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树脂锚定SiO2粒子构建减反射表面模拟
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摘要  结合当前塑料基材表面构建减反射结构的现状和趋势，使用 COMSOL Multiphysics 软件在可见光谱范围内研究

了中空二氧化硅粒子（HSP）和 HSP-实心二氧化硅粒子混合对所构成的减反射表面的光学性能的影响。具体考察的因

素包括：HSP 的尺寸、空心度、粒子间距、树脂覆盖高度、入射角和排布方式等几何参数。结果表明，当采用半径为 100 nm
的 HSP，且树脂覆盖粒子一半高度时，在六方格子排布的 HSP 间隙掺入小尺寸实心二氧化硅粒子，可在整个可见光谱范

围内获得较低的反射率，涂层的平均反射率可低至 0. 24%。
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1　引         言
现实生活中反射这种自然现象常常会带来各种困

扰甚至安全风险。随着电子产品的普及，市场对减反

射（AR）功能的需求越来越多［1］。减反射涂层主要包

括减反射层（单层、双层和多层涂层）和纳米结构阵列

两种类型［2-4］。单层和双层结构通常只在一定波长和

入射角范围内有减反射效果。多层涂层通过不同界面

间发生的干涉来减少反射，但需要严格控制各层薄膜

的折射率和厚度，对工艺精度要求高，所需设备昂贵，

且存在涂层耐久性和机械稳定性差的问题。纳米结构

阵列源于自然界中的蛾眼，广泛借助梯度折射率的原

理来减少材料表面的菲涅耳反射损失［5］，提高入射效

率。这种减反射结构的制备通常采用纳米压印原理，

可实现卷对卷生产。然而，该方法需要使用具有精细

结构的模板，存在模板损耗快、大面积制备困难的

问题［6-7］。

在制备减反射涂层的众多策略中，获得低折射率

材料（或结构）是关键。通过引入亚波长尺度的孔隙构

建多孔膜结构是一种廉价且被广泛采用的策略［8］。由

实心二氧化硅纳米粒子堆叠获得具有优异减反射效果

的涂层是一种被普遍采用的简单方法［9-11］。然而，这种

堆积形成的多孔减反射结构存在力学性能差的问题，

且在长期使用中污染物很有可能进入粒子间开放的间

隙中，从而导致涂层减反射功能失效。以聚碳酸酯

（PC）和聚甲基丙烯酸甲酯（PMMA）为代表的塑料基

板在替代无机玻璃方面具有广阔的市场潜力［12-13］。然

而，由于塑料基材和无机材料的表面性质差异巨大，故

无机材料上的减反射涂层制备技术很难移植到塑料基

材上使用。在这样的背景下如何使中空二氧化硅粒子

（HSP）与有机基材在低温条件下很好地结合，对塑料

基材表面减反射结构的构建提出了挑战。

采用低温固化树脂锚定 HSP 操作简便、成本低

廉，是非常具有工业化前景的策略。有别于通过实心

粒子简单堆叠获得的涂层，HSP 的封闭空腔结构起到

降低涂层折射率的作用，而粒子间隙被树脂填充，可有

效避免出现污染物使减反射涂层失效的问题［14］。然

而，目前采用该策略制备减反射涂层会受到诸多因素

的影响，如涂覆液自身物化性能、涂覆与干燥过程中复

杂的流体力学效应等。要获得性能优异的减反射涂

层，还有很多因素需要考虑和优化。若采用实验方法

优化，会存在不确定因素多、优化周期长、重复性差和

可靠性差等问题。因此，通过模拟仿真进行条件优化

具有传统实验优化策略不可比拟的优势［15-18］。在本工

作中，利用 COMSOL Multiphysics 软件对树脂锚定

HSP 制备减反射涂层进行光学模拟，较为系统地研究

了 HSP 的尺寸、空心度（HD）、粒子间距、树脂覆盖高

度、入射角和排布方式等因素对涂层光学性能的影响。

所得结果为相关实验的进一步优化指明了方向。

2　模型与仿真

在 COMSOL Multiphysics 中采用三维建模进行
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相关模拟。模型由塑料基底（高度为 300 nm）、中空二

氧化硅、树脂和空气（高度为 300 nm）组成。根据一般

光固化涂覆液的成分［19］，树脂材质选择为 PMMA。塑

料基底的材质按 PC 进行材质参数设置。除了空气具

有单位折射率外，考虑到色散效应，其余材料均使用复

折射率定义。由于所研究的涂层由二氧化硅粒子通过

周期性排布构成，因此采用周期性边界条件对最小单

元结构进行模拟。考虑了三种粒子排布方式如图 1
（b）~（d）所示： HSP 正方格子排布，即 HSP 以正方格

子在 X-Y平面排布；HSP 六方格子排布，即 HSP 以六

方格子在 X-Y平面排布；HSP 实心二氧化硅混合排

布，即在以六方格子排布的 HSP 间隙插入小尺寸实心

二氧化硅粒子。

对于 HSP 正方格子排布，采用 Floquet 周期性条

件，对正方格子排布的最小单元（单个粒子）进行研究，

如图 1（a）所示。考察了 HSP 的尺寸、HD、粒子间距、树

脂高度和入射角对涂层反射率的影响。定义中空纳米

球的空腔半径与粒子半径的比值为二氧化硅的 HD。

若设 HSP按正方格子排布时相邻粒子的间距为 d，则设

定纳米球到结构边缘的最小距离为 d/2，如图 1（e）所

示。图 1（f）~（h）展示了树脂覆盖纳米球的不同程度。

对于 HSP 六方格子排布和 HSP-实心二氧化硅粒

子混合排布，，采用 Floquet 周期性条件，对两种排布方

式的最小单元进行研究。HSP 六方格子排布的最小

周期结构如图 1（c）中的矩形区域所示，短边长度等于

粒子直径 2R，长边长度为短边长度的 3 倍。HSP-实

心二氧化硅粒子混合排布的最小周期结构如图 1（d）
中的矩形区域所示。小尺寸的实心二氧化硅排列在大

的 HSP 间隙中，并在 Z轴方向上与 HSP 中心保持在同

一水平高度。实心二氧化硅粒子的半径 r设置为 HSP
半径 R的 40%。HSP 相邻粒子间距为 0. 48R，矩形的

短边长度为 2R+ 0. 48R，长边长度为短边长度的 3
倍。对于这两种排布方式，树脂覆盖高度均为 HSP 高

度的一半。

通过端口边界条件定义模型的上下表面，波激励

被指定在上端口作为电磁场源。当入射光线入射角为

0°时，涂层反射率与入射光的偏振方向无关。当入射

角在 0°~90°之间时，s 波和 p 波在涂层上具有不同的反

射率。对于第一种排布方式，考察了 s 波与 p 波比例为

1∶1 时涂层反射率随入射角的变化情况。对于第二种

排布方式和第三种排布方式，所考察的均为入射角度

为 0°的正入射情况。模型的网格剖分使用四面体网

格。为了得到精确的数值解，最大网格大小满足能使

HSP 壳层至少被划分为两层的条件。更精细的网格

划 分 不 能 实 现 计 算 结 果 准 确 度 的 进 一 步 提 高 。

COMSOL Multiphysics 的波动光学模块提供了电磁波

方程以求解光在模型中的相互作用。所有的模拟公式

均基于有限差分法数值求解 Maxwell方程组。频域接

口中电磁波方程的微分形式为

∇ × μ-1
r (∇ × E )- k2

0 ( ε r - jσ
ωε0 ) E= 0， （1）

式中：E为电场振幅；μ r 和 ε r 分别是介质的相对磁导率

和介电常数；k0 是波矢；σ是电导率；ω为入射光的角频

率；ε0 为真空的介电常数。

图 1　仿真模型结构示意图。（a） HSP 正方格子排布的最小单元三维模型；（b） HSP 正方格子排布；（c） HSP 六方格子排布；

（d） HSP-实心二氧化硅粒子混合排布；（e） HSP 间距；（f）树脂覆盖 HSP 少部分高度；（g）树脂覆盖 HSP 一半高度；（h）树脂

完全覆盖 HSP
Fig.  1　Structural diagram of simulation model.  （a） Three-dimensional model of minimum cell of HSP square lattice arrangement； 

（b） HSP square lattice arrangement； （c） HSP hexagonal lattice arrangement； （d） HSP-solid silica particle hybrid arrangment； 
（e） spacing between HSPs； （f） resin covering small portion of HSP height； （g） resin covering half of HSP height； （h） resin 

completely covering HSP

3　模拟结果与分析

3. 1　HSP正方格子排布

HSP 的粒子尺寸是影响其构成的涂层的反射率的

首要因素。实验上合成的更大尺寸的 HSP 容易在涂覆

液中沉降使涂层表面出现颗粒状缺陷，故此处研究了

HSP半径主要是 100 nm 以下的情况。图 2（a）、（b）显示

了对于半径（R）为 10~100 nm、HD 为 0. 7的 HSP，在树

脂覆盖粒子一半高度时构成的涂层在可见光谱 380~
780 nm 波段的反射率。可以看到，不同尺寸的 HSP 均

在波长较短的波段反射率较小，在波长较长的波段中

反射率增加。当 HSP 半径小于 30 nm 时，涂层在整个

可见光波段的反射率在 3% 以上。随着粒子半径的增

大，涂层的反射率在减小。当粒子半径在 30~60 nm 范

围内时，涂层反射率为 1%~3%。当 HSP 半径继续增

大到 100 nm 时，涂层可在较宽的波段中获得低于 1%
的反射率，且在 550 nm 波长处反射率低至 0. 17%。在

380~780 nm 波段范围内的平均反射率为 0. 57%。相

比之下，空白 PC 基底在可见光谱内的反射率为 5%~
6%（这一结果与实际 PC 片材的反射率测试结果吻

合）。计算结果表明，通过树脂锚定适当尺寸的 HSP 可

使涂层具有良好的减反射性能。在后续考察其他因素

对涂层减反射效果的影响时，采用反射率较低的半径

为 100 nm 的 HSP进行进一步模拟。

HSP 的空腔是使涂层获得低折射率的根源，故

HSP 的 HD（空腔半径与粒子半径的比值）是影响涂

层反射率的重要因素之一。如图 2（c）、（d）所示，对

于不同的 HD 的 HSP，涂层在小于 550 nm 波长的可

见光波段内均能获得低于 1% 的反射率。当 HSP HD
低于 0. 5 时，涂层在大于 700 nm 的波段的反射率超过

2%。随着 HD 的增大，具有低反射率的波段范围变

宽。然而，当 HD 大于 0. 8 时，反射率会有所上升。综

合来看，当 HSP HD 为 0. 7 时，涂层的减反射效果最

佳。相较于实心二氧化硅粒子，中空结构的引入可使

涂层在可见光范围内平均反射率更低，具有更好的减

反射效果。

在实际涂覆过程中，由于 HSP 在涂覆液中的固含

量不足或涂层干燥时的收缩效应，可能会出现 HSP 粒

子彼此散开而没有接触的情况。当粒子分布过于分

散，彼此间距较大时，粒子空腔对涂层减反射效果的贡

献会急剧下降，造成涂层减反射功能失效。因此，在考

虑 HSP 粒子间距时，所考虑的粒子间距 d没有超过粒

子半径的一半。在图 3（a）、（b）中研究了粒子间距对

涂层反射率的影响。随着粒子间距的增大，反射率呈

整体增大的趋势。中间波段（450~600 nm）处反射率

最小，波长越大反射率越高。小的粒子间距有利于实

现在较宽波段中具有更低的反射率。因此，为获得具

有优异减反射性能的涂层，在实际涂覆过程中应当控

图 2　不同半径和 HD 的 HSP 下涂层反射率等值线图和曲线图。（a）（c）反射率等值线图；（b）（d）反射率曲线图

Fig.  2　 Reflectance contour plots and curves of coatings composed of HSPs with different radii and HDs.  (a) (c) Reflectance contour 
plot; (b)(d) reflectance curve



0931004-3

研究论文 第  43 卷  第  9 期/2023 年  5 月/光学学报

3　模拟结果与分析

3. 1　HSP正方格子排布
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的反射率，且在 550 nm 波长处反射率低至 0. 17%。在
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使涂层具有良好的减反射性能。在后续考察其他因素

对涂层减反射效果的影响时，采用反射率较低的半径
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HSP 的空腔是使涂层获得低折射率的根源，故

HSP 的 HD（空腔半径与粒子半径的比值）是影响涂

层反射率的重要因素之一。如图 2（c）、（d）所示，对
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2%。随着 HD 的增大，具有低反射率的波段范围变

宽。然而，当 HD 大于 0. 8 时，反射率会有所上升。综

合来看，当 HSP HD 为 0. 7 时，涂层的减反射效果最

佳。相较于实心二氧化硅粒子，中空结构的引入可使

涂层在可见光范围内平均反射率更低，具有更好的减

反射效果。

在实际涂覆过程中，由于 HSP 在涂覆液中的固含

量不足或涂层干燥时的收缩效应，可能会出现 HSP 粒

子彼此散开而没有接触的情况。当粒子分布过于分

散，彼此间距较大时，粒子空腔对涂层减反射效果的贡

献会急剧下降，造成涂层减反射功能失效。因此，在考

虑 HSP 粒子间距时，所考虑的粒子间距 d没有超过粒

子半径的一半。在图 3（a）、（b）中研究了粒子间距对

涂层反射率的影响。随着粒子间距的增大，反射率呈

整体增大的趋势。中间波段（450~600 nm）处反射率

最小，波长越大反射率越高。小的粒子间距有利于实

现在较宽波段中具有更低的反射率。因此，为获得具

有优异减反射性能的涂层，在实际涂覆过程中应当控
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制好涂覆液配方和涂覆工艺参数，尽量避免涂层中中

空粒子过于松散地排布。

利用低温固化树脂锚定 HSP 制备减反射涂层可

以有效兼顾涂层的光学性能和力学性能，是一种适合

塑料基材、具有大规模工业化前景的策略。在实际涂

覆过程中，用于锚定 HSP 的树脂在涂覆液中的含量将

影响涂层厚度。过多的树脂会使 HSP 被包埋在涂层

内，严重影响涂层的减反射效果，但树脂含量太少又会

导致涂层力学性能差。因此，很有必要对涂层中树脂

的覆盖高度进行评估和优化，以保证涂层光学性能和

力学性能的调和兼顾。图 3（c）、（d）展示了针对半径

为 100 nm、HD 为 0. 7 的 HSP，树脂覆盖高度（H）从

10 nm 变化到 200 nm 时的涂层反射率变化情况。结果

表明，当树脂覆盖高度为 100~125 nm 时，涂层在整个

可见光波段具有最低的反射率。在波长小于 600 nm
的波段中，涂层反射率可以小于 1%。过高或过低的

树脂覆盖将导致涂层在 600 nm 以下波段的反射率明

显增大。

进一步地，考察了不同半径的 HSP 在不同入射角

度（θ）下的反射光谱，如图 4 所示。HSP 的 HD 设置为

0. 7，树脂覆盖高度与 HSP 半径相同（覆盖 HSP 高度的

一半）。由于 550 nm 是人眼最敏感的波段中心，故将

入射波长设置为 550 nm。当入射角为 0°或 90°时，s 偏
振和 p 偏振产生的反射率相同。当入射角在 0~90°之
间时，s 偏振和 p 偏振在涂层上具有不同的反射率。在

此，采用 s 波与 p 波比例为 1∶1 的条件计算涂层的反射

率。总体来看，所有尺寸的 HSP 形成的涂层在 0°~85°
入射角范围内的反射率均低于空白 PC 基材的反射

率，说明添加 HSP 的涂层在不同入射角下都具有减反

射效果。在所考察的入射角范围内，随着 HSP 半径的

增加，涂层的反射率呈现降低的趋势。其中，半径为

80~100 nm 的 HSP 可使涂层在较宽入射角范围内具

有低于 1% 的反射率。当入射角为 0°~75°时，半径为

100 nm 的 HSP 可使涂层的反射率比空白 PC 基材的反

射率降低 79. 7%，这表明 HSP 能够使涂层在较宽入射

角范围内具有优异的减反射效果。

3. 2　HSP 六方格子排布与 HSP-实心二氧化硅粒子

混合排布

对于纳米粒子的二维自组装，六方格子排布是一

种极为常见的排布形式。由于 HSP 制备过程中，制备

条件变化时还可能获得 HSP 和实心二氧化硅纳米粒

子混合物的情形，故本节模拟了 HSP 采用六方格子排

布和 HSP-实心二氧化硅纳米粒子混合排布两种情形。

图 5（a）、（b）为不同尺寸 HSP 六方格子排布时的涂层

反射率对比。与图 2（a）、（b）比较可以发现，两种排布

方式对反射率的影响不大，其反射率差异在 2 个百分

点以下。值得一提的是，当 HSP 采用六方格子排布

时，半径为 100 nm 的 HSP 可使涂层在 550 nm 波长处

图 3　不同粒子间距和树脂覆盖高度的 HSP 下涂层反射率等值线图和曲线图。（a）（c）反射率等值线图；（b）（d）反射率曲线图

Fig.  3　Reflectance contour plots and curves of coatings composed of HSPs with different particle spacings and resin coverage heights.  
(a)(c) Reflectance contour plot; (b)(d) reflectance curve

的反射率低至 0. 03%，而采用正方格子排布所得的涂

层反射率为 0. 17%。六方格子排布的涂层在 380~
780 nm 波段内的平均反射率为 0. 51%，略低于正方格

子排布的涂层的平均反射率（0. 57%）。

图 5（c）、（d）为 HSP-实心二氧化硅粒子混合排布

时的涂层反射率对比。与相同条件下六方格子排布的

情况相比：当 HSP 半径在 10~30 nm 范围内变化时，

HSP-实心二氧化硅粒子混合排布的涂层反射率增加

了不到 2 个百分点；当 HSP 半径在 60~100 nm 范围内

变化时，HSP-实心二氧化硅粒子混合排布能够在更大

波长范围内实现反射率的降低。如图 5（e）所示，三种

排布方式下各涂层在 550 nm 波长处的反射率分别是

0. 17%（正方格子排布）、0. 03%（六方格子排布）和

0. 12%（HSP-实心二氧化硅粒子混合排布），在 380~
780 nm 的平均反射率分别为 0. 57%（正方格子排布）、

0. 51%（六方格子排布）和 0. 24%（HSP-实心二氧化硅

粒子混合排布）。在 380~500 nm 波段内，正方格子排

布的涂层反射率比六方格子排布更低，但在 500~
780 nm 波段内，六方格子排布更具优势。在三种排布

方式中，HSP-实心二氧化硅粒子混合排布效果最佳，

可使涂层在较宽的波段内实现更低的反射率。

3. 3　涂层有效折射率计算与讨论

为进一步探讨三种排布方式对涂层反射率的影响

机制，利用有效介质理论计算了涂层有效折射率的变

化趋势。涂层介质的占空比在 Z轴方向（涂层法向方

向）随涂层高度变化，通过计算不同高度涂层介质的占

空比，计算涂层相应部位的有效折射率［20］

n eff =
ì
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式中：n s 是入射介质二氧化硅或树脂的折射率，考虑到

式（2）是由双组分光栅模型推导而来的，且二氧化硅与

树脂折射率差异不大，故将 n s 设置为 1. 48；F= f 2，其

中 f是涂层相应部位涂层介质的占空比。

若取 HSP 中心为坐标原点，如图 6（a）所示，三种

排布方式均在-70~0 nm、70~100 nm 高度下出现折

射率的梯度变化。其中，HSP-实心二氧化硅粒子混合

排布比另外两种排布方式在 0~40 nm 高度范围内多

出一个折射率变化梯度。虽然在 0 nm 高度处，HSP-

实心二氧化硅粒子混合排布的折射率突变比另外两种

图 4　不同入射角下的涂层反射率等值线图和曲线图。（a） 0°~45°入射角范围内的涂层反射率等值线图；（b） 45°~90°入射角范围内

的涂层反射率等值线；（c） 0°~90°入射角范围内的涂层反射率等值线；（d）典型尺寸的 HSP 下在 0~85°入射角范围内涂层

反射率曲线图

Fig.  4　Reflectance contour plots and curves of coatings at different incidence angles.  (a) Reflectance contour plot of coating in incidence 
angle range of 0°-45°; (b) reflectance contour plot of coating in incidence angle range of 45°-90°; (c) reflectance contour plot of 
coating in incidence angle range of 0°-90° ; (d) reflectance curves of coatings composed of HSPs with typical sizes in incidence 

angle range of 0°-85°
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的反射率低至 0. 03%，而采用正方格子排布所得的涂

层反射率为 0. 17%。六方格子排布的涂层在 380~
780 nm 波段内的平均反射率为 0. 51%，略低于正方格

子排布的涂层的平均反射率（0. 57%）。

图 5（c）、（d）为 HSP-实心二氧化硅粒子混合排布

时的涂层反射率对比。与相同条件下六方格子排布的

情况相比：当 HSP 半径在 10~30 nm 范围内变化时，

HSP-实心二氧化硅粒子混合排布的涂层反射率增加

了不到 2 个百分点；当 HSP 半径在 60~100 nm 范围内

变化时，HSP-实心二氧化硅粒子混合排布能够在更大

波长范围内实现反射率的降低。如图 5（e）所示，三种

排布方式下各涂层在 550 nm 波长处的反射率分别是

0. 17%（正方格子排布）、0. 03%（六方格子排布）和

0. 12%（HSP-实心二氧化硅粒子混合排布），在 380~
780 nm 的平均反射率分别为 0. 57%（正方格子排布）、

0. 51%（六方格子排布）和 0. 24%（HSP-实心二氧化硅

粒子混合排布）。在 380~500 nm 波段内，正方格子排

布的涂层反射率比六方格子排布更低，但在 500~
780 nm 波段内，六方格子排布更具优势。在三种排布

方式中，HSP-实心二氧化硅粒子混合排布效果最佳，

可使涂层在较宽的波段内实现更低的反射率。

3. 3　涂层有效折射率计算与讨论

为进一步探讨三种排布方式对涂层反射率的影响

机制，利用有效介质理论计算了涂层有效折射率的变

化趋势。涂层介质的占空比在 Z轴方向（涂层法向方

向）随涂层高度变化，通过计算不同高度涂层介质的占

空比，计算涂层相应部位的有效折射率［20］

n eff =
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式中：n s 是入射介质二氧化硅或树脂的折射率，考虑到

式（2）是由双组分光栅模型推导而来的，且二氧化硅与

树脂折射率差异不大，故将 n s 设置为 1. 48；F= f 2，其

中 f是涂层相应部位涂层介质的占空比。

若取 HSP 中心为坐标原点，如图 6（a）所示，三种

排布方式均在-70~0 nm、70~100 nm 高度下出现折

射率的梯度变化。其中，HSP-实心二氧化硅粒子混合

排布比另外两种排布方式在 0~40 nm 高度范围内多

出一个折射率变化梯度。虽然在 0 nm 高度处，HSP-

实心二氧化硅粒子混合排布的折射率突变比另外两种

图 4　不同入射角下的涂层反射率等值线图和曲线图。（a） 0°~45°入射角范围内的涂层反射率等值线图；（b） 45°~90°入射角范围内

的涂层反射率等值线；（c） 0°~90°入射角范围内的涂层反射率等值线；（d）典型尺寸的 HSP 下在 0~85°入射角范围内涂层

反射率曲线图

Fig.  4　Reflectance contour plots and curves of coatings at different incidence angles.  (a) Reflectance contour plot of coating in incidence 
angle range of 0°-45°; (b) reflectance contour plot of coating in incidence angle range of 45°-90°; (c) reflectance contour plot of 
coating in incidence angle range of 0°-90° ; (d) reflectance curves of coatings composed of HSPs with typical sizes in incidence 

angle range of 0°-85°
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排布方式有所增加，但是在靠近空气的一侧，因为增加

了 0~40 nm 高度段的梯度变化，故 HSP-实心二氧化

硅粒子混合排布的涂层折射率梯度变化的深度更深。

结合模拟结果，这种更大高度范围内的折射率梯度变

化对降低涂层反射率无疑是有益的。文献［20］中提

到，为了达到最低的反射率和最小的光衍射与散射，纳

米结构阵列应遵循几个要求，其中有一条是：如果使用

塑料基材，涂层有效折射率的变化最好呈线性梯度。

通过线性拟合发现，在三条曲线中，HSP-实心二氧化

硅粒子混合排布的线性相关度最大（R2=0. 92052）。

与正方格子相比，六方格子排布的周期结构在大波长

范围内更满足文献［20］中提到的第二点（结构的周期

在数值上必须小于最短工作波长与垂直入射时的折射

率的比值）和第三点要求（结构的周期在数值上需要小

于最短工作波长与斜入射时的 2 倍折射率的比值）。

因此，六方格子排布在 500~780 nm 长波段中比正方

格子排布具有更好的减反射效果，而在 300~500 nm
短波段中正方格子排布表现更佳。

图 5　HSP 六方格子排布和 HSP-实心二氧化硅粒子混合排布的涂层反射率等值线图和曲线图。（a）六方格子排布的涂层反射率

等值线图；（b）典型尺寸 HSP 的六方格子排布的反射率曲线图。（c）HSP-实心二氧化硅粒子混合排布的涂层反射率等值线图；

（d）典型尺寸 HSP 的 HSP-实心二氧化硅粒子混合排布的反射率曲线图；（e）R=100 nm 的 HSP 三种排布方式的涂层反射率曲

线图

Fig.  5　Reflectance contour plots and curves of coatings with HSP hexagonal lattice arrangement and HSP-solid silica particle hybrid 
arrangement.  (a) Reflectance contour plot of coating with hexagonal lattice arrangement; (b) reflectance curves of coatings with 
hexagonal lattice arrangement composed of HSPs with typical sizes; (c) reflectance contour plot of coating with HSP-solid silica 
particle hybrid arrangement; (d) reflectance curves of coatings with HSP-solid silica particle hybrid arrangement composed of 

HSPs with typical sizes; (e) reflectance curves of coatings with three arrangement modes composed of HSPs with R=100 nm

利用有效折射率理论，还可以很好地解释树脂覆

盖高度对涂层反射率的影响。图 6（b）展示了半径为

100 nm、采用正方格子排布的 HSP，在不同树脂高度

H（50、100、150 nm ）下涂层的有效折射率曲线。可以

看到，当树脂覆盖高度为 HSP 一半高度（100 nm）时，

涂层的折射率可在最大的高度范围内表现出梯度变化

趋势。树脂覆盖高度过低，折射率梯度变化的深度变

小，而树脂覆盖高度过高，涂层折射率会出现随着高度

增加而增大的情况，这两种情况对提升涂层减反射性

能都是不利的。这一结果与本章中相应的模拟结果是

一致的。半径为 100 nm、树脂覆盖一半高度、采用正方

格子排布的 HSP，在不同 HD（0. 5、0. 7、0. 9）下涂层的

有效折射率曲线如图 6（c）所示。HD 不改变梯度变化

的总高度（100 nm），仅影响梯度变化的高度范围和

0 nm 处的折射率突变大小，HD 越小突变越小。虽然有

效折射率在排布方式和树脂高度方面获得的结论与模

拟结果一致，但是不能定量获得反射率的情况，对一些

因素（HSP 的 HD、粒子间距和尺寸）也没有办法很好地

给出解释。因此，利用 COMSOL Multiphysics 模拟是

一种能够快速准确优化减反射涂层实验方案的策略。

4　结         论
采用 COMSOL Multiphysics 软件研究了树脂锚

定二氧化硅粒子构建的涂层的减反射性能。结果表

明，半径为 100 nm 的 HSP 采用正方格子排布构建的

涂层在可见光波段（380~780 nm）的平均反射率为

0. 57%。相对于空白 PC 基底，该涂层在 0°~75°入射

角范围的反射率减少了 79. 7%，可达到良好的减反射

效果。粒子中空结构的 HD 在 0. 7~0. 8 内、树脂覆盖

高度为 HSP 高度的一半和尽可能缩小周期间距，这些

条件更有利于构建减反射性能优异的涂层。相比之

下，HSP 采用六方格子排布在较长的 500~780 nm 波

段可使涂层反射率更低，而正方格子排布所得的涂层

在较短的 380~500 nm 波段内具有更低的反射率。当

向六方格子排布的 HSP 中掺入实心二氧化硅颗粒后，

涂层的减反射性能可在更宽的波段内得到进一步提

升。此时，涂层在整个可见光波段的平均反射率可低

至 0. 24%。最后，利用有效介质理论对涂层的减反射

机制进行了进一步讨论，相关结果与模拟结果一致。
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利用有效折射率理论，还可以很好地解释树脂覆

盖高度对涂层反射率的影响。图 6（b）展示了半径为

100 nm、采用正方格子排布的 HSP，在不同树脂高度

H（50、100、150 nm ）下涂层的有效折射率曲线。可以

看到，当树脂覆盖高度为 HSP 一半高度（100 nm）时，

涂层的折射率可在最大的高度范围内表现出梯度变化

趋势。树脂覆盖高度过低，折射率梯度变化的深度变

小，而树脂覆盖高度过高，涂层折射率会出现随着高度

增加而增大的情况，这两种情况对提升涂层减反射性

能都是不利的。这一结果与本章中相应的模拟结果是

一致的。半径为 100 nm、树脂覆盖一半高度、采用正方

格子排布的 HSP，在不同 HD（0. 5、0. 7、0. 9）下涂层的

有效折射率曲线如图 6（c）所示。HD 不改变梯度变化

的总高度（100 nm），仅影响梯度变化的高度范围和

0 nm 处的折射率突变大小，HD 越小突变越小。虽然有

效折射率在排布方式和树脂高度方面获得的结论与模

拟结果一致，但是不能定量获得反射率的情况，对一些

因素（HSP 的 HD、粒子间距和尺寸）也没有办法很好地

给出解释。因此，利用 COMSOL Multiphysics 模拟是

一种能够快速准确优化减反射涂层实验方案的策略。

4　结         论
采用 COMSOL Multiphysics 软件研究了树脂锚

定二氧化硅粒子构建的涂层的减反射性能。结果表

明，半径为 100 nm 的 HSP 采用正方格子排布构建的

涂层在可见光波段（380~780 nm）的平均反射率为

0. 57%。相对于空白 PC 基底，该涂层在 0°~75°入射

角范围的反射率减少了 79. 7%，可达到良好的减反射

效果。粒子中空结构的 HD 在 0. 7~0. 8 内、树脂覆盖

高度为 HSP 高度的一半和尽可能缩小周期间距，这些

条件更有利于构建减反射性能优异的涂层。相比之

下，HSP 采用六方格子排布在较长的 500~780 nm 波

段可使涂层反射率更低，而正方格子排布所得的涂层

在较短的 380~500 nm 波段内具有更低的反射率。当

向六方格子排布的 HSP 中掺入实心二氧化硅颗粒后，

涂层的减反射性能可在更宽的波段内得到进一步提

升。此时，涂层在整个可见光波段的平均反射率可低

至 0. 24%。最后，利用有效介质理论对涂层的减反射

机制进行了进一步讨论，相关结果与模拟结果一致。
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Abstract 

Objective　 Anti-reflection (AR) is important in enhancing the display effect of display panels and the photovoltaic 
conversion efficiency of solar cells.  The construction of AR structures using hollow silica (SiO2) particles (HSPs) as an 
effective method has been attracting related researchers.  Plastic substrates, represented by polycarbonate (PC) and 
polymethyl methacrylate (PMMA), have broad market potential in replacing inorganic glass.  However, due to the great 
differences between the surface properties of plastic substrates and inorganic materials, many AR coating technologies that 
can be easily industrialized on inorganic materials are difficult to be transferred to plastic substrates.  In this context, a big 
challenge in constructing AR structures on plastic substrates is how to fix HSPs on organic substrates at low temperatures.  
Anchoring HSPs with low-temperature curable resin is a very promising strategy for industrialization with low cost and 
easy operation.  However, the quality of AR coatings prepared by this strategy is greatly affected by the physical and 
chemical properties of the coating solution and the complex hydrodynamic effects during coating and drying.  Many factors 
should be considered and optimized to obtain AR coatings with excellent performance.  There are too many uncertain 
factors, long optimization cycle, and poor repeatability and reliability, so optimizing conditions by experimental methods 
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willbe time-consuming and laborious.  In contrast, optimizing the surface structures through simulations has incomparable 
advantages over traditional experimental strategies.  The simulation results can point out the direction for further 
experimental research and accelerate experimental processes.

Methods　The effects of HSPs and HSP-solid SiO2 particle hybrid on the optical properties of as-prepared AR surfaces in 
the visible light range are studied by COMSOL Multiphysics.  Some specific factors are examined, including the diameter 
of HSPs, hollowness degree, spacing between particles, resin coverage height, incidence angle, and particle arrangement 
pattern.  A three-dimensional model is employed for simulation.  The model consists of PC substrate, HSPs, resin 
(PMMA), and air.  The minimum cell structures are studied under periodic boundary conditions.  Three patterns of particle 
arrangements are considered (Fig.  1): square lattice arrangement, where HSPs are arranged in the X-Y plane in a square 
lattice; hexagonal lattice arrangement, where HSPs are arranged in the X-Y plane in a hexagonal lattice; HSP-solid SiO2 
particle hybrid arrangement, where small size solid SiO2 particles are inserted into the gaps of HSP hexagonal lattice.  For 
the square lattice arrangement, the effects of some factors on the reflectivity of the coatings are investigated, including the 
HSPs' size, the HSPs' hollowness degree, spacing between particles, the height of resin coverage, and incidence angle.

Results and Discussions　When the HSPs with a radius of 10-100 nm and hollowness of 0. 7 are arranged in the form of 
square lattice and the resin covers half the height of the particles, coatings with low reflectance in the visible light range 
(380-780 nm) can be obtained (Fig.  2).  The coating with the best AR effect is the one using HSPs with hollowness of 
0. 7.  The hollowness is defined as the ratio of cavity radius to particle radius.  Smaller spacing between particles facilitates 
lower reflectance over a broader wavelength range.  When the radius of HSPs is 100 nm and the resin coverage height is 
100-125 nm, the coating has the lowest reflectance in the whole visible light band (Fig.  3).  The reflectance of the coatings 
constructed by all sizes of HSPs is lower than that of the bare PC substrate in the incidence angle range of 0°-85° (Fig.  4).  
For those three different patterns, the reflectance at 550 nm is 0. 17% for square lattice arrangement, 0. 03% for 
hexagonal lattice arrangement, and 0. 12% for HSP-solid SiO2 particle hybrid arrangement.  The average reflectance in the 
visible light range (380-780 nm) is 0. 57% for square lattice arrangement, 0. 51% for hexagonal lattice arrangement, and 
0. 24% for HSP-solid SiO2 particle hybrid arrangement, respectively.  The changes of effective refractive indexes in the Z-

direction are calculated by effective medium theory under different resin coverage heights, different degrees of hollowness 
of HSPs, and three particle arrangement modes.  The results show that the HSP-solid SiO2 particle hybrid arrangement has 
one more refractive index variation gradient than the other two arrangement modes in the height of 0-40 nm (Fig.  6).  
However, since the effective medium theory can only qualitatively explain part of the results, the simulation via COMSOL 
Multiphysics is a strategy that can quickly and accurately optimize the experimental scheme of AR coatings.

Conclusions　 The AR performance of coatings constructed by resin-anchored SiO2 particles is studied by COMSOL 
Multiphysics.  The results show that the average reflectance of the coating constructed by HSPs (radius of 100 nm, 
hollowness degree of 0. 7) arranged in a square lattice can be reduced to 0. 57% in the visible light band.  Compared with 
the bare PC substrate, the reflectance of the coating is reduced by 79. 7% with the incidence angle of 0° -75° .  The 
conditions such as hollowness degree of 0. 7-0. 8, resin coverage height of half the height of HSPs, and small spacing 
between particles are favorable to the construction of surfaces with outstanding AR performance.  The hexagonal lattice 
arrangement of HSPs results in lower reflectivity in the 500-780 nm band, while the square lattice arrangement leads to 
lower reflectivity in the 380-500 nm band.  When the gaps between the HSPs arranged in hexagonal lattice mode are doped 
with solid SiO2, the AR performance of the coating can be further improved in a broader wavelength range, and the 
average reflectance in the whole visible light range can be as low as 0. 24%.  Finally, the effective medium theory is 
adopted to further explore the AR mechanism of the coating.  Some qualitative results are consistent with the simulation 
results.

Key words thin films; hollow silica; coating; anti-reflection; COMSOL Multiphysics software
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