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石墨烯中等离激元具有特殊的光电性质, 其和入射光的强烈耦合可以引起光吸收的增强. 本文基于时域

有限差分法和多体自洽场理论研究了等离激元对处于光学谐振腔中的石墨烯光吸收的影响. 由于石墨烯中

等离激元与入射光动量和能量不匹配而不能直接相互作用, 因此石墨烯上施加了金属光栅结构. 研究发现光

栅结构能够对入射光进行动量补偿并且能够引起其下石墨烯中的电场强度产生很大程度增强, 从而导致在

该石墨烯结构中太赫兹等离激元和入射光发生强烈耦合而产生太赫兹等离极化激元, 同时引起石墨烯光吸

收的增强. 希望本文能够加深对石墨烯光电特性的理解以及可以为基于石墨烯的太赫兹光电装置提供一定

的理论依据.
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1   引　言

石墨烯因具有二维单层、线性能谱、高的载流

子迁移率等特性 [1], 被认为是比较理想的等离激元

载体 [2−5]. 相比金属表面等离激元, 石墨烯中的等

离激元具有更强局域性、场增强、低的欧姆损耗和

高的传播程 [5]、易调控性 [6]. 此外石墨烯中等离激

元的频率是从太赫兹到远红外频段 [5], 这些对于石

墨烯用于太赫兹 (THz)等离激元光电装置提供了

条件. 因此近年来, 基于石墨烯优异的等离激元光

学性质, 石墨烯等离激元光电装置的研究备受关

注 [7−11].

本征石墨烯几乎是透明的, 其吸收系数约为

2.3%[12]. 而利用石墨烯中等离激元和入射光的强

烈耦合可以实现对入射光吸收的增强. 然而, 由于

石墨烯中等离激元和自由空间的光场的动量和能

量不匹配 [13], 因此很难实现石墨烯中等离激元和

光场的直接耦合. 要实现等离激元和入射光的耦合

需要一定的耦合机制. 在光学谐振腔中可以实现等

离激元和入射光的耦合, 但是由于要实现太赫兹波

段的等离激元和光的耦合, 谐振腔就必须具有较大

的模式体积, 导致等离激元和光子的耦合较弱 [14].

文献 [15]指出, 由于光栅的调制作用, 在光栅条的

边缘附近电磁波的电场分量能够产生很大程度的

增强, 等离激元和光子的耦合是正比于电场强度的

平方的 [14], 所以光栅的施加能够进一步增强其下

石墨烯中等离激元和光的耦合从而增强光吸收. 而

且金属光栅可以对入射光的动量进行弥补, 使入射

光子的动量和石墨烯中的等离激元匹配从而使两
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者可以发生耦合 [13]. 因此本文理论研究了施加了

光栅的石墨烯光学谐振腔结构中等离激元对石墨

烯光吸收的影响.
 

2   石墨烯结构模型
 

2.1    理论模型

fn = ωn/2π = nc/(2
√
εsL)

ωn n = 1, 2, 3, · · ·

εs

εs = 11.9

图 1显示的等离激元装置是由施加了光栅的

石墨烯层和光学谐振腔两个基本部分组成. 在石墨

烯和光栅之间存在一层厚度为 20 nm的 Al2O3 薄

膜, 作为上门电压的介电层. 石墨烯下面是一层厚

度为 300 nm的 SiO2 层并且放置在厚度为 200 µm

的 Si基底上 . 利用光在 Al2O3 薄膜上界面以及

Si下界面的反射作用, 在虚线框内的Al2O3/SiO2/Si

结构可以充当光学谐振腔. 而石墨烯作为等离激元

的载体. 光学谐振腔内的光子在光学谐振腔中经过

多次反射形成驻波, 对于垂直入射的光场, 腔内光

子的模式可以由  表示, 这

里   为腔模光子的角频率,    是不同

谐振腔光子模式的量子数 , c是真空中的光速 ,

L是谐振腔的长度,    是谐振腔中介质的介电常

数, 由于 Al2O3 和 SiO2 层的厚度远小于 THz光的

波长以及 Si层的厚度, 所以我们取 Si的介电常数

 .

ε(ω) = 1− ω2
pm/(ω

2 − iγω)

ωpm = 1.4× 1016

γ = 1.1× 1014

考虑一束 TM极化的远场平面波从光栅入射

到硅基底, 利用 CST Microwave Studio软件的时

域有限差分法 (FDTD)求解器模拟计算得到了仿

真模型的透射曲线和吸收曲线. 由于模型的对称性

和周期性, 模拟中模拟区域在 (x-z)平面的宽度是

光栅的一个周期 (6 µm), 深度对应模型的厚度. 模

拟区域在 y方向的厚度为 6 µm. 模拟区域的顶部

和底部采用吸收边界条件, 而 x方向和 y方向应用

周期性边界条件. 模拟区域划分为六面体网格, 在

网格的全局设置中, 以 1.5 THz为中心波长, 每个

波长范围内划分为 25条线, 最长与最短网格线比

极限值为 50. 在石墨烯层的局部网格处, 将石墨烯

层沿厚度方向加密, 网格设为 0.02 nm. 模拟时温

度设置为室温 300 K, 金光栅的介电函数采用Drude

介电函数的形式 [16,17]:    ,

其中    rad/s为金中的等离激元频

率,    Hz为衰减项. 

2.2    模拟结果

fn = nc/(2
√
εsL)

在图 2 (a)和图 2 (b)中, 红色实线分别代表

模型中不存在石墨烯时的透射谱和吸收谱. 由于只

有当入射光在谐振腔中满足共振条件时才会出现

透射的峰值. 所以图 2(a)中红色曲线的各峰值所

对应的频率满足公式   , 即这些频
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图 1    基于石墨烯的装置示意图 (从上至下依次是金光栅/

Al2O3 薄膜/石墨烯/SiO2/Si; d和 w分别代表光栅的周期

和光栅条的宽度; 虚线框内的结构可以充当谐振腔的作用;

L是谐振腔的厚度)

Fig. 1. Schematic  illustration  of  the  device  based  on

graphene.  From top  to  bottom,  there  are  the  gold  grating

layer, Al2O3 dielectric medium, graphene sheet, and SiO2/Si

layer.  Here,  d  and  w  are  respectively  the  period  and  the

width of the gold strips. The structure sketched by the dot-

ted line can be served as cavity and L is the cavity length. 
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图 2    (a)存在 (黑色实线)和不存在 (红色实线)石墨烯时

的结构透射谱 ; (b)存在 (黑色实线)和不存在 (红色实线)

石墨烯时的结构吸收谱

Fig. 2. (a)  Frequency  dependence  of  the  light  transmission

of  the  structure  with  (black  solid  line)  and  without

graphene  (red  solid  line);  (b)  frequency  dependence  of  the

light absorption of the structure with (black solid line) and

without graphene (red solid line). 
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ε(ω) = ε∞ − iσG/(ε0ω∆) ε∞ = 1

ε0 = 8.85× 10−12 ∆ = 0.5

率模式就是谐振腔中的光子模式. 这些模式也可以

通过解麦克斯韦方程得到 [18]. 另外可以看到, 不存

在石墨烯时整个模型几乎是透明的. 而当石墨烯存

在时, 通过介电函数来考虑石墨烯对 THz入射光

的响应, 即   . 这里   ,

  F/m,     nm分别代表高

频介电常数、真空介电常数、石墨烯的厚度. 另外 

σG = i
√
ne

π
e2vFω

ℏ(ω2
p − ω2 + iωΓp)

, (1)

ω

ωp = 2πfp =
√
2e2EFq/(ℏ2ε)

EF = ℏvF
√πne

vF ≃ 108

ε =

[w × εscreened + (d− w)× εopen]/(2d) εscreened =

[ε1 + ε2 coth(qh)]/2

ε1 = 4 ε1 = 3.2

εopen = {ε1 + ε2[1 + ε2 tanh(qh)]/

[ε2 + tanh(qh)]}/2
ne =

5.3× 1012 fp = 1.09

n = 5 Γp ≈ 1/τ

τ

ne ≈ 1.0× 1012

τ ≈ 10−12

Γp ≈ 1

n = 5

ω′
p

ω′′
p

是石墨烯的面电导率 [19−21], 式中   是入射太赫兹

光的角频率,   为等离激

元的角频率 [22], 其中费米能级   ,

  cm/s是石墨烯的费米速度. 由于石墨烯

不完全被金属光栅覆盖, 其有效介电常数为 [23]  

 , 其中  

 是石墨烯完全被金属光栅覆盖

情况下的有效介电常数 [24], 这里   ,   

分别是 SiO2[25] 和 Al2O3[26] 层的介电常数 ,  h是

Al2O3 层的厚度 ;   

 是石墨烯完全不被覆盖时的有效

介电常数 [27]. 这里取石墨烯中电子浓度  

  cm–2 时等离激元的频率    THz,

此频率也对应   的腔模光子频率.    是

等离激元的谱宽,    为石墨烯中电子的弛豫时间.

对于石墨烯, 电子浓度   cm–2 时, 石

墨烯中的电子弛豫时间    s[5,28,29], 因此这

里取    THz. 从图 2的黑色实线可以看到当

谐振腔中存在石墨烯时, 透射率在等离激元共振频

率的附近, 即   的腔模频率附近, 有很明显的

下降. 同时, 可以看到透射峰也分裂为两个峰  和

 , 这是由于等离激元和腔模光子的耦合形成两

个等离极化激元模式所致. 另外, 从图 2(b)黑色实

线可以看到, 当存在石墨烯时, 由于等离激元和腔

模光子的耦合导致在共振频率附近石墨烯的光吸

收产生很大程度增强. 

3   等离激元和腔模光子的耦合
 

3.1    理论和方法

|q| = 2π/d

除了可以在光栅上施加门电压调节石墨烯中

载流子浓度之外, 光栅还可以对入射光弥补动量

 
[13]. 另外, 光栅的施加也决定了石墨烯中

q = |q| = 2π/d被激发的等离激元波矢的大小为   .

因此光栅的施加使得入射光可以和石墨烯中的等

离激元耦合形成新的元激发模式-等离极化激元.

由于光栅的调制作用, 入射光场的电场在光栅条下

边缘附近会产生很大程度的增强, 由于等离激元和

光子的耦合强度正比于入射光场电场强度的平方 [14],

所以光栅能够增强入射光和等离激元的耦合.

f0 = w/d

x ∈ [−1.5, 1.5] x ∈ [−2.25, 2.25]

图 3显示的是 x方向偏振光垂直入射的情况

下由 FDTD模拟得到的结果. 黑线 (0.75)和红线

(0.5)分别显示不同光栅占空比   情况下,

光栅条下石墨烯层上的电场 x和 z分量, 其中电场

分量按照入射电磁场电场分量做了归一化. 坐标区

间    µm (   µm)对应

宽度为 w = 3 µm (w = 4.5 µm), 周期为 d = 6 µm
的光栅条位置. 其他区间是光栅条之间的空间. 从

图 3可以看到, 电场分量在光栅条下边缘附近有很

大程度的增强, 这是由于光栅的调制作用, 入射光

场和散射光场在光栅下叠加的结果. 另外可以看

到, 增加光栅的占空比, 电场分量的增强程度也随

之增加. 这意味着电磁场在石墨烯层上的强度和分

布可以通过调节光栅占空比来调节.
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图 3    不同的光栅占空比   下, 在石墨烯层中入射电磁波

的电场分量    (a) 和    (b)沿着 x方向的分布

Ex
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f0

Fig. 3. Spatial  distribution of  the electric  field      (a)  and

   (b)  components  of  light  field  along  the  x  direction  in

graphene sheet for different factor  .
 

得到石墨烯层上的电场分布之后, 可以计算石

墨烯中等离激元和腔模光子耦合形成的等离极化

激元的模式. 石墨烯中由电子-电子 (e-e)相互作用

的导带内跃迁通道产生的低频等离激元模式可以

避免朗道阻尼而衰减为电子空穴对 [22]. 因此本文
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仅考虑导带内的电子-电子, 电子-光子 (e-p)相互

作用. 同时考虑光栅上施加正门电压, 这样和光栅

下的电磁场耦合的等离激元是由导带中电子集

体激发产生. 石墨烯中无质量电子的哈密顿量可以

写成 

H = ℏvF
[

0 kx − iky
kx + iky 0

]
, (2)

E(k) = ℏvF|k|
k = (kx, ky)

ψk(r) = |k⟩ = 2−1/2[1, eiθ]eik·r θ

相应的导带电子的能谱为   , 其中

 为电子的波矢. 波函数写为行矩阵的

形式   , 其中   是 k和

x轴之间的角度. 把波函数代入到电子-电子相互作

用的哈密顿量中, 电子-电子相互作用矩阵元的空

间傅里叶变换可以写为 [22]
 

Ve-e(k, q) = VqF (k, q), (3)

Vq = 2πe2/(εq)

ε

F (k, q) = (k + q cosϕ)/

|k + q| ϕ q = (qx, qy)

A = Ex/(iωn)

Ex

其中  是电子-电子库仑相互作用的二

维傅里叶变化,   是包含了周围介质屏蔽效应后石墨

烯层的有效介电常数. 方程中 

 ,    是 k和 q之间的夹角 , 并且  

是电子-电子相互作用时的动量改变, 同样也是石

墨烯中等离激元的波矢 . 对于电子和具有矢势

 的光子在石墨烯平面上发生相互作

用,   即为石墨烯面上电磁场的电场分量. 由于入

射光在 x方向偏振, 因此只在垂直光栅的方向上有

电场分量. 在石墨烯中电子-光子 (e-p)相互作用哈

密顿量写为 

He-p =
evFEx

iωn

[
0 1
1 0

]
, (4)

电子和腔模光子之间的耦合势可以从电子-光子相

互作用矩阵元的傅里叶变化得到: 

Ve-p(k, q,ω) = G0(ωn, ω)|U(k, q)|2, (5)

G0(ωn, ω) = 2ℏωn/[(ℏω)2 − (ℏωn)
2]

|U(k,q)|2 = |⟨k + q|He-p|k⟩|

其中   是光子传

播子,   是电子-光子散射

矩阵元的平方, 结合 (4)式可以看到石墨烯中等离

激元和腔模光子的耦合与腔模电磁场在石墨烯平

面的电场分量的平方成正比.

在多体自洽场理论下, 存在电子-电子, 电子-

光子相互作用的动力学介电常数可以写为 [14]
 

ε(k, q) = 1−
∑
k

[Ve-e(k, q)+Ve-p(k, q, ω)]Π(k, q, ω),

(6)

式中 

Π(k, q, ω) = gsgv
f [E(k, q)]− f [E(k)]

ℏω + E(k, q)− E(k) + iδ
(7)

f(x) gs = 2

gv = 2 f(x) = 1/

[e(x−EF)/(kBT ) + 1]

EF

Re ε(q, ω) → 0

Ve-p(k, q, ω) = 0

是无电子-电子屏蔽时的密度-密度关联函数, 其中

 是导带内电子的能量分布函数 ,    和

 分别代表自旋和谷简并度 . 取  

 为费米-狄拉克分布函数, 在以下

的理论计算中费米能级   由电子数目守恒得到.

光子和电子耦合形成的等离极化激元模式可以通

过   数值计算得到. 同时, 若无入射

光, 即令方程 (6)中   , 可以得到无

归项近似下的等离激元模式 [22], 在理论计算中取

温度 T为室温 300 K. 

3.2    结果和讨论

f0 = 0.5

n = 5

fn = 1.09

图 4中黑色实线是光栅占空比为  时腔

模光子和石墨烯中等离激元耦合所形成的等离激

元模式随电子浓度的变化. 红色虚线对应   ,

  THz的腔模光子. 可以看到等离激元和

入射光子两种电磁模式能够发生耦合产生拉比劈

裂, 并且反交叉形成两支等离极化激元模式. 在两

者共振的地方耦合最强, 两种电磁模式的相互作用

导致的拉比劈裂最大. 而且由于光栅对入射腔模电

磁场的增强作用, 使得相较于不加光栅情况下 [14],

此时等离激元和腔模光子的共振耦合更强, 拉比劈

裂更大. 石墨烯中的等离激元和入射的腔模电磁波

的共振耦合, 就像是部分入射光被石墨烯中等离激

元捕获一样, 形成了在石墨烯平面内传播的两种电
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n = 5图  4      的腔模光子 (红色虚线)和石墨烯中等离激

元 (红色实线)耦合形成等离极化激元模式 (黑色实线)随

着电子浓度的变化

n = 5

Fig. 4. The electron density dependence of the plasmon po-

lariton  modes  (black  solid  lines)  induced  by  coupling

between cavity photons (  , red dotted lines) and plas-

mon modes in graphene (red solid line). 
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ω′
p

ω′′
p

磁模式, 即形成了两种等离极化激元模式. 因此两

者的强烈共振耦合导致了图 2中透射谱的大幅度

下降, 并且在共振耦合处透射峰劈裂成两个峰  

和   , 同时导致了光吸收在共振频率处的大幅度

增强. 在远离共振耦合的部分, 两者的耦合较弱,

因此上支等离极化激元模式在低频处是类腔模光

子的, 而在高频处是类等离激元的; 下支等离极化

激元模式在低频处是类等离激元的, 而在高频处是

类腔模光子的. 由于在远离共振耦合的部分, 两者

的耦合较弱, 因此在图 2中可以看到远离共振频率

处, 吸收峰值逐渐减小.

耦合共振的地方由腔模光子和等离激元的频

率决定, 因此可通过调节谐振腔、光栅或者石墨烯

的参数来调节, 例如谐振腔的长度、光栅的周期、

石墨烯中电子的浓度等. 同样耦合强度也可以通过

调节光栅占空比调节石墨烯层电场分量的强度来

调节. 这些结果表明此基于石墨烯的装置可以用于

太赫兹场效应装置. 另外, 目前还没有发现相关的

实验数据验证, 但是我们注意到了关于GaN/AlGaN

二维电子气的实验研究 [23], 并且本文理论计算结

果和此实验研究能够定性地符合. 因此, 希望本文

理论结果能够为石墨烯的相关实验提供一定的理

论预测和支持. 

4   结　论

本文理论研究了加光栅的石墨烯谐振腔结构

中等离激元对石墨烯光吸收的影响, 并且得到了石

墨烯中腔模光子和等离激元耦合形成的等离极化

激元模式. 研究发现入射光的电场分量在石墨烯层

中光栅条边缘附近产生很大的增强, 增强程度随着

光栅占空比的增大变大. 这可以导致入射光和石墨

烯中的太赫兹等离激元模式发生强烈的耦合, 形成

两支太赫兹等离极化激元模式. 模拟发现在入射光

和石墨烯中的太赫兹等离激元共振频率处系统透

射谱产生很大程度的下降, 而共振频率处的光吸收

大幅度增强. 这些结果意味着石墨烯中等离激元和

光的耦合能够引起对太赫兹入射光吸收的大幅度

增强, 同时这也为基于石墨烯的太赫兹光电装置提

供了一定的理论依据.
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Abstract

The  plasmons  in  graphene  have  the  superior  properties  to  metal  surface  plasmons,  such  as  high  field

confinement, low Ohmic loss and long wave propagation, highly tunable via electrostatic. More importantly, the

frequency of plasmons ranges from terahertz to infrared which indicates that graphene is an ideal candidate for

terahertz  plamsonics.  On  the  other  hand,  the  strong  coupling  between  incident  photons  and  plasmons  in

graphene can lead the optical absorption to be enhanced. However, it is difficult for light to couple directly with

plasmons in graphene, for the momentum of incident photons cannot match the plasmons in graphene. A metal

grating  can  be  used  to  compensate  for  the  momentum of  photons  so  that  it  can  match  that  of  plasmons  in

graphene. In this work, we theoretically investigate the effect of plasmons on the terahertz optical absorption of

graphene with grating based on finite difference time domain. A great enhancement of electric field component

of light field can be obtained near the gold grating strip in the sheet of graphene. Thus, the photons, of which

the momentum is compensated for by the grating, can strongly couple with plasmons in graphene. An obviously

decrease of the transmission of the graphene structure can be seen at the resonant frequency. The transmission

peak corresponds to the resonant frequency spliting into two peaks due to the fact that two plasmon polariton

modes  are  formed  by  the  coupling  of  photons  and  palsmons.  So  we  also  study  the  plasmon  polariton  modes

made by coupling photon with palsmon based on the many-body self-consistent method. Two plasmon polariton

modes  are  obtained  and  an  obviously  splitting  at  the  resonant  frequency  can  be  seen  due  to  the  coupling

between  photons  and  plasmons.  The  work  conduces  to  deepening  the  understanding  of  the  photoelectric

properties of graphene and the terahertz plasmonics based on graphene.
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