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三棱柱形AuＧGeJanus纳米颗粒可见太阳光谱后

向散射特性理论研究

何怡屏,阮佩,杨乾,罗道斌∗

(陕西科技大学,物理与信息科学学院,陕西西安,７１００２１)

摘　要:为获得三棱柱形 AuＧGeJanus纳米颗粒(JNPs)在太阳光谱下的后向散射特性,本文采用离散偶极近

似(DDA)方法进行了仿真计算,研究了颗粒等效半径、比表面积以及金属体积比例等因素对后向散射效率的

调控.研究发现,三棱柱 AuＧGeＧJNPs后向散射峰位置随着三棱柱体积的增大而红移,且峰值强度显著增强;

通过调控 AuＧGe金属的体积比例,发现比例为４∶１时,后向散射效率峰达到最大值;分析了可见光谱范围内

三棱柱 AuＧGeＧJNPs平均后向散射效率与等效半径关系并获得了经验公式,为Janus纳米颗粒后向散射特性

的调控提供了结构优化设计方法.
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Theoreticalstudyonthebackscatteringcharacteristicsof
visiblesolarspectrumoftriangularprismAuＧGe
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Abstract:Inordertoobtainthebackscatteringcharacteristicsoftriangularprism AuＧGeJaＧ
nusnanoparticles(JNPs)inthesolarspectrum,thediscretedipoleapproximation(DDA)

methodwasusedtosimulateandcalculatethebackscatteringefficiencyofparticlesize,speＧ
cificsurfacearea,metalvolumeratioandotherfactors􀆰Theresultsshowthatthepositionof
thebackscatterpeakoftriangularprismAuＧGeＧJNPsisredshiftedwiththeincreaseoftrianＧ
gularprismvolume,andthepeakintensityincreasessignificantly􀆰Byadjustingthevolume
ratioofAuＧGemetal,itwasfoundthatwhentheratiowas４:１,thebackscatteringefficiency
peakreachedthemaximum􀆰 Therelationshipbetweentheaveragebackscatteringefficiency
andtheequivalentradiusoftriangularprism AuＧGeＧJNPsinthevisiblespectrum wasanaＧ
lyzed,andtheempiricalformulawasobtained,whichprovidedastructuraloptimizationdeＧ
signmethodfortheregulationofthebackscatteringcharacteristicsofJanusnanoparticles􀆰
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０　引　言

金属纳米粒子因其表面等离子体性质而引起

了物理学、化学和生物学的广泛兴趣.当入射光

照射时,自由电荷产生振荡,这种电荷振荡被称为

局域表面等离子体[１].在共振波长处,电磁场激发

局域表面等离子体会导致强烈的光散射[２].基于

这些独特的光学特性,金属纳米颗粒在表面增强

荧光[３]、生物医学[４]、化学催化[５]、农业应用[６]、环
境[７]和太阳能电池[８]等众多领域得到广泛应用.

锗(Ge)是一种具有高折射率的材料,拥有较

小的带隙和更高的空穴和电子迁移率[９].然而,

Ge在可见光波段的表面等离子体共振特性相对较

弱[１０].多用于制造晶体管[１１]、太阳能电池等电子

器件[１２],在半导体领域具有广泛的应用.相比之

下,金(Au)纳米颗粒更适合在可见光波段展现明

显的表面等离子体共振效应[１３].已有研究表明,
将银纳米颗粒引入其中可以有效增强 Ge在可见

光与近红外波段的消光响应,并且可以调控增强

Ge消光响应的频率范围[１４].因此,我们设想将

Ge与其他具有优良表面等离子体共振性质的贵金

属结合形成具有特殊不对称性的Janus纳米颗粒,
可对其光学特性进行调控.

Janus纳米颗粒(JNPs)[１５]是指将两种或多种

化学差异的复合材料整合到一个结构系统中.诺

贝尔奖获得者PierreGillesdeGennes在题为“软
物质[１６]”的演讲中提出了“Janus粒子”作为各向异

性纳米材料的概念.JNPs的研究备受关注,它的

不对称结构能够整合不同的功能特性并实现更多

的协同作用[１５].与单相金属纳米颗粒相比,JNPs
具有更多可能性.可用于成像传感[１７]、生物医

学[１８]、太阳能电池[１９]和光电子器件[２０]等领域.研

究JNPs的后向散射特性具有重要意义,有研究表

明,AuＧAg合金纳米球壳在生物成像中的应用取

决于其后向散射特性,因为具有强后向散射特性

的纳米颗粒有助于增强生物组织的回波信号,从
而提高成像质量[２１].

由于三棱柱形纳米颗粒具有多个尖端和棱

边,这些尖端或边缘处的局部电场增强能够使散

射光的强度增大,从而增强颗粒的后向散射信号.
尖端附近产生的局域场增强对拉曼信号也具有显

著的增强作用,其拉曼信号强度可大幅度提高数

个数量级[２２,２３].因此,本文选用三棱柱形 AuＧGeＧ
JNPs进行研究,通过结构优化设计三棱柱形JNPs

获得高后向散射效率.
目前对金属纳米颗粒的研究多借助于数值计

算方法,如时域有限差分法(FDTD)[２４]、离散偶极

近似法(DDA)、有限元法(FEM)等.与其它数值

计算方法相比,DDA具有更广泛的适用范围,并且

不受颗粒形状的限制.在计算光与纳米颗粒的相

互作用时具有明显优势,因此被广泛视为重要的

研究工具之一.

１　理论和方法

本文基于离散偶极近似(DiscreteDipoleApＧ
proximation,简称 DDA)法,利用 DDSCAT７􀆰３软

件包进行模拟计算,DDA 是用于计算任意几何形

状粒子和周期性结构的散射及吸收的一种方法.
它将任意形状的散射体近似为大量可极化的点偶

极子.在外界电磁场作用下,这些点偶极子会发

生极化并生成电偶极矩,彼此之间也会相互影响.
通过计算每个偶极子的响应并将其叠加在一起,
可以观察到目标物在入射电磁场下所展现的光学

特性.

DDSCAT７􀆰３计算了选定方向上的散射,并
报告了散射矩阵的元素.散射方向通过角度θ和

φ 来指定.θ和φ 为相对于实验框架(入射光束在x
方向的框架)的散射方向.角度θs 仅为散射角,入
射光束与散射光束之间的角度θs ＝０° 为前向散

射,θs ＝１８０°为后向散射.在散射平面内,散射方

向由０°≤θ≤１８０°指定,因此:

ns ＝xLFcosθ＋yLFsinθcosφ＋Z
^

LFsinθsinφ (１)
任意方向的散射用四个振幅函数S１ 、S２ 、S３

和S４ 来描述,他们都是θs 和φs 的函数,形成一个

四元矩阵 (S２S３

S４S１
),通过计算获得散射振幅矩阵的

元素.
根据fml(θs,φs)计算偶极子阵列的散射特性,

其中指数l＝１,２表示入射偏振态,m ＝１,２表示

散射偏振态,θs 和φs指定散射方向.入射偏振态l

＝１,２对应于偏振态e
^

０１ 、e
^

０２ ,且:

e
^

０２ ＝k０×e
^

０１ ＝xLF ×e
^

０１ (２)
用于计算散射振幅矩阵元素的４个方程:

S１ ＝－i[f２１(bcosφs －asinφs)＋f２２(dcosφs －
csinφs)] (３Ｇa)

S２ ＝－i[f１１(acosφs ＋bsinφs)＋f１２(ccosφs ＋
dsinφs)] (３Ｇb)

１８１
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S３ ＝ i[f１１(bcosφs － asinφs)＋ f１２(dcosφs －
csinφs)] (３Ｇc)

S４ ＝i[f２１(acosφs＋bsinφs)＋f２２(cosφs＋dsinφs)]
(３Ｇd)

其中,

a＝e
^

０１􀅰y
^

LF

b＝e
^

０１􀅰ẑ LF

c＝e
^

０２􀅰y
^

LF

d＝e
^

０２􀅰ẑ LF

ì

î

í

ï
ï
ïï

ï
ï
ïï

(４)

引入四个Stokes参数 (I,Q,U,V)来描述入射和

散射辐射,用与入射和散射辐射的Stokes参数有

关的４×４Mueller矩阵Sij来描述有限对象的散射

特性,

Is

Qs

Us

Vs

æ

è

ç
ç
ç
çç

ö

ø

÷
÷
÷
÷÷

＝ １
k２r２

S１１S１２S１３S１４

S２１S２２S２３S２４

S３１S３２S３３S３４

S４１S４２S４３S４４

æ

è

ç
ç
ç
çç

ö

ø

÷
÷
÷
÷÷

Ii

Qi

Ui

Vi

æ

è

ç
ç
ç
çç

ö

ø

÷
÷
÷
÷÷

(５)

其中S１１表示散射强度:

S１１ ＝ (|S１|２＋|S２|２＋|S３|２＋|S４|２)/２ (６)
微分散射截面可直接从 Mueller矩阵元素中获得,

dCsca/dΩ＝ １
２k２(|S１|２＋|S２|２＋|S３|２＋|S４|２)

＝S１１/k２ (７)

Qbk ＝Cbk/πα２
eff (８)

αeff ＝ (３V/４π)１/３ (９)

其中,Csca 是散射截面,Qbk 为后向散射效率,

Cbk 为后向散射截面,αeff 表示等效半径,V 为纳米

颗粒的体积.

２　结果与讨论

本节中,详细讨论了三棱柱形 AuＧGeＧJNPs不

同等效半径、比表面积以及金属体积比对后向散

射效率和前后向散射强度的影响.图１是三棱柱

形 AuＧGeＧJNPs的示意图,入射光为 AM＝１􀆰５的

太阳光,沿x轴正方向照射,图２为３９０~７６０nm
的太阳光谱辐射分布曲线图.通过程序 DDSCAT
７􀆰３计算了三棱柱形的JNPs的后向散射效率,设
定三棱柱 AuＧGeＧJNPs高为L,侧面为边长为a的

等边三角形,整体被介电常数ε＝１􀆰００的空气介质

包围,其中 Au和 Ge的折射率数据来自参考文

献[３０,３１].

图１　三棱柱形 AuＧGeJanus纳米颗粒

Fig．１　TrigonalAuＧGeJanusnanoparticles

图２　太阳光谱辐射分布曲线图

Fig．２　SolarSpectralRadiationDistributionCurve

２􀆰１　尺寸参数的影响

为了研究具有不同尺寸参数的纳米颗粒对后

向散射效率的影响,本节通过设置纳米颗粒不同

的等效半径以及比表面积来进行讨论,给出了三

棱柱形 AuＧGeＧJNPs在不同情况下的后向散射效

率,以及前后向散射强度.

２􀆰１􀆰１　等效半径的影响

为了探究等效半径对纳米颗粒的影响,本小

节模拟计算了在可见光３９０~７６０nm范围下,高L
为１００nm,等效半径分别为１０nm、２０nm、３０nm、

４０nm 和５０nm 的三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的后向

散射效率,几何参数见表１,计算结果如图３所示.
表１　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs随等效半径变化的参数

Table１　ParametersoftrigonalAuＧGeＧJNPsasafunctionofeＧ

quivalentradius

αeff/(nm) V/(nm) a/(nm)

１０ ４１８８􀆰７９ ９􀆰８４
２０ ３３５１􀆰３２ ２７􀆰８２
３０ １１３０９７􀆰３３ ５１􀆰１１
４０ ２６８０８２􀆰５７ ７８􀆰６８
５０ ５２３５９８􀆰７８ １０９􀆰９６

２８１
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图３　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的后向散射效率

Fig．３　BackscatteringefficiencyoftrigonalAuＧGeＧJNPs

　　如图３所示,后向散射共振峰波长分别为５４７
nm、５４７nm、５４７nm、５６９nm 和５７７nm,可以看

出,随着等效半径的增大,后向散射效率峰值逐渐

增强,且散射峰出现红移现象.在等效半径为５０
nm时后向散射效率最大,峰的位置在５７７nm 处.
由于太阳光谱的影响,在４３０nm 处,后向散射出

现急剧下降的现象,且出现多个峰值的情况,这反

映了在特定波长下,太阳光对纳米颗粒的后向散

射产生影响.随着纳米颗粒尺寸的增加,在颗粒

的特定部位发生强烈的电荷集聚和振荡效应,产
生了由极化电荷振荡产生的电共振和由颗粒内部

激发的圆形位移电流产生的磁共振,从而出现多

极等离子体共振峰的现象,这也导致了共振峰值

的增强.

图４　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs前后向散射强度极化图

Fig．４　PolarizationoftheforwardandbackwardscatＧ

teringintensityoftrigonalAuＧGeＧJNPs

　　根据计算结果,进一步对不同等效半径下的

三棱柱形 AuＧGeＧJNPs在其后向散射共振波长处

的散射强度进行了分析,分析结果如图４所示.研

究发现,随着三棱柱等效半径的增大,其前后向散

射强度在逐渐增强,且后向散射强度稍大于前向

散射强度,后向散射强度由最初的２􀆰２９ １́０Ｇ６增大

为１􀆰２５ １́０－１.由此可见,通过改变颗粒尺寸,可
以实现可见光区域的强后向散射.

２􀆰１􀆰２　比表面积的影响

为了探究比表面积对纳米颗粒的影响,本小

节模 拟 计 算 了 在 纳 米 颗 粒 的 体 积 恒 定 为V ＝
４３３０１２nm３时,在可见光波长为３９０~７６０nm 下

的三棱柱形的 AuＧGeＧJNPs的后向散射效率以及

前后向散射强度,详细参数见表２,计算结果如图５
所示.

表２　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs随比表面积变化的参数

Table２　ParametersforthevariationoftrigonalAuＧGeＧJNPswith

specificsurfacearea

S/(nm－１) a/(nm) L/(nm)

０􀆰０８９２８２ １００ １００
０􀆰０８８０３４ １０５ ９０􀆰７０
０􀆰０８７１８５ １１０ ８２􀆰６４
０􀆰０８６６９７ １１５ ７５􀆰６１
０􀆰０８６５３７ １２０ ６９􀆰４４

图５　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的后向散射效率

Fig．５　BackscatteringefficiencyoftrigonalAuＧGeＧJNPs

　　结果表明,随着三棱柱比表面积的增大,后向

散射效率峰出现红移现象.在比表面积为 S＝
０􀆰０８９２８２nm－１时后向散射效率增强效果最好.
随着尺寸的减小,颗粒的比表面积增大,颗粒中位

于表面上的原子占比增大,颗粒具有高的表面能,
导致散射效应加著,从而影响散射峰的位置和强

度.通过调节纳米颗粒的比表面积,可以控制后

３８１
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向散射共振峰位置和强度.
根据模拟结果,对三棱柱形的 AuＧGeＧJNPs的

前后向散射强度进行了分析,比较了在入射波长

为５６８nm时,三棱柱形AuＧGeＧJNPs的散射强度,
结果如图６所示.

图６　三棱柱形 AuＧGeＧJNPs前后向散射强度极化图

Fig．６　PolarizationoftheforwardandbackwardscatＧ

teringintensityoftrigonalAuＧGeＧJNPs

　　从图６中可以看出,在同一波长下,随着三棱

柱比表面积的增大,其前后向散射强度逐渐增强,
且由前向散射为主导改变为后向散射占主导,后
向散射强度由最初的４􀆰７２３９×１０－２增大为８􀆰０５２３
×１０－２.通过对比有效半径、比表面积对 AuＧGeＧ
JNPs的后向散射的影响发现,当等效半径增大,边
长a增大,AuＧGe间的接触面也随之增大,后向散

射效率以及后向散射强度都会逐渐增强.而当体

积V 一定时,增大三棱柱边长a,其后向散射效率

和后向散射强度反而会减小.这表明 AuＧGe间的

接触面对后向散射效率的影响不可忽视,由于

JNPs的非对称性,光的散射具有方向性.当金属

间接触面增大时,这种非对称性变得更加显著,导
致散射方向的变化,更多的光反射回入射方向,纳
米颗粒的后向散射效率增强.

２􀆰２　金属体积比例的影响

本节研究了金和锗不同体积比对后向散射效

率以及前后向散射强度的影响,保持纳米颗粒的

体积为V＝４３３０１２nm３,设置长为１００nm,三角形

边长为１００nm,改变金和锗在纳米颗粒中的比例,
分别将金和锗的占比设置为１∶４、２∶３、３∶２和４
∶１,在可见光３９０~７６０nm 范围下,探究对后向

散射的影响,结果如图７所示.

　　结果表明,AuＧGeＧJNPs的后向散射还取决于

图７　不同比例组成的三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的后向

散射效率

Fig．７　Backwardscatteringefficienciesoftrigonal

AuＧGeＧJNPs with differentproportions of

composition

纳米颗粒的金属构成比例.随着金占比的增大,
在入射光波长为５１６~６７２nm 中,Au∶Ge为４∶
１比例关系的纳米颗粒后向散射效率最大.然而,
其整体变化并不是单调的增大或减小,可以看出,
后向散射效率有多个不同的变化阶段.例如在图

７中,当入射光波长范围为４００~５０５nm 间时,Au
∶Ge比例为４∶１的效率最低,而当波长范围为

５１６~６７２nm间时 Au∶Ge比例为４∶１的效率最

高,超过６７２nm 后又逐渐降低,这种现象表明其

中涉及多个物理机制.

图８　不同金属比例组成的三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的

前后向散射强度极化图

Fig．８　PolarizationofbackwardandforwardscatterＧ

ingintensitiesoftrigonalAuＧGeＧJNPscomＧ

posedofdifferentmetalratios

　　根据上述模拟结果,在共振峰波长５６６nm
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处,对不同金属比例的三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的前

后向散射的散射强度进行了分析,结果如图８所

示.从所得结果可以看出,当 Au∶Ge体积比为１
∶４时,前向散射占主导,而当 Au∶Ge体积比为４
∶１时,变为后向散射主导,且散射强度增强了

２􀆰３５倍.因此认为 Au在 AuＧGeＧJNPs中占比越

大对其散射强度的增强越明显.
当锗(Ge)与金(Au)结合形成金Ｇ锗 AuＧGeＧ

JNPs时,形成了新的电子结构,增强了纳米颗粒对

光的散射,AuＧGeＧJNPs的后向散射效率也得到了

提升.这是因为 Au独特的光学性质,金是一种具

有高反射率和强散射能力的金属,高反射率意味

着更多的光能在纳米颗粒表面反射,从而增加后

向散射的可能性,导致后向散射强度增大.Janus
结构使得 Au和 Ge之间形成界面,这种界面可以

增加金属之间的相互作用.因此,金在 AuＧGeＧ
JNPs中的比例越高,上述效应越明显,后向散射效

率和强度也得到增强.

２􀆰３　可见太阳光谱范围内平均后向散射效率

平均后向散射效率通常指的是从入射光在遇

到散射介质后,被散射回原方向或接近原方向的

光散射的辐射量与入射辐射量的比值.反映了光

在遇到物体后被散射的程度,是衡量物体对光的

散射能力的一个指标,较高的后向散射效率表示

大部分的散射光能够集中在接近入射方向的范围

内,反之则说明物体或颗粒在后向方向上的散射

较弱.本节研究了在可见光波长为３９０~７６０nm
范围下,金属体积比为 １∶１ 的三棱柱 AuＧGeＧ
JNPs的等效半径对平均后向散射的影响,详细参

数见表３.
表３　平均后向散射效率与等效半径的参数

Table３　ParametersofaveragebackscatteringefficiencyandeＧ

quivalentradius

Qbk

—
αeff/(nm)

０􀆰０００３７ １０
０􀆰０００７３７ ２０
０􀆰００５３２３ ３０
０􀆰０２３５１９ ４０
０􀆰０７２２８ ５０

　　对模拟结果进行统计平均,我们得出了一个

经验公式,该公式揭示了等效半径和平均后向散

射效率的关系.通过这个公式,能够有效地预测

在等效半径确定的情况下的平均后向散射效率.

Qbk

—

＝０􀆰０００３αeff４－０􀆰００１６αeff３＋０􀆰００３７αeff２－
０􀆰００４４αeff＋０􀆰００２４ (１０)

图９　经验公式拟合曲线图

Fig．９　Empiricalformulafittingcurves

　　其中,Qbk

—

表示平均后向散射效率,αeff 表示

等效半径,该公式的相关系数R２＝１,如图９所示,
该公式很好地拟合了等效半径和平均后向散射效

率之间的关系.表明能够通过改变纳米颗粒等效

半径和体积比,来实现对后向散射的调控.值得

注意的是,尽管这个经验公式在当前条件下表现

出良好的一致性,但在实际应用时需要结合具体

情况进行调整和验证.

３　结论

本文利用 DDA 方法研究了可见光太阳光谱

下,三棱柱形 AuＧGeＧJNPs的后向散射效率以及前

后向散射强度.研究了等效半径和比表面积与后

向散射效率之间的关系,并且找到了一种针对增

强后向散射效率的 AuＧGeＧJNPs结构的最优设计,
即边长及高为１００nm,Au∶Ge的体积比为４∶１
时,在入射光波长为５６６nm 处,AuＧGeＧJNPs的后

向散射效率以及散射强度最强.通过对可见光后

向散射效率的统计平均拟合,得到了关于等效半

径和平均后向散射效率的经验公式,为 AuＧGeＧ
JNPs后向散射应用的结构优化设计提供一种思

路.
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