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摘要  本文研究了金属光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子的耦合共振特性。利用时域有限差分法模拟了一维金光

栅/单层二硫化钨混合结构的光谱响应及电场强度分布。结果表明，金光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子耦合可产

生光谱劈裂。当改变金光栅的结构参数时，混合结构的反射光谱出现了明显的反交叉现象。采用时域耦合模理论拟合

了混合结构不同参数时的反射光谱，拟合结果与数值模拟符合较好。金光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子的耦合

作用满足强耦合判据。耦合振荡器模型分析结果表明，当金光栅周期为 400 nm、宽度为 300 nm 时，混合结构强耦合光谱

的拉比劈裂为 54. 6 meV，其与时域耦合模理论结果一致。该工作将为表面等离激元与激子强耦合作用的深入研究与器

件开发开辟新途径。
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1　引         言
自从单原子层材料-石墨烯成功制备以来，二维原

子晶体材料（二维材料）的研究引起了人们的广泛关

注［1-10］。二维材料具有优异的光电、机械及化学性能，

在电子、光电子及光子学等领域展现出重要的应用前

景［11-17］。如今，已发现的二维材料约 60 种，包括石墨

烯、六方氮化硼、黑磷及过渡金属硫化物等［18-19］。二维

材料具有量子限域效应，可使其激子结合能显著增加。

作为重要的二维材料，过渡金属硫化物拥有独特的性

质，例如单层过渡金属硫化物为直接带隙半导体，其激

子拥有谷自由度，具有较大的跃迁偶极矩和结合能，并

且易调控、稳定性强［20-21］。过渡金属硫化物二维材料

将为共振腔光子与激子强耦合效应及其器件开发起到

重要的推动作用［22］。传统光学腔共振线宽小、品质因

子高，但难以将模式体积减小到光学衍射极限以下。

金属纳米结构表面等离激元可突破衍射极限，光场局

域在亚波长范围内，拥有较小的模式体积，成为实现光

子与激子强耦合作用的重要手段［22-24］。光子与激子发

生强耦合时，会形成半光、半物质的极化激元态［22］，在

室温玻色-爱因斯坦凝聚［25-26］、量子信息处理［27］、非线性

效应［28］等领域具有重要的应用价值。金属纳米结构表

面等离激元与过渡金属硫化物激子的结合，为实现纳

米尺度极化激元态及其应用开辟了新途径。

近年来，国内外研究者在金属表面等离激元与过

渡金属硫化物激子强耦合作用方面开展了一些研究工

作，取得了一定的研究进展。首先，金属纳米阵列与过

渡金属硫化物的结合为表面等离激元 -激子强耦合的

产生提供了可能。例如：王绍军等［29］将金属纳米孔阵

列与单层二硫化钨结合，在室温下观测到表面等离激

元与单层二硫化钨激子的强耦合作用及 60 meV 的拉

比劈裂；随后，方哲宇等［30］将银纳米盘阵列/单层二硫

化钨异质结构嵌入光学共振腔，产生了光子与激子极

化激元混合态，得到 300 meV 的拉比劈裂，大幅提高了

拉比劈裂能量；另外，果尚志等［31］在啁啾银纳米槽阵

列/单层二硫化钨结构中观测到表面等离激元与激子

的强耦合作用，并基于此实现了极化非厄米特系统。

同时，单金属纳米颗粒因较小的模式体积也成为研究

表面等离激元与激子强耦合的重要结构。例如：张顺

平等［32］将银纳米棒与单层二硒化钨进行有机结合，在

单金属纳米腔中实现了表面等离激元与激子的强耦

合，获得了 49. 5 meV 的拉比劈裂；为提高强耦合拉比
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劈裂能量，陆培祥等［33］将银纳米立方体和银膜组成的

表面等离激元纳米腔与单层二硫化钨相结合，在暗场

散射谱中观察到了模式的分裂现象，实现了拉比劈裂

能量为 145 meV 的强耦合作用；除了单层过渡金属硫

化物，Geisler 等［34］实验证实了单晶金纳米盘与多层二

硫化钨结合也可产生表面等离激元-激子强耦合作用，

得到了 175 meV 的拉比劈裂；许秀来等［35］在单金蝴蝶

结/八层二硫化钼系统中实现了表面等离激元与激子

的强耦合作用，其拉比劈裂能量为 110 meV，并在八层

二硫化钼中观测到耦合激子数为 48；此外，罗宇等［36］

将金蝴蝶结制备成阵列结构，在金蝴蝶结阵列与单层

二硫化钨混合系统中实现了表面等离激元与激子的强

耦合作用，其拉比劈裂能量达到 118 meV。上述研究

工作为探明表面等离激元与激子强耦合的产生方法及

机理起到重要推动作用。金属表面等离激元结构与过

渡金属硫化物的结合为少激子甚至单激子强耦合提供

了可能，将促进室温量子光学、非线性光学、光电调制

器件等方面的发展［37-39］。金属光栅作为典型的表面等

离激元结构之一，相比二维金属纳米阵列，结构更简

单，被广泛用于微纳光子器件的制备。然而，金属光栅

表面等离激元与过渡金属硫化物激子的耦合效应还有

待进一步研究。

本文开展了基于一维金光栅与单层二硫化钨混合

结构的表面等离激元与激子耦合共振特性的研究。研

究发现，当改变金光栅的结构参数时，反射光谱呈现出

明显的反交叉现象。金光栅表面等离激元与单层二硫

化钨激子的耦合作用满足严格的强耦合判据，形成极

化激元态。耦合振荡器模型分析结果表明，当金光栅

周期为 400 nm、宽度为 300 nm 时，反射谱的拉比劈裂

为 54. 6 meV，这与时域耦合模理论结果相符。该研究

工作将有助于金属光栅表面等离激元与激子耦合效应

的深入探索及器件开发。

2　理论模型

图 1（a）为金属光栅与过渡金属硫化物的混合结

构示意图。该混合结构由单层二硫化钨、一维金光栅

及二氧化硅衬底构成。如图所示，p、l 和 h 分别表示金

光栅的周期、宽度和高度。二氧化硅和金的光学常数

可参见材料手册［40-41］。其中，金的介电常数也可由

Drude 模型进行描述：εAu ( ω )= ε∞，m - ω 2
P /ω ( ω + iω c )，

其中 ε∞，m 为高频相对介电常数，其值为 ε∞，m=9. 5；ω p

和 ω c 分别为金的等离子体振荡频率和碰撞频率，其值

分别为 ωp=8. 949 eV 和 ωc=0. 069 eV［42］；ω 为入射光

的角频率。单层过渡金属硫化物的介电常数可由高阶

洛伦兹模型进行描述［43］，即

εWS2 ( ω )= ε∞ + ∑
j = 1

N aj

ω 2
j - ω2 - iωbj

， （1）

式中：ε∞ 为直流介电常数；ωj、aj 及 bj 分别代表第 j个振

荡器的共振频率、振荡功率及阻尼因子。由实验结果

可知，单层二硫化钨的介电常数的相关参数 ε∞ =
7. 449，ωj、aj 及 bj 的值如表 1 所列［43］。

金光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子的耦合

光谱特性可采用时域耦合模理论描述［44］。若取金光栅

表面等离激元和单层二硫化钨激子共振模式的振幅分

别为 a 和 b，则其演化方程［45］可写为
da
dt

= (-iωa - γ11 - γ12 ) a + S i γ11 - igb， （2）

db
dt

= (-iωb - γ2 ) b - iga， （3）

式中：ωa 和 ωb 分别为金光栅表面等离激元和单层二硫

化钨激子的共振频率；γ11 和 γ12 分别为金光栅表面等

离激元由辐射和损耗引起的衰减率，其和 γ11 + γ12 =
γ1 为金光栅的总衰减率；γ2 表示单层二硫化钨激子共

振损耗而引起的衰减率；g 为表面等离激元与激子的

耦合强度；S i、S r 分别为入射、反射光波能量，入射和反

射光波满足关系式：S r = -S i + a γ11 。当衰减率与

共振频率满足 γ12、γ2 ≪ γ11 ≪ ωa 及 ω - ωa ≪ ωa 时，混

合结构的反射谱［45］可表示为
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|
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|
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（4）

3　结果分析

首先利用 FDTD 软件构建时域有限差分数值模

型，模拟计算了金光栅/单层二硫化钨混合结构的光谱

响应及电场分布情况［46］。模型中将 x 轴方向设置为周

期性边界条件，y 轴方向设置为完美匹配层边界条

件［47］。入射光为偏振方向垂直于金光栅的平面光波。

单层二硫化钨的厚度设为 0. 618 nm［43］。初始结构参

数设置为 p=400 nm，l=300 nm，h=95 nm。金、单层

二硫化钨等材料的介电常数均为室温下测得的参

数［41，43］。需要注意的是，当温度发生变化或入射光强

度较大（引起强的热积累效应）时，金属材料的介电常

数会发生变化，进而可能对结果产生一定影响［48-50］。

图 1（b）为有无单层二硫化钨时金光栅的反射光

表 1　单层二硫化钨介电常数的相关参数

Table 1　Related parameters of dielectric constant of monolayer 
tungsten disulfide

j

1
2
3
4

ωj /eV
2. 011
2. 404
2. 834
3. 131

aj /eV2

1. 870
3. 550
8. 416

42. 800

bj /eV
0. 029
0. 186
0. 225
0. 639

谱。由图可知，金光栅结构的光谱在 620 nm 处出现了

明显的反射谷。图 1（c）显示了金光栅在 620 nm 波长

处的电场强度分布。由图可知，电场能量主要局域在

金光栅顶点，产生了局域表面等离激元共振［51］。

图 1（b）插图为单层二硫化钨的反射光谱，可以看出，

在 620 nm 处出现了反射峰，其位于单层二硫化钨 A 激

子波长处。当单层二硫化钨覆盖于金光栅时，混合结

构的反射光谱将产生劈裂，在原反射谷的 620 nm 处出

现了明显的反射峰，两侧劈裂为两个反射谷。图 1（d）
给出了金光栅/单层二硫化钨混合结构在 620 nm 处的

电场强度分布情况，其中白色虚线为单层二硫化钨的

位置。由图可知，电场能量局域于金光栅顶点，覆盖二

硫化钨后，电场强度明显减弱。上述光谱劈裂现象源

于表面等离激元与单层二硫化钨激子的相互耦合［52］。

为探究金光栅结构参数对表面等离激元与单层

二硫化钨激子耦合作用的影响，模拟计算了金光栅/
单层二硫化钨混合结构在不同光栅周期、宽度及高度

时的反射光谱，并与金光栅的反射光谱进行了对比。

首先，使用时域有限差分法模拟了金光栅结构、金光

栅/单层二硫化钨混合结构不同周期时的反射光谱，

如图 2（a）和 2（b）中实线所示。当光栅宽度 l=300 
nm、光栅高度 h=95 nm 时，光栅周期 p 从 380 nm 增至

400 nm，金光栅的反射谷位置由 607 nm 增至 620 nm。

相比金光栅，覆盖单层二硫化钨的金光栅结构在原反

射谷处皆存在反射峰。随着金光栅周期的增加，反射

光谱发生改变，但反射峰的位置几乎不发生变化，这

源于激子诱导的反射峰不受金光栅结构变化的影响。

混合结构反射光谱随光栅周期的变化主要源于表面

等离激元共振波长的改变。通过非线性最小二乘法，

结合式（4）对金光栅/单层二硫化钨混合结构的反射

光谱进行拟合，如图 2（b）中虚线所示，拟合光谱与模

拟光谱符合较好。

模拟了金光栅结构及金光栅/单层二硫化钨混合

结构的反射光谱随光栅宽度 l 的变化情况，结果如图

3（a）和 3（b）中 实 线 所 示 。 其 中 取 光 栅 周 期 p=
400 nm，光栅高度 h=95 nm。可以看出，当光栅宽度 l
从 290 nm 增至 310 nm 时，金光栅反射谷随 l 的增加发

生红移，反射谷位置从 618 nm 增至 623 nm。同样，覆

图 1　一维金光栅与单层二硫化钨混合结构及其反射光谱与场分布。（a）金光栅/单层二硫化钨混合结构示意图；（b）当金光栅周期

p、宽度 l、高度 h 分别为 400、300、95 nm 时，金光栅结构、金光栅/单层二硫化钨混合结构的反射光谱，插图为单层二硫化钨的

反射光谱；（c）金光栅结构在反射谷波长 620 nm 处的电场强度分布 |E/E0|；（d）金光栅/单层二硫化钨混合结构在反射峰波长

620 nm 处的电场强度分布 |E/E0|
Fig.  1　Hybrid structure consisting of a one-dimensional gold grating and a monolayer tungsten disulfide and its reflection spectrum and 

field distribution.  (a) Schematic of hybrid structure with gold grating and monolayer tungsten disulfide; (b) reflection spectra of 
gold grating structure and gold grating/monolayer tungsten disulfide hybrid structure with grating pitch p=400 nm, width l=
300 nm, and height h=95 nm.  Inset shows reflection spectrum of a monolayer tungsten disulfide; (c) distribution of electric 
field |E/E0| in gold grating structure at reflection dip wavelength of 620 nm; (d) distribution of electric field |E/E0| of gold 

grating/monolayer tungsten disulfide hybrid structure at reflection peak wavelength of 620 nm
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谱。由图可知，金光栅结构的光谱在 620 nm 处出现了

明显的反射谷。图 1（c）显示了金光栅在 620 nm 波长

处的电场强度分布。由图可知，电场能量主要局域在

金光栅顶点，产生了局域表面等离激元共振［51］。

图 1（b）插图为单层二硫化钨的反射光谱，可以看出，

在 620 nm 处出现了反射峰，其位于单层二硫化钨 A 激

子波长处。当单层二硫化钨覆盖于金光栅时，混合结

构的反射光谱将产生劈裂，在原反射谷的 620 nm 处出

现了明显的反射峰，两侧劈裂为两个反射谷。图 1（d）
给出了金光栅/单层二硫化钨混合结构在 620 nm 处的

电场强度分布情况，其中白色虚线为单层二硫化钨的

位置。由图可知，电场能量局域于金光栅顶点，覆盖二

硫化钨后，电场强度明显减弱。上述光谱劈裂现象源

于表面等离激元与单层二硫化钨激子的相互耦合［52］。

为探究金光栅结构参数对表面等离激元与单层

二硫化钨激子耦合作用的影响，模拟计算了金光栅/
单层二硫化钨混合结构在不同光栅周期、宽度及高度

时的反射光谱，并与金光栅的反射光谱进行了对比。

首先，使用时域有限差分法模拟了金光栅结构、金光

栅/单层二硫化钨混合结构不同周期时的反射光谱，

如图 2（a）和 2（b）中实线所示。当光栅宽度 l=300 
nm、光栅高度 h=95 nm 时，光栅周期 p 从 380 nm 增至

400 nm，金光栅的反射谷位置由 607 nm 增至 620 nm。

相比金光栅，覆盖单层二硫化钨的金光栅结构在原反

射谷处皆存在反射峰。随着金光栅周期的增加，反射

光谱发生改变，但反射峰的位置几乎不发生变化，这

源于激子诱导的反射峰不受金光栅结构变化的影响。

混合结构反射光谱随光栅周期的变化主要源于表面

等离激元共振波长的改变。通过非线性最小二乘法，

结合式（4）对金光栅/单层二硫化钨混合结构的反射

光谱进行拟合，如图 2（b）中虚线所示，拟合光谱与模

拟光谱符合较好。

模拟了金光栅结构及金光栅/单层二硫化钨混合

结构的反射光谱随光栅宽度 l 的变化情况，结果如图

3（a）和 3（b）中 实 线 所 示 。 其 中 取 光 栅 周 期 p=
400 nm，光栅高度 h=95 nm。可以看出，当光栅宽度 l
从 290 nm 增至 310 nm 时，金光栅反射谷随 l 的增加发

生红移，反射谷位置从 618 nm 增至 623 nm。同样，覆

图 1　一维金光栅与单层二硫化钨混合结构及其反射光谱与场分布。（a）金光栅/单层二硫化钨混合结构示意图；（b）当金光栅周期

p、宽度 l、高度 h 分别为 400、300、95 nm 时，金光栅结构、金光栅/单层二硫化钨混合结构的反射光谱，插图为单层二硫化钨的

反射光谱；（c）金光栅结构在反射谷波长 620 nm 处的电场强度分布 |E/E0|；（d）金光栅/单层二硫化钨混合结构在反射峰波长

620 nm 处的电场强度分布 |E/E0|
Fig.  1　Hybrid structure consisting of a one-dimensional gold grating and a monolayer tungsten disulfide and its reflection spectrum and 

field distribution.  (a) Schematic of hybrid structure with gold grating and monolayer tungsten disulfide; (b) reflection spectra of 
gold grating structure and gold grating/monolayer tungsten disulfide hybrid structure with grating pitch p=400 nm, width l=
300 nm, and height h=95 nm.  Inset shows reflection spectrum of a monolayer tungsten disulfide; (c) distribution of electric 
field |E/E0| in gold grating structure at reflection dip wavelength of 620 nm; (d) distribution of electric field |E/E0| of gold 

grating/monolayer tungsten disulfide hybrid structure at reflection peak wavelength of 620 nm
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盖单层二硫化钨后金光栅的反射光谱发生劈裂，产生

了不随光栅宽度变化的反射峰。图 3（b）中虚线为利

用式（4）对上述反射光谱进行拟合的结果，拟合光谱与

模拟光谱符合较好。

随后，研究了混合结构的反射光谱随金光栅高

度 h 的变化情况。图 4（a）和 4（b）显示了金光栅结构

和金光栅/单层二硫化钨混合结构在金光栅高度取

不同值时（从 70 nm 到 95 nm）的反射光谱。金光栅

周期和宽度分别为 p=400 nm 和 l=300 nm。由图可

知，金光栅的反射谷随高度 h 增加发生红移。覆盖单

层二硫化钨后，金光栅的劈裂光谱随光栅高度增加

呈现反交叉现象。图 4（b）中实线为数值模拟结果，

虚线为时域耦合模理论拟合的结果，可见拟合光

谱与模拟光谱符合较好。图 5 为时域耦合模理论拟

合的参数（表面等离激元共振频率 ωa、耦合强度 g，及
衰减率 γ1 和 γ2）随光栅高度的变化情况。由图可知，

耦合强度 g、衰减率 γ1 和 γ2 对金光栅高度变化不敏

感，分别约为 27. 3、62. 8、17. 8 meV。对于反射光谱

劈裂与反交叉现象，可利用耦合振荡器模型对表面

等离激元与激子耦合作用进行描述，其关系式［52］可

写为
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ø
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÷ωa - i γ1

2 g

g ωb - i γ2
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= ω ( )α
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， （5）

式中：α 和 β 为霍普菲尔德系数；其他参数与式（4）相

同。由式（5）可得光谱劈裂能量特征值［52］为

ω± = ωa + ωb

2 ± 1
2 4g 2 + ( )δ - i γ1 - γ2

2

2

-

i γ1 + γ2

4 ， （6）

式中，δ = ωa - ωb 为表面等离激元和激子共振频率的

失谐。劈裂能量差（即拉比劈裂能量）为

Ω = ω+ - ω- = 4g 2 + ( )δ - i γ1 - γ2

2

2

。 （7）

当拉比劈裂能量超过表面等离激元和激子衰减率

的平均值 ( )即Ω > γ1 + γ2

2 时，表面等离激元与激子耦

合作用处于强耦合区域。此时，光谱劈裂反射谷分别

对应上极化激元（upper polariton, UP）分支和下极化

激元（lower polariton, LP）分支。利用上述耦合振荡

器模型对反射光谱劈裂能量进行拟合，发现劈裂能量

与失谐 δ 呈现典型的反交叉行为，光谱劈裂能量与拟

图 3　金光栅反射光谱与光栅宽度的关系。（a）金光栅结构不同

宽度时的反射光谱；（b）含单层二硫化钨的金光栅不同宽

度时的反射光谱（实线）和理论拟合的反射光谱（虚线）。

其他参数为 p=400 nm，h=95 nm
Fig.  3　Relationship between reflection spectrum of gold grating 

and grating widths.  (a) Reflection spectra of gold grating 
structures with different widths l; (b) reflection spectra 
of gold grating/monolayer tungsten disulfide hybrid 
structures with different l (solid lines) and theoretically 
fitted reflection spectra (dashed lines).  Other parameters 

are set as p=400 nm and h=95 nm

图 2　金光栅反射光谱与光栅周期的关系。（a）金光栅结构不同

周期时的反射光谱；（b）含单层二硫化钨的金光栅不同周

期时的反射光谱（实线）和时域耦合模理论拟合的反射光

谱（虚线）。其他参数为 l=300 nm，h=95 nm
Fig.  2　Relationship between reflection spectrum of gold grating 

and grating pitches.  (a) Reflection spectra of gold 
grating structures with different pitches p; (b) reflection 
spectra of gold grating/monolayer tungsten disulfide 
hybrid structures with different p (solid lines) and 
reflection spectra fitted by temporal coupled-mode 
theory (dashed lines).  Other parameters are set as l=

300 nm and h=95 nm 合结果符合较好，如图 6（a）所示。在失谐 δ 为零时，

Ω =54. 6 meV。 因 γ1 和 γ2 分 别 约 为 62. 8 meV 和

17. 8 meV，耦合作用满足强耦合条件 Ω > γ1 + γ2

2 。

因此，金光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子的耦

合属于强耦合作用，形成极化激元态，拉比劈裂能量为

54. 6 meV，与时域耦合模理论结果（g=27. 3 meV）相

符，即 Ω=2g。该结构的拉比劈裂能量与银纳米槽/单
层二硫化钨等混合结构相近［31-32］。图 6（b）显示了 UP
分支中表面等离激元与激子的占比情况。可以看出，

随着失谐 δ 的增加，表面等离激元的占比逐渐增大，激

子的占比逐渐减小，当失谐为零时，两者占比相同。

最后，研究了环境折射率 n 的变化对金光栅/单层

二硫化钨混合结构反射光谱的影响。如图 7 所示，当

p=400 nm、l=300 nm、h=105 nm 时，金光栅/单层二

硫化钨混合结构反射光谱随折射率增加发生明显变

化。随着折射率的增加，UP 分支对应的反射谷位置

几乎不发生改变，LP 分支对应的反射谷发生明显红

移。两反射谷波长差 Δλ 将随折射率的增加而变大，几

乎呈线性关系，如插图所示。因此，该混合结构产生的

强耦合光谱劈裂将为折射率光学传感的实现提供一种

新方法［53］。

4　结         论
一维金属光栅作为重要的表面等离激元结构之

一，相比二维金属纳米阵列，结构更简单，相较于单金

属纳米颗粒，更适合制备较大面积的光子器件。本文

研究了一维金光栅与单层二硫化钨混合结构中表面等

离激元与激子的耦合特性。通过构建时域有限差分数

图 4　金光栅反射光谱与光栅高度的关系。（a）金光栅结构不同

高度时的反射光谱；（b）含单层二硫化钨的金光栅不同高

度时的反射光谱（实线）和理论拟合的反射光谱（虚线）。

其他参数为 p=400 nm，l=300 nm
Fig.  4　Relationship between reflection spectrum of gold grating 

and grating heights.  (a) Reflection spectra of gold 
grating structures with different heights h; (b) reflection 
spectra of gold grating/monolayer tungsten disulfide 
hybrid structures with different h (solid lines) and 
theoretically fitted reflection spectra (dashed lines).  

Other parameters are set as p=400 nm and l=300 nm

图 5　时域耦合模理论拟合参数。  理论拟合的（a）表面等离激元共振频率 ωa、（b）耦合强度 g、（c）衰减率 γ1 及（d）衰减率 γ2 随金光栅

高度 h 的变化情况

Fig.  5　 Parameters fitted by temporal coupled-mode theory.  Theoretically fitted (a) plasmonic resonance frequency ωa, (b) coupling 
strength g, (c) decay rate γ1, and (d) decay rate γ2 varying with gold grating heights h
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合结果符合较好，如图 6（a）所示。在失谐 δ 为零时，

Ω =54. 6 meV。 因 γ1 和 γ2 分 别 约 为 62. 8 meV 和

17. 8 meV，耦合作用满足强耦合条件 Ω > γ1 + γ2

2 。

因此，金光栅表面等离激元与单层二硫化钨激子的耦

合属于强耦合作用，形成极化激元态，拉比劈裂能量为

54. 6 meV，与时域耦合模理论结果（g=27. 3 meV）相

符，即 Ω=2g。该结构的拉比劈裂能量与银纳米槽/单
层二硫化钨等混合结构相近［31-32］。图 6（b）显示了 UP
分支中表面等离激元与激子的占比情况。可以看出，

随着失谐 δ 的增加，表面等离激元的占比逐渐增大，激

子的占比逐渐减小，当失谐为零时，两者占比相同。

最后，研究了环境折射率 n 的变化对金光栅/单层

二硫化钨混合结构反射光谱的影响。如图 7 所示，当

p=400 nm、l=300 nm、h=105 nm 时，金光栅/单层二

硫化钨混合结构反射光谱随折射率增加发生明显变

化。随着折射率的增加，UP 分支对应的反射谷位置

几乎不发生改变，LP 分支对应的反射谷发生明显红

移。两反射谷波长差 Δλ 将随折射率的增加而变大，几

乎呈线性关系，如插图所示。因此，该混合结构产生的

强耦合光谱劈裂将为折射率光学传感的实现提供一种

新方法［53］。

4　结         论
一维金属光栅作为重要的表面等离激元结构之

一，相比二维金属纳米阵列，结构更简单，相较于单金

属纳米颗粒，更适合制备较大面积的光子器件。本文

研究了一维金光栅与单层二硫化钨混合结构中表面等

离激元与激子的耦合特性。通过构建时域有限差分数

图 4　金光栅反射光谱与光栅高度的关系。（a）金光栅结构不同

高度时的反射光谱；（b）含单层二硫化钨的金光栅不同高

度时的反射光谱（实线）和理论拟合的反射光谱（虚线）。

其他参数为 p=400 nm，l=300 nm
Fig.  4　Relationship between reflection spectrum of gold grating 

and grating heights.  (a) Reflection spectra of gold 
grating structures with different heights h; (b) reflection 
spectra of gold grating/monolayer tungsten disulfide 
hybrid structures with different h (solid lines) and 
theoretically fitted reflection spectra (dashed lines).  

Other parameters are set as p=400 nm and l=300 nm

图 5　时域耦合模理论拟合参数。  理论拟合的（a）表面等离激元共振频率 ωa、（b）耦合强度 g、（c）衰减率 γ1 及（d）衰减率 γ2 随金光栅

高度 h 的变化情况

Fig.  5　 Parameters fitted by temporal coupled-mode theory.  Theoretically fitted (a) plasmonic resonance frequency ωa, (b) coupling 
strength g, (c) decay rate γ1, and (d) decay rate γ2 varying with gold grating heights h
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值模型，计算了金光栅结构、金光栅/单层二硫化钨混

合结构的反射光谱及电场强度分布，探明了其随金光

栅结构参数（光栅周期、宽度及高度）改变的变化规律。

结果表明，单层二硫化钨的引入使金光栅表面等离激

元共振反射谷出现明显劈裂，这源于表面等离激元与

二硫化钨激子的耦合作用。通过改变结构参数，反射

光谱劈裂能量出现反交叉现象。由时域耦合模理论及

耦合振荡器模型分析可知，金光栅表面等离激元与单

层二硫化钨激子耦合作用处于强耦合区域。当金光栅

周期和宽度分别为 400 nm 和 300 nm 时，拉比劈裂能

量为 54. 6 meV。金光栅/单层二硫化钨混合结构产生

的极化激元态中表面等离激元与激子占比随其失谐变

化而改变，例如上极化激元（UP）分支中表面等离激

元、激子占比分别随失谐增加出现递增、递减现象。最

后，探究了环境折射率变化对金光栅/单层二硫化钨混

合结构反射光谱的影响，发现两反射谷波长差与折射

率近似呈线性关系。该工作将为表面等离激元与激子

强耦合的产生与器件（如光学传感器）开发提供新

方案。
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Abstract 

Objective　In recent years, strong coupling between surface plasmons and excitons has become a research hotspot in light-
matter interactions.  As an important two-dimensional material, transition metal dichalcogenides (TMDs) have caught 
extensive attention due to their unique optoelectrical properties.  TMD monolayers are direct band gap semiconductors and 
their excitons have large transition dipole moments and binding energy, which is beneficial to realize the strong coupling 
between photons and excitons at room temperature.  Surface plasmons in metallic nanostructures feature near-field 
enhancement and small mode volume, providing an effective platform for realizing its strong coupling with excitons.  
Recently, the strong coupling has been achieved between surface plasmons and TMD excitons in plasmonic systems such 
as metallic nanoarray, nanoparticles, and nanocavities.  One-dimensional (1D) metallic grating is a typical plasmonic 
structure, in which the coupling effect between surface plasmons and TMD excitons has been rarely studied till now.  
Thus, we investigate the plasmon-exciton strong coupling behavior in the 1D metallic grating integrated with monolayer 
tungsten disulfide (WS2).

Method　 We build a simulation model by adopting the finite-difference time-domain (FDTD) method and numerically 
investigate the coupling effect between surface plasmons in the gold grating and excitons in monolayer WS2.  The dielectric 
constants of gold and monolayer WS2 are described by the Drude model and high-order Lorentz model respectively.  The 
spectral response and electric field distribution of the gold grating structure and gold grating/monolayer WS2 hybrid 
structure are calculated.  We study the dependence of reflection spectra on the structural parameters (grating pitch p, width 
l, and height h) in the gold grating and gold grating/monolayer WS2 hybrid structures.  Based on the temporal coupled-

mode theory, we build a model of optical coupling between surface plasmons in the gold grating and excitons in monolayer 
WS2 and thus derive the theoretical formula of the reflection spectrum from the hybrid structure.  The temporal coupled-

mode theory is employed to fit the reflection spectra of the hybrid structures.  Thus, we obtain the fitting parameters 
containing plasmonic and exciton decay rates and coupling strength in the hybrid structures with different grating heights.  
Then, the coupled oscillator model is utilized to calculate the splitting energy of the reflection spectra from the gold 
grating/monolayer WS2 hybrid structures.  Finally, the dependence of the reflection spectrum on the environmental 
refractive index is studied by FDTD simulation.

Results and Discussions　 The results show that the reflection spectrum of the gold grating with the pitch p = 400 nm, 
width l = 300 nm, and height h = 95 nm possesses an obvious dip at the wavelength of 620 nm due to the generation of 
surface plasmons.  When the monolayer WS2 is integrated with the gold grating, the plasmonic reflection spectrum will be 
split.  There is an obvious reflection peak at 620 nm wavelength in the original reflection dip with two reflection dips around 
the peak [Fig.  1(b)].  The electric field of the gold grating is mainly localized at the vertex of the gold grating.  With a 
monolayer WS2, the electric field intensity is weakened [Figs.  1(c) and 1(d)].  With the increasing pitch, width, and 
height, the reflection dip of the gold grating has a red-shifted [Figs.  2(a), 3(a), and 4(a)].  The reflection spectra of the 
hybrid structure are fitted by the temporal coupled-mode theory, and they are in good agreement with the simulated spectra 
[Figs.  2(b), 3(b), and 4(b)].  We find that the fitted decay rate and coupling strength are not sensitive to the height of the 
gold grating, and the plasmonic resonance frequency decreases with increasing h (Fig.  5).  The analyzed results yielded by 
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the coupled oscillator model show that the coupling between the surface plasmons and the excitons in the hybrid structure 
satisfies the criterion of strong coupling with the Rabi splitting of 54. 6 meV (Fig.  6).  The relationship between the 
coupling spectrum and environmental refractive index is studied in the hybrid structure.  The wavelength difference 
between the two reflection dips is found to be approximately linear with the refractive index, which provides a possible way 
for optical sensing (Fig.  7).

Conclusions　 The coupling characteristics of surface plasmons in the gold grating and excitons in monolayer WS2 are 
studied.  The spectral response and electric field distribution of the 1D gold grating/monolayer WS2 hybrid structure are 
simulated by the FDTD simulation.  The results show that the coupling between surface plasmons in the gold grating and 
excitons in monolayer WS2 can generate spectral splitting.  The reflection spectra of the hybrid structure with different 
structural parameters are fitted by adopting the temporal coupled-mode theory.  The fitting results are in good agreement 
with the numerical simulation.  The theoretical analysis shows that the coupling between surface plasmons in the gold 
grating and excitons in the monolayer WS2 satisfies the strong coupling criterion.  The Rabi splitting of coupling spectra 
from the hybrid structure is 54. 6 meV, which is consistent with the temporal coupled-mode theoretical result.  The 
simulation results show that the wavelength difference between the spectral dips of strong coupling presents nearly linear 
relations with the environmental refractive index, which will offer a new way for optical sensing.  Additionally, this work 
will provide a new method for plasmon-exciton strong coupling in metallic grating integrated with TMDs and its 
applications in optical devices.

Key words surface plasmons; one-dimensional gold grating; tungsten disulfide; excitons; strong coupling
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