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摘要　为了在表面等离子体共振（ＳＰＲ）传感器中提高信噪比、灵敏度等，需要使光波尽可能多地和表面等离子体波

（ＳＰＰ）相耦合。主要研究了如何通过改变金属光栅结构以增强ＳＰＲ共振峰从而提高其ＳＰＲ传感器的灵敏度。在

选定一维矩形光栅面型的基础上，通过改变光栅结构及面型参数，寻找入射光波与表面等离子体波耦合度最大时

的面型参数值。将基本光栅面型函数分解展开并逐项分析其对表面等离子体共振的影响，针对已优化的一维矩形

金属光栅面型函数，分析其傅里叶展开式中各项对等离子体耦合的贡献，以期为进一步寻求光能量最大耦合的物

理本质提供分析支持。
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１　引　　言

表面等离子体共振（ＳＰＲ）技术是近代发展起来

的传感技术，由于它具有高灵敏度、非破坏性、可远程

实时监测等优点，受到不同领域研究者的关注，在生

化检测［１－２］、医疗诊断［３－４］、环境监测［５－６］、纳米光子

器件［３］等方面得到广泛的应用研究。目前对ＳＰＲ传

感器的研究的一个重要方面是提高传感器的灵敏

度［７－８］，这取决于光自由空间模式与等离子传播模式

间的耦合程度。光栅作为一种光波激发金属表面等

离子的器件［９－１０］，被广泛应用于表面等离子体波

（ＳＰＰ）。如何实现这两种模式的最佳匹配，光栅的结

构及面型参数的选择是极为关键的。Ｒｅａｔｈｅｒ
［１１］研究

了正弦金属光栅的光栅周期、振幅等因素对表面等离

子体共振的影响，Ｒｏｓｅｎｇａｒｔ等
［１２－１３］分别研究了准正

弦金属光栅发生表面等离子共振时，准正弦函数的高

阶谐波对高级反射光的反射光谱的影响。Ｈｏｒｉ等
［１４］
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研究了矩形和等腰梯形光栅凹槽深度对表面等离子

体共振的影响，以及等腰梯形底角大小对表面等离子

体共振的影响。

然而光栅的形状各式各样，如何寻找更优的光

栅形状以得到更大的表面等离子体共振深度是个值

得研究的问题，这方面的工作尚未见公开报道。本

文为此提出了在确定光栅的金属材料和光栅周围介

质折射率的基础上，以金属正弦光栅为基础应用傅

里叶分析方法进行分解展开，逐项分析，探讨展开式

各项对表面等离子体共振的影响，为进一步分析这

种耦合的物理本质提供有力的技术支持和依据。

２　表面等离子体共振理论

当光波（含ｐ偏振光）入射到电介质（样品）与金

属光栅所组成的结构时，在光栅表面将发生衍射现

象，不同的衍射角度对应于不同的衍射级。根据光

栅方程可知第犿（犿＝±１，±２，±３，…，±狀）级衍

射光的波矢在平行于界面方向上的分量为

犽狓 ＝
ω
犮
ε槡２ｓｉｎθ±犿

２π

Λ
， （１）

式中θ为光在光栅与介质界面处的入射角，ε２ 为金

属光栅表面上介质的介电常数，犿为整数，对应不同

的衍射级，Λ为光栅周期。

从（１）式中可知，由于光栅的衍射作用，衍射光

的波矢得到增大，从而第犿级衍射光平行于界面的

波矢分量就可以与界面上表面等离子体波的波矢相

等，即

ω
犮
ε槡２ｓｉｎθ±犿

２π

Λ
＝
ω
犮

ε′１ε２

ε′１＋ε（ ）
２

１／２

， （２）

图１ 表面等离子体共振曲线

Ｆｉｇ．１ ＳＰＲａｎｇｕｌａｒｓｐｅｃｔｒｕｍ

当满足（２）式时，入射光就会与表面等离子波相耦

合，从而表面等离子体波将会被入射光所激发，产生

等离子体共振现象。此时，入射光的能量大部分耦

合到表面等离子体波中，反射光的能量急剧减小，并

达到最小值。

图１为入射光波的反射率随入射角度变化曲线

即ＳＰＲ曲线，图１中犎为共振深度（共振峰的高度），

ΔθＦＷＨＭ为共振半峰全宽（ＦＷＨＭ），θｍｉｎ为共振角，表示

发生表面等离子共振时的入射光波的入射角。共振

角、共振半峰全宽和共振深度反映了ＳＰＲ曲线性

质［１５］。共振深度越大则表示入射光波与表面等离子

波耦合程度越大。入射光波与表面等离子体波相耦

合时入射光波波长、入射角度、光栅周期满足（２）式。

３　一维矩形金属光栅对表面等离子体

共振的计算

模拟计算ＳＰＲ的一个目的是为了寻求较大的

耦合效率下的面型参数，ＳＰＲ的耦合效率主要依赖

于光栅的面型参数如占空比、调制深度等［１５］。前述

已发表的优化研究都是先选定光栅面型，然后通过

改变光栅的各面型参数，计算并寻找最大的入射光

波与表面等离子体波耦合度，从而得到耦合度最大

时的面型参数值。用该方法对一维（１Ｄ）矩形金属

光栅面型进行优化计算。

计算模型是一维矩形金属光栅，其横截面如图

２所示，该光栅由金属光栅与金属基底（图中网格图

案部分）和玻璃基底（图中斜纹部分）组成，光栅表面

覆盖着介电常数为ε１ 的电介质（本文采用折射率为

１．３３的水）。如图２所示，金属基底厚度参数为犱，

光栅周期为Λ，栅纹高度（也称为凹槽深度）为犺，栅

纹宽度（也称为凹槽宽度）为犫，占空比为犇，犇 ＝

Λ－犫

Λ
，Λ、犱、犺、犇都是表示矩形光栅面型参数。

图２ 一维矩形金属光栅横截面

Ｆｉｇ．２ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ１Ｄｒｅｃｔａｎｇｕｌａｒｇｒａｔｉｎｇ

３．１　金属基底对表面等离子体共振的影响

研究的金属光栅和金属基底都采用金属金，首

先考虑金属基底厚度对表面等离子共振的影响，设

定金基底厚度为变量，光栅周期为１０００ｎｍ，凹槽深

１１１４００１２
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度为６０ｎｍ，占空比犇 为０．５，根据严格耦合波理

论，运用ＳＰＲ角度扫描方法，计算入射光波波长为

１５００ｎｍ时，每个入射角所对应的反射光的反射率，

得出反射率和入射角度的关系曲线，如图３（ａ）所

示；运用ＳＰＲ波长扫描方法，计算当入射角度为０°

时，每个入射波长所对应的反射光的反射率，得出反

射率和入射波长的关系曲线，如图３（ｂ）所示。

图３ 不同基底厚度矩形光栅对应的ＳＰＲ曲线。（ａ）角度扫描；（ｂ）波长扫描

Ｆｉｇ．３ ＴＭｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｉｅｓｆｒｏｍｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｈｉｃｋｎｅｓｓｅｓｏｆｂａｓｅｍｅｎｔｓ．（ａ）Ａｎｇｕｌａｒｓｐｅｃｔｒａ；（ｂ）ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｐｅｃｔｒａ

　　计算模型中由于有金属与水、金属基底与介质基

底两交界的存在，在反射谱中有一深一浅两个反射共

振峰如图３（ａ）所示。由于应用表面等离子体传感芯

片检测的是覆盖在金属光栅上表面媒介的性质，因此

仅研究金光栅和水交界面处的表面等离子体共振。

图３（ａ）的模拟计算结果显示了ＳＰＲ共振深度

随金属基底厚度的变化趋势：当金基底厚度小于

１００ｎｍ时，ＳＰＲ共振深度随着金基底的厚度增大

而略有增大，该厚度从２０ｎｍ增大到４０ｎｍ时，ＳＰＲ

共振深度从０．７７变化到０．８，该厚度从４０ｎｍ增大

到１００ｎｍ时，ＳＰＲ共振深度从０．８变化到０．８２；当

金基底厚度大于１００ｎｍ后，共振深度不再增大。

类似于ＳＰＲ共振深度变化趋势，当金基底厚度

小于１００ｎｍ时，ＳＰＲ共振半峰全宽随着金基底的

厚度增大而减小，金属基底厚度从２０ｎｍ 增大到

４０ｎｍ时，ＳＰＲ共振半峰全宽变化较大，从０．９２变

化到０．７；金属基底厚度从４０ｎｍ增大到１００ｎｍ

时，ＳＰＲ共振半峰全宽变化趋势变缓，从０．７变化

到０．６６；当金基底厚度大于１００ｎｍ后ＳＰＲ共振光

谱将不再随金基底厚度的增大而变化，趋于稳定。

图３（ｂ）的模拟计算结果显示了ＳＰＲ共振深度

和共振宽度随金属基底厚度的变化趋势，当金基底

厚度小于１００ｎｍ时，ＳＰＲ共振深度和共振宽度随

着金基底的厚度增大而减小，当金属基底厚度从

２０ｎｍ增大到４０ｎｍ时，ＳＰＲ共振深度从０．６３变化

到０．６１，共振宽度从４２ｎｍ变到３１ｎｍ；金属基底

厚度从４０ｎｍ增大到１００ｎｍ时，ＳＰＲ共振深度从

０．６１变化到０．５８，共振宽度从３１ｎｍ变到２８ｎｍ；

当金基底厚度大于１００ｎｍ后，共振深度不再增大。

３．２　金属光栅面型结构对表面等离子共振的影响

在分析光栅其他结构参数的影响时，设定金基

底为半无限厚，选取入射光波的波长为１５００ｎｍ，光

栅周期为１０００ｎｍ，根据严格耦合波理论，运用ＳＰＲ

角度扫描方法，计算每个入射角所对应的反射光的

反射率，得出反射率和入射角度的关系曲线。在此

取占空比犇分别为０．１，０．３，０．５，０．７，０．９，用该方

法计算出５组不同凹槽深度的矩形金光栅对应的表

面等离子体共振曲线，如图４（ａ）～（ｅ）所示。

由图４可知，当占空比为定值时，ＳＰＲ的共振

深度随着凹槽深度从２０ｎｍ开始增大而增大，当凹

槽深度达到某一值时［如图４（ｃ），犺＝４０ｎｍ］，ＳＰＲ

的共振深度最大。随着凹槽深度的继续增大，共振

深度将随之逐渐减小。当凹槽深度为定值时，同样

也有某个占空比值，使得共振深度最大。

在诸多凹槽深度和占空比的组合中，通过设定

凹槽深度和占空比同为变量，运用ＳＰＲ角度扫描方

法找到一组最佳的组合使得ＳＰＲ共振深度最大。

最佳组合为：凹槽深度和占空比分别为犺＝４０ｎｍ，

犇＝０．５，其对应的共振深度为０．９５４４。这是用通常

的做法得到的面型结构优化参数，面型本身不发生

改变。

图３的结果显示，金属光栅周围介质的变化将

影响ＳＰＰ的响应，而图４则说明光栅面型的变化对

ＳＰＰ响应曲线的影响更为显著，这其中包括相应宽

度、幅度及位置。
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图４ 不同占空比与凹槽深度的矩形光栅对应的ＳＰＲ曲线。（ａ）犇＝０．１；（ｂ）犇＝０．３；

（ｃ）犇＝０．５；（ｄ）犇＝０．７；（ｅ）犇＝０．９

Ｆｉｇ．４ ＴＭｒｅｆｌｅｃｔｉｖｉｔｉｅｓｆｒｏｍｄｉｆｆｅｒｅｎｔｇｒｏｏｖｅｄｅｐｔｈｓｏｆｒｅｃｔａｎｇｌｅｇｒａｔｉｎｇｓ，ａｎｇｕｌａｒｓｐｅｃｔｒａ．（ａ）犇＝０．１；（ｂ）犇＝０．３；

（ｃ）犇＝０．５；（ｄ）犇＝０．７；（ｅ）犇＝０．９

４　ＳＰＰ共振响应的物理本质

图３、４所示的反射率与金属光栅面型及基底金

材料的关系直接反映了光与金属结构的相互作用的

物理本质。这一过程涉及光响应的两个基本通道：

入射光被材料界面、面型的直接散射及光栅结构的

共振散射。前者称其为背景散射，是能量的连续散

射；而后者则为一种束缚态散射，光首先耦合进共振

态，然后再耦合出去。总散射场（即这里的反射场）

为以上两种散射场的相干叠加。而其反射曲线即为

典型的非对称共振线形：Ｆａｎｏ线形
［１６］。

对于这里所讨论的亚波长金属光栅结构，所涉

及的共振散射即为表面等离子体激发所引起。当光

波入射到光栅结构，特定波段、入射角度的光波激

发、耦合进表面等离子体波；等离子体波传播过程中

被光栅结构所散射，从而耦合出来形成反射耦合（这

里并不讨论透射耦合）。这种反射耦合是光从等离

子体共振到散射态的耦合，其耦合强度直接取决于

光栅表面等离子体共振的阻尼辐射。另外，金属材

料的本征吸收也影响耦合强度。依据Ｆａｎｏ表征，

反射率可以写成以下定性形式［１７］：
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犜～ 狉ｂ
２ ω－（ωｓｐ＋Δ）＋［ ］δ

２

ω－（ωｓｐ＋Δ［ ］）２
＋（Γ／２）

２
， （３）

式中ωｓｐ为ＳＰＰ共振频率，取决于ＳＰＰ耦合频率的

实部，Γ代表线宽，Δ代表共振频率漂移，狉ｂ代表背景

散射，δ 代表共 振 散 射 与 背 景 散 射 的 幅 度 比，

狇＝２δ／Γ决定了Ｆａｎｏ线性的非对称形态。

金属光栅面型的变化，将直接改变光栅对背景

散射及ＳＰＰ共振耦合散射的强度；金基底厚度的变

化将影响吸收阻尼。这些变化直接改变Ｆａｎｏ线形

方程中的各个参量，从而改变反射率曲线线形。

图５中的各曲线为（３）式中各参数取不同值的组合

时，共振响应的形态。图５曲线的形态与图３及

图４中的ＳＰＰ反射响应极为相似。这也说明Ｆａｎｏ

理论解释ＳＰＰ共振反射响应的可行性。

图５ （３）式中各参数取不同值组合时ＳＰＰ共振的Ｆａｎｏ线形

Ｆｉｇ．５ Ｆａｎｏｌｉｎｅｓｈａｐｅｓｒｅｄｕｌｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｎｅｑｕａｔｉｏｎ３

图４的结果已经说明，矩形面型的变化直接影

响ＳＰＰ耦合效率。而面型影响的具体含义，或者说

光栅的物理面型对ＳＰＰ背景、共振耦合及阻尼的贡

献，可以通过光栅面型的频谱分析，进行定性确定。

５　光栅面型函数展开式中各项对表面

等离子共振的影响

由于光栅面型参量是由光栅的面型函数所表示，

其面型函数可以按傅里叶余弦级数展开为无穷多个

不同频率余弦波分量的线性组合，每一项余弦谐波分

量的频率都是原面型函数频率的整数倍。因此对光

栅面型参量如占空比、调制深度等的改变，可以看为

同时改变函数傅里叶级数展开式中每一项余弦谐波

分量的振幅。下面对光栅面型函数的傅里叶展开式

中的各项对表面等离子体共振的影响进行分析。

对于一个基本的矩形光栅面型函数犵（狓），它在

一个周期内的表达式为

犵（狓）＝

犺，　 狓 ≤
犇Λ
２

０，　
犇Λ
２
＜ 狓 ≤

Λ
烅

烄

烆 ２

． （４）

　　根据傅里叶级数知识可知，矩形函数犵（狓）可以

按三角傅里叶级数展开为

犵（狓）＝

犇·犺＋
２犺

π
× ∑

!

狀＝１

１

狀
ｓｉｎ（狀犇π）ｃｏｓ２π

狀（ ）Λ［ ］｛ ｝狓 ，

（５）

展开式中第狀项的表达式为

犳狀（狓）＝
２犺

π
×
１

狀
ｓｉｎ（狀犇π）ｃｏｓ２π

狀（ ）Λ［ ］狓 ．（６）

　　矩形光栅面型函数犵（狓）对表面等离子体共振

的影响可以看作其傅里叶展开式的每一项表面等离

子体共振影响的总和。

采用前述得到的最佳矩形光栅参数组合为：光

栅周期１０００ｎｍ，凹槽深度犺＝４０ｎｍ、占空比犇＝

０．５，设定入射光波波长为１５００ｎｍ，代入（５）式可得

该函数的傅里叶级数的各项。由于傅里叶展开式中

高阶谐波对表面等离子体共振的影响逐渐趋于零，

并由于计算量的缘故，只考虑展开式的前１７项。

此处用犎ｒｅｃｔ表示矩形光栅的面型函数犵（狓）的

ＳＰＲ共振深度。犎狀 表示傅里叶展开式中缺少第狀

项时的函数犵′狀（狓）＝犵（狓）－犳狀（狓）的ＳＰＲ共振深

度。则犎ｒｅｃｔ－犎狀为傅里叶展开式第狀项对共振深度

的贡献如图６所示。再用Δθｒｅｃｔ表示矩形光栅的面型

函数犵（狓）的ＳＰＲ共振半峰全宽。Δθ狀表示傅里叶展

开式中缺少第狀项时的函数犵′狀（狓）＝犵（狓）－犳狀（狓）

的ＳＰＲ共振半峰全宽。Δθｒｅｃｔ－Δθ狀 为傅里叶展开式

第狀项对共振半峰全宽的贡献如图７所示。

图６ 傅里叶展开式中各项对共振深度的贡献

Ｆｉｇ．６ ＣｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｈａｒｍｏｎｉｃｓｔｏＳＰＲｄｅｐｔｈ

犎ｒｅｃｔ－犎狀 为正值表示增大ＳＰＲ共振深度，为

零则表示对ＳＰＲ共振深度无影响。Δθｒｅｃｔ－Δθ狀为正

值表示增大ＳＰＲ共振半峰全宽，为零时表示对ＳＰＲ

共振半峰全宽无影响。

从图６可知，函数犵（狓）傅里叶展开式中不同项

的影响是不同的，每个项的影响并不随级数增大而

减小，函数犵（狓）傅里叶展开式中第１项到第１７项
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图７ 傅里叶展开式中各项对共振半峰全宽的贡献

Ｆｉｇ．７ ＣｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｈａｒｍｏｎｉｃｓｔｏＳＰＲＦＷＨＭ

都是起到增大ＳＰＲ共振深度的作用，其中第１项的

作用要远大于其他各项，即起主要作用。从图７可

知，函数展开式中第１项对增大共振半峰全宽的作

用要远大于其他各项，第１３项的作用仅次于第一

项，也明显大于其他各项。

图６和７定性说明，光栅的物理面型（不同频率

组合将构成不同的光栅面型）对共振耦合的强度和

阻尼影响的贡献是不同的。

６　结　　论

模拟研究了光栅结构及面型函数与表面等离子

共振的关系，旨在探讨实现光栅结构面型对光波的

自由空间模式与表面等离子传播模式间耦合的影

响，给出ＳＰＰ反射率与金属面型参数及基底之间的

关系。作为研究光与表面等离子耦合的第一阶

段———数值分析，运用严格耦合波理论，计算金属基

底厚度对表面等离子共振的影响，当金属基底厚度

达到一定时，厚度的进一步增加对表面等离子共振

已经没有影响了。

计算得到了矩形金光栅不同结构参数下的表面

等离子体共振曲线，得出一组最佳的光栅凹槽深度和

占空比使得ＳＰＲ共振深度最大，通过将该矩形面型

函数进行傅里叶级数展开，分析面型函数展开式中各

空间频率项对表面等离子体共振的贡献。结果显示，

尽管矩形光栅面型函数可展开为多级分量，但对光的

耦合而言，光栅函数的一级分量起到了主要作用，高

级分量起的作用较小。可能的原因包括面型函数各

空间级对光栅衍射效率、散射辐射的影响不同。
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