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基于时域有限差分法的Au纳米天线增强
消光特性研究

谭伟,杨存,唐吉龙,王登魁,方铉,王新伟,房丹,魏志鹏,王晓华
(长春理工大学 高功率半导体激光国家重点实验室,长春130022)

摘 要:利用时域有限差分法研究了Au纳米天线对GaSb纳米线的消光增强.通过分析不同形状Au纳

米阵列的电场特性和光学特性,发现三角形为最优结构,并具有高强度共振吸收峰和高的电场增强倍

数.分别对三角形尺寸和纳米线的间距进行调节,结果表明:随着尺寸由70nm增加到210nm,消光峰

位从783nm单调增加到1638nm,峰位强度和电场增强倍数逐渐增加,尺寸为210nm时的增强倍数

为70nm时的6倍;随着间距由80nm增加到130nm,消光峰位从1655nm减小到1460nm,峰位强

度和电场增强倍数略微减小.因此可通过先调节间距再调节尺寸的方法来设计Au纳米天线结构.
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StudyofExtinctionEnhancementofAuNanoAntennabyUsingFinite
DifferenceTimeDomainMethod
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Abstract:ExtinctionenhancementofGaSbnanowirebecauseofAunanoantennaisstudiedbasedonfinite
differencetimedomainmethod.TheelectricfieldpropertyandopticalpropertyofAunanoantennaarray
withdifferentshapesareanalyzed,itisfoundthattriangularisthebeststructure,whichpossessesthe
resonantabsorptionpeakwithhighintensityandtheelectricfieldwithhighenhancementfactor.Then,
theengineeringofsizeandgap withnanowireoftriangularstructureisperformed.Adjustingthe
triangularsizeandthegapofnanowirerespectively,theresultsshowthatthecorrespondingextinction
peakincreasesfrom783nmto1638nmmonotonouslywiththesizeincreasingfrom70nmto210nm,
andtheintensityandenhancementfactorofelectricfieldareenhanced.Thesizeof200nmissixtimesthe
enhancementfactorof70nm;Increasingthegapfrom80nmto130nm,thecorrespondingextinction
peakdecreasesfrom1655nmto1460nm,withlightlyweakenintensityandenhancementfactorof
electricfield.Sotheoptimalapproachoftuningthesizeafterthedeterminedgapisappearedforthe
designofAunanoantennastructure.
Keywords:Finitedifferencetimedomain;GaSb;Aunanoantenna;Structualdesign;Structural
engineering
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0 引言

低维半导体材料具有独特的光学、电学和热学等性质,其中III-V族半导体纳米线在红外波段的应用受

到广泛关注.GaSb具有带隙宽度窄、电子迁移率高等优点,可用于1.55μm波段光电器件领域[1].研究者们

已经制备出GaSb薄膜基的激光器和探测器等光电器件[2-3],得到了优异的特性.随着对半导体器件尺寸和集

成化程度要求的不断提升,纳米结构的GaSb基光电器件成为目前的研究热点.对于纳米线光电器件而言,当
其尺寸与发光或者探测波长相近时,光与纳米线的耦合作用将极大地减弱,从而限制了器件性能的提升.

表面等离子体具有对光的选择性增强吸收和散射、增强局域电场等特性,贵金属的表面等离子体已经被

广泛应用于从分子传感到光操控等各个领域[4-5].最常用的金属表面等离子体材料有Au、Ag、Al等[6-7],其表

面等离子体频率在紫外到可见区域,与红外激光器、探测器并不匹配,研究者们通过设计阵列纳米天线,改变

其等离子体频率,从而达到匹配的目的[8].在各种结构中,二聚体能够将电磁场限制和局域到纳米级,使近场

吸收增强几个数量级,成为增强纳米线与光耦合的重要手段[9-11].
研究人员在金属纳米天线等离子体方面取得了许多成果.如LIW 等通过制备Au纳米粒子阵列结构,

发现其共振吸收峰位与单体的Au纳米粒子相比发生了明显的移动,从消光光谱发现其消光强度发生了明

显的增强[12];LIJ等通过制备Au-GaAs量子阱结构,发现其能实现表面等离子体激元的激发[13];PALAR
A等通过制备Ag的纳米阵列,发现其增强了太阳能电池对光的俘获[14].通过改变纳米粒子直径可以使其消

光峰位在可见区到近红外区连续变化[15].目前,有关球形纳米颗粒形成的纳米天线的消光特性的研究主要

集中在消光特性变化的原因和消光特性的调节[16-19],关于其它非球形结构特性的文献则较少,亟待深入研

究[20-23].由于纳米阵列的制备工艺复杂、成本较高,研究者们多借助于模拟软件进行仿真分析,其中常用的计

算方法是时域有限差分法(Finite-DifferenceTime-Domain,FDTD).
本文通过在GaSb纳米线两侧分别放置不同形状的Au纳米结构构造纳米天线,研究形状改变对GaSb

纳米天线结构的光学特性及表面等离子体特性的影响,利用表面等离子体共振实现吸收增强.采用三维时域

有限差分程序对其进行仿真计算.比较了不同结构对光吸收增强的影响,分析了多边形顶角大小对增强效果

的差异.通过改变Au纳米结构的尺寸、间隙等参数研究三角形结构对表面等离子体性能的影响.

1 理论基础

FDTD法可归结为在特定的边界条件下,在时域和空域中求解 Maxwell方程组.在时域中,Maxwell方

程组为

Ñ×E=-
B
t-J

(1)

Ñ×H=
D
t+J

* (2)

Ñ·B=ρ* (3)
Ñ·D=ρ (4)

式中,E,H,D,B 分别是电场强度,磁场强度,电位移矢量,磁感应强度;J*,J 分别是电流密度和磁流密度;

ρ,ρ*分别是电荷密度和磁荷密度.Yee提出将空间进行立方体分割,那么电磁场的六个分量在空间上的取样

点分布于立方体的边沿和表面的中心上,这种场分量的配置方法允许 Maxwell方程做中心差分近似,因此

能恰当地模拟电磁波的传播.利用中心差分近似可得到电磁场分量的时域有限差分方程,通过区域中的初始

电磁场为零,然后在源的激励下,时域有限差分方程进行迭代,随着时间的发展,在有限的模拟区域内分布了

离散的电磁场分量,近似为连续电磁波,得到整个模拟区域内的时域电磁信息.
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  利用3DFDTD法模拟金属和光波的相互作用.
在SiO2表面放置直径为70nm的GaSb纳米线,在
纳米线周围放置不同形状的金纳米结构,厚度为

35nm的金纳米结构之间的间隙为90nm,入射波

为全场散射场模式的平面波,垂直入射纳米天线结

构,边 界 条 件 为 单 轴 向 各 向 异 性 完 全 匹 配 层

(UniaxialPerfectlyMatchedLayer,UPML),SiO2、

GaSb和Au的折射率为系统默认,对纳米结构之间

及纳米线周围的电场进行仿真分析.以三角形金属

盘为例,模拟结构示意图如图1. 图1 FDTD模拟结构示意图

Fig.1 SchemeofsimulatedstructureofFDTD

2 仿真结果及分析

2.1 不同形状的Au纳米阵列的电场特性和光学特性

仿真中一共建立了5种不同形状的Au纳米阵列,分别是圆、正三角形、四边形、五边形、六边形.图2对

应各种形状的Au纳米阵列构成的纳米天线结构的FDTD电场分布.选取GaSb纳米线进行仿真分析,为了

使吸收波长与禁带宽度相匹配以达到耦合增强的效果,调节了各个形状的尺寸使其消光光谱峰位于

1550nm,以此达到吸收光与GaSb纳米线的耦合作用的最大化.观察波长为1550nm时,z=35nm处的电

场分布,如图2(a)~(e)所示,最强电场集中在天线结构相距最近的位置,各形状的电场分布于距离最近的

顶角上.同时,统计的不同形状纳米天线电场增强倍数如图2(f).各形状的电场增强倍数分别为26、70、60、

49、43.三角形的电场增强倍数最大,圆形最小,即随着多边形边数增加,顶角角度逐渐减小,电子在顶角处与

图2 不同结构对应的电场分布和电场增强倍数

Fig.2 Distributionofelectricfieldandenhancementfactorofdifferentstructure
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光的耦合增加.这是由于顶角越小使得电子在实空间的局域增强,当光入射时,光与电子的耦合增强.因此,
可以通过对Au纳米天线阵列的结构进行设计和调节,从而有效调控近场能量,达到调控表面等离子体耦合

效果的目的.
对不同形状的Au纳米阵列的吸收光谱和散射光谱进行研究.图3(a)为纳米天线结构的吸收光谱.可以

看到,每个结构的吸收光谱都有一个主峰位和小于主峰的新的消光峰位,主峰位都位于1550nm,这是调节

参数以达到吸收光与纳米线耦合作用最大化的结果,新的消光峰位主要由多极子耦合产生.值得注意的是消

光主峰随着顶角角度逐渐减小,吸收强度逐渐增加,三角形结构的消光强度达到最大.同时,对各个结构下的

散射光谱进行了探索,如图3(b),形状的改变对散射强度几乎没有影响.
通过对不同形状的Au纳米阵列的纳米天线结构的电场特性和光学特性进行探究,发现三角形结构的

电场增强倍数最大,由于其顶角角度最小,吸收光谱的主峰位强度最高,因此,三角形为最优的Au纳米天线

结构形状.

图3 不同结构对应的光学特性

Fig.3 Opticalpropertiesofdifferentstructure

2.2 参数调节下的三角形Au纳米阵列的消光特性和电场特性

通过2.1节的分析,确定了三角形为Au纳米阵列的最优形状.在设计纳米天线结构时,设计出的纳米阵

列的消光波长要与对应纳米线的带隙相匹配,以达到入射光与纳米线耦合作用的最大化,为此,基于三角形

形状,研究了不同尺寸及与纳米线不同间距下的Au纳米阵列的消光谱线和电场增强倍数的变化规律.
固定间隙为90nm,以三角形的中心到任意顶点的距离表示三角形的尺寸,分别对尺寸为70nm、

90nm、110nm、130nm、150nm、170nm、190nm、210nm的三角形纳米天线结构进行研究.图4(a)展示了

不同尺寸下的三角形纳米天线结构的消光光谱,尺寸由小到大,对应峰位为783nm、862nm、918nm、

987nm、1056nm、1274nm、1436nm、1638nm.此现象表明,随着三角形尺寸的增加,电子的有效区域增

加,消光光谱的峰位红移,峰位强度逐渐增大.图4(b)是不同尺寸下的三角形顶角的电场增强倍数变化曲

线,可以看到,随着三角形尺寸的增加,场增强倍数逐渐变大.
选取Au纳米结构间距分别为80nm、90nm、100nm、110nm、120nm、130nm.图5(a)是不同间距下的

三角形纳米天线结构的吸收光谱.当间距为80nm时,对应消光光谱的主峰位在1655nm,随着间距的增大,
短波长处的峰位基本不变;长波长峰位逐渐蓝移,当间距增加到130nm 时,其对应消光光谱波长为

1460nm.电场增强的倍数变化曲线如图5(b),随着间距的增加,电场增强倍数逐渐减小,这是由于间距逐

渐增大时,天线之间的耦合作用减弱.
通过对不同尺寸、不同间距的三角形纳米天线结构的分析,可以看到在一定的间距下,通过改变三角形

的尺寸能够实现消光峰位及电场增强倍数的单调变化,通过改变与纳米线的间距也能够实现消光峰位和增

强倍数的单调变化,存在最优的电场增强倍数的间距.因此,可以先确定间距以实现最优电场增强倍数,然后

改变尺寸,实现共振峰位的匹配.
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图4 不同尺寸对应的消光特性和电场特性

Fig.4 Extinctionandelectricfieldpropertiesofdifferentsize

图5 不同间距对应的消光特性和电场特性

Fig.5 Extinctionandelectricfieldpropertiesofdifferentgap

3 结论

本文基于GaSb纳米线,利用FDTD仿真软件,通过设计纳米天线结构有效调控了近场能量,进而研究

了不同形状Au纳米阵列的纳米天线结构对电场特性和光学特性的影响,确定了三角形为最优的Au纳米天

线形状.随后,调节三角形的尺寸和与纳米线的间距,发现三角形的尺寸与消光峰位和电场增强倍数呈单调

变化趋势,间距与消光峰位和电场增强倍数也呈现单调趋势,同时,给出了先调节间距再调节尺寸的方法,以
达到最优的结构性能.
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