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基于等高线相交法的Au纳米球复折射率反演研究
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摘要  等高线相交法是用于反演微小颗粒复折射率的一种新方法，目前利用该方法反演纳米颗粒复折射率的研究未见

报道。以 Au 纳米球为研究对象，探讨了等高线相交法在纳米颗粒复折射率反演问题中的可行性和可靠性。利用 Mie 理

论和介电函数尺寸修正模型计算得出 Au 纳米球的光散射和光吸收特性与复折射率的对应关系，结合等高线相交法反演

获得颗粒复折射率，给出了等高线相交法出现多个有效解时确定唯一解的后向散射效率约束方式并定量分析了复折射

率步长、颗粒尺寸及测量误差等因素对反演结果的影响。最后，与传统迭代法的反演精度进行对比分析，结果表明：Au 纳

米球对光的散射和吸收效率可以利用等高线相交法反演得到准确的复折射率；当测量误差小于 5% 时，可以确保反演结

果的准确性；同等条件下等高线相交法反演的结果优于迭代法。此研究为 Au 纳米球复折射率的测量提供简单可靠的反

演方法。
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Inversion of Complex Refractive Index of Gold Nanospheres based on 
Contour Intersection Method
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Abstract The contour intersection method is a novel method for inverting the complex refractive index of small particles.  
Currently, there are no reports on the use of this method for the inversion of the complex refractive index of nanoparticles.  
In this study, Au nanospheres are considered as the research object, and the feasibility and reliability of the contour 
intersection method in the inversion of the complex refractive index of nanoparticles are investigated.  The Mie theory and 
dielectric function size correction model are used to calculate the relationship between the light scattering and absorption 
characteristics of Au nanospheres and the complex refractive index.  The complex refractive index of the particles is 
obtained by a combination of the contour intersection method, Mie theory, and dielectric function size correction model.  
The backscattering efficiency constraint method is proposed for determining the unique solution among multiple valid 
solutions for the contour intersection method.  The effects of the complex refractive index step size, particle size, and 
measurement error on the inversion results are quantitatively analyzed.  Finally, the inversion accuracy of this method is 
compared with that of the traditional iterative method.  The results show that if the scattering light efficiency and light 
absorption efficiency of Au nanospheres are known, the accurate complex refractive index can be obtained using the 
contour intersection method; when the measurement error is less than 5%, the accuracy of the inversion results can be 
ensured; under the same conditions, the inversion results of the contour intersection method are better than those of the 
iterative method.  This simple inversion method is reliable for the measurement of the complex refractive index of Au 
nanospheres.
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1　引   言

纳米材料是纳米科技发展的重要基础，当颗粒的

尺寸小到纳米级别时，尤其是金属纳米颗粒会表现出

更加独特的光学性质。当金属纳米颗粒与特定波长的

入射光发生相互作用时，其会产生局域表面等离激元

共振（LSPR）现象［1］。在共振波长处，金属纳米颗粒强

烈吸收和散射入射光。金属纳米颗粒的 LSPR 与众多

因素有关，通过改变纳米颗粒的大小、形状、材料和周

围介质等因素可以调节共振峰的位置和强度，使其在

生 物 成 像［2-3］、光 热 治 疗［4-5］、表 面 增 强 拉 曼 散 射

（SERS）［6-7］、生物传感与检测［8-9］等众多领域具有重要

应用。

Au 纳米颗粒的化学稳定性和生物相容性引起了

研究人员的广泛关注。通过共还原法、晶体生长法、置

换反应法、微波加热法等合成方法可以制备出不同大

小和形状的 Au 纳米颗粒［10］。研究发现，Au 纳米颗粒

有着独特的优良性质。例如，Au 纳米颗粒有较高的光

热转化效率［11］；壳核结构的 Au 纳米颗粒显示出近红外

发光特性、较好的高通透性和滞留效应［12］；掺杂 Au 纳

米粒子的体系有较强的共振吸收性［13］。复折射率是影

响颗粒光学特性的重要参数之一，通常被描述为 m=
n+i·k，其中，n 为复折射率的实部，k 为复折射率的虚

部，i为虚数，分别描述物质的散射特性和吸收特征［14］。

复折射率是确定颗粒散射和吸收特性的关键参数，因

此对 Au 纳米颗粒复折射率的准确测量具有重要的研

究意义和价值。

目前，Au 纳米颗粒复折射率的测量方法有椭偏光

谱法［15］、透射方法［16］、仿真模拟［17-18］等。虽然椭偏光谱

法测量精度高且能进行实时监控，但数据分析较为复

杂，难以表征低吸收系数。透射方法测量的精度与透

射率实验仪器的精度直接相关，对仪器依赖性较大。

仿真模拟的方法是利用模型复现实验过程中发生的本

质过程。其需要严格且准确的修正模型。相比前两种

方法，在准确的修正模型基础上，仿真模拟中的等高线

相交法可以弥补上述的不足，相比于椭偏光谱法和透

射方法，其可以对反演过程进行实时视觉观察且对仪

器的要求不高，是一种简单、快速及低成本的复折射率

测量方法。已有研究人员将仿真模拟用于颗粒或颗粒

系复折射率的测量。然而，目前关于 Au 纳米颗粒复折

射率的测量还鲜有报道，本文利用仿真模拟中的等高

线相交法反演 Au 纳米颗粒的复折射率，验证该方法的

可行性并为实验提供理论指导。

针对 Au 纳米球复折射率的反演问题，利用等高线

相交法，结合 Mie 理论和介电函数修正模型，对影响因

素及反演结果的可靠性进行定量分析，为 Au 纳米颗粒

复折射率的测量提供一种快捷、有效、可靠的思路和

手段。

2　等高线相交法

等高线相交法是一种先将颗粒的光吸收和散射等

光学参数可视化为复折射率的函数，再利用光学测量

定义的曲线来表示此函数并寻找曲线交点的复折射率

反演方法，具体流程如图 1 所示。首先，通过仿真实验

的方式测算给定波长和直径下纳米颗粒的光散射效

率、吸收效率和后向散射效率，选取合适的折射率实部

和虚部的范围；然后，计算出 n 和 k 范围内所有的散射、

吸收和后向散射效率并在对应的 n-k 范围内绘制轮廓

曲线，确定已经计算出的散射效率和吸收效率的等高

线；最后，识别其在 n-k 空间中的交点。在此时进行判

断，若只有一个交点则输出结果并计算相对误差；若出

现多交点情况则加入后向散射效率进行约束以得到唯

一解。其中颗粒的散射、吸收和后向散射效率可由

Mie 理论计算得到。

图 1　等高线相交法反演阶段的流程图

Fig. 1　Flowchart of the inversion phases of the contour 
intersection method

对 Au 纳米颗粒散射和吸收特性而言，Mie 理论是

研究球形纳米颗粒光学特性的重要理论［19］，许多专著

都有详细描述及公式推导［20-22］。球形纳米颗粒的消光

效率 Q ext、散射效率 Q sca、吸收效率 Q abs、后向散射效率

Q back 的表达式为
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式中：an、bn为散射系数；x = 2πRnm λ 为尺寸参数，R 为

颗粒的半径，nm 为周围介质的折射率，λ 为入射光在真

空中的波长；Re 为取复数的实部；Qback 为颗粒对光的

后向散射能量与入射波方向的截面积比值，其表示颗

粒对光沿入射光方向反射的能力 an、bn 采用 Bohren 和

Huffman［20］的专著中所描述的数值算法。由式（1）~ 
式（4）可知，在入射光波长、颗粒直径、颗粒折射率、周

围介质折射率已知时，球形颗粒的消光、散射、吸收特

性能简便计算。

当金属的尺寸减小到纳米尺度，尤其当尺寸小于

金属中自由电子的平均自由程时，其介电函数将受到

尺寸的显著影响［23］。因此，采用准确的介电函数模型

对金属纳米颗粒光学特性的研究非常重要，采用介电

函数尺寸修正模型，该模型［24-28］表达式为

εnano = εbulk (ω)+ ω 2
p

ω2 + iω v f l∞
-

ω 2
p

ω2 + iω ( )v f l∞ + Av f L eff

， （5）

式中：ω 为入射光的频率；εbulk为体相材料的介电函数；

ωp为等离子体频率；vf为费米速率；l∞为自由电子平均

自由程；A 为接近于 1 的无量纲参数；Leff为有效的自由

电子平均自由程；i 为虚数。对 Au 纳米球而言，不同

波长处 εbulk 的数据来自公开发表的文献［29］，ℏωp=
9. 03 eV［30］，vf=1. 40×1015 nm/s［31］，l∞ =42 nm［32］，A=
1［28］，Leff=R［28］。

3　结果与讨论

采用等高线相交法反演 Au 纳米球的复折射率，定

量分析复折射率取值范围的步长、颗粒尺寸以及测量

误差对反演结果的影响，并对该方法的反演精度、计算

时间及占用内存情况进行统计。通过复折射率实部和

虚部的相对误差分析反演方法的准确性和可靠性，相

对误差计算 En、Ek可表示为
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|
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式中：En、Ek分别为复折射率实部和虚部的相对误差；

ni、no 分别为复折射率实部的反演值和原始值；ki、ko 分

别为复折射率虚部的反演值和原始值。图 2 为等高线

相交法反演的过程。在无测量误差情况下，假设测试

颗粒直径为 50 nm，入射波长为 632. 8 nm，通过修正模

型计算得到颗粒复折射率原始值并取合适的范围（n∈
［no − ∆n， no+ ∆n］；k∈［ko − ∆k， ko+ ∆k］；∆n= ∆k=
0. 2）和步长为 0. 001，利用 Mie 散射理论计算出给定复

折射率范围内的散射效率 Qsca 和吸收效率 Qabs，如

图 2（a）、图 2（b）所示。然后利用复折射率原始值对应

的 Qsca=0. 01845 和 Qabs=0. 04921 画出等高线，将这

2条等高线投影到 n-k平面，并找到交点，如图 2（c）所示。

在实际运算中，当仅指定 Qsca、Qabs，其结果可能会

存在多个反演的有效解，如图 3 所示。为解决此问题，

加入独立于 Qsca、Qabs之外的 Qback 是获得唯一有效解的

方法。选取本节中相同的条件，通过 Mie 理论计算出

该条件下的后向散射效率 Qback，紧接着画出 Qback 的曲

图 2　利用等高线相交法反演直径为 50 nm 的 Au 纳米颗粒在波长为 632. 8 nm 处的复折射率。（a）散射效率；（b）吸收效率；（c）散射

效率和吸收效率等高线在 n-k平面上的投影

Fig. 2　Complex refractive index of Au nanoparticles with a diameter of 50 nm at a wavelength of 632. 8 nm.  (a) Scattering efficiency; 
(b) absorption efficiency; (c) scattering efficiency and absorption efficiency isometric projection on the n-k plane are inverted by 

the contour intersection method
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对 Au 纳米颗粒散射和吸收特性而言，Mie 理论是

研究球形纳米颗粒光学特性的重要理论［19］，许多专著

都有详细描述及公式推导［20-22］。球形纳米颗粒的消光

效率 Q ext、散射效率 Q sca、吸收效率 Q abs、后向散射效率
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式中：an、bn为散射系数；x = 2πRnm λ 为尺寸参数，R 为

颗粒的半径，nm 为周围介质的折射率，λ 为入射光在真

空中的波长；Re 为取复数的实部；Qback 为颗粒对光的

后向散射能量与入射波方向的截面积比值，其表示颗

粒对光沿入射光方向反射的能力 an、bn 采用 Bohren 和

Huffman［20］的专著中所描述的数值算法。由式（1）~ 
式（4）可知，在入射光波长、颗粒直径、颗粒折射率、周

围介质折射率已知时，球形颗粒的消光、散射、吸收特

性能简便计算。

当金属的尺寸减小到纳米尺度，尤其当尺寸小于

金属中自由电子的平均自由程时，其介电函数将受到

尺寸的显著影响［23］。因此，采用准确的介电函数模型

对金属纳米颗粒光学特性的研究非常重要，采用介电

函数尺寸修正模型，该模型［24-28］表达式为

εnano = εbulk (ω)+ ω 2
p

ω2 + iω v f l∞
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ω 2
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ω2 + iω ( )v f l∞ + Av f L eff

， （5）

式中：ω 为入射光的频率；εbulk为体相材料的介电函数；

ωp为等离子体频率；vf为费米速率；l∞为自由电子平均

自由程；A 为接近于 1 的无量纲参数；Leff为有效的自由

电子平均自由程；i 为虚数。对 Au 纳米球而言，不同

波长处 εbulk 的数据来自公开发表的文献［29］，ℏωp=
9. 03 eV［30］，vf=1. 40×1015 nm/s［31］，l∞ =42 nm［32］，A=
1［28］，Leff=R［28］。

3　结果与讨论

采用等高线相交法反演 Au 纳米球的复折射率，定

量分析复折射率取值范围的步长、颗粒尺寸以及测量

误差对反演结果的影响，并对该方法的反演精度、计算

时间及占用内存情况进行统计。通过复折射率实部和

虚部的相对误差分析反演方法的准确性和可靠性，相
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式中：En、Ek分别为复折射率实部和虚部的相对误差；

ni、no 分别为复折射率实部的反演值和原始值；ki、ko 分

别为复折射率虚部的反演值和原始值。图 2 为等高线

相交法反演的过程。在无测量误差情况下，假设测试

颗粒直径为 50 nm，入射波长为 632. 8 nm，通过修正模

型计算得到颗粒复折射率原始值并取合适的范围（n∈
［no − ∆n， no+ ∆n］；k∈［ko − ∆k， ko+ ∆k］；∆n= ∆k=
0. 2）和步长为 0. 001，利用 Mie 散射理论计算出给定复

折射率范围内的散射效率 Qsca 和吸收效率 Qabs，如

图 2（a）、图 2（b）所示。然后利用复折射率原始值对应

的 Qsca=0. 01845 和 Qabs=0. 04921 画出等高线，将这

2条等高线投影到 n-k平面，并找到交点，如图 2（c）所示。

在实际运算中，当仅指定 Qsca、Qabs，其结果可能会

存在多个反演的有效解，如图 3 所示。为解决此问题，

加入独立于 Qsca、Qabs之外的 Qback 是获得唯一有效解的

方法。选取本节中相同的条件，通过 Mie 理论计算出

该条件下的后向散射效率 Qback，紧接着画出 Qback 的曲

图 2　利用等高线相交法反演直径为 50 nm 的 Au 纳米颗粒在波长为 632. 8 nm 处的复折射率。（a）散射效率；（b）吸收效率；（c）散射

效率和吸收效率等高线在 n-k平面上的投影

Fig. 2　Complex refractive index of Au nanoparticles with a diameter of 50 nm at a wavelength of 632. 8 nm.  (a) Scattering efficiency; 
(b) absorption efficiency; (c) scattering efficiency and absorption efficiency isometric projection on the n-k plane are inverted by 

the contour intersection method
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面 轮 廓 并 确 定 Qback=0. 00226 相 对 应 的 等 高 线 ，如

图 4（a）所示，最后识别已计算出 Qsca、Qabs、Qback 的等高

线并将其投影到 n-k 平面，结果表示加入 Qback可以约束

得到唯一解，如图 4（b）所示。

采用波长为 632. 8 nm 的可见光照射直径为 50 nm
的 Au 纳米颗粒，利用等高线相交法反演的复折射率如

表 1 所示。表 1 中给出复折射率实部和虚部的原始值、

反演复折射率的值及其相对误差。由表 1 可知，在此

条件下，等高线相交法有着理想的反演结果。

表 2 给出步长为 0. 001 和 0. 01、直径为 50 nm、

300~1000 nm 波段内等高线相交法反演所耗时间的

均值、占用内存和中央处理器（CPU）占比的均值。计

算所用设备名称为 Redmi G，规格参数为 Intel（R） 
Core（TM） i5-10200H CPU @ 2. 40 GHz、64 位操作系

统。由表 2 可知，随着步长从 0. 001 增加到 0. 01，等高

线相交法反演所耗时间大幅缩短且处理数据数量在急

剧减小，步长越小等高线相交法占用内存就越大。这

意味着步长越大计算时间就越短，但步长的变化是否

会对反演结果的准确性产生影响，需要进一步讨论。

3. 1　步长对反演结果的影响

为了分析复折射率取值步长对球形 Au 纳米颗粒

复折射率反演的影响，利用等高线相交法，假定入波长

为 300~1000 nm 波 段 ，步 长 的 取 值 分 别 为 0. 001、

图 3　利用等高线相交法反演直径为 50 nm 的 Au 纳米颗粒在波长为 632. 8 nm 处的复折射率。（a）散射效率；（b）吸收效率；（c）散射

效率和吸收效率等高线在 n-k平面上的投影

Fig. 3　Complex refractive index of Au nanoparticles with a diameter of 50 nm at a wavelength of 632. 8 nm.  (a) Scattering efficiency; 
(b) absorption efficiency; (c) scattering efficiency and absorption efficiency isometric projection on the n-k plane are inverted by 

the contour intersection method

图 4　利用等高线相交法反演直径为 50 nm 的 Au 纳米颗粒在波长 632. 8 nm 处的复折射率。（a）后向散射效率；

（b）等高线在 n-k平面的投影

Fig. 4　Complex refractive index of Au nanoparticles with a diameter of 50 nm at 632. 8 nm.  (a) Backscattering efficiency; 
(b) projection of contour lines in the n-k plane

表 1　等高线相交法的反演结果

Table 1　Inversion of the contour intersection method and the iterative method
Method

Contour intersection method
no

0. 21667
ko

3. 52451
ni

0. 22
ki

3. 53
En /%
0. 15

Ek /%
0. 16

0. 005、0. 01，∆n 与∆k同取 0. 2，颗粒直径为 50 nm。实

际测量中 Qsca、Qabs的测量误差无法避免，对不同波长下

的 Qsca、Qabs 加上±1% 的测量误差（用 ferr 表示测量误

差，用 fstep表示步长）。

等高线相交法反演结果如图 5 所示。图 5（a）、

图 5（c）为复折射率实部和虚部的反演结果，可以看出

复折射率实部随波长的增加而减小，在波长为 700 nm
后趋于稳定。图 5（a）、图 5（c）的图例为 600~700 nm
波段的反演结果，可以看出不同步长的反演结果在初

始值上下波动。图 5（b）为复折射率实部反演相对误

差，可以看出复折射率实部 n 的相对误差随波长的增

加呈先增加后减小的趋势且在 700 nm 后相对误差到

达峰值，随着步长的增加其相对误差呈递增的现象。

图 5（c）为复折射率虚部的反演结果，可以看出复折射

率虚部随波长的增加而增加，在波长为 300~500 nm
时较为稳定，500 nm 后随波长的增加而大幅增加。

图 5（b）为复折射率虚部反演相对误差，可以看出复折

射率实部 n 的相对误差随波长的增加呈先增加后减小

的趋势且在 700~800 nm 范围内相对误差值到达峰值

位置。随着步长的增加其误差呈递增现象。

为了更加直观地比较步长对反演结果和反演精度

的影响，与传统的迭代法进行比较。对比 2 种方法反

演结果相对误差的均值并计算其误差范围（误差范围

根据其最大值与最小值的差值并求其均值），如图 6 所

示。由图 6（a）可知，对复折射率实部而言，迭代法的

最佳反演步长为 0. 010，等高线相交法的最佳反演步

长为 0. 001。对复折射率虚部而言，迭代法的最佳反

演步长为 0. 010，等高线相交法的最佳反演步长为

0. 001。总体来看，在 0. 001~0. 010 步长范围内，迭代

法反演结果相对误差均值大于等高线相交法反演结果

相对误差均值，说明等高线相交法的反演精度要优于

传统的迭代法。

3. 2　尺寸对反演结果的影响

考虑 Au 纳米颗粒的尺寸对复折射率的影响。选

表 2　等高线相交法反演所用时间、占用内存和 CPU 占比

Table 2　Contour intersection method the time taken, memory occupation and CPU ratio

图 5　等高线相交法反演时步长对反演折射率实部（n）和虚部（k）的影响。（a）折射率实部的反演结果；（b）折射率实部反演结果的相

对误差；（c）折射率虚部的反演结果；（d）折射率虚部反演结果的相对误差

Fig.  5　Effect of the step length on the real (n) and imaginary (k) of the refractive index of inversion.  (a) Inversion result of the real part 
of the refractive index; (b) relative error of the real part of the refractive index inversion result; (c) inversion result of the 

imaginary part of the refractive index; (d) relative error of the inversion result of the imaginary part of the refractive index
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0. 005、0. 01，∆n 与∆k同取 0. 2，颗粒直径为 50 nm。实

际测量中 Qsca、Qabs的测量误差无法避免，对不同波长下

的 Qsca、Qabs 加上±1% 的测量误差（用 ferr 表示测量误

差，用 fstep表示步长）。

等高线相交法反演结果如图 5 所示。图 5（a）、

图 5（c）为复折射率实部和虚部的反演结果，可以看出

复折射率实部随波长的增加而减小，在波长为 700 nm
后趋于稳定。图 5（a）、图 5（c）的图例为 600~700 nm
波段的反演结果，可以看出不同步长的反演结果在初

始值上下波动。图 5（b）为复折射率实部反演相对误

差，可以看出复折射率实部 n 的相对误差随波长的增

加呈先增加后减小的趋势且在 700 nm 后相对误差到

达峰值，随着步长的增加其相对误差呈递增的现象。

图 5（c）为复折射率虚部的反演结果，可以看出复折射

率虚部随波长的增加而增加，在波长为 300~500 nm
时较为稳定，500 nm 后随波长的增加而大幅增加。

图 5（b）为复折射率虚部反演相对误差，可以看出复折

射率实部 n 的相对误差随波长的增加呈先增加后减小

的趋势且在 700~800 nm 范围内相对误差值到达峰值

位置。随着步长的增加其误差呈递增现象。

为了更加直观地比较步长对反演结果和反演精度

的影响，与传统的迭代法进行比较。对比 2 种方法反

演结果相对误差的均值并计算其误差范围（误差范围

根据其最大值与最小值的差值并求其均值），如图 6 所

示。由图 6（a）可知，对复折射率实部而言，迭代法的

最佳反演步长为 0. 010，等高线相交法的最佳反演步

长为 0. 001。对复折射率虚部而言，迭代法的最佳反

演步长为 0. 010，等高线相交法的最佳反演步长为

0. 001。总体来看，在 0. 001~0. 010 步长范围内，迭代

法反演结果相对误差均值大于等高线相交法反演结果

相对误差均值，说明等高线相交法的反演精度要优于

传统的迭代法。

3. 2　尺寸对反演结果的影响

考虑 Au 纳米颗粒的尺寸对复折射率的影响。选

表 2　等高线相交法反演所用时间、占用内存和 CPU 占比

Table 2　Contour intersection method the time taken, memory occupation and CPU ratio
Step size

0. 001
0. 01

Calculate quantity
1750

350

Time /s
16395. 53

123. 60

Used internal memory /GB
0. 5069
0. 3343

CPU usage /%
11. 60
11. 54

图 5　等高线相交法反演时步长对反演折射率实部（n）和虚部（k）的影响。（a）折射率实部的反演结果；（b）折射率实部反演结果的相

对误差；（c）折射率虚部的反演结果；（d）折射率虚部反演结果的相对误差

Fig.  5　Effect of the step length on the real (n) and imaginary (k) of the refractive index of inversion.  (a) Inversion result of the real part 
of the refractive index; (b) relative error of the real part of the refractive index inversion result; (c) inversion result of the 

imaginary part of the refractive index; (d) relative error of the inversion result of the imaginary part of the refractive index
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取最小步长为 0. 001，测量误差为 1%，波段范围为

300~1000 nm，颗粒的尺寸取 10、30、50、70、90 nm。

用等高线相交法对其复折射率进行反演，结果如图 7
所示。

等高线相交法反演结果如图 7 所示。由图 7（a）可

知，复折射率实部随波长的增加而减小且随颗粒尺寸

的增加而减小，在波长为 700 nm 后趋于稳定。图 7（b）
为复折射率实部反演相对误差，可以看出复折射率实

部的相对误差随波长的增加而逐渐增加，其中复折射

率实部的相对误差在 400~500 nm 波段几乎没有变

化，而在波长为 550 nm 后逐渐增加且随着尺寸的增加

其相对误差呈逐渐减小的趋势。其原因为颗粒 Qsca随

图 6　等高线相交法和迭代法反演结果随折射率范围取值步长变化的平均相对误差。（a）折射率实部反演结果的平均相对误差；

（b）折射率虚部反演结果的平均相对误差

Fig. 6　Average relative error of the results of the contour intersection method and the iterative method changes with the refractive index 
range value step.  (a) Average relative error of the real inversion result of the refractive index; (b) average relative error of the 

imaginary inversion result of the refractive index

图 7　等高线相交法反演时尺寸对反演折射率实部（n）和虚部（k）的影响。（a）折射率实部的反演结果；（b）折射率实部反演结果的

相对误差；（c）折射率虚部的反演结果；（d）折射率虚部反演结果的相对误差

Fig. 7　Effect of size on the real (n) and imaginary (k) of the refractive index when inverted by the contour intersection method.  
(a) Inversion result of the real part of the refractive index; (b) the relative error of the real part of the refractive index inversion 
result; (c) inversion result of the imaginary part of the refractive index; (d) relative error of the inversion result of the imaginary 

part of the refractive index

尺寸的增加而增加，测量误差对其的影响越来越小，所

以相对误差变小。由图 7（c）可知，复折射率虚部随波

长的增加而增加，波长范围为 300~500 nm 时较为稳

定，500 nm 后随波长的增加而大幅增加且曲线几乎保

持不变，说明颗粒尺寸对复折射率实部影响较大，但对

复折射率虚部影响较小。图 7（d）为复折射率虚部反

演相对误差，但复折射率实部相对误差随着颗粒尺寸

的增加而减小。其中，复折射率虚部的相对误差在

300~500 nm 波段几乎没有变化，而在波长为 600 nm
后逐渐增加。其原因为颗粒 Qabs受尺寸的影响，当 Qabs

较大时测量误差对其的影响越小，反之 Qabs 较小测量

误差对其的影响越大。由于波长为 600 nm 后 Au 纳米

颗粒的 Qabs较小且逐渐减小，所以相对误差逐渐变大。

为了进一步探究颗粒尺寸的变化对等高线相交法

反演精度的影响。在所选尺寸范围内，对等高线相交

法与迭代法进行比较，由图 8（a）可知，对折射率实部

而言，迭代法的最佳反演尺寸为 90 nm，等高线相交法

的最佳反演步长为 70 nm。由图 8（b）可知，对折射率

虚部而言，迭代法的最佳反演尺寸为 10 nm，等高线相

交法的最佳反演尺寸为 90 nm。总体来看，在 10~
90 nm 尺寸范围内，迭代法反演结果相对误差均值大

于等高线相交法反演结果相对误差均值，说明在此范

围内，相同条件下等高线相交法的反演精度要优于传

统的迭代法。

3. 3　测量误差对反演结果的影响

实际测量过程中，不可避免地会引入误差，如测量

误差、计算误差等。通过数值模拟，可以模拟出误差对

反演结果的影响。选取颗粒在直径为 70 nm 、步长为

0. 001、波段为 300 ~1000 nm，通过迭代法和等高线相

交法对测量误差为 0%、1%、5%、10% 的 Au 纳米颗粒

的复折射率进行反演并分析其相对误差。

等高线相交法反演结果如图 9 所示，图 9（a）为复

折射率实部和虚部的反演结果。由图 9（a）可知，复折

射率实部随波长的增加而减小，在波长为 700 nm 后趋

于稳定且随测量误差的增加而发生偏移。图 9（b）为

复折射率实部反演相对误差，当测量误差大于 5% 时

反演结果的准确性无法保证，当测量误差小于 5% 时，

复折射率实部的相对误差在 8% 以下。由图 9（c）可

知，复折射率虚部随波长的增加而增加且随测量误差

的增加而发生偏移。图 9（d）为复折射率虚部反演相

对误差，当测量误差小于 5% 时，复折射率实部的相对

误差在 4% 以下。

对比原始值与不同测量误差的等高线相交法和传

统迭代法的反演结果，由图 10（a）可知，对复折射率实

部而言，当测量误差小于 5% 时，等高线相交法的反演

结果相对误差均值小于迭代法的反演结果相对误差均

值。但当测量误差大于 5% 时，该情况会发生反转。

由图 10（b）可知，对复折射率虚部而言，也有类似于实

部的反演情况。其原因为随着测量误差的增加等高线

相交法在 n-k平面上的交点数量会大幅增加，导致反演

结果的误差也快速增加。而迭代法在一定范围内筛选

满足输出条件的解，测量误差的增加只对开始的范围

选取有影响，对实际筛选过程无影响。因此测量误差

对迭代法的影响要小于等高线相交法。

综上所述，在测量误差小于 5% 时，传统迭代法

反演结果相对误差均值大于等高线相交法反演结果

相对误差均值，说明在此范围内，相同条件下等高线

相交法的反演精度要优于迭代法。而在测量误差大

于 5% 且小于 10% 时，迭代法反演结果相对误差均值

小于等高线相交法反演结果相对误差均值，说明在此

范围内，相同条件下迭代法的反演精度要优于等高线

相交法。

图 8　等高线相交法和迭代法反演结果随颗粒尺寸变化的平均相对误差。（a）折射率实部反演结果的平均相对误差；（b）折射率虚部

反演结果的平均相对误差

Fig. 8　Average relative error of the results of the contour intersection method and the iterative method as a function of particle size.  
(a) Average relative error of the real inversion result of the refractive index; (b) average relative error of the imaginary inversion 

result of the refractive index
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尺寸的增加而增加，测量误差对其的影响越来越小，所

以相对误差变小。由图 7（c）可知，复折射率虚部随波

长的增加而增加，波长范围为 300~500 nm 时较为稳

定，500 nm 后随波长的增加而大幅增加且曲线几乎保

持不变，说明颗粒尺寸对复折射率实部影响较大，但对

复折射率虚部影响较小。图 7（d）为复折射率虚部反

演相对误差，但复折射率实部相对误差随着颗粒尺寸

的增加而减小。其中，复折射率虚部的相对误差在

300~500 nm 波段几乎没有变化，而在波长为 600 nm
后逐渐增加。其原因为颗粒 Qabs受尺寸的影响，当 Qabs

较大时测量误差对其的影响越小，反之 Qabs 较小测量

误差对其的影响越大。由于波长为 600 nm 后 Au 纳米

颗粒的 Qabs较小且逐渐减小，所以相对误差逐渐变大。

为了进一步探究颗粒尺寸的变化对等高线相交法

反演精度的影响。在所选尺寸范围内，对等高线相交

法与迭代法进行比较，由图 8（a）可知，对折射率实部

而言，迭代法的最佳反演尺寸为 90 nm，等高线相交法

的最佳反演步长为 70 nm。由图 8（b）可知，对折射率

虚部而言，迭代法的最佳反演尺寸为 10 nm，等高线相

交法的最佳反演尺寸为 90 nm。总体来看，在 10~
90 nm 尺寸范围内，迭代法反演结果相对误差均值大

于等高线相交法反演结果相对误差均值，说明在此范

围内，相同条件下等高线相交法的反演精度要优于传

统的迭代法。

3. 3　测量误差对反演结果的影响

实际测量过程中，不可避免地会引入误差，如测量

误差、计算误差等。通过数值模拟，可以模拟出误差对

反演结果的影响。选取颗粒在直径为 70 nm 、步长为

0. 001、波段为 300 ~1000 nm，通过迭代法和等高线相

交法对测量误差为 0%、1%、5%、10% 的 Au 纳米颗粒

的复折射率进行反演并分析其相对误差。

等高线相交法反演结果如图 9 所示，图 9（a）为复

折射率实部和虚部的反演结果。由图 9（a）可知，复折

射率实部随波长的增加而减小，在波长为 700 nm 后趋

于稳定且随测量误差的增加而发生偏移。图 9（b）为

复折射率实部反演相对误差，当测量误差大于 5% 时

反演结果的准确性无法保证，当测量误差小于 5% 时，

复折射率实部的相对误差在 8% 以下。由图 9（c）可

知，复折射率虚部随波长的增加而增加且随测量误差

的增加而发生偏移。图 9（d）为复折射率虚部反演相

对误差，当测量误差小于 5% 时，复折射率实部的相对

误差在 4% 以下。

对比原始值与不同测量误差的等高线相交法和传

统迭代法的反演结果，由图 10（a）可知，对复折射率实

部而言，当测量误差小于 5% 时，等高线相交法的反演

结果相对误差均值小于迭代法的反演结果相对误差均

值。但当测量误差大于 5% 时，该情况会发生反转。

由图 10（b）可知，对复折射率虚部而言，也有类似于实

部的反演情况。其原因为随着测量误差的增加等高线

相交法在 n-k平面上的交点数量会大幅增加，导致反演

结果的误差也快速增加。而迭代法在一定范围内筛选

满足输出条件的解，测量误差的增加只对开始的范围

选取有影响，对实际筛选过程无影响。因此测量误差

对迭代法的影响要小于等高线相交法。

综上所述，在测量误差小于 5% 时，传统迭代法

反演结果相对误差均值大于等高线相交法反演结果

相对误差均值，说明在此范围内，相同条件下等高线

相交法的反演精度要优于迭代法。而在测量误差大

于 5% 且小于 10% 时，迭代法反演结果相对误差均值

小于等高线相交法反演结果相对误差均值，说明在此

范围内，相同条件下迭代法的反演精度要优于等高线

相交法。

图 8　等高线相交法和迭代法反演结果随颗粒尺寸变化的平均相对误差。（a）折射率实部反演结果的平均相对误差；（b）折射率虚部

反演结果的平均相对误差

Fig. 8　Average relative error of the results of the contour intersection method and the iterative method as a function of particle size.  
(a) Average relative error of the real inversion result of the refractive index; (b) average relative error of the imaginary inversion 

result of the refractive index
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4　结   论

利用 Mie 散射理论和介电函数尺寸修正模型定量

研究了光吸收和散射对 Au 纳米球的复折射率反演的

可行性。根据光散射和吸收与复折射率相对应的关

系，利用等高线相交法对 Au 纳米球的复折射率进行反

演，当等高线相交法存在多个有效解时确定唯一解的

约束方式并与传统的迭代法进行对比。在反演过程

中，通过折射率取值范围的步长、颗粒尺寸、测量误差

等因素对反演结果的影响进行定量分析。最后，通过

等高线相交法反演 Au 纳米颗粒的复折射率与原始值

进行对比分析，再进一步与传统迭代法的反演精度进

图 9　等高线相交法反演时测量误差对反演折射率的影响。（a）折射率实部的反演结果；（b）折射率实部反演结果的相对误差；（c）折

射率虚部的反演结果；（d）折射率虚部反演结果的相对误差

Fig. 9　Effect of measurement error on the refractive index of inversion during conformal intersection method inversion.  (a) Inversion 
result of the real part of the refractive index; (b) relative error of the inversion result of the real part of the refractive index; 
(c) inversion result of the imaginary part of the refractive index; (d) relative error of the inversion result of the imaginary part of 

the refractive index

图 10　等高线相交法和迭代法反演结果随测量误差变化的平均相对误差。（a）折射率实部反演结果的平均相对误差；（b）折射率虚

部反演结果的平均相对误差

Fig. 10　Average relative error of the results of the contour intersection method and the iterative method as a result of the measurement 
error.  (a) Average relative error of real inversion result of the refractive index; (b) average relative error of the imaginary 

inversion result of the refractive index

行对比分析，得出等高线相交法反演结果优于迭代法

反演结果，且测量误差小于 5% 时，相同条件下等高线

相交法的反演精度要优于迭代法。总体来看，利用等

高线相交法反演 Au 纳米颗粒的复折射率可以得到理

想结果。所提方法在 Au 纳米颗粒的折射率反演方面

取得了初步的成果，后续将研究 Au-Ag 合金纳米颗粒

复折射率的反演问题。
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行对比分析，得出等高线相交法反演结果优于迭代法

反演结果，且测量误差小于 5% 时，相同条件下等高线

相交法的反演精度要优于迭代法。总体来看，利用等

高线相交法反演 Au 纳米颗粒的复折射率可以得到理

想结果。所提方法在 Au 纳米颗粒的折射率反演方面

取得了初步的成果，后续将研究 Au-Ag 合金纳米颗粒

复折射率的反演问题。
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