Wood异常附近)时  截面的电场强度的模值分

布及其 x和 y分量的分布图, 可以判定该处引入了

衍射模式, 且电场沿 x方向, 与入射光的偏振方向

相同.

ax = 1300 nm

ay = 1300 nm

ay =

1300 nm, ax = 400 nm ay

ax

ax = 1300 nm, ay = 400 nm

ax ay

k ∥ S = E ×H

将   的 SRRs阵列的衍射模式场

图与   阵列的衍射模式场图进行对比,

可以发现后者产生了 SLRs, 而前者只是引入了电

场方向与入射光偏振方向相垂直的衍射模式, 与

SRRs的磁共振模式耦合强度非常低 . 对于  

 的 SRRs阵列 , 由于   远大

于   , 故将阵列结构类比为条纹方向沿 x轴的一

维光栅, 此时表面波沿 y方向传播. 入射光经过

SRRs阵列被散射, 沿光栅条纹的电场方向保持不

变, 沿 x轴方向, 与入射光电场方向相同. 因此, 衍

射模式与磁共振模式发生强耦合, 产生 SLRs并实

现局域场增强. 而对于  

的 SRRs阵列, 由于  远大于  , 故可将阵列结构

类比为条纹方向沿 y轴的一维光栅. 在研究的波长

范围内, 表面波沿 x方向传播. 入射光经过 SRRs

阵列被散射时, 平行于条纹方向的电磁场分量不

变 , 根据   , 表面波电场方向发生
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图  4    (a)      的 SRRs阵列在激发波长为 l = 1900 nm时   截面的电场模值 (左 )与电场 x (中 )和

y (右 )分量的场分布图 ; (b) 周期    的 SRRs阵列在激发波长 l = 1900 nm时   截面的电场模值

(左)与电场 x (中)和 y (右)分量的场分布图

x-z
ax = 1300 nm, ay = 400 nm y-z ay = 1300 nm,

ax = 400 nm

Fig. 4. Calculated  total  (left)  and  x  (middle)  component  and y  (right)  component  of  electric  field  amplitude  distribution  in   

cross-section  at l = 1900 nm  for  (a)    and  in    cross-section  at l = 1900 nm  for  (b) 
 . 
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变化, 不再沿 x轴方向 [32], 因此不能发生强耦合,

无法产生 SLRs. 通过分析 x, y两个方向周期变化

的表面电场分布, 可以判定强耦合的产生除了需要

满足衍射模式和磁共振模式在共振频谱上重合的

条件, 还需要保证衍射模式的电场方向与入射光偏

振方向保持一致.

ax ay

ax =

ay = 400 nm
ay ax ay

ax = ay =

400 nm

ax ay

基于 SRRs阵列结构的二次谐波强度主要由

强耦合引起的局域场增强和周期增大引起的稀释

效应所决定, 所以我们进一步计算了 x(y)方向周

期   (  )从 1200 nm变化到 1600 nm时二次谐

波强度的变化规律, 如图 5所示. 图中纵轴代表不

同周期大小下阵列结构的二次谐波强度与  

 形成的密集阵列结构二次谐波强度的

比值, 蓝色实心圆代表  远大于  的情况, 随着 

的增大, 二次谐波强度呈现先上升再下降的趋势,

上升是因为衍射模式和磁共振模式发生强耦合产

生表面晶格共振实现场增强, 强耦合占据了主导地

位, 下降是因为随着周期的变大, 稀释效应逐渐

占主导地位, 且与小周期的密集阵列 ( 

 )相比, 在增大单元结构尺寸的基础上, 二

次谐波强度还可以实现 2倍多的增强. 红色实心三

角代表   远大于   的情况 , 随着周期的增大 ,

SHG呈明显的下降趋势, 这是因为引入的衍射模

式电场方向发生改变, 与入射光偏振方向相反, 随

着周期变大, 稀释效应占主导地位, 所以二次谐波

强度一直降低直至趋于稳定. 从该二次谐波变化谱

也很好地验证了实现强耦合的条件, 即衍射模式和

磁共振模式要在线性共振谱中重合, 而且衍射模式

的电场方向要与可以产生磁共振的入射光电场方

向相同, 而只有当入射光的偏振方向沿金开口环谐

振器阵列底部时 [33,34], 才可以产生磁共振. 

4   结　论

ax ay

ay ax

本文通过改变 x, y两个方向的周期, 在金开口

环谐振器阵列结构提供的磁共振位置附近引入了

衍射模式, 理论计算了强耦合的产生条件及二次谐

波强度变化, 可以发现, 虽然在两种情况下, 衍射

模式和磁共振模式在线性共振谱中都发生重合, 但

通过分析衍射模式位置处的电场分布情况可以发

现, 当  远大于  时, 衍射模式的电场方向与入射

光偏振方向垂直, 没有发生强耦合, 随着周期的增

大, 稀释效应占主导地位, 所以二次谐波强度逐渐

降低, 当  远大于  时, 衍射模式的电场方向与入

射光偏振方向相同, 此时衍射模式和磁共振模式发

生强耦合, 随着周期的增大, 二次谐波强度变化先

上升后下降, 上升是因为模式耦合占主导地位, 所

以在增大周期 (即减小密度)的情况下, SHG可以

实现 2倍多的增强, 下降是由于稀释效应占主导地

位. 由此, 我们发现当周期结构引入的衍射模式和

金开口环谐振器阵列结构提供的磁共振模式在线

性共振谱重合时, 还需要满足衍射模式电场方向和

可以产生磁共振的入射光的偏振方向要一致, 才可

以发生强耦合. 本文利用长方周期结构将不同方向

的场增强效果进行了区分, 并且分析了不同方向的

场增强对非线性效应的影响, 在阵列数密度减小的

情况下仍可以实现二次谐波增强, 降低了对加工技

术的要求, 本文的研究对之后进一步研究基于超表

面的非线性增强提供了更广阔的思路.
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Abstract
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In  this  paper,  we  theoretically  study  the  condition  for  the  strong  coupling  between  magnetic  resonance

mode  of  the  two-dimensional  periodically  arranged  gold  split-ring  resonators  and  the  diffraction  mode  of  the

periodic  array  and  its  influence  on  the  second  harmonic  generation  efficiency.  By  controlling  the  size  of  the

period  of  the  array  structure  in  the  x-axis  and  y-axis,  the  diffraction  mode  is  excited  near  the  magnetic

resonance provided by the gold split-ring resonator, solely in one of the directions. In both cases, the diffraction

mode and the magnetic resonance coincide in the linear resonance spectrum, but by analyzing the electric field

distribution at the position of the diffraction mode, it can be found that when     is much larger than    , the

electric field direction of the diffraction mode is perpendicular to the polarization direction of the incident light,

and  no  strong  coupling  occurs.  Therefore,  the  dilution  effect  is  dominant,  and  the  second  harmonic  intensity

gradually decreases with the increase of the period. When     is much larger than  , the electric field direction

of  the  diffraction  mode  is  the  same  as  the  polarization  direction  of  the  incident  light.  At  this  time,  the

diffraction  mode  and  the  magnetic  resonance  mode  are  strongly  coupled.  As  the  period  increases,  the  second

harmonic intensity first increases and then decreases. The increase is due to the dominant mode coupling and

the decrease is due to the dominant dilution effect. When the number density of split-ring resonators is reduced

to about 1/4 of the original one, the second harmonic intensity can be increased by more than twice. From this,

we find that the strong coupling between diffraction mode and magnetic resonance can occur when the electric

field  direction  of  the  diffraction  mode  is  consistent  with  the  polarization  direction  of  incident  light,  thus

generating  the  surface  lattice  resonance  to  achieve  near-field  enhancement.  In  short,  the  rectangular  periodic

structure is  used to distinguish the field enhancement effects in different directions,  and the second harmonic

enhancement can still  be achieved when the number density of  split-ring resonators is  reduced,  which relaxes

the requirements for processing technology. This research provides a new possible way to improve the second

harmonic generation efficiency based on metal metasurfaces.
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