
第 58 卷 第 9 期/2021 年 5 月/激光与光电子学进展 研究论文

0924001-1

复合结构的等离激元模式耦合关系及
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摘要 提出一种以 Au为材料的正方形框和中空圆柱嵌套的亚波长周期性复合结构，采用时域有限差分算法对复

合结构进行数值模拟研究。研究发现，波长在 400~900 nm的线偏振平面波垂直入射情况下，最小的透过率能达到

7. 46%，最小的半峰全宽能达到 7. 25 nm，最大的反射率为 87. 61%，最大吸收率达到 38. 00%，且表现出透射光谱

与入射光的偏振方向无关。分析发现，复合结构的共振模式由两基本结构的共振模式耦合而来，且嵌套模式可以

进一步减小单一结构的透过率和增大光与复合结构的相互作用。通过改变复合结构参数，得到了较宽且高效的等

离激元调控范围和较窄的透射光谱。这也为设计人工亚波长周期性复合结构的研究提供一定的理论指导。

关键词 表面光学；亚波长复合结构；表面等离激元；等离激元调控；局域表面等离激元共振；时域有限差

分法

中图分类号 O436 文献标志码 A doi：10. 3788/LOP202158. 0924001

Plasmon Mode Coupling Relationship and Optical Properties of

Composite Structure

Xiang Song, Zhang Xinyu, Deng Luogen *

School of Physics, Beijing Institute of Technology, Beijing 100081 China
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It is found that the resonant mode of the composite structure is coupled by the resonant mode of the two basic
structures，and the nested mode can further reduce the transmission of single structure and increase the interaction
between light and composite structure. By changing the parameters of the composite structure，a wide and efficient
control range of plasmon and a narrow transmission spectrum are obtained. This provides theoretical guidance for the
design of artificial subwavelength periodic composite structures.
Key words optics at surfaces; subwavelength composite structure; surface plasmon polartions; plasmon regulation;
local surface plasmon resonance; finite difference time domain method
OCIS codes 240. 6680; 250. 5403

收稿日期：2020-08-17；修回日期：2020-09-29；录用日期：2020-10-13
基金项目：国家自然科学基金（11474021）
*

E-mail：luogen@bit. edu. cn.

https://dx.doi.org/10.3788/LOP202158.0924001
mailto:E-mail:luogen@bit.edu.cn


0924001-2

研究论文 第 58 卷 第 9 期/2021 年 5 月/激光与光电子学进展

1 引 言

由于光学衍射极限的存在，传统的光子器件难

以达到较小的尺度量级，等离激元器件能够突破衍

射极限［1］，很好地克服电子器件之间的串扰和耦

合［2］，并具有成本低、功耗低、小型化、信息传输量大

等特征。光子器件日益成为未来信息处理和传递

的新介质，因此迫切需要设计出新型等离激元器

件。近年来，基于表面等离激元增强的研究［3-17］和基

于表面等离激元提高太阳能电池的效率［18-19］、超分

辨成像［20］、降低随机激光阈值［21］等被广泛报道，尤

其基于表面等离激元纳米结构的设计引起了研究

人员的广泛关注。

金属表面等离激元（SP）与金属的种类、外形

参数、外界环境的折射率等因素有着紧密联系［22］。

在目前的报道中，不少科研学者已经对单一的人工

亚波长周期性结构进行了等离激元光学特性研究，

比 如 纳 米 薄 层 材 料［23］、金 属 纳 米 颗 粒［24］、纳 米

管［25-29］、纳米球壳、纳米环［30］等。如邹伟博等［31］研

究了金属壳随着几何结构参数改变的局域表面等

离激元的特性，研究发现通过改变金属壳的结构参

数可以对等离激元特性进行调控；Liang等［32］对双

C形状的开口金属金环进行了等离激元杂化特性

研究，研究发现耦合开口环的表面等离激元模式由

单个等离激元模式相互耦合和杂化而来 ；李刚

等［33］利用四个 Au纳米棒组成的类矩形纳米棒四

聚体结构设计了一种基于偏振态控制的光开关。

上述均针对单一周期性结构进行了研究，表现出光

与物质相互作用弱、调控范围窄、峰宽等缺陷，嵌套

型复合结构将提供多种类型的谐振腔，激发多种等

离激元模式且为多种等离激元模式耦合提供必要

条件，进一步增大光与物质相互作用，呈现出更多

的调控自由度和新奇的光学特性，因此研究由单一

结构嵌套的复合结构的等离激元特性具有非常重

要的意义。

本文创造性地提出一种以金属 Au为材料的

正方形框和中空圆柱嵌套的周期性亚波长复合结

构模型，首先，使用时域有限元算法探究单一结构

之间的等离激元模式关系，揭示单一结构的等离

激元模式之间的耦合关系以及光与复合结构相互

作用关系。然后，通过改变复合结构模型的金属

种类，并使用金属 Ag与 Au做对照实验，来排除物

理结构本身带来的影响。最后，改变复合结构参

数研究对等离激元特性的影响，揭示结构参数与

复合结构等离激激元特性之间的规律。该研究结

果将为人工设计亚波长复合结构研究提供一定的

理论依据。

2 计算模型设计

当等离激元材料的几何尺寸量级与入射波

长相当时 ，这类材料组成的结构称为亚波长结

构。该类结构在入射电磁波的激发下 ，光与金

属中的自由电子发生强相互作用 ，金属中自由

电子将会被束缚在金属表面发生集体振荡 ，与

入射光耦合产生一种非传播的电磁波 ，呈现电

场局域显著增强 ，该现象称为局域表面等离激

元共振（LSPR）［34-36］。

复合结构（CS）模型的示意图如图 1所示，为了

更加贴切实验，采用无限厚的 SiO2为基底，将一个

空心 Au圆柱（HC）放置在 SiO2基底上，在 HC外嵌

套一个等高度的正方形 Au框（SF），使用 FDTD
solutions 2016a商业科学计算软件对该复合结构模

型进行仿真计算。HC的内半径为 r，宽度为 wHC，

SF的 1/2内边长为 a，宽度为 w SF，厚度为 d，入射光

的偏振角为 β（即电场方向与 x轴的夹角）。使用波

长范围为 400~900 nm的平面波沿着 z轴的负方向

垂直入射，在 x、y方向设置周期性边界条件，在 z轴
方向设置完美匹配条件（PML）。Au的折射率数据

来自于 Johnson和 Christy实验数据，SiO2实验折射

率数据来自于 Palik［37］实验数据。

图 1 CS模型图。（a）三维视图；（b）俯视图

Fig. 1 CS model diagram. (a) Three-dimensional view; (b) top view
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3 模拟结果与分析

3. 1 探究两种基本结构与 CS 模型共振模式的

关系

将 CS模型的参数设置为 r=10 nm，a=45 nm，

w SF=5 nm，wHC=10 nm，d=20 nm，入射光的偏振

方向沿着 x方向（β=0）。从图 2可以看出，当 r=10 nm
时，在透射光谱中出现两个透射峰谷，且透过率

值相差较大，最小的透过率为 10. 13%，对应波长为

630. 6 nm。

为了进一步研究 CS模型中两种共振模式的耦

合关系，分别计算 r为 5，10，15，20 nm时，CS、HC与 SF三种模型的透射光谱，如图 3所示。

从图 3（a）可以看出，当 r=5 nm时，在 HC模型

的透射光谱中，波长为 575 nm处出现了一个较宽

的峰谷，透过率为 84. 22%。在 SF模型中出现双

透射峰谷，短波长处出现较窄的透射峰谷，而长波

长透射峰谷较宽。在 CS模型中也出现双峰谷，长

波长峰谷与 SF模型的长波长峰谷重合，短波长峰

谷的透过率介于 SF模型的短波长峰谷透过率与

HC模型的峰谷透过率之间，波长相对于 SF短波

长峰谷红移。据文献［38-39］可知，在 CS模型中，

HC结构的共振模式与 SF结构的共振模式存在耦

合和能量转移。在短波长处，两种结构中的共振模

式发生相消耦合，两种模式的耦合结果出现波长红

移和透过率增加；CS 模型与入射光的耦合程度

增加。

从图 3（b）可以看出，当 r=10 nm时，在 HC模

型中出现了单个较窄的峰谷，较 r=5 nm时的透过

率明显增加，且发生了明显红移。在 CS模型中也

出现双透射峰谷，在短波长处，相对于HC模型中的

短波长峰谷发生红移，红移量为 2. 73 nm，相对于

SF模型中的短波长峰谷红移量为 16. 19 nm，透过

率分别降低 32. 38%、5. 70%。出现此现象的原因

是 HC中的共振模式与 SF中的短波长共振模式发

图 2 CS模型的透射光谱

Fig. 2 Transmission spectra of CS model

图 3 三种模型的透射光谱。（a）r=5 nm；（b）r=10 nm ；（c）r=15 nm ；（d）r=20 nm
Fig. 3 Transmission spectra of three models.（a）r=5 nm；（b）r=10 nm ；（c）r=15 nm ；（d）r=20 nm
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生了模式相长耦合。在长波长处，CS模型的峰谷对

应的波长重合，透过率降低 2. 72%，HC的共振模式

促进了 SF结构长波长共振模式产生且发生了能量

的转移。

从图 3（c）可以看出，当 r=15 nm时，在 CS模

型中出现了三个峰谷，即在 CS模型中出现三种共

振模式，HC结构中的共振模式占优势，而且峰谷

对应的波长与两个单一模型的峰谷位置发生重

合，相较于 SF模型，在短波长处峰谷的透过率增

大到 83. 29%，长波长处峰谷对应的透过率进一步

降低；相较于 HC模型，共振模式的透过率降低到

25. 47%。此现象的产生是由于 r增大，HC结构中

的共振模式波长红移，介于 SF两共振模式对应波

长之间，导致与 SF 中的短波长共振模式耦合减

弱，长波长共振模式耦合增强，同时伴随着能量

转移。

从图 3（d）可以看出，当 r增大到 20 nm时，在

CS模型中出现了两个峰谷，且透过率相差较大。短

波长峰谷对应波长与 SF模型的共振峰谷短波长重

合，透过率增大；长波长共振峰谷相较于 SF模型的

长波长共振峰谷和 HC模型的共振峰谷分别红移，

透过率进一步的降低。说明随着 r的进一步增大，

HC中的共振模式与 SF中的长波长共振模式间相

长耦合程度进一步增加。

综上所述，随着 r的增大，HC模型的共振模

式发生红移，透过率出现先减小再增大的变化趋

势。CS模型中分别出现两种、三种再到两种共振

模式的变化，且优势模式也随着 HC共振模式的

红移而红移。据文献［40-41］可知，随着 HC结构

的 r增大，HC结构与 SF结构的相对距离减小，两

种单一结构的近场模式耦合增加，而衍射模式相

对应的减弱。HC结构中的共振模式与 SF中的短

波长共振模式耦合程度减弱，而与长波长处的耦

合程度增加，同时伴有能量的转移，CS结构与入

射光的相互作用相较于单一的 SF或者 HC结构

程度高。

为了排除物理模型结构本身带来的影响，设置

金属为Ag且 r=10 nm的 CS模型为对照组，并对透

射光谱进行计算，如图 4所示。

从图 4可以看出，在 Ag的 CS模型的透射光谱

中也出现两个共振峰谷 ，对应的透过率分别为

49. 01%和 74. 65%，相对于Au的 CS模型的光谱峰

发生了蓝移，峰谷变宽且距离变大，与入射光的相

互作用程度弱，所以排除了物理结构本身带来的

影响。

3. 2 改变 r对CS模型等离激元特性的影响

为了进一步研究 r与 CS模型透射光谱的关系，

分别模拟计算 r为 5，10，15，20，25 nm的透射光谱，

如图 5所示，并计算优势峰谷（透过率最小）的半峰

宽度（FWHM）如图 6所示。

从图 5可以看出，在 r=5 nm增大到 25 nm过程

中，CS模型的优势峰谷发生红移，同时透过率先减

小再增大，由此可以推测在 r=5~15 nm区间内，CS
模型的透过率存在一个最小值，这将对特定波长的

隐形的纳米器件设计具有特别意义，同时在此区间

出现透明窗，且透明窗发生红移，这是HC中的共振

模式与 SF中的长波长共振模式发生耦合所致。从

图 6可以看出，峰谷处的半峰全宽（FWHM）逐渐增

大，说明可以通过改变半径 r对 CS模型的透射光谱

进行调控。为了进一步研究 CS模型与入射光的相

图 4 Au与Ag的 CS模型的透射光谱

Fig. 4 Transmission spectra of CS model of Au and Ag

图 5 不同参数值 r的 CS模型的透射光谱

Fig. 5 Transmission spectra of CS model with different
parameter values r
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互作用，对比分析 r=5，10，15，20 nm时的 CS模型

的吸收率（图 7）与反射率（图 8）。

如图 7所示，在 CS模型的吸收光谱中，为了

更加清晰地了解短波长处的吸收情况，将 CS吸收

光谱在 590~640 nm的光谱范围内放大，如图 7中
插图所示。随着 r的增大，CS模型的吸收率先减

小再增大，当 r=5 nm时吸收率最大，为 18. 34%；

当 r=10 nm时，吸收率减小，同时伴随着红移；随

着 r继续增大，吸收率增大，吸收波长蓝移。这由

于随着 r的增大，HC共振模式与 SF短波长共振

模式先发生相消耦合，且耦合程度减弱所导致，这

更加论证了前面模式耦合推断的正确性。在长波

长处，吸收率随着 r增大而不断增大，吸收峰红

移，这说明随着 r的增大，HC和 SF结构的近场耦

合增强，CS模型对入射光的吸收增强。在 CS模

型的反射光谱图 8中，随着 r的增大，反射峰发生

红移，反射率先增大再减小。当 r=10 nm时，在波

长 630. 6 nm 处，反射率最强，达到 87. 61%，可以

利用这一特征设计隐形或者屏蔽器件。

为了进一步研究 CS模型的等离激元共振模式

的分布，计算了 xy平面（介质面 z=0）不同 r值的峰

谷对应波长处的电场分布，如图 9所示，xz平面（y=
0处）电场分布如图 10所示，短波长处峰谷记为

Peak1，长波长处峰谷记为 Peak2。
从图 9可以看出，CS模型的短波长共振模式

的电场分布于圆柱的内外表面空间，而长波长模

式 主 要 分 布 于 正 方 形 框 的 内 外 表 面 空 间 。 从

Peak1 的电场强度分布图可以看出，随着 r的增

大，电场强度减小，电场分布趋于 HC与 SF之间

的空间分布，说明 HC结构的共振模式与 SF结构

的共振模式耦合程度减小，而与长波长的耦合程

度增加。而从 Peak2 的电场强度分布图可以看

出，其与 Peak1的电场强度大小变化趋势相反，电

场分布则趋于 SF内外表面和 HC之间的空间分

布，说明 HC的共振模式与 SF的长波长共振模式

的耦合程度增加，与短波长模式耦合程度减弱。

这进一步论证了对透过率变化和共振峰移动的推

断的正确性。在图 10中，可以清晰看出电场的纵

向分布和耦合过程，随着 r的增加，在 Peak1处，圆

柱内部空间的电场分布减弱；在 Peak2处，电场分

布逐渐向 HC与 SF之间的空间分布，且耦合程度

不断增加。

图 7 不同参数值 r的 CS模型的吸收光谱（插图为波长

580~640 nm范围放大）

Fig. 7 Absorption spectra of CS model with different
parameter values r（inset is amplification in the

wavelength range of 580 nm to 640 nm）

图 6 不同参数值 r的峰谷的半峰全宽

Fig. 6 Full width at half maxima of peak valley with
different parameter values r

图 8 不同参数值 r的 CS模型的反射光谱

Fig. 8 Reflectance spectra of CS model with different
parameter values r
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3. 3 改变 a对CS模型等离激元特性的影响

为了研究正方形Au框 a的变化对CS模型等离激

元特性影响，分别模拟 a=20，30，40，50，70，100 nm，

r=10 nm，wHC=10 nm，w SF=10 nm，d=20 nm 的

CS模型的透射光谱，如图 11所示。

从图 11可以看出，当 a=20，30，40 nm时，透射

光谱中出现了两个共振峰谷，当 a=50 nm时，出现

三个共振峰谷，当 a=70 nm，100 nm时，出现单个透

射峰谷。随着 a值的改变，优势共振峰谷发生蓝移。

出现该现象的原因为随着 a的增加，SF与 HC的相

对距离逐渐增大，HC的共振峰谷与 SF的短波长等

离激元模式耦合增加，而与 SF结构的长波长等离

激元共振模式耦合程度减弱。以至于 SF结构在该

波段内不能产生等离激元局域模式，最后只存在

HC的等离激元特征模式。为了进一步研究共振模

式分布和模式耦合过程，本文计算了接触面（xy面，

z=0）的短波长峰谷 Peak1与长波长峰谷 Peak2的
电场分布，如图 12所示。

图 9 沿着接触面（xy面，z=0）电场分布

Fig. 9 Distributions of electric field along the contact surface (xy plane, z= 0)

图 10 xz面的电场分布（y=0）
Fig. 10 Distributions of electric field on xz plane (y= 0)
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从图 12可以看出，随着 a的增加，Peak1电场分

布逐步向 HC内外表面分布且电场强度逐渐增大，

当 a=20 nm时，电场在圆柱的内表面空间和外表面

分布，呈现正方形形状。随着 a的增加，Peak1的电

场向圆柱内表面空间分布且强度不断增大，呈现出

沿着 x轴的椭圆分布，说明短波长耦合程度的增加。

Peak2的电场分布则出现 HC内外的电场强度分布

减弱，以至于HC长波长模式的消失。从 CS内部空

间 电 场 分 布 可 以 清 晰 地 看 出 CS 内 部 模 式 耦 合

过程。

3. 4 改变 d对CS模型等离激元特性的影响

研究 CS结构中厚度 d的变化对 CS模型等离激

图 11 不同参数值 a的 CS模型透射光谱。（a）a=20 nm；（b）a=30 nm；（c）a= 40 nm；（d）a=50 nm；（e）a=70 nm；

（f）a=100 nm
Fig. 11 Transmission spectra of CS model with different parameter values a.（a）a=20 nm；（b）a=30 nm；（c）a=40 nm；

（d）a=50 nm；（e）a=70 nm；（f）a=100 nm

图 12 不同参数值 a在介质面上的两种共振模式电场分布

Fig. 12 Electric field distributions of two resonant modes with different parameter values a on the dielectric surface
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元特性的影响。分别计算 CS模型的 d=10，20，30，
40 nm，wHC=10 nm，w SF=10 nm，r=10 nm，a=20 nm

的 透 射 光 谱（图 13）和 共 振 波 长 与 d 的 关 系 图

（图 14）。

从图 13和 14可以看出，随着厚度 d的增加，在

短波长处，峰谷所对应的透过率先增大再减小，这

是由于厚度的增加，模型中的自由电子数目增加，

随着 d再进一步的增加，物理厚度限制导致透过率

的降低。在长波长处，共振峰的透过率先增加再趋

于稳定，峰谷宽度变窄，说明在厚度增大到 30 nm
时，随着厚度的增加，自由电子的数目对模型的共振

模式存在增强作用。在图 14中，随着 d的增加短波长

峰谷 Peak1发生蓝移，从 639. 1 nm蓝移到 591. 6 nm，

短波长峰谷随着宽度 d的增加发生蓝移，从 751. 3 nm
蓝移到 639. 1 nm，透过率先增加再减小，并且随着 d
的增加两峰谷的间距减小，这是由于自由电子数目

的增加，光与 CS的相互作用增加，CS模型对入射

光的吸收增加，共振模式耦合程度增大。

3. 5 改变wHC对CS模型等离激元特性的影响

为了进一步研究 w变化对等离激元特性的影

响 ，分 别 模 拟 wHC=5，20，30，40 nm，a=45 nm，

d=20 nm，w SF=5 nm，r=10 nm的 CS模型，透射光

谱 如 图 15 所 示 ，峰 谷 透 过 率 与 wHC 的 关 系 如

图 16（a）所示，峰谷波长与 wHC 的关系如图 16（b）
所示。

从图 15可以看出，当 wHC取不同值时，CS模型

中出现了三种共振模式，且透过率变化幅度较大，

由短波长到长波长的三个峰谷分别记为 Peak1、
Peak2、Peak3，再由图 16（a）可以看出，随着宽度wHC

增加三个峰谷的透过率都呈现出减小的趋势，这是

由于 r不变，HC的外半径增大，CS模型中的自由电

子数目增加，Au与入射光的接触面积增大，同时

HC与 SF的谐振腔变小，相对距离变小。从变化快

慢 的 角 度 分 析 ，Peak1 与 Peak2 在 wHC=5 nm 到

wHC=20 nm下降趋势最快，最后趋于平缓；而 Peak3

图 13 不同参数值 d的 CS模型的透射光谱。（a）d=10 nm；（b）d=20 nm；（c）d=30 nm；（d）d=40 nm
Fig. 13 Transmission spectra of CS model with different parameter values d.（a）d=10 nm；（b）d=20 nm；（c）d=30 nm；

（d）d= 40 nm

图 14 不同参数值 d的 CS模型在峰谷处波长变化趋势图

Fig. 14 Variation trend of the wavelength of CS model with
different parameter values d at the peak and valley
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的透过率在wHC=30 nm到wHC=40 nm阶段下降趋

势最快，由 wHC=5 nm 透过率为 77. 29%，下降到

wHC=40 nm时的 18. 02%；说明wHC的增大，不但增

加了自由电子的数目以及一定程度增加了 CS与入

射光的相互作用，而且间接增强了 Peak3共振模式。

从图 16（b）可以看出，Peak1 先蓝移，再红移，而

Peak2则表现出先蓝移后红移再蓝移，Peak3则呈现

出一直红移，说明 Peak2与 Peak3之间存在能量转

移，进而证明本文对 Peak3变化的推断。

3. 6 改变入射光的偏振方向对 CS模型等离激元

特性的影响

金属中的自由电子在入射光的电场激发下，产

生集体共谐共振，激发的等离激元共振与入射光的

偏振方向有着极强的敏感性，因此有必要研究入射

光的偏振方向对 CS模型等离激元特性的影响。由

于 CS模型具有对称性，因此分别计算入射平面光

的偏振方向与 x轴的夹角 β=0，π6，
π
4，
π
3，
π
2；wHC=

20 nm，w SF=10 nm，d=20 nm，a=20 nm，r=10 nm
的 透 射 光 谱 ，如 图 17 所 示 ，可 以 看 出 ，CS 模 型

的透射光谱与入射光的偏振不存在依赖性 ，说

图 17 不同偏振角度 β的 CS模型透射光谱

Fig. 17 Transmission spectra of CS model with different
polarization angles β

图 15 CS模型不同参数值wHC的透射光谱。（a）wHC=5 nm；（b）wHC=20 nm；（c）wHC=30 nm；（d）wHC= 40 nm
Fig. 15 Transmission spectra of CS model with different parameters values wHC. （a） wHC=5 nm；（b） wHC=20 nm；

（c）wHC=30 nm；（d）wHC= 40 nm

图 16 不同参数 wHC的透射光谱分析图。（a）峰谷处的透过

率趋势图；（b）峰谷处波长变化趋势图

Fig. 16 Transmission spectrum analysis charts of different
parameter valueswHC. （a）Transmittance trend at
peak valley；（b） variation trend of wavelength at

peak valley
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明 CS 模 型 的 透 射 光 谱 与 入 射 光 的 偏 振 方 向 无

关，这将扩大 CS模型在亚波长范围的等离激元

器件应用范围 ，消除入射光的偏振方向不同的

影响。

4 结 论

本文提出一种以 Au为材料的正方形金属框和

一个中空圆柱嵌套亚波长周期性的复合结构，采用

时域有限差分算法对三种模型、不同金属、不同参

数的复合结构进行了数值模拟研究。研究发现，在

入射光的激发下单一结构之间会发生模式耦合，且

一种单一结构会进一步降低另一种结构的透过率。

通过改变 CS结构的几何参数和入射光的偏振角，

可以实现复合结构等离激元特性的调控且透射光

谱与入射光的偏振方向无关。通过改变 r与 a可以

实现对 CS模型中等离激元模式的数目、变化和透

过率的调控；通过改变 d与wHC可以增加 CS模型与

入射光的相互作用程度，以及HC与 SF模式之间的

耦合程度和能量转移大小。通过调整特定参数可

以获得特定的等离激元优势模式。本文结论可为

设计人工亚波长周期性复合结构的研究提供一定

的理论指导。
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