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金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列结构的LSPR特性
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摘要　对金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列的消光特性及电场分布进行了仿真研究.研究结果表明,随着石墨烯

原子层数的增加,偶极子共振峰强度逐渐增大;改变二层板的结构和石墨烯的厚度,偶极子共振峰峰位由６６０nm
蓝移到５１０nm;外界介质折射率对LSPR的共振峰有着显著的影响;当折射率固定时,石墨烯柱与金属Ag板的底

角及石墨烯柱与SiO２ 板的顶角处的电场增强现象较为强烈.
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Abstract　Theextinctionpropertyandelectricfielddistributionofthe metalＧcompoundＧgraphenecomposite
nanoarrayaresimulated敭Theresearchresultsshowthatthedipoleresonancepeakintensitygraduallyincreaseswith
theincreaseoftheatomiclayernumberofgraphene敭ThedipoleresonancepeakpositionisblueＧshiftedfrom６８０nm
to５００nm whenthetwolaminatestructuresandthegraphenethicknessarechanged敭Therefractiveindexof
externalmediahasasignificantinfluenceontheresonancepeakofLSPR敭Whentherefractiveindexisfixed the
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１　引　　言

局域表面等离子体共振(LSPR)是光与金属表

面电子疏密波相互作用所产生的一种光学现象[１Ｇ８].

LSPR对外界介质折射率的微小变化极其敏感且易

于微型化,在生物医学、环境污染防治、食品安全等领

域中都展现出巨大的应用潜力,受到了研究者的密切

关注[９Ｇ１３].在诸多不同种类金属纳米球壳结构中,
金、银等贵金属内外表面等离子体相互作用,具有丰

富的共振模式.对单纯金属纳米颗粒LSPR的研究

已经十分广泛[１４Ｇ２２].但是金属纳米核壳的介电常数

难以改变,操作波长的调谐存在很大的挑战,需要探

索新的有源光学材料以促进LSPR的激发[２３Ｇ２５].
本文设计了一种金属/化合物/石墨烯复合新型

纳米阵列结构模型,对其消光特性及电场分布进行

了仿真研究,考察了金属/化合物基底和石墨烯纳米

阵列尺寸对LSPR峰位和强度的影响,研究了不同

基底厚度比条件下复合纳米阵列的电场分布规律及

其物理本质.

２　金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列

结构模型

基于 Matlab软件设计了一种金属/化合物基底
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的复合纳米阵列结构模型.在该结构模型中,上层

８根立柱(圆柱体)的半径R＝４nm,双排排列于双

层基底上表面中央,立柱的横向间距m＝２nm,纵
向间距n＝３nm,长方形双层基底长c＝５０nm,宽
d＝３０nm,双层基底和８根立柱的高度可以任意调

节,复合纳米阵列模型如图１所示.

图１ 金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列模型

Fig敭１ StructuraldiagramofmetalＧcompoundＧgraphene
compositenanoarray

在该基底中填充金属、化合物材料及石墨烯涂

层,研究不同情况下金属/化合物/石墨烯复合纳米

阵列结构的LSPR特性.在仿真中,１nm厚的石墨

烯被认为是３个石墨烯单层膜的组合[２６Ｇ２７].这里所

用计算模型的入射光为平面波,波矢方向平行于y
轴,偏振方向平行于x 轴.

３　结果与讨论

３．１　不同厚度石墨烯涂层下Ag/Au/石墨烯阵列复

合纳米结构的消光特性

在金属/石墨烯复合纳米阵列结构模型中,下层

金属基底为Au和 Ag,上层镀８根石墨烯阵列,基
底金的厚度为５nm,银的厚度为２０nm.当石墨烯

的原 子 层 数 为 １(０．３３４nm)、１０(３．３４０nm)、

２０(６．６８０nm)和３０(１０．０２０nm)时,复合纳米结构

在外界介质折射率为n＝１．３５条件下的消光光谱如

图２所示.由图２可知,随着石墨烯原子层数的增

加,偶极子共振峰和四级共振峰的强度增大并伴随

微小的红移,石墨烯原子层数的增加对两层金属基

底的消光效应有增强效果.

３．２　不同厚度石墨烯涂层下金属/化合物/石墨烯

阵列复合纳米结构的消光特性

根据不同厚度石墨烯涂层下金属/化合物/石墨

烯基底Ｇ８根柱纳米结构模型,将金属/化合物/石墨

烯阵列复合纳米结构模型中上层基底的材料由金属

替换成无机化合物 SiO２,利用离散偶极近 似 法

(DDA)软件进一步探讨石墨烯涂层厚度对整体消

图２ 不同厚度石墨烯涂层下Ag/Au/石墨烯

复合纳米阵列的消光光谱

Fig敭２ ExtinctionspectraofAgＧAuＧgraphenecomposite
nanoarraysunderdifferentgraphenecoatingthicknesses

光特性的影响.其中,SiO２ 厚度(HSiO２
)为５nm,

Ag厚度(HAg)为２０nm,在保证外界介质折射率为

n＝１．３５条件下,改变８个石墨烯柱的原子层数,分
别 由 １、１０、２０ 层 增 长 到 ３０ 层 (每 层 厚 度 为

０．３３４nm),其消光特性曲线变化如图３所示.
由图３可知,随着石墨烯原子层数的增加,偶极

子共振峰强度逐渐增大(略低于双金属板时),且表

面等离子体共振峰发生红移.Maurer等[２８]通过研

究金属/石墨烯/金属阵列复合纳米结构的光学特

性,发现其等离子体共振吸收峰的峰位在５００nm
左右,而所提的金属/化合物/石墨烯阵列复合纳米

结构有多个共振吸收峰.因此,石墨烯涂层厚度的

改变对金属/化合物/石墨烯阵列复合纳米结构的

LSPR特性有显著影响,通过调控石墨烯厚度可有

效优化和调整纳米复合结构的共振特性.

图３ 不同厚度石墨烯涂层下金属/化合物/石墨烯

复合纳米阵列的消光光谱

Fig敭３ ExtinctionspectraofmetalＧcompoundＧgraphenecomposite
nanoarraystructuresunderdifferentgraphenecoatingthicknesses

３．３　不同金属/化合物厚度比条件下金属/化合物/
石墨烯阵列复合纳米结构的消光特性

保持石墨烯为１０层原子(３．３４０nm)不变,设置

SiO２ 层厚度为５nm,改变 Ag层的厚度,对LSPR
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峰位进行调控,结果如表１所示.当Ag/SiO２ 的厚

度比R 改变时,银与化合物之间存在电子迁移,随
着银层增厚,银表面电子密度逐渐降低,模型整体消

光能力逐渐增强.偶极子共振峰以及四级共振峰的

峰位强度明显增强且发生蓝移,其中偶极子共振峰

的峰位由６６０nm蓝移到５１０nm,如图４所示.
表１　当石墨烯柱高度为３．３４０nm,SiO２ 层厚度为５nm时,

不同R 下的纳米阵列共振峰峰位

Table１　Resonancepeakpositionsofnanoarraysunder
differentR whengraphenecolumnheightis
３．３４０nmandSiO２layerthicknessis５nm

R
Dipoleresonance

peak/nm
Quadrupoleresonance

peak/nm
１∶１ ６００
２∶１ ５６０ ４７０
３∶１ ５３０ ４６０
４∶１ ５２０ ４６０
５∶１ ５１０ ４６０
６∶１ ５１０ ４６０

图４ 不同R 下Ag/SiO２/石墨烯复合纳米阵列

结构的消光光谱

Fig敭４ ExtinctionspectraofAgＧSiO２Ｇgraphenecomposite

nanoarraystructuresunderdifferentR

３．４　不同外界介质折射率条件下金属/化合物/石
墨烯复合纳米阵列结构的消光特性

当Ag厚度为３０nm,SiO２ 厚度为５nm,８根石

墨烯柱柱高为３．３４０nm时,不同外界介质折射率下

的消光光谱图如图５所示.由图５可知,当外界介

质折射率从１．１５变化至２．３５时,Ag/SiO２/石墨烯

的共振峰向长波长方向移动,且LSPR偶极子峰的

强度随外界介质折射率的增加而增加.随着外界介

质折射率的增大,波长２８０nm处的共振峰强度没

有发生明显变化,波长４２０nm处的共振峰横向模

式强度逐渐增大,纵向模式光谱亦发生明显的红移.
当介 质 折 射 率 从１．１５变 化 到 ２．３５ 时,模 式 从

４６０nm红移至８００nm,而等离子体共振模式 ω＋
－›

模式从４２０nm红移至６９０nm,等离子体共振模式

ω－
＋›模式从４２０nm红移至６４０nm.伴随着介质

周围折射率的增大,三种对称耦合能量模式 ω－
＋›、

ω＋
－›、ω－

－›均发生红移,表明外界介质折射率对

LSPR共振峰有显著的影响.

图５ 不同外界介质折射率条件下Ag/SiO２/石墨烯

复合纳米阵列结构的消光光谱

Fig敭５ ExtinctionspectraofAgＧSiO２Ｇgraphenecomposite

nanoarraystructuresunderdifferentrefractive
indexesofexternalmedia

３．５　金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列结构的电

场增强轮廓

图６所示为Ag/SiO２/石墨烯复合纳米阵列结

构在等离子体共振波长为４７０nm下的电场增强轮

廓图.其中,Ag层厚度为２０nm,SiO２ 层厚度为

５nm,８根石墨烯柱高度为１０．０２０nm,外界介质折

射率为１．３５,且石墨烯纳米棒长轴方向平行于y
轴.由图６可知,电场的增强主要位于石墨烯柱与

Ag层的底角、SiO２ 层的顶角处,这是因为入射光波

经过石墨烯纳米棒发生散射后,与覆盖着SiO２ 的

Ag基底的表面等离激元模式相互耦合,引起较为

强烈的电场增强现象.

图６ 等离子体共振波长为４７０nm时Ag/SiO２ 基底上

石墨烯纳米棒阵列的电场增强轮廓图

Fig敭６ Profilesofelectricfieldenhancementofgraphene
nanorodarrayonAg SiO２substratewhen

plasmaresonancewavelengthis４７０nm
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４　结　　论

利用DDA软件研究了金属/化合物/石墨烯复

合纳米阵列结构的LSPR消光特性,分析了石墨烯

涂层厚度、金属/化合物厚度比和外界介质折射率对

消光光谱的影响.
对于金属/化合物/石墨烯复合纳米阵列结构,

中间层材料及其厚度对消光光谱有显著影响;当双

层基底厚度比为１∶１时,双金属基底的消光强度比

金属/化合物的消光强度大;在相同外界介质条件

下,金属/化合物(Ag/SiO２)基底情况下的峰位偏移

比双金属基底(Ag/Au)情况下的峰位偏移明显;当
改变外界介质折射率时,复合纳米阵列的消光光谱

随外界介质折射率的增大而发生红移,偶极子共振

峰强度随外界介质折射率的增大而增大,峰位由

４６０nm红移至８００nm;四级共振峰和八级共振峰

的强度也随着外界介质折射率的增大而增大,并伴

随有整体红移现象,其中四级共振峰峰位由４２０nm
红移至６９０nm.
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