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非局域完美吸收薄膜的设计与仿真
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摘要 时域有限差分（FDTD）方法在计算金属纳米结构的非局域特性时，往往需要更小的空间离散步长，当模型尺寸较

大时会给计算带来困难。而描述金属非局域介电特性的流体力学模型由于纵向波矢的引入，给传输矩阵法（TMM）等半

解析方法的运算造成不便。因此，提出了一种结合 FDTD与 TMM求解纳米金属非局域薄膜吸收率的方法。采用

FDTD方法获得金属的反射系数和透射系数，并反演得到非局域金属的等效介电常数。将等效介电常数及模型参数代

入 TMM中，计算出完整结构的电磁特性。结果表明，该方法能很好地解决 FDTD离散网格过小造成的内存不足和

TMM中纵向波矢带来的计算复杂问题，且能快速完成分层纳米结构反射率、透射率和吸收率的计算。
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Design and Simulation of Nonlocal Perfect Absorption Thin Film
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Abstract Finite-difference time-domain (FDTD) methods often require smaller spatial discrete steps when calculating the
nonlocal properties of metal nanostructures, which brings difficulties to the calculation when the model size is large.
However, due to the introduction of longitudinal wave vector, the hydrodynamic model describing the properties of the
metal nonlocal property is inconvenient for the calculation of semi-analytical methods such as the transfer matrix method
(TMM). Therefore, a method combining FDTD and TMM to solve the absorptivity of nano-metal nonlocal thin films is
proposed in this paper. The reflection coefficient and transmission coefficient of the metal are obtained by the FDTD
method, and the equivalent dielectric constant of the nonlocal metal is obtained by inversion. Substitute the equivalent
permittivity and model parameters into the TMM, and the electromagnetic properties of the complete structure are
calculated. The results show that this method can solve the problem of insufficient memory caused by small grid of FDTD
and the computational complexity caused by longitudinal wave vector in TMM, and calculations of reflectivity,
transmittance, and absorptivity of layered nanostructures can be performed quickly.
Key words thin films; equivalent dielectric constant; nonlocal; metal nanostructures

1 引 言

随着实验技术的高速发展和研究的不断深入，制

造更精细纳米结构的技术已日趋成熟，纳米金属在光

波入射下表现的新奇特性（与微观结构的量子效应有

关）也引起了研究人员的广泛关注［1-3］，如纳米金属的

异常吸收［4-5］、局域表面等离激元共振［6-9］、亚波长尺度

范围近场局域增强［10-11］。纳米金属的介电常数不能用

Drude模型描述，通常采用量子分析方法或流体动力

学分析方法进行计算［12-13］。流体动力学方法不仅可以

避免繁琐的量子运算，还可以结合时域有限差分

（FDTD）方 法 实 现 对 复 杂 纳 米 结 构 的 建 模［14-15］。

FDTD方法采用宽频带波源入射，经过一次运算就能

得到结构的宽频响应，但 FDTD方法计算时需满足稳
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定性条件［16］，模型中存在金属纳米结构时，需要考虑金

属的非局域特性，当金属结构的尺寸小于等于 10 nm
时，非局域效应对计算模型的影响很大［17］。非局域特

性的体现对离散网格的依赖性很高，为了达到一定的

计算精度，离散步长一般小于等于 0. 2 nm［18］。对于模

型中含有金属材料且整体尺寸为几百纳米的纳米结

构，采用 FDTD方法进行仿真计算时难度较大。若采

用非均匀网格，最大网格和最小网格的尺寸比也较大，

从而严重影响算法的稳定性。

针对上述问题，本文联合 FDTD与传输矩阵法

（TMM）进行仿真计算，研究了含有非局域金属覆盖

层的完美吸收膜。首先，采用 FDTD方法单独计算模

型中金属纳米结构的有效介电常数。然后，将有效介

电常数及结构尺寸代入 TMM中，最终得到整体结构

的吸收率。实验结果表明，FDTD-TMM联合仿真方

法既能有效避免 FDTD离散网格过小占用内存的问

题，同时也能解决金属非局域介电常数中纵向波矢导

致的运算复杂问题。

2 计算方法

如果不考虑金属中的纵向等离子体波，金属的介

电常数可采用 Drude模型和 Lorentz模型组合表示［19］。

其中，电子带内跃迁由 Drude 项表示，带间跃迁由

Lorentz项表示。为了更精确地描述电子跃迁的介电

响应，Etchegoin等［20］提出了 Drude-2CP模型，但 2CP
模型中的拟合参数并没有具体的物理含义。考虑纵向

等离子体波时，采用流体动力学方法，只需在上述模型

中 的 Drude 项 中 引 入 非 局 域 参 数 即 可 。 以 Drude-
Lorentz模型为例，金属的非局域相对介电常数在频率

和空间上均是离散的［21］，可表示为

ε r (ω，k )= ε∞ -
ω 2p

ω2 + iωγ- β 2 k 2
+

∑
l= 1

2 Δεlω 2l
ω 2l - ω2 - iω2Γl

， （1）

式中：ω为入射波的频率；k为金属中的纵向波波数；ε0为
真空介电常数；ε∞为入射频率无穷大时金属的相对介电

常数；ω p为等离子体频率；γ为电子的碰撞损耗；β为非

局域系数；Δεl、ωl、Γl为 Lorentz模型的拟合系数；l为有

理分式的项数。相比局域介电常数，式（1）中的模型只

增加了 β 2 k 2项，当 β 2 k 2= 0时，该模型便退化为局域介

电常数。

非局域模型在 FDTD方法中可采用辅助微分方

程（ADE）进行处理［22-23］。由于纳米薄膜中金属结构的

厚度较小，采用 FDTD方法计算时空间离散步长也较

小，导致整体模型占用内存较高。为了解决该问题，将

整体纳米结构按层分解成几部分，只计算非局域金属

的反射和透射系数，以减小计算空间。采用 Szabó
等［24-25］提出的介质参数反演方法，通过 Kramers-Kronig

关系就可求出非局域金属的等效介电常数。将反演的

等效介电常数等参数代入 TMM方法中，求得整体模

型的电磁特性，如反射率、透射率、吸收率。TMM是

一种解析方法，优点是计算量小，缺点是只适用于分层

结构的计算，不能建立复杂的模型。而 FDTD方法可

以方便地建立各种复杂模型，并将复杂模型等效为均

匀层状结构。因此，先将计算模型分解为分层结构，分

别计算各分层结构的有效介电常数，然后通过 TMM
调用等效介质参数，求出整体结构的电磁特性。

图 1为非局域完美吸收金属纳米薄膜的结构。其

中，金薄膜的介电常数采用 Drude-Lorentz模型表示，

通过引入非局域系数 β描述金的非局域特性。图 2和
图 3为考虑非局域效应时，金薄膜的相对介电常数随

入射波长 λ和纵向波波数 k的变化曲线，当 k= 0时，非

局域介电常数退化为局域介电常数。其中，ℏβk为频

率。由式（1）和图 2可知：当 ω> βk时，Re ( ε r )< 0，非
局域金属中产生纵向波等离激元；当 ω= βk时，Re ( ε r )
的符号发生变化，纵向等离激元发生共振。从图 3可
以发现，当 ω= βk时，Im ( ε r )出现了极大值，导致金属

薄膜吸收率大幅增加。因此，考虑金属非局域特性且

满足条件 ω= βk时，金属薄膜中会产生异常吸收现

象。该吸收是由纵向等离激元共振导致，共振波长 λL
与金属纳米薄膜的厚度相关［26］，可表示为

λL = 2d 1/m，m= 1，3，…， （2）

由 k= 2π/λL，得到

k= mπ/d 1，m= 1，3，…。 （3）
由式（3）可知，在厚度为 d1的金属纳米结构中存在

多支纵向等离子体波，不同厚度金属薄膜中的等离激

元共振频率不同，从而产生不同频率的异常吸收峰。

厚度为 10 nm的金薄膜有效介电常数 εeff的虚部和

实部分别如图 4和图 5所示。不考虑非局域特性时，

εeff = ε r (ω，0 )。考虑非局域特性时，采用 FDTD方法

计算非局域纳米薄膜的反射系数、透射系数幅值和相

位，进而反演金属薄膜的有效介电常数。可以发现，反

图 1 非局域完美吸收金属纳米薄膜的结构

Fig. 1 Structure of the nonlocal perfect absorption metal
nanofilm
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演 的 Re ( εeff ) 在 等 离 激 元 共 振 波 长 处 存 在 跳 变 ，

Im ( εeff )在共振波长处则出现了峰值，表明此处有异常

吸收的产生。基于式（3）和 ω= βk，取非局域金属纳

米平板非局域参数 β= 1.39× 106m/s、d 1 = 10 nm，得

到 纵 向 等 离 子 体 共 振 时 的 入 射 波 长 λ= 2πc/ω=
2πcd 1/ ( βm )= 4314/m nm。当 m= 1和 m= 3时，共

振波长不在 200~1200 nm的计算范围。当 m= 5、7、9
时，λ分别约为 863、616、480 nm。

用 FDTD方法、FDTD-TMM以及文献［27］中的

方法在考虑非局域特性和不考虑非局域特性时计算厚

度为 10 nm金薄膜的吸收率，结果如图 6所示。其中，

文献［27］中方法对应的吸收率通过吸收率和电子伏特

的关系换算得到。可以发现，两种方法的计算结果一

致，与文献［27］的整体吻合度也较好，峰值处的偏差则

是由网格离散精度不同导致的。金薄膜的局域吸收曲

线没有出现吸收峰，而非局域吸收曲线在共振波长处

出 现 了 共 振 吸 收 峰 ，共 振 波 长 分 别 为 863、616、
480 nm，与对等效介电常数的分析一致，验证了采用

FDTD法反演等效介电常数再结合TMM法求解薄膜

反射率的可行性。

3 计算结果及分析

3. 1 算例 1
采用 FDTD-TMM方法求解图 1所示的非局域完

美吸收金属纳米薄膜的吸收率。为了产生明显的带

隙 ，设 计 了 15 个 周 期 单 元 。 仿 真 参 数 ：εA =2. 1，
εB =4. 2，Silicon 介 电 常 数 按 色 散 介 质 处 理［28］ ，

d 1 =10 nm，d 2 =260 nm，d 3 =80 nm，d 4 =100 nm。当

d 1 =d 2 =0 nm时，周期性介质 A、B组成光子晶体结

构，图 7为该结构形成的光子禁带。可以发现，310~
330 nm和 580~720 nm范围内产生了两个明显的带

隙。由于所用介质没有考虑损耗，在整个计算频带中

图 2 k连续变化时非局域金薄膜的介电常数实部

Fig. 2 Real part of dielectric constant of nonlocal gold thin film
with continuous change of k

图 3 k连续变化时非局域金薄膜介电常数虚部

Fig. 3 Imaginary part of dielectric constant of nonlocal gold
thin film with continuous change of k

图 6 不同方法计算的金薄膜吸收率

Fig. 6 Absorptivity of gold thin films calculated by
different methods

图 5 厚度为 10 nm的金薄膜等效介电常数虚部

Fig. 5 Imaginary part of the equivalent dielectric constant of
the gold thin film with a thickness of 10 nm

图 4 厚度为 10 nm的金薄膜等效电常数实部

Fig. 4 Real part of the equivalent electric constant of the gold
thin film with a thickness of 10 nm
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电磁波的吸收率为 0。当入射波长处于光子带隙中

时，电磁透射率为 0。多层纳米结构可看成单通道系

统，由耦合模理论（CMT）［29-30］可知。当外部泄漏率和

固有损耗率相同时，入射功率将被完全吸收。

在周期性单元上方加入硅吸收层，为了提高 580~
720 nm光子禁带中入射波的吸收率，应使硅的吸收峰

处在 650 nm中心波长附近。当硅层厚度 d 2 分别为

240、250、260、270 nm时，层状结构的吸收率如图 8所
示。可以发现，随着硅层厚度的增加，吸收率峰值由

0. 6 下 降 到 了 0. 4，吸 收 波 长 由 625 nm 红 移 到 了

675 nm。由于 580~720 nm光子禁带的中心在 650 nm
处，选取厚度为 260 nm的硅作为吸收层，使光子禁带

中的吸收率最高。为了进一步增加光子禁带中的吸

收，在硅层上覆盖一层厚度 d 1 = 10 nm的金薄膜，利用

纳米金属的非局域效应产生特定波长的异常吸收峰。

计算结果表明，10 nm厚金薄膜的一个非局域收峰在

616 nm处，数值仿真结果为 640 nm。在硅吸收层上覆

盖金薄膜，使二者的吸收峰重合，可以进一步增加吸收。

纳米结构的吸收率如图 9所示。可以发现，与图 8相比

纳米结构吸收率有明显提高。此外，考虑金属非局域

特性后层状结构的吸收率高于局域情况，在 640 nm处

的吸收率接近 1，从而实现对特定波长的完美吸收。

非局域情况下薄膜的吸收带宽相比局域情况也得到了

进一步拓宽，在 638~657 nm范围内的吸收率均大于

90%。相同尺寸下局域金薄膜的吸收峰出现在 642 nm
处，且只有 0. 87。在纳米尺度下受量子效应的影响，

金属非局域特性对纳米结构电磁特性的影响随纳米尺

寸的降低逐渐增大，因此，利用金属非局域吸收峰和纳

米尺度的关系可以设计高吸收率纳米薄膜。

3. 2 算例 2
将算例 1中的硅吸收体改成单层石墨烯，非局域纳

米金属膜采用周期球型纳米颗粒实现。由于石墨烯比

硅等吸收材料具有更高的吸收率，单层石墨烯即可实

现光波完美吸收。设计的模型如图 10所示。设计参

数：εA=1. 19，εB=2. 48，εC=3；石墨烯采用 Drude-2CP
模型；化学势 μc=0. 3 eV；室温 T=300 K［31］；物理厚度

d 1 =208 nm，d 2=166 nm，d 3 =155 nm；单层石墨烯的厚

度为 0. 34 nm；金纳米球的半径 r=1. 36 nm；金纳米球

在介质C和石墨烯之间以周期 2r呈二维平面排列。

图 11为石墨烯非局域金球纳米膜的吸收率。可

以发现，周期非局域纳米金球在 600~700 nm波段的

吸收率不足 0. 2，但在纳米金球下方加入石墨烯吸收

体后，吸收率上升到了 0. 95，对光子禁带中的光波几

乎能实现完美吸收。从图 11的插图可以发现：不存在

非局域金纳米颗粒时，薄膜的吸收率不均匀，且吸收

图 7 周期结构的光子带隙

Fig. 7 Photonic band gap of periodic structures

图 8 未引入金属层时硅膜厚度对吸收率的影响

Fig. 8 Influence of silicon film thickness on absorptivity when
no metal layer is introduced

图 9 非局域与局域金属纳米薄膜的吸收率

Fig. 9 Absorptivity of nonlocal and local metal nanofilms

图 10 非局域金纳米颗粒吸收薄膜的结构

Fig. 10 Structure of the nonlocal gold nanoparticle absorption
thin film

带 宽 略 窄 ；加 入 非 局 域 纳 米 颗 粒 后 ，薄 膜 在 620~
700 nm光子禁带内能实现 90%以上的吸收率。这里

的光子禁带仍然由周期性介质 A、B产生。落入光子

禁带中的光波全反射，在介质 C和石墨烯之间来回振

荡。非局域金球的表面等离激元将其聚焦在石墨烯

上，最终被石墨烯完全吸收。根据等效介质理论，采用

FDTD-TMM法计算时可将周期性纳米金球等效成厚

度为 2r的均匀介质板。纳米金球的等效介电常数如

图 12所示。可以发现，该非局域金球纳米薄膜在

600~700 nm之间存在异常吸收，使非局域金球纳米

颗粒的异常吸收峰正好落在光子带隙的范围之中，这

是提高薄膜吸收率的关键。图 13为二维非局域周期

金球的反射吸收特性与布拉格反射镜的反射系数。可

以发现，AB型周期性结构在 600~700 nm之间产生了

光子带隙，与半径为 1. 36 nm的非局域金球的一个异

常吸收峰吸收波长一致。

在周期性纳米结构中，周期性单元的出现使纳米

薄膜的厚度增加。算例 1中非局域纳米吸收薄膜的厚

度达到了 2790 nm，约为中心波长的 4倍，算例 2中的

薄膜厚度更是超过了 5000 nm。由于金属非局域效应

的精度与离散步长相关，为了提高计算精度，设置的金

属 纳 米 结 构 在 FDTD 仿 真 计 算 中 的 离 散 步 长 为

0. 2 nm，对于尺寸较大的纳米结构计算难度较大。而

通过 FDTD-TMM提取金属微结构的有效介电常数

后，再将结构参数代入TMM方法中，能很大程度上减

小计算量。

4 结 论

提出一种结合 FDTD和 TMM的计算方法，解决

了层状结构中非局域金属纳米结构要求离散尺寸过小

导致的离散网格过多、内存占用大等问题。先用

FDTD方法计算金属纳米结构反射系数和透射系数的

幅值和相位，然后利用反射系数和透射系数反演非局

域金属薄膜的等效介电常数，最后将非局域金属等效

为相同厚度的介质板，并将等效后的参数代入 TMM
中快速得到整个结构的吸收率。实验结果表明，本方

法能有效克服非局域金属介电常数与纵向等离子体波

矢相关导致的计算量大等问题。
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