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亚波长单金属槽电磁场增强分析
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摘要　针对金属微纳结构在表面增强拉曼光谱领域的应用，研究了金属基底亚波长单槽结构产生的电磁场增强。

采用全矢量方法严格计算了平面波照明下金属槽外部区域电磁场的分布情况。建立了法布里珀罗（ＦＰ）半解析

模型，该模型能够精确预言全矢量方法的计算结果，能够节省设计最优槽深的计算量。基于该模型分析了金属槽

外部区域电场增强的物理机制，结果表明达到相长叠加共振状态的金属槽内基模在槽外空间中激励的透射电场是

金属槽外空间中电场增强的主要来源。研究了槽外空间电场增强的范围，结果表明对于不同的槽宽和入射波长，

在垂直距离槽口０．１倍波长的范围内电场增强较为明显，在该范围之外，电场增强因子迅速衰减到１的数量级。
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１　引　　言

　　传统的拉曼光谱分子检测方法
［１，２］中，由于分

子的拉曼散射截面很小，拉曼散射光信号很弱，导致

探测的灵敏度低，耗费样品的数量大，并且系统体积

大，不容易微型化和集成化。表面增强拉曼散射

（ＳＥＲＳ）
［３］的发现，克服了传统拉曼光谱传感的不

足。当贵金属（如金、银、铜）表面具有一定形式的亚

波长尺度微结构时，微结构附近的局部电场有可能

０３１０００２１



中　　　国　　　激　　　光

获得极大的增强，从而使得该区域内被测分子的拉

曼信号出现极大的增强，即产生ＳＥＲＳ。ＳＥＲＳ大大

提高了拉曼光谱分子传感的灵敏度，甚至能够达到

单分子探测的水平［４］，同时具有微纳米尺度的

ＳＥＲＳ传感系统很容易微型化和集成化，这使得

ＳＥＲＳ在生物、化学分子高灵敏度探测领域有广泛

的应用前景，吸引了广大研究者的注意［５～８］。采用

化学合成的方法［９，１０］，能够制作出实现ＳＥＲＳ的无

序金属结构［１１，１２］，虽然制作成本较低，但是不利于

对ＳＥＲＳ机理的研究，从而不利于指导设计获得高

的拉曼散射光增强因子。随着现代微纳米加工技术

的不断进步，如能达到纳米量级分辨率的电子束曝

光、离子束刻蚀等工艺，则可以加工出实现ＳＥＲＳ的

有序金属结构。此类结构可以提供更系统、可重复

的研究数据，有利于ＳＥＲＳ机理的深入研究，从而获

得高的拉曼信号增强因子。已有的研究表明，贵金

属基底上加工的亚波长槽结构能够实现极高的电场

增强［１３，１４］，同时金属槽结构简单，容易制作。针对

单金属槽内部区域的电场增强，本文作者［１５］已经系

统研究了结构参数、照明条件等对增强因子的影响，

并分析了相应的物理机制。在ＳＥＲＳ的实际应用

中，待测样品分子具有一定的尺寸，并且位于电场较

强的金属槽口附近，因此对单金属槽外部空间电场

增强及相关机制的研究有重要意义，目前还有待深

入研究。

　　本文针对上述问题，采用严格求解麦克斯韦方

程组的全矢量方法［１６］计算了亚波长单金属槽结构

内部、外部区域电磁场的分布，引入法布里珀罗（Ｆ

Ｐ）模型复现了严格计算结果，进而基于该模型分析

了槽外部空间中电场增强的物理机制。采用全矢量

方法研究了电场增强因子沿垂直于槽口方向在空间

中的衰减情况，明确了单槽外部空间中电场增强的

范围。

２　方　　法

　　图１（ａ）给出了金属基底单槽结构及选取坐标

系的示意图。取坐标原点位于金属槽口中心，系统

沿狔轴方向不变。单槽宽度为狑，狕向深度为犺。金属

基底折射率为狀ｍ（计算中取基底材料为金，不同波

长对应的金的折射率取自文献［１７］），介质折射率为

狀ａ（计算中取介质为空气，狀ａ＝１）。取ＴＭ偏振（磁场

分量平行于狔轴）的均匀平面波入射金属槽，设波长

为λ。已有的研究
［１５］表明，选取不同入射角的平面

波照明单槽结构时，入射角对电磁场增强的影响很

小，因此本文的计算均针对平面波正入射结构的情

况（即波矢垂直于基底表面）。

图１ （ａ）金属基底单槽结构及坐标系；（ｂ）～（ｄ）ＦＰ模

　　　　　　　　型中基本散射系数的定义

Ｆｉｇ．１ （ａ）Ａｓｉｎｇｌｅｇｒｏｏｖｅｃｕｔｉｎｍｅｔａｌｌｉｃｓｕｂｓｔｒａｔｅａｎｄ

ｔｈｅｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓｙｓｔｅｍ；（ｂ）～ （ｄ）ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎｏｆ

　ｅｌｅｍｅｎｔａｒｙｓｃａｔｔｅｒｉｎｇｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｉｎＦＰｍｏｄｅｌ

电磁场增强的数据可以采用严格求解麦克斯韦

方程组的全矢量方法获得，这里采用非周期傅里叶

模式法（ａＦＭＭ）
［１６］，该方法是严格耦合波分析方法

（ＲＣＷＡ）向非周期结构的推广。ＲＣＷＡ是一种发

展较为成熟的电磁场严格计算方法，目前广泛应用

于光栅等周期结构的电磁场分析，ａＦＭＭ通过引入

完美匹配吸收边界层，将非周期结构转化为周期结

构，进而采用ＲＣＷＡ求解电磁场分布。

为了分析电磁场增强的物理机制，采用ＦＰ半

解析模型。目前已经建立了能够复现金属槽内部区

域电磁场分布的ＦＰ模型
［１５］，将此模型加以推广，

使之能够复现金属槽外部区域的电磁场分布，用以

分析槽外部区域电场增强的物理机制。当金属槽宽

度小于约０．５λ／狀ａ 时，根据波导理论
［１８］，金属槽中

只有ＴＥＭ００模式是传播模式，在这里称为基模，其

他高阶模式均为衰减模式，于是ＦＰ模型中只保留

基模而忽略其他高阶模式，将槽内（－犺≤狕≤０）电

磁场表达为［１５］

ψｉｎ（狓，狕）＝犪ψ
－
０（狓）ｅｘｐ（－ｉ犽０狀ｅｆｆ狕）＋

犫ψ
＋
０（狓）ｅｘｐ［ｉ犽０狀ｅｆｆ（犺＋狕）］， （１）

式中犽０ ＝２π／λ，ψ＝ ［犎狔，犈狓，犈狕］表示ＴＭ偏振下

电磁场的３个分量。ψ
＋
０（狓），ψ

－
０（狓）分别表示槽内沿狕

轴正、负方向传播基模的横向场分布，狀ｅｆｆ为基模的

等效折射率。由于基模为传播模式，因此狀ｅｆｆ的虚部

（代表基模衰减）为很小的数值。基模的归一化满足槽

０３１０００２２
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中心处（狓＝０）磁场为１，即犎＋
狔，０（０）＝犎

－
狔，０（０）＝１。

入射平面波ψｉ（狓，狕）的归一化满足槽口中心处

（狓＝狕＝０）磁场为１，即犎狔，ｉ（０，０）＝１。如图１（ａ）

所示，（１）式中犪，犫分别表示槽中沿狕轴负、正方向

传播的基模的未知系数，满足模式耦合方程［１５］

犪＝狋＋狉ａｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）犫

犫＝狉ｍｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）
｛ 犪

． （２）

将图１（ａ）中金属槽视为两个无限深狭缝的组合，其

中一个狭缝的顶端面取为金属槽顶端面，如图１

（ｂ），（ｃ）所示，另一个狭缝的底端面取为金属槽底端

面，如图１（ｄ）所示。定义狋为入射平面波激励狭缝

基模（即金属槽基模）的透射系数，狉ａ 为狭缝基模在

顶端面的反射系数，狉ｍ 为狭缝基模在底端面的反射

系数。（１）式中ψ
±
０ （狓），狀ｅｆｆ可采用ａＦＭＭ

［１１］计算得

到，（２）式中狋，狉ａ，狉ｍ 等散射系数可采用散射矩阵算

法［１６，１９］得到。（２）式构成犪，犫的一组线性方程组，

求解可得

犪＝
狋

１－狉ａ狉犿ｅｘｐ（２ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）

犫＝
狋狉ｍｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）

１－狉ａ狉ｍｅｘｐ（２ｉ犽０狀ｅｆｆ犺

烅

烄

烆 ）

． （３）

于是槽外部自由空间中（狕＞０）的电磁场可以表达

为

ψｏｕｔ（狓，狕）＝ψｉ（狓，狕）＋ψｒ（狓，狕）＋

犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）ψｔ（狓，狕）， （４）

式中ψｉ（狓，狕）为已知的入射平面波，ψｒ（狓，狕）为平面

波入射无限深狭缝时在空气中激励的反射场，可以

采用ａＦＭＭ 求解图１（ｂ）所示的散射问题得到。

ψｔ（狓，狕）为无限深狭缝中单位系数基模入射狭缝顶

端面时在空气中激励的透射场，可以采用ａＦＭＭ

求解图１（ｃ）所示的散射问题得到。（４）式表明，采

用ＦＰ模型可以分别计算反射场ψｒ（狓，狕）以及基模

透射场犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）ψｔ（狓，狕），进而用于分析槽外

空间中电磁场增强的来源与机理，这是全矢量方法

（如ａＦＭＭ）无法实现的。

已有的研究表明，拉曼散射光的增强倍数近似

正比于被测分子位置总场电场分量的４次方（即强

度的平方）［２０］，其中总场包括入射场与散射场两部

分贡献。因此只考虑电场的增强，定义电场增强因

子 （或 电 场 归 一 化 强 度 ）为 犈Ｆ（狓，狕） ＝

犈（狓，狕）２／犈ｉ
２，其中 犈ｉ

２ 为正入射平面波电

场分 量 的 强 度， 犈（狓，狕）２
＝ 犈狓（狓，狕）

２
＋

犈狕（狓，狕）
２ 为空间（狓，狕）处总场的电场分量强度。

于是拉曼信号的电磁增强因子可以近似表示

为［２０］犈Ｆ，ＳＥＲＳ＝犈
２
Ｆ。

３　结果与分析

３．１　验证犉犘模型

　　图２给出了ＴＭ 偏振均匀平面波正入射金基

底单槽时，槽外部空间中电磁场３个分量的强度分

布，均用入射波的强度做了归一化，分别采用ａ

ＦＭＭ及ＦＰ模型计算。入射波长λ＝１μｍ，该波

长对应的金折射率狀ｍ＝０．２６＋６．８２ｉ，槽宽 狑＝

０．１λ，槽深犺满足ＦＰ共振条件
［１５］

２犽０Ｒｅ（狀ｅｆｆ）犺＋ａｒｇ（狉ａ）＋ａｒｇ（狉ｍ）＝２犿π，（５）

图２ 验证（ａ）非周期傅里叶模式和（ｂ）ＦＰ模型计算槽外部空间电磁场的有效性

Ｆｉｇ．２ Ｖｅｒｉｆｙｔｈｅｖａｌｉｄｉｔｙｏｆ（ａ）ａＦＭＭａｎｄ（ｂ）ＦＰｍｏｄｅｌｉｎｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄｏｕｔｏｆｔｈｅｇｒｏｏｖｅ

０３１０００２３
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式中犿为满足犺＞０的整数，计算中取犿＝０，得到

犺＝０．１２４λ。图２从左到右依次显示 犎狔
２／ 犎ｉ

２，

犈狓
２／犈ｉ

２，犈狕
２／犈ｉ

２，其中 犈ｉ
２，犎ｉ

２ 分

别为入射平面波电场、磁场分量的强度。比较全矢

量方法与模型预言的结果，发现两种方法得到的槽

外部区域电磁场分布吻合得很好，验证了模型计算

槽外部空间中电磁场的有效性。波长、槽宽、槽深取

不同数值的计算结果以及第２节中模型的建立过程

表明，ＦＰ模型适用于金属槽中除基模外的高阶模

式均为衰减模式的情形，这要求金属槽宽度小于约

０．５λ／狀ａ。文献［１５］的结果表明，高的电场增强因子要

求小的槽宽，此时ＦＰ模型的适用条件能够满足。

　　不同波长、槽宽的计算结果表明，当其他参数

（波长、槽宽、…）固定时，共振条件（５）式确定的槽深

犺对应槽外部最高的电场增强因子，从而节省了设

计最优槽深的计算量。图２所示的槽深满足共振条

件时的电磁场分布具有代表性，对于其他槽宽和波

长数值的计算结果表明，当槽深度满足共振条件时，

磁场在槽底位置强度最大，电场在槽口处强度达到

最大，距离槽口越远则电场分量的强度越低。在

ＳＥＲＳ的应用中，样品分子放置于金属槽口附近，电

场分量的强度在槽口处达到最大，有利于增强样品

拉曼散射光的强度。

３．２　槽外空间电场增强的物理机制

　　为了分析槽深满足共振条件（５）式时槽外空间

电场增强的物理机制，采用ＦＰ模型［（４）式］分别

计算了入射平面波及其反射场ψｉ（狓，狕）＋ψｒ（狓，狕），

基模透射场犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）ψｔ（狓，狕）以及槽外空间总

场ψｏｕｔ（狓，狕）的分布，进而分析前两者对总场各自的

贡献。图３给出了平面波正入射金基底单槽时，模

型得到的槽外空间（狕＞０）中电场分量的强度分布

（用入射平面波电场分量犈ｉ的强度做了归一化），槽

宽分别取狑 ＝０．０１λ（槽深犺＝０．０７５λ）和狑 ＝

０．０５λ（槽深犺＝０．１２０λ），槽深犺满足共振条件（５）

式，入射波长λ＝１μｍ。图３左、中、右列分别给出了

ψｉ（狓，狕）＋ ψｒ（狓，狕），犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）ψｔ（狓，狕） 以 及

ψｏｕｔ（狓，狕）的电场分量犈的归一化强度分布，其中强

度分布及狕坐标均采用对数坐标。

图３ 槽外部空间中电场增强的机制分析

Ｆｉｇ．３ Ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｍｅｃｈａｎｉｓｍｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｅｎｈａｎｃｅｍｅｎｔｏｕｔｏｆｔｈｅｇｒｏｏｖｅ

　　图３的结果以及其他波长、槽宽的类似结果表

明，当槽深满足共振条件（５）式时

犈ｉ（狓，狕）＋犈ｒ（狓，狕）
２


犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）犈ｔ（狓，狕）
２
≈ 犈ｏｕｔ（狓，狕）

２ （６）

成立，即槽外区域获得增强的电场分量 强 度

犈ｏｕｔ（狓，狕）
２ 主要来自发生共振的基模透射场

犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）犈ｔ（狓，狕）
２，与之相比，入射平面波

及其反射场的贡献 犈ｉ（狓，狕）＋犈ｒ（狓，狕）
２ 很小。分

析（３）式可知，当槽深满足共振条件（５）式时，基模

系数犫将达到很大的数值，这在物理上意味着基模

在槽上下两个端面的多次反射实现了相长叠加，即

达到了共振状态，使得基模场获得增强，进而使得基

模透射场获得增强。从图 ３ 所示的数值上看，

犈ｉ（狓，狕）＋犈ｒ（狓，狕）
２／犈ｉ（狓，狕）

２ 在０．１～１０之

间，并且其最大数值对槽宽的变化不敏感。而槽深满

足共振条件时，对于不同的槽宽（狑＝０．０５λ～

０３１０００２４
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０．０１λ），犫ｅｘｐ（ｉ犽０狀ｅｆｆ犺）犈ｔ（狓，狕）
２／犈ｉ（狓，狕）

２ 可

以达到１０２～１０
３，构成了对总场的主要贡献，其最大

数值对槽宽的变化非常敏感。

３．３　槽外空间电场增强的范围

　　在ＳＥＲＳ的应用中，放置于金属槽口附近的样

品分子具有一定的尺寸，因此研究槽外空间电场增

强因子的衰减情况及增强范围有重要的实际意义。

图４给出了对于不同的槽宽，采用ａＦＭＭ 计算得

到的 狓 ＝ ０ 处 电 场 增 强 因 子 犈Ｆ（０，狕） ＝

犈（０，狕）２／犈ｉ
２随着垂直距离狕的增大而逐渐衰

减的情况。计算选取波长λ＝１μｍ，图４中实线、虚

线、点线、点划线分别对应 狑 ＝ ０．００５λ（犺 ＝

０．０５５λ），狑＝０．０１λ（犺＝０．０７５λ），狑＝０．０５λ（犺＝

０．１２０λ），狑＝０．１λ（犺＝０．１２４λ），槽深满足共振条

件（５）式。

图４ 不同槽宽对应的电场增强因子犈Ｆ（０，狕）随垂直

距离狕的增大而逐渐衰减的情况

Ｆｉｇ．４ Ａｔｔｅｎｕａｔｉｏｎｏｆ犈Ｆ（０，狕）ａｓｔｈｅｖｅｒｔｉｃａｌｄｉｓｔａｎｃｅ狕

ｉｎｃｒｅａｓｅｓ，ｗｈｉｃｈａｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄｕｓｉｎｇａＦＭＭｆｏｒ

　　　　　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｇｒｏｏｖｅｗｉｄｔｈｓ

图４表明，槽宽狑 越小，则槽口处电场增强因

子犈Ｆ越大
［１０］，例如当狑＝０．００５λ时，槽口处犈Ｆ达

到２×１０
３，对应的ＳＥＲＳ增强因子为４×１０

６。随着槽

外场点垂直距离狕的增大，犈Ｆ 迅速衰减，并且槽越

窄，对应的犈Ｆ衰减越快。值得注意的是，当狕增大到

约０．１λ时，对于不同的槽宽数值，犈Ｆ 均统一衰减到

１的数量级，并且随着狕的进一步增大，不同槽宽对

应的犈Ｆ 数值非常接近。另外选取波长λ＝０．７，３，

１０μｍ进行了相同的计算，结果表明图４中的数值

结果对其他波长也近似成立。由此得出结论，对于

不同的波长和槽宽，当槽深满足共振条件时，槽外空

间电场增强的垂直范围大致为狕＜０．１λ。

４　结　　论

　　针对表面增强拉曼光谱的应用，研究了金基底

亚波长单槽结构电场增强的情况。采用全矢量方法

ａＦＭＭ严格计算了金属槽外部空间中电磁场的分

布，建立了ＦＰ半解析模型，能够精确预言严格计

算的结果，并且模型给出的共振条件确定的槽深对

应槽外部最高的电场增强因子，节省了设计最优槽

深的计算量。基于该模型分别计算了入射平面波及

其反射场、共振条件下槽基模透射场二者对槽外空

间总场的贡献，结果表明后者构成了槽外部空间电

场增强的主要来源，而前者的贡献很小可以忽略，这

是全矢量严格计算方法无法实现的，体现了模型的

优势。另外，采用ａＦＭＭ 严格计算了电场增强因

子随着到槽口的垂直距离狕增大而逐渐衰减的情

况。结果表明，对于不同的波长和槽宽，当槽深满足

共振条件时，槽外空间电场增强的范围大致为狕＜

０．１λ。当狕超出这个范围时，电场增强因子统一衰

减到１的数量级，电场增强现象不再显著。本文的

数值结果和理论分析将为设计实现表面增强拉曼光

谱的亚波长金属槽结构提供理论指导，以获得高的

拉曼信号增强因子。对于实际中采用的金属槽阵列

结构［８］，期望本文基于ＦＰ模型的分析也是适用的，

此时金属槽阵列中各槽之间的电磁相互作用也需要

加以考虑［２１］。
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