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金纳米旋转椭球的光吸收和散射特性优化
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摘要　针对金纳米旋转椭球在光热治疗和生物成像中的应用,利用T矩阵方法和介电函数尺寸修正模型,从理论

上定量研究金纳米旋转椭球的共振光吸收与散射特性,对金纳米旋转椭球的尺寸参数进行优化,获得最优的短半

轴与长半轴.对于光热治疗中的常用波长,在特定尺寸参数范围内优化的金纳米旋转椭球在波长１０６４nm处具有

最大的吸收特性;对于生物成像中的常用波长,在特定尺寸参数范围内优化的金纳米旋转椭球在波长１３１０nm处

具有最大的散射特性.与金纳米球壳的优化结果对比发现,金纳米旋转椭球在光热治疗和生物成像的应用中比金

纳米球壳具有明显的优势.
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Abstract　Theresonantlightabsorptionandscatteringpropertiesofgoldnanospheroidswerequantitativelystudied
fortheirapplicationinphotothermaltherapy PPTT andbiologicalimagingviatheTＧmatrixmethodwithasizeＧ
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１　引　　言

金属纳米颗粒能表现出与体相材料不同的优异

的光学特性.金属纳米颗粒与特定波长的入射光相

互作用时会产生局域表面等离激元共振(LSPR)现
象,从而导致纳米颗粒会强烈吸收和散射入射光,同
时纳米颗粒表面附近的局部电场会大幅增强.基于

这些独特的光学特性,金属纳米颗粒在生物成像[１]、
光热治疗[２]、生物传感[３]、光伏器件[４]、发光二极

管[５]、表面增强拉曼散射[６]等领域具有广泛应用.
当金纳米颗粒应用于光热治疗时,强烈的吸收

特性有助于增强光热效应[７],缩短光照时间,并能减

少生物组织的光热损伤.当金纳米颗粒应用于生物

成像时[８],较强的散射特性有助于增强生物组织的
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回波信号,提高成像质量.目前,在光热治疗和生物

成像应用中最常用的颗粒是金纳米球壳[９Ｇ１１],一些

研究人员[１２]对金纳米球壳的光吸收和散射特性的

优化问题进行了研究,并给出了定量的优化结果.
为了寻找比金纳米球壳的吸收和散射特性更好的纳

米颗粒,本文以金纳米旋转椭球为研究对象,对颗粒

的光吸收和散射特性进行研究,发现它具有更高的

光吸收和散射系数.
目前,用于模拟金属纳米颗粒光学特性的理论

方法有 Mie理论、T矩阵、离散偶极子近似(DDA)、
时域有限差分(FDTD)等[１３Ｇ１４].Mie理论是严格的

解析方法,主要用于研究纳米球和纳米球壳的光学

特性;T矩阵属于半解析方法,主要用于研究旋转对

称纳米颗粒(纳米棒、纳米旋转椭球等)的光学特性;

DDA和FDTD是典型的数值方法,可以用于研究

任意形状纳米颗粒的光学特性,与 Mie理论和T矩

阵相比,计算速度相对较慢.研究人员主要用可见Ｇ
近红外分光光度计、拉曼光谱仪、暗场显微镜等实验

设备测量金属纳米颗粒的光学特性[１５Ｇ１７].
针对金纳米颗粒在光热治疗和生物成像中的应

用,本文采用T矩阵方法定量研究金纳米旋转椭球

的共振光吸收与散射特性,对金纳米旋转椭球的光

吸收和散射特性进行优化,进而获得相应最优的颗

粒尺寸参数.

图１ 金纳米旋转椭球的几何模型

Fig敭１ Geometricmodelofgoldnanospheroid

２　理论方法

研究对象为金纳米旋转椭球,几何模型如图１
所示,a 表示短半轴,c表示长半轴.需注意的是,
本文考虑的椭球体为扁长的旋转椭球体,即绕椭圆

的长轴旋转而成的椭球体.颗粒的吸收和散射特性

可以用吸收截面Cabs和散射截面Csca描述.入射光

为非偏振光,入射光的照射方向为任意方向.在实

际应用中,金纳米颗粒的方位是随机分布的,因此本

文考虑方位随机分布的金纳米旋转椭球的光吸收和

散射特性,计算获得的参数也是方位随机分布的统

计平均值,在这种情况下,入射光的照射方向对吸收

和散射特性不会产生影响.方位随机分布的金纳米

旋转椭球的吸收截面和散射截面可以用T矩阵方

法进行计算,表达式为[１８]
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式中:k为入射光在周围介质中的波数;m、n、m′、n′
分别为入射场和散射场展开式的项数,i和j 分别

为T 矩阵的行号和列号;Cext为消光截面.公式表

明:每个颗粒的散射截面在均匀取向分布上的平均

值与颗粒参照系中计算的T 矩阵元绝对值的平方

和成正比;每个颗粒的消光截面在均匀取向分布上

的平均值与粒子参照系中计算的T 矩阵对角元素

和的实部成正比.
多个金纳米旋转椭球的吸收和散射特性可以用

吸收系数μabs和散射系数μsca描述,μabs和μsca分别代

表单位体积内所有颗粒的总吸收和散射截面.如果

每个颗粒的光散射满足不相干的单次散射,并且颗

粒系是单分散颗粒系,那么μabs和μsca的表达式为

μabs＝NCabs＝f
Cabs

Vp
, (４)

μsca＝NCsca＝f
Csca

Vp
, (５)

式中:N 为颗粒数浓度(即单位体积内的颗粒数);f
为颗粒的体积分数(即单位体积内所有颗粒的总体

积);Vp 为单个颗粒的体积.为了公平地比较吸收

和散射特性,假设不同的金纳米旋转椭球颗粒系具

有相同的体积分数,因此,为了比较单分散金纳米旋

转椭球颗粒系的吸收和散射特性,定义了两个新的

参数,分别称作体积吸收系数αabs和体积散射系数

αsca.他们的表达式为

αabs＝
Cabs

Vp
, (６)

αsca＝
Csca

Vp
. (７)

　　利用 Matlab编写金纳米旋转椭球体积吸收系

数αabs和体积散射系数αsca的计算机代码,代码需要

输入的参数有入射光在真空中的波长λ、短半轴a、
长半轴c、颗粒的折射率np、以及周围介质折射率
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nm.计算中,周围介质为生物组织,其折射率为

１．４[１９].颗粒的折射率可由介电函数得到,即np＝
ε１/２,颗粒的介电函数可写成[２０]

ε(ω,Leff)＝εbulk(ω)＋
ω２
p

ω２＋iωvf/l¥

－

ω２
p

ω２＋iω(vf/l¥ ＋Avf/Leff)
, (８)

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

电子的平均自由程;A 为接近于１的无量纲参数;

Leff为有效的自由电子的平均自由程.对于金纳米

旋转椭球,不同波长处εbulk的数据来自Johnson公

开发 表 的 文 献[２１],即 h－ωp＝９．０３eV[２２],vf＝
１．４０×１０１５nm/s[２３],l∞＝４２nm[２３],A＝１[２３],Leff＝
Reff,Reff为颗粒的等体半径.

图２ 金纳米旋转椭球的长半轴对体积吸收系数和体积

散射 系 数 光 谱 的 影 响.(a)体 积 吸 收 系 数αabs;

　　　　　　(b)体积散射系数αsca
Fig敭２EffectofmajorsemiＧaxisonspectraofvolume

absorption coefficient and volume scattering
coefficientofgoldnanospheroids敭 a Volume
absorptioncoefficientαabs  b volumescattering
　　　　　　　coefficientαsca

３　结果与讨论

图２为单个金纳米旋转椭球的长半轴对体积吸

收系数αabs光谱和体积散射系数αsca光谱的影响.
如图２(a)所示,当短半轴固定为２０nm,长半轴为

４０,５０,６０nm时,吸收共振峰波长从６３５nm逐渐移

到７７８nm,而对应的共振峰强度从１１４．８３μm－１增

加到１２２．１６μm－１,体积吸收系数光谱中出现两个

共振峰,长波长处的共振峰对应偶极等离激元共振,
短波长处的共振峰对应四极等离激元共振.如

图２(b)所示,散射共振峰波长从６４０nm逐渐移至

７７７nm,而对应的散射共振峰强度从６７．０２μm－１增

加到１３５．５０μm－１.
图３为单个金纳米旋转椭球的短半轴对体积吸

收系数αabs光谱和体积散射系数αsca光谱的影响.
如图３(a)所示,当长半轴固定为４０nm,短半轴为

１０,１５,２０nm时,吸收共振峰波长从６３５nm 移到

８３２nm,而对应的共振峰强度从３６５．４３μm－１减小

到１１４．８３μm－１.如图３(b)所示,散射共振峰波长

从６４０nm移到８３２nm,其对应的共振峰强度先增

大后减小,分别为５１．９５,８６．１０,６７．０２μm－１.

图３ 金纳米旋转椭球的短半轴对体积吸收系数和体积

散射系数 光 谱 的 影 响.(a)体 积 吸 收 系 数αabs;

　　　　　　　(b)体积散射系数αsca
Fig敭３EffectofminorsemiＧaxisonspectraofvolume

absorption coefficient and volume scattering
coefficientofgoldnanospheroids敭 a Volume
absorptioncoefficientαabs  b volumescattering
　　　　　　　　coefficientαsca

由以上分析可知,通过改变金纳米旋转椭球的尺

寸参数,可以将共振波长从可见光波段调控到近红外

波段,因此,在某一特定波长处能找到金纳米旋转椭球

的最优尺寸.接下来将计算金纳米旋转椭球在光热治

疗和生物成像中几种典型波长处的最优尺寸参数.

３．１　吸收特性优化

金纳米颗粒应用于光热治疗时,需要具有较强
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的吸收特性.下面将定量研究金纳米旋转椭球尺寸

的改变对吸收共振峰位置和强度的影响.
图４为单个金纳米旋转椭球的吸收共振峰位置

和强度随短半轴变化的曲线.当长半轴固定为

５０nm,短半轴从１０nm 逐渐增加到２５nm 时,
图４(a)的吸收共振峰位置和图４(b)的吸收共振峰

强度逐渐减小.图５为单个金纳米旋转椭球的吸收

共振峰位置和强度随长半轴变化的曲线.当短半轴

固定为１０nm,长半轴从１５nm逐渐增加到４５nm
时,图５(a)的吸收共振峰位置和图５(b)的吸收共振

峰强度逐渐增大.
对于金纳米旋转椭球在光热治疗中的应用,本

文选择４种经典波长,即８００,８０８,８２０,１０６４nm,根
据这４种波长处的体积吸收系数最大值,可以获得

金纳旋转椭球对应的最优尺寸参数.图６为当入射

光波长为８００nm时,单个金纳米旋转椭球体积吸

收系数随尺寸参数的变化情况.为了节省理论计算

时间,首先取尺寸步长为１nm,获得最优的吸收系

数和 尺 寸 参 数(a＝９nm,c＝３４nm,αabs,max＝
３５６．４４μm－１),如图６(a)所示;然后在此优化结果

周围选取较小的尺寸范围,取尺寸步长为０．１nm,
从而获得更为精确的最优吸收系数和尺寸参数

(a＝８．４nm,c＝３２．１nm,αabs,max＝３５８．４５μm－１),
如图６(b)所示.

图４ 金纳米旋转椭球吸收共振峰位置和强度随短半轴

的变化.(a)吸收共振峰位置;(b)吸收共振峰强度

Fig敭４Positionandintensityofabsorptionresonance

peakofgoldnanospheroidsvaryingwith minor
semiＧaxis敭 a Positionofabsorptionresonance

peak  b intensityofabsorptionresonancepeak

图５ 金纳米旋转椭球吸收共振峰位置和强度随长半轴

的变化.(a)吸收共振峰位置;(b)吸收共振峰强度

Fig敭５Positionandintensityofabsorptionresonance

peakofgoldnanospheroidsvaryingwith major
semiＧaxis敭 a Positionofabsorptionresonance

peak  b intensityofabsorptionresonancepeak

图６ 金纳米旋转椭球体积吸收系数随短半轴和长半轴的变化(入射光波长为８００nm).
(a)尺寸步长为１nm;(b)尺寸步长为０．１nm

Fig敭６ Volumeabsorptioncoefficientofgoldnanospheroidesatwavelengthof８００nmvaryingwithminor
semiＧaxisandmajorsemiＧaxis敭 a Stepsizeof１nm  b stepsizeof０敭１nm
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　　表１为单个金纳米旋转椭球在光热治疗中

４种典型波长(８００,８０８,８２０,１０６４nm)处的吸收

特性和尺寸参数优化结果.从表１可知,随着入

射波长的增大,体积吸收系数最大值增大,最优短

半轴参数逐渐减小,而最优长半轴参数逐渐增大.
以此得出,金纳米旋转椭球在光热治疗中具有最

优的体 积 吸 收 特 性,为 光 热 治 疗 提 供 了 最 优 的

尺寸.
表１　金纳米旋转椭球的体系吸收系数αabs,max、短半轴aopt以及长半轴copt的优化结果

Table１　Optimizationresultsofvolumeabsorptioncoefficientαabs,max,minorsemiＧaxisaopt,

andmajorsemiＧaxiscoptofgoldnanospheroids

λ/nm αabs,max/μm－１ aopt/nm copt/nm
８００ ３５８．４５ ８．４ ３２．１
８０８ ３６２．９０ ８．３ ３２．３
８２０ ３７０．４９ ８．３ ３３．２
１０６４ ４５４．３２ ７．９ ４８．５

　　为了比较金纳米旋转椭球与金纳米球壳的吸收

特性优化结果,采用 Mie散射理论对金纳米球壳的

吸收特性进行优化.表２为在光热治疗中的４种典

型波长处,金纳米旋转椭球与金纳米球壳的优化结

果对比.从表２可知,金纳米旋转椭球的最大体积

吸收系数是金纳米球壳的３倍以上.因而金纳米旋

转椭球相比金纳米球壳,在光热治疗应用中具有明

显的优势.
表２　金纳米旋转椭球与金纳米球壳的吸收特性优化结果

Table２　Optimizedresultsofabsorptioncharacteristicsofgoldnanospheroidsandgoldnanoshells

Object Parameter
Value

λ＝８００nm λ＝８０８nm λ＝８２０nm λ＝１０６４nm
αabs,max/μm－１ ３５８．４５ ３６２．９０ ３７０．４９ ４５４．３２

Goldnanospheroid aopt/nm ８．４ ８．３ ８．３ ７．９
copt/nm ３２．１ ３２．３ ３３．２ ４８．５

αabs,max/μm－１ １１２．０３ １０９．６４ １０６．２８ ５９．６８
Goldnanoshell R１,opt/nm ２９．２ ２９．３ ３０．５ ４６．０

topt/nm ３．８ ３．７ ３．７ ３．０

３．２　散射特性优化

金纳米颗粒应用于生物成像时,需要具有较强

的散射特性.下面将定量研究金纳米旋转椭球的尺

寸变化对其散射共振峰位置和强度的影响.
图７为单个金纳米旋转椭球的散射共振峰位置

和强度随短半轴变化的曲线.当长半轴固定为

６０nm,短半轴从１５nm 逐渐增加到４０nm 时,
图７(a)的散射共振峰位置和图７(b)的散射共振峰

强度逐渐减小.图８为单个金纳米旋转椭球的散射

共振峰位置和强度随长半轴变化的曲线.当短半轴

固定为１５nm,长半轴从２０nm逐渐增加到６０nm
时,图８(a)的散射共振峰位置和图８(b)的散射共振

峰强度逐渐增大.
对于金纳米旋转椭球在生物成像中的应用,本

文选择４种经典波长,即８３０,８４０,９００,１３１０nm.
根据这４种波长处的体积散射系数最大值,可以获

得金纳米旋转椭球对应的最优尺寸参数.图９为当

入射光波长为８３０nm时,单个金纳米旋转椭球体

积散射系数随尺寸参数的变化情况.为了节省理论

图７ 金纳米旋转椭球散射共振峰位置和强度随短半轴

的变化.(a)散射共振峰位置;(b)散射共振峰强度

Fig敭７Positionandintensityofscatteringresonancepeak
ofgoldnanospheroidsvaryingwithminorsemiＧ
axis敭 a Positionofscatteringresonancepeak 
　 b intensityofscatteringresonancepeak

０４２９００１Ｇ５
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计算时间,进行两次优化的方法,首先取尺寸步长为

１nm,获得最优的散射系数和尺寸参数(a＝２０nm,

c＝６７nm,αsca,max＝１４７．３７μm－１),如图９(a)所示;
然后在此优化结果范围内选取较小的尺寸范围,取
尺寸步长为０．１nm,从而获得更为精确的最优散射

系数 和 尺 寸 参 数 (a＝１９．９nm,c＝６７．１nm,

αsca,max＝１４７．６２μm－１),如图９(b)所示.

表３为单个金纳米旋转椭球在生物成像中的

４种典型波长(８３０,８４０,９００,１３１０nm)处的散射特

性和尺寸参数优化结果.从表３可知,随着入射波

长的增大,体积散射系数最大值增加,最优短半轴参

数先减小后增大,而最优长半轴参数逐渐增大.以

此可以得出,金纳米旋转椭球在生物成像中具有最

优的体积散射特性,为生物成像提供了最优的尺寸.

图８ 金纳米旋转椭球散射共振峰位置和强度随长半轴的变化.(a)散射共振峰位置;(b)散射共振峰强度

Fig敭８ PositionandintensityofscatteringresonancepeakofgoldnanospheroidsvaryingwithmajorsemiＧaxis敭

 a Positionofscatteringresonancepeak  b intensityofscatteringresonancepeak

图９ 金纳米旋转椭球体积散射系数随短半轴和长半轴的变化(入射光波长为８３０nm).
(a)尺寸步长为１nm;(b)尺寸步长为０．１nm

Fig敭９ Volumescatteringcoefficientofgoldnanospheroidsatwavelengthof８３０nmvaryingwithminorsemiＧaxisand
majorsemiＧaxis敭 a Stepsizeof１nm  b stepsizeof０敭１nm

表３　金纳米旋转椭球的体系散射系数αsca,max、短半轴aopt以及长半轴copt的优化结果

Table３　Optimizationresultsofvolumescatteringcoefficientαsca,max,minorsemiＧaxisaopt,

andmajorsemiＧaxiscoptofgoldnanospheroids

λ/nm αsca,max/μm－１ aopt/nm copt/nm
８３０ １４７．６２ １９．９ ６７．１
８４０ １５０．９８ １９．８ ６８．２
９００ １６５．９２ １９．３ ７４．９
１３１０ １９１．５９ １９．６ １２８．４

０４２９００１Ｇ６
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　　为了比较金纳米旋转椭球与金纳米球壳的散射

特性优化结果,本文采用 Mie散射理论对金纳米球

壳的散射特性进行优化.表４为在生物成像中的

４种典型波长处,金纳米旋转椭球与金纳米球壳优

化结果的对比.从表４可知,金纳米旋转椭球的最

大体积散射系数是金纳米球壳的２倍以上,因此金

纳米旋转椭球相比金纳米球壳,在生物成像应用中

具有明显的优势.
表４　金纳米旋转椭球与金纳米球壳的散射特性优化结果

Table４　Optimizedresultsofscatteringcharacteristicsofgoldnanospheroidsandgoldnanoshells

Object Parameter
Value

λ＝８３０nm λ＝８４０nm λ＝９００nmλ＝１３１０nm

αsca,max/μm－１ １４７．６２ １５０．９８ １６５．９２ １９１．５９
GoldNanospheroid aopt/nm １９．９ １９．８ １９．３ １９．６

copt/nm ６７．１ ６８．２ ７４．９ １２８．４
αsca,max/μm－１ ５９．２４ ５８．０５ ５１．０５ ２３．０１

Goldnanoshell R１,opt/nm ５４．４ ５５．６ ６２．５ １１１．３
topt/nm １０．１ １０ ９．４ ７．８

４　结　　论

采用T矩阵方法和介电函数的尺寸修正模型,
从理论上定量研究金纳米旋转椭球的共振光吸收和

散射特性,并对金纳米旋转椭球的尺寸参数进行优

化设计,最终比较了金纳米旋转椭球与金纳米球壳

的吸收和散射特性优化的结果.研究结果表明:通
过改变金纳米旋转椭球的短半轴与长半轴参数,可
以在可见Ｇ近红外波长范围内调节吸收和散射共振

峰的位置和强度;金纳米旋转椭球的最大吸收系数

是金纳米球壳的３倍以上;金纳米旋转椭球的最大

散射系数是金纳米球壳的２倍以上.因此,金纳米

旋转椭球在光热治疗和生物成像的应用中比金纳米

球壳具有明显的优势,可作为理想的光热治疗剂和

造影剂.
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