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一种纳米粒子大尺寸聚集体FDTD
模拟和评价方法

武忠义，史晓凤*，马丽珍，马君
中国海洋大学青岛市光学光电子重点实验室，山东 青岛 266100

摘要 为了计算纳米粒子大尺寸聚集体的表面局域电磁场分布并快速对其增强效果进行评价，利用软件中脚本语

言编写局部亚网格程序来实现对纳米粒子大尺寸聚集体模型的非均匀网格离散，并结合时域有限差分（FDTD）方

法实现三种尺寸聚集体模型的电磁场仿真；使用 K均值聚类算法对计算出的电场数据进行聚类分析，最终得到能

够反映金纳米粒子大尺寸聚集体所有“热点”位置处电磁增强效果的平均增强因子。结果表明，使用亚网格离散的

金纳米球二聚体仿真模型后的内存占用减少了 81%且仿真速度提高 1倍，有效提升 FDTD的仿真效率；另外，通过

K均值聚类算法并根据三种尺寸的金纳米粒子聚集体电磁数据，可以得到与传统积分法计算的平均增强因子

（AEF 1）增减规律相同的增强因子AEF 2。
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FDTD Simulation and Evaluation Method for Large Size
Aggregates of Nanoparticles

Wu Zhongyi, Shi Xiaofeng*, Ma Lizhen, Ma Jun
Optics and Optoelectronics Laboratory of Qingdao, Ocean University of China,

Qingdao, Shandong 266100, China

Abstract In order to calculate the surface of the nanoparticles large size aggregate local electromagnetic fields
distribution and to evaluate its effect, the scripting language is used to write the local and the grid in the software
program to implement the nanoparticles large size aggregate model of discrete non-uniform grid, combined with
the finite difference time domain (FDTD) method to implement three sizes aggregate model of electromagnetic
field simulation. The K-means clustering algorithm is used to cluster the calculated electric field data, and finally
the average enhancement factor is obtained which could reflect the electromagnetic enhancement effect at all“hot
spots”locations of the large-size aggregation of gold nanoparticles. The results show that the memory usage of the
sub-grid discrete gold nanosphere dimer simulation model is reduced by 81%, and the simulation speed is
doubled, which effectively improves the simulation efficiency of FDTD. In addition, the enhancement factor
AEF 2, which is the same as the average enhancement factor (AEF 1) calculated by traditional integration
method, can be obtained by K-means clustering algorithm and electromagnetic data of the aggregate of gold
nanoparticles of three sizes.
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1 引 言

目前，金属纳米结构表面的增强机理及其应用

已经成为国内外各研究领域的研究热点，主要涉及

化学、物理、材料、生命科学和环境检测等众多研究

领 域［1-4］。 表 面 增 强 拉 曼 散 射（Surface-Enhanced
Raman Scattering，SERS）是基于纳米金属表面的一

种特殊性质，当激光照射到附着探针分子的金属纳

米结构表面或者“热点”（金属纳米材料的边缘、顶

点、尖端或者间隙）时，表面等离子体会吸收光子能

量，然后被激发到一个较高的能级，从而实现局域

电场的增强，进而使分子的拉曼散射强度增大［5］，这

突破了传统拉曼技术灵敏度低的瓶颈，为此 SERS
技术得到了广泛的应用［6-7］。

相较于传统的拉曼光谱探测技术，SERS技术

需要将具有纳米尺度的粗糙金属表面作为基底，基

底局域电磁场的增强效果决定了拉曼信号的增强

程度［8］。在设计表面增强拉曼基底的过程中，通常

采用计算增强因子的方式对 SERS基底的电磁场进

行 评 价 。 首 先 使 用 离 散 偶 极 子 近 似（Discrete
Dipole Approximation，DDA）、时 域 差 分 有 限 元

（Finite Difference Time Domain，FDTD）、有限元

（Finite Element Method，FEM）和矩量（Method of
Moments，MoM）等方法来求出模型的空间电磁场

分布，接着计算出仿真空间中各位置的电磁增强因

子［9］。1966年，Yee［10］对麦克斯韦方程组进行了离

散差分，并提出了一种由电场分量和磁场分量环绕

包围的空间分布式网格结构，为此 FDTD方法随之

产生。其中最小的计算单元被称为 Yee元胞网格，

在 Yee元胞网格中，电场分量和磁场分量在空间上

随时间的变化离散交替取值。对于求解散射体的

电磁场问题，FDTD方法具有简单、易迭代和网格

可调整等优点，并且在仿真运算的过程中可以节约

大量的存储空间和仿真时间，多年来该方法被广泛

用于研究 SERS现象中的电磁场增强效应［11］。

近年来，为了获得较强的 SERS信号，研究人员

通常选用可提供极大电磁增强因子的纳米粒子聚

集体作为 SERS增强基底，但在设计具有大电磁增

强因子的纳米粒子聚集体基底的过程中，巨大的运

算量限制了研究者的仿真研究［12］。目前正在发展

的可变网格技术（亚网格技术）是将模型中局部物

性参数变化剧烈的位置采取细网格剖分，其余位置

采 取 粗 网 格 剖 分 ，并 需 满 足 CFL（Courant，
Friedrichs，Lewy）数值稳定性的条件，即离散解收

敛于连续解的条件，这可以优化内存占用并有望实

现金属纳米粒子大尺寸模型的高精度计算［13］。在

利用增强因子评价仿真模型的电磁场数据方面，目

前广泛采用最大增强因子和平均增强因子作为评

价指标。然而，利用电场强度最大值计算的增强因

子只能反映基底近场某一位点的电磁增强能力，不

能反映基底总体的增强情况，故该方法不适用于评

价纳米粒子大尺寸聚集体散射模型。当仿真空间

和离散网格大小不同时，利用传统积分法计算的平

均增强因子中背景（零电场的场强值）的数据数量

也不同，这将会影响非零场强值的网格数量在电磁

场数据中的占比，从而导致积分法所计算的平均增

强因子的绝对数值也随着仿真空间和计算网格大

小的改变而明显改变。因此，对于不同形貌的纳米

粒子聚集体模型，采用传统积分法计算的平均增强

因子也不适用于本文的研究工作。

针对以上问题，本文使用一种基于脚本语言控

制计算模型和亚网格生成的方法，在金纳米粒子大

尺寸聚集体的间隙处采取小尺寸网格离散，在其他

区域采用自适应大网格离散。在仿真过程中 ，

FDTD在释放内存压力的同时减小离散模型和原

模型之间的形貌误差，能够保证计算模型的稳定

性。另外，因局域电场强度最大值和传统积分法得

到的增强因子无法全面且准确地反映纳米粒子大

尺寸聚集体的电场增强特性，同时有研究表明探测

分子更容易吸附在纳米结构的“热点”附近［14］，因此

本文采用 K均值聚类算法将 FDTD仿真的电磁场

数据根据局域稳态能流模型划分为背景区、天线作

用区和“热点”区三类电磁数据［9］，将 K均值聚类算

法提取到的“热点”区进行聚类中心值的计算处理，

可以得到反映基底模型上所有“热点”区域的增强

因子AEF 2（Average Enhanced Factor 2）。

2 基本原理

2. 1 SERS电磁场增强因子的理论

对于 SERS来说，分子的每个振动模式所激发

的拉曼信号都会受到电磁增强因子的影响。目前

研究表明，SERS增强因子主要分为电磁增强因子

和化学增强因子，两种增强因子会同时作用，但电

磁增强因子远大于化学增强因子［15］。其中电磁增

强是入射光和分子拉曼散射光与 SERS基底发生两

次作用、相互耦合的结果，其可以分为入射电场增

强和拉曼散射电场增强。当激发光频率等于或接

近金属电子的本征振荡频率时，在金属表面的某些

特殊位置会产生比入射电场强度高出数个数量级

的局域电场，即“热点”区域，此时第一次增强因子

可以表述为M Loc (ωL)，其中 ωL为局域光电场的振动

频率；当分子的拉曼偶极子不在自由空间而是在金

属表面辐射时，拉曼偶极子在金属表面辐射的拉曼

信号会受到金属纳米结构的增强作用，第二次增强

因子可以表述为MRad (ωR)，其中 ωR为共振频率。增

强因子可分别表示为

M Loc (ωL) =
|| ELoc ( )ωL
2

|| E o (ω )
2 ， （1）

MRad (ωR) =
|| ERad ( )ωR
2

|| E o (ω )
2 ， （2）

式中：E o、ELoc 和 ERad 分别表示入射电磁场、局域电

磁场和拉曼辐射电磁场的电场强度；ω表示入射光

电场的振动频率。当产生表面等离子体共振现象

时，ω= ωL，ωR ≈ ωL，所以 M Loc (ωL)=MRad (ωR)，近
场总电磁增强因子可表示为

M ≈M Loc (ωL)MRad (ωR) ≈
|| ELoc ( )ωL
4

|| E o ( )ω
4 。 （3）

另外，一个平面的平均增强因子可表述为

FAEF1 =
∬ |

|
||

|

|
||
E ( x，y ) Loc
E o ( x，y )

4

⋅ ds

∬1 ⋅ ds
， （4）

式中：s表示参考截面面积。

2. 2 K均值图像聚类算法

K均值图像聚类算法是一种迭代型聚类算法，

采用广义距离（灰度）作为相似性指标，使聚类目标

的聚类平方和最小，从而发现给定数据集中的 K
类，每个类的中心用质心或聚类中心来表述。具体

流程：随机选取 K个样本作为聚类中心，计算各样

本与聚类中心的欧氏距离并将各个样本回归与之

最近的聚类中心以求解各个类的样本均值。若聚

类中心不发生变动或者达到最大迭代次数，则算法

结 束［16］。 如 果 有 一 个 规 格 为 x× y 的 电 场 数 据

E ( x，y )划分为 K个类，那么聚类中心坐标为 μK，K

均值聚类算法的聚类过程如下。

1）初始化K和 μK。

2）计算每个像素点到聚类中心的欧氏距离 d，
表达式为

d=  E ( x，y )- μK
2
。 （5）

3）将所有像素点按距离 d分配至最近的中心

并将数据划分至集合 CK中，即

C 1{ }E ( x，y ) ，...，CK{ }E ( x，y ) 。 （6）

4）在所有像素数据被分配后，重新计算中心的

新位置，表达式为

μK=mean{CK{ }E ( x，y ) }。 （7）

5）重复步骤 1）~4），直至聚类中心不变或达到

最大迭代次数。

6）将数据重塑为图像。

3 结果与讨论

3. 1 脚本优化网格

FDTD建模前需要对模型的整体形状和尺寸

进行设计，然后对模型进行网格离散并填充材料的

模拟参数。当对大尺寸模型进行细化离散时，仿真

软件会由离散大模型数据量的增加而导致内存超

载，并且存在无法在模型建立后向网格中添加模型

数据等问题。为了解决这一问题，本文利用仿真软

件提供的脚本编辑器中的脚本语言来完成模型生

成、网格划分和边界选择等全部步骤。由于金属材

料具有高散射和高吸收的特性，以及入射光束无法

在导体内部传播，所以大部分模拟区域（导体内部

和非等离子体共振区）的电磁场强度趋向于零，为

此本文使用脚本语言在每个金纳米球边缘处的 x、y
和 z正方向分别添加亚网格，从而精细离散所有金

纳米球之间的间隙位置，模型的其他位置均使用粗

均匀网格填充。为了避免电磁场的突然改变，使用

具有亚网格的 FDTD计算模型，不同介质的接触面

不能与粗细网格的过渡边界重合，并且粗细网格的

长度比不宜超过 11［13］。金纳米球二聚体的网格离

散方式以及局域电磁场分布如图 1所示。从图 1（b）
可以看到，细网格边界置于介质内部。

粗细网格中场强交换的方式有多种，如边界纯

磁场交换、纯电场交换和电磁结合交换，本文采用的
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的拉曼信号都会受到电磁增强因子的影响。目前

研究表明，SERS增强因子主要分为电磁增强因子

和化学增强因子，两种增强因子会同时作用，但电

磁增强因子远大于化学增强因子［15］。其中电磁增

强是入射光和分子拉曼散射光与 SERS基底发生两

次作用、相互耦合的结果，其可以分为入射电场增

强和拉曼散射电场增强。当激发光频率等于或接

近金属电子的本征振荡频率时，在金属表面的某些

特殊位置会产生比入射电场强度高出数个数量级

的局域电场，即“热点”区域，此时第一次增强因子

可以表述为M Loc (ωL)，其中 ωL为局域光电场的振动

频率；当分子的拉曼偶极子不在自由空间而是在金

属表面辐射时，拉曼偶极子在金属表面辐射的拉曼

信号会受到金属纳米结构的增强作用，第二次增强

因子可以表述为MRad (ωR)，其中 ωR为共振频率。增

强因子可分别表示为

M Loc (ωL) =
|| ELoc ( )ωL
2

|| E o (ω )
2 ， （1）

MRad (ωR) =
|| ERad ( )ωR
2

|| E o (ω )
2 ， （2）

式中：E o、ELoc 和 ERad 分别表示入射电磁场、局域电

磁场和拉曼辐射电磁场的电场强度；ω表示入射光

电场的振动频率。当产生表面等离子体共振现象

时，ω= ωL，ωR ≈ ωL，所以 M Loc (ωL)=MRad (ωR)，近
场总电磁增强因子可表示为

M ≈M Loc (ωL)MRad (ωR) ≈
|| ELoc ( )ωL
4

|| E o ( )ω
4 。 （3）

另外，一个平面的平均增强因子可表述为

FAEF1 =
∬ |

|
||

|

|
||
E ( x，y ) Loc
E o ( x，y )

4

⋅ ds

∬1 ⋅ ds
， （4）

式中：s表示参考截面面积。

2. 2 K均值图像聚类算法

K均值图像聚类算法是一种迭代型聚类算法，

采用广义距离（灰度）作为相似性指标，使聚类目标

的聚类平方和最小，从而发现给定数据集中的 K
类，每个类的中心用质心或聚类中心来表述。具体

流程：随机选取 K个样本作为聚类中心，计算各样

本与聚类中心的欧氏距离并将各个样本回归与之

最近的聚类中心以求解各个类的样本均值。若聚

类中心不发生变动或者达到最大迭代次数，则算法

结 束［16］。 如 果 有 一 个 规 格 为 x× y 的 电 场 数 据

E ( x，y )划分为 K个类，那么聚类中心坐标为 μK，K

均值聚类算法的聚类过程如下。

1）初始化K和 μK。

2）计算每个像素点到聚类中心的欧氏距离 d，
表达式为

d=  E ( x，y )- μK
2
。 （5）

3）将所有像素点按距离 d分配至最近的中心

并将数据划分至集合 CK中，即

C 1{ }E ( x，y ) ，...，CK{ }E ( x，y ) 。 （6）

4）在所有像素数据被分配后，重新计算中心的

新位置，表达式为

μK=mean{CK{ }E ( x，y ) }。 （7）

5）重复步骤 1）~4），直至聚类中心不变或达到

最大迭代次数。

6）将数据重塑为图像。

3 结果与讨论

3. 1 脚本优化网格

FDTD建模前需要对模型的整体形状和尺寸

进行设计，然后对模型进行网格离散并填充材料的

模拟参数。当对大尺寸模型进行细化离散时，仿真

软件会由离散大模型数据量的增加而导致内存超

载，并且存在无法在模型建立后向网格中添加模型

数据等问题。为了解决这一问题，本文利用仿真软

件提供的脚本编辑器中的脚本语言来完成模型生

成、网格划分和边界选择等全部步骤。由于金属材

料具有高散射和高吸收的特性，以及入射光束无法

在导体内部传播，所以大部分模拟区域（导体内部

和非等离子体共振区）的电磁场强度趋向于零，为

此本文使用脚本语言在每个金纳米球边缘处的 x、y
和 z正方向分别添加亚网格，从而精细离散所有金

纳米球之间的间隙位置，模型的其他位置均使用粗

均匀网格填充。为了避免电磁场的突然改变，使用

具有亚网格的 FDTD计算模型，不同介质的接触面

不能与粗细网格的过渡边界重合，并且粗细网格的

长度比不宜超过 11［13］。金纳米球二聚体的网格离

散方式以及局域电磁场分布如图 1所示。从图 1（b）
可以看到，细网格边界置于介质内部。

粗细网格中场强交换的方式有多种，如边界纯

磁场交换、纯电场交换和电磁结合交换，本文采用的
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是电磁结合交换方式，亚网格的布置方式与常规的

FDTD算法中的布置方式相似，如图 2所示，其中H
和 E分别表示粗网格中的磁场强度和电场强度，h和

e分别表示亚网格中的磁场强度和电场强度。电场

垂直于网格中心向里，磁场分别位于网格边上，较大

（小）网格上的棱中心箭头表示粗（细）网格的磁

场值。

为了验证亚网格使用的正确性，本文对金纳米

球二聚体进行了 FDTD电磁场仿真。仿真所用的是

Palik金介电模型［17］，在波长为 785 nm的条件下介电

参 数 ε = 0.1796+ 4.97364i，金 纳 米 球 的 直 径 为

50 nm，二聚体的间隙为 1 nm，仿真空间范围分别为

404，352，352 nm，边界采用完善匹配层（Perfectly
Matched Layer，PML），仿真的入射波长为 785 nm。

图 1（a）采用的是均匀网格离散方案，即所有离散网

格的规格均为 0. 5 nm×0. 5 nm×0. 5 nm；图 1（b）采

用的是亚网格非均匀离散方案，即在金纳米球的 x、y

和 z正方向上分别添加亚网格，每个亚网格区域的

空间大小均为 10 nm×10 nm×10 nm，离散网格体

的大小均为 0. 5 nm×0. 5 nm×0. 5 nm，亚网格区域

外 由 自 适 应 网 格 填 充 ，计 算 环 境 为 Intel（R）
CoreTMi7@3. 60 GHz+3. 60 GHz处理器，16 GB的

物理寻址内存。计算结果如表 1所示。从表 1可以

看到，仿真时间和空间步长设置完成后，采用亚网格

和均匀网格离散的金纳米球模型所需的内存分别为

218 MB 和 1172 MB，运 行 时 间 分 别 为 1408 s 和
2250 s，内存占用减少了 81%，仿真速度提高 1倍。

这是因为 FDTD模型中的每个离散网格在计算机中

所占内存空间相同，而亚网格技术在减少离散网格

数量的同时，将更多的网格密度分布到介电常数变

化较大的空间位置上，这可以将内存空间进行合理

的分配以提高 FDTD的仿真效率。此外，采用均匀

网格离散和亚网格离散后的局域电场最大值分别为

54. 03 V/m和 56. 15 V/m，相对误差为 3. 7%，所以

采用亚网格离散的 FDTD模型实现了“热点”位置处

的精确仿真且有效地节约了计算机资源。

3. 2 K均值“热点”数据的提取

SERS信号的绝大部分源于电磁场区域中的

“热点”位置，所以将模型计算的所有“热点”区域进

行提取并统一评价，相比于计算全空间电磁数据更

图 1 不同金纳米球二聚体的网格离散方式及其局域电磁

场分布。（a）细均匀网格离散；（b）亚网格离散

Fig. 1 Grid discretization method and local electric field
magnetic distribution of gold nanosphere dimer.
(a) Dispersion of fine and uniform grid; (b) sub-grid

dispersion

图 2 粗均匀网格与亚网格的边界过渡示意图

Fig. 2 Boundary transition diagram of coarse and uniform
grid and sub-grid

表 1 金纳米球二聚体模型中两种网格划分方式的计算资源和占用详情

Table 1 Computational resources and occupancy details of two kinds of meshing methods in gold nanosphere dimer model

Computing method
Fine grid

Sub-grid

Spatial step /nm
0. 5

0. 5（fine part）
<5. 5（interim part）

Time step /fs
0. 000951918

0. 000953287

Simulation time /s
2250

1408

Memory usage /MB
1172

218

加合理且快捷。K均值聚类算法的目标是在数据中

寻找由变量 K标记的组并计算每一组数据的聚类

中心，从而实现数据的分类和标记。

本文使用 FDTD法计算了金纳米粒子的直径

为 50 nm、间距为 2 nm和直径为 3 μm的金纳米球圆

盘聚集体与波长为 785 nm的单位电磁波相互作用

后的纳米粒子表面的电磁场分布，如图 3所示，其中

黑、灰和白区域即为电场数据中的背景区、天线作

用区和“热点”区。若 FDTD电磁仿真结果收敛，则

金纳米球的间隙处会形成远大于周围电场强度的

区域，即“热点”。本文在MATLAB 2019（b）的环境

下将 K值设为 3，为此电场数据被 K均值聚类算法

分割成三类数据，即“热点”区、天线作用区以及背

景区，从而实现了对“热点”位置处电场数据的提

取。当 K=3时，每一类数据都对应一个特征值，该

值为该类所有数据的均值。将 K均值聚类算法计

算得到的“热点”处聚类中心值 μK = 3（“热点”电场场

强均值）进行提取，定义 FAEF2=(μK = 3) 4，该值即为

“热点”位置处的电磁平均增强因子。

3. 3 三种聚集体模型增强因子的比较

本文对粒径为 50 nm的金纳米球二聚体在波长

为 785 nm入射光的激发下的电场分布进行了模拟

仿 真 。 二 聚 体 的 间 距 g 的 取 值 范 围 为 0. 5~
10. 0 nm，此时间隙可以使表面等离子体激元有相

对较强的近场耦合效应；最小 g值设为 0. 5 nm，此时

的二聚体会因为 g值小于 1 nm而产生量子效应和

非局部效应，所以理论上其电场增强效应比间距为

1. 0 nm的二聚体差。FDTD仿真结束后，本文利用

3. 1节推导的公式和二聚体模型仿真的电磁数据来

计算平均增强因子 AEF 1和 AEF 2。结果表明，金

纳米球二聚体的平均增强因子对间距变化相当敏

感，如图 4所示。从图 4可以看到，当 g=1 nm时，仿

真空间的 AEF 1值可达到 1000，同时 AEF 2值为

3. 0×105；当 g>5 nm 时，仿真空间的 AEF 1值和

AEF 2值分别低于 100和 4. 0×103。

同时从计算结果中可以发现，因 AEF 1的计算

方法与 AEF 2不同，所以平均增强因子的绝对值不

同。AEF 1是运用数学积分方法得到的解析式，其

是严格的数学解；AEF 2是根据数学分类算法提取

“热点”位置处的电场值取均值得到的，其能够反

映模型中所有“热点”处的电磁场增强能力，所以

AEF 1和 AEF 2的绝对值并不相同。但在同一个

模型中，因为 AEF 1和 AEF 2都反映了仿真空间的

平均增强能力，所以两种平均增强因子的变化趋势

理应相同，如图 4所示。从图 4可以看到，当间隙 g
从 1 nm逐渐增加到 10 nm时，AEF 1和 AEF 2有一

致的变化趋势。

为了验证 AEF 2的合理性，本文在金纳米球二

聚体的基础上设计了金纳米球单链和金纳米球所

组成的圆盘阵列。采用亚网格离散的方式进行

FDTD 仿 真 模 拟 ，亚 网 格 处 的 Yee 元 胞 大 小 为

2 nm×2 nm×2 nm，每 个 亚 网 格 区 域 的 尺 寸 为

10 nm×10 nm×10 nm。本文计算了由 10、20、50、
100、200到 800个间距为 1 nm的金纳米球组成的单

链结构和直径为 3 μm的圆盘金纳米球阵列中的电

图 4 金纳米球二聚体的平均增强因子 AEF 1和 AEF 2与
间距的关系

Fig. 4 Relationship between among average enhancement
factors AEF 1 and AEF 2 of gold nanosphere dimer,

and spacing

图 3 金纳米球圆盘聚集体与电磁场相互作用后的电磁场

分布及其 K均值聚类结果。（a）3 μm范围内金纳米球

圆盘阵列的电磁场分布；（b）K均值聚类对三个电场

数据的聚类情况

Fig. 3 Electromagnetic field distribution and K-means clustering
result of interaction between gold nanosphere disk
aggregates and electromagnetic field. (a) Electromagnetic
field distribution of gold nanosphere disk array in range
of 3 μm; (b) clustering of three electric field data by

K-means clustering
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加合理且快捷。K均值聚类算法的目标是在数据中

寻找由变量 K标记的组并计算每一组数据的聚类

中心，从而实现数据的分类和标记。

本文使用 FDTD法计算了金纳米粒子的直径

为 50 nm、间距为 2 nm和直径为 3 μm的金纳米球圆

盘聚集体与波长为 785 nm的单位电磁波相互作用

后的纳米粒子表面的电磁场分布，如图 3所示，其中

黑、灰和白区域即为电场数据中的背景区、天线作

用区和“热点”区。若 FDTD电磁仿真结果收敛，则

金纳米球的间隙处会形成远大于周围电场强度的

区域，即“热点”。本文在MATLAB 2019（b）的环境

下将 K值设为 3，为此电场数据被 K均值聚类算法

分割成三类数据，即“热点”区、天线作用区以及背

景区，从而实现了对“热点”位置处电场数据的提

取。当 K=3时，每一类数据都对应一个特征值，该

值为该类所有数据的均值。将 K均值聚类算法计

算得到的“热点”处聚类中心值 μK = 3（“热点”电场场

强均值）进行提取，定义 FAEF2=(μK = 3) 4，该值即为

“热点”位置处的电磁平均增强因子。

3. 3 三种聚集体模型增强因子的比较

本文对粒径为 50 nm的金纳米球二聚体在波长

为 785 nm入射光的激发下的电场分布进行了模拟

仿 真 。 二 聚 体 的 间 距 g 的 取 值 范 围 为 0. 5~
10. 0 nm，此时间隙可以使表面等离子体激元有相

对较强的近场耦合效应；最小 g值设为 0. 5 nm，此时

的二聚体会因为 g值小于 1 nm而产生量子效应和

非局部效应，所以理论上其电场增强效应比间距为

1. 0 nm的二聚体差。FDTD仿真结束后，本文利用

3. 1节推导的公式和二聚体模型仿真的电磁数据来

计算平均增强因子 AEF 1和 AEF 2。结果表明，金

纳米球二聚体的平均增强因子对间距变化相当敏

感，如图 4所示。从图 4可以看到，当 g=1 nm时，仿

真空间的 AEF 1值可达到 1000，同时 AEF 2值为

3. 0×105；当 g>5 nm 时，仿真空间的 AEF 1值和

AEF 2值分别低于 100和 4. 0×103。

同时从计算结果中可以发现，因 AEF 1的计算

方法与 AEF 2不同，所以平均增强因子的绝对值不

同。AEF 1是运用数学积分方法得到的解析式，其

是严格的数学解；AEF 2是根据数学分类算法提取

“热点”位置处的电场值取均值得到的，其能够反

映模型中所有“热点”处的电磁场增强能力，所以

AEF 1和 AEF 2的绝对值并不相同。但在同一个

模型中，因为 AEF 1和 AEF 2都反映了仿真空间的

平均增强能力，所以两种平均增强因子的变化趋势

理应相同，如图 4所示。从图 4可以看到，当间隙 g
从 1 nm逐渐增加到 10 nm时，AEF 1和 AEF 2有一

致的变化趋势。

为了验证 AEF 2的合理性，本文在金纳米球二

聚体的基础上设计了金纳米球单链和金纳米球所

组成的圆盘阵列。采用亚网格离散的方式进行

FDTD 仿 真 模 拟 ，亚 网 格 处 的 Yee 元 胞 大 小 为

2 nm×2 nm×2 nm，每 个 亚 网 格 区 域 的 尺 寸 为

10 nm×10 nm×10 nm。本文计算了由 10、20、50、
100、200到 800个间距为 1 nm的金纳米球组成的单

链结构和直径为 3 μm的圆盘金纳米球阵列中的电

图 4 金纳米球二聚体的平均增强因子 AEF 1和 AEF 2与
间距的关系

Fig. 4 Relationship between among average enhancement
factors AEF 1 and AEF 2 of gold nanosphere dimer,

and spacing

图 3 金纳米球圆盘聚集体与电磁场相互作用后的电磁场

分布及其 K均值聚类结果。（a）3 μm范围内金纳米球

圆盘阵列的电磁场分布；（b）K均值聚类对三个电场

数据的聚类情况

Fig. 3 Electromagnetic field distribution and K-means clustering
result of interaction between gold nanosphere disk
aggregates and electromagnetic field. (a) Electromagnetic
field distribution of gold nanosphere disk array in range
of 3 μm; (b) clustering of three electric field data by

K-means clustering
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磁场分布并计算增强因子，如图 5所示。从图 5可
以看到，随着金纳米球数目的增加，金纳米球链的

平均增因子 AEF 1从 3. 55×104减小至 1. 0×104，
AEF 2 则 从 2. 0×106 增 加 至 2. 4×106 后 减 小 至

4. 5×105。这是因为仿真空间小，而且“热点”区域

中金纳米球的数量比较少，所以平均增强因子AEF
1会由离散网格的大小差异较大而出现计算误差，

但当仿真粒子的数量增多时，“热点”区域中金纳米

球的数量也增加，由网格不均而导致 AEF 1的误差

减小，所以当金纳米粒的数目大于 20时，AEF 1和
AEF 2的增减规律一致。

对于图 6直径为 3 μm的金纳米球所组成的圆

盘阵列，当金纳米球之间的间距分别为 0. 5，1. 0，
2. 0，3. 0，4. 0，5. 0，6. 0 nm时，AEF 1值从 900单调

减小至 100，AEF 2值从 2. 7×104单调减小至 1. 2×

103，两 者 具 有 明 显 的 增 减 一 致 性 。 结 果 证 明 ，

AEF 2可以作为一种评价方式来反映电磁散射模

型结构的电磁增强特性，而且计算步骤较简便，并

且更能真实地反映金属纳米粒子大尺寸聚集体的

电磁增强特性。

综上所述，本研究利用 K均值聚类算法对“热

点”数据进行提取计算，所得的增强因子 AEF 2不
包含电磁场数据中的背景数据信息，这可以避免由

不同模型的仿真空间和离散网格引起增强因子的

绝对值差异过大的问题（图 5所示），这是更适合多

纳米粒子数目和大尺度结构仿真模型的一种评价

方法；另一方面，AEF 2是利用 K均值聚类算法提

取所有“热点”处电场均值的 4次幂，所以 AEF 2的
计算步骤简单且速度快；而且 AEF 2与 AEF 1在三

种金纳米粒子聚集体模型中具有增减一致性，验证

了 AEF 2作为评价方案的合理性。综上，利用 K均

值聚类方法得到的“热点”处增强因子 AEF 2可以

作为大尺寸阵列结构的快速评价手段。

4 结 论

本文主要介绍使用仿真软件中的脚本语言来

编程生成亚网格离散模型的方法，该方法可以实现

三种尺寸的金纳米球聚集体的 FDTD电磁场仿真；

并且结合 K均值聚类算法对计算得到的电场数据

进行聚类分析，能够反映大尺寸纳米粒子聚集体的

增强因子 AEF 2。研究发现，采用脚本编程和亚网

格离散模型能够有效减轻计算机的内存压力，大大

减少仿真时间，实现对大尺寸纳米粒子聚集体的电

磁场仿真模拟，纳米粒子的数量为 1361且为紧密的

耦合体，并在“热点”位置处具有更高的计算分辨

率。另外，在三种纳米球阵列的电磁仿真数据中，

根据“热点”位置聚类中心值计算的 AEF 2可以反

映大尺寸模型的电磁增强能力，而且避免了由不同

模型的仿真空间和离散网格引起增强因子的绝对

值差异过大的问题。三种纳米粒子聚集体模型的

AEF 2和 AEF 1具有一致的增减规律，因此增强因

子 AEF 2是一种合理的评价方案。综上，使用脚本

控制的亚网格离散模型并结合 K均值聚类算法，可

以为纳米粒子大尺寸聚集体的电磁场数据计算仿

真和评价提供一种快速且简便的途径，有望大大提

高拉曼增强基底模型的设计效率。
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