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摘要  利用离散偶极子近似(discrete dipole approximation, DDA)方法对渐变锥形金属纳米结
构中的超聚焦效应进行了分析和讨论. 数值计算证明该结构能够较好地实现对入射光场能
量的纳米尺度汇聚. 基于解析和数值模型进一步分析了超聚焦效应与入射光波长、结构角
度、结构厚度以及材料损耗之间的关系. 计算结果表明, 通过合理设计参数, 结构尖端的场
强可增至入射场强的几十到上百倍, 从而实现明显的光场超聚焦效果. 另外证明采用 DDA
方法建模金属纳米结构具有相当好的计算精度和速度. 
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近年来 , 对金属纳米结构的研究极大地推动了

纳米光学进展 . 利用存在于金属纳米系统中的表面
等离激元(surface plasmon polaritons, SPPs)[1~6], 使得
观察光在亚波长尺度下传播、干涉、聚焦和成像等现

象成为可能[7~11]. 特别地, 如果能将光场在纳米尺度
高度局域化 , 则将有可能引入很多增强光场下的非
线性光学效应[12,13], 这将具有广泛的应用. 因此, 对
光场的纳米尺度超聚焦研究成为一个重要的问题 . 
由于光波长在几百纳米的量级 , 大量研究集中于如
何突破衍射极限将光聚焦到几十纳米或更小的尺度. 
已有的研究分析讨论了包括尖锐金属尖端[14~16]、金属

薄膜包裹的介质尖端[17~19]、金属楔形结构或金属v形
槽[20~22]、渐变光纤[23]、纳米金属球透镜[24,25]、三维

矩形金属异质波导[26]等在内的各种结构.  
在超聚焦效应的研究中 , 对于比较规则的情形

可以借助简化的模型解析地求解, 例如圆锥尖端 [14]

和厚度很大的楔形结构 [23,27]可以近似为二维问题求

解. 对于较不规则的渐变结构, 则需要利用数值方法
进行三维建模与计算 . 目前被广泛使用的是时域有

限差分算法 (finite-difference time-domain method, 
FDTD)[28]. 它一般用高斯脉冲源或连续波源, 采用时
域差分递推算法来仿真系统电磁场的时域演变过程, 
并且可以由单个宽谱脉冲一次计算得到系统的整个

频域响应性质. 但由于计算网格划分的困难, FDTD
算法对于处理在不同方向尺度差距很大的结构 , 如
非常细长尖锐的渐变结构 , 并不理想 . 另一方面 , 
SPPs的产生依赖于金属的色散, 这给FDTD算法带来
了数值不稳定性. 因此, 本文提出采用离散偶极子近
似(discrete dipole approximation, DDA)方法来建模金
属尖端结构的超聚焦现象. DDA方法通过求解给定
入射场下目标结构的极化性质来计算系统的稳态性

质, 对于不关心时域性质的研究, 将节省大量计算资
源 . 此外它能够很好地应用于任意形状的纳米结构
建模, 尤其是不同方向尺度差距很大的不规则结构, 
因此适用于结构复杂的纳米金属结构研究.  

本文利用 DDA 方法研究一种渐变锥形结构. 数
值计算证明 , 该结构能将入射场的能量汇聚到几十
纳米尺度以下, 从而产生高度局域化的超聚焦效应. 
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进一步分析了超聚焦效应与入射光波长、结构角度、

结构厚度以及材料损耗之间的关系. 计算结果证明, 
通过合理设计参数 , 结构尖端的场强可增至入射场
强的几十到上百倍 , 对应能量密度可增至几千至上
万倍, 从而实现明显的光场超聚焦效果.  

1  离散偶极子近似方法的基本理论 
离散偶极子近似方法是一种以大量分立的偶极

子来建模任意形状目标结构的电磁场数值算法 , 由
Purcell和Pennypacker[29]于 1973 年首次提出, 之后研
究人员又进行过不同程度的改进和修正 [30~34]. DDA
方法的基本思路是通过一系列位于间距为d的立方格
点上的离散偶极子来建模任意形状的物体 . 这些偶
极子可以被理解为极化的球体, 令其半径为R, 由于
要求所有球体的总体积等于建模目标的体积, 有 
  (1) 1/ 3/ (4π / 3) 1.612.= ≈d R
因此, 相邻极化球体具有一定的重叠. 唯象地说, 这
种重叠代表了偶极子近似模型中的多极子效应 , 可
以采用多种模型进行修正[30~33].  

设某个偶极子的极化率张量为αi , 中心位置为
, 则在局域场 中该偶极子的极化矢量为 ir locE

 loc ( ),α= ⋅i i iP E r  (2) 
其中的 处局域场 是入射场 和其他所有偶极

子在 处的场强的叠加, 因此 
ir locE incE

ir
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其中 . 如果定义|= −ij i jr r r 1α−=ii iA , 则所有偶极子

的极化矢量(Pj, j = 1, 2,…N)可以用一个 N维线性矢
量方程组描述:  

 inc ( ),   ( , 1,  2,  ).⋅ = =∑ ij j i
j

A P E r i j N  (6) 

由于每个矢量具有三个方向的分量, (6)式实际上是
一个 3N 维标量线性方程组. 求解这个线性方程组, 
就可以得到所有偶极子的极化矢量 , 从而可以进一
步计算任意位置的场强:  

 loc inc dipole( ) ( ) ( ).= +i iE r E r E ri  (7) 
总的说来, DDA 方法将求解入射光场下结构的极化
和系统内任意位置电磁场分布的问题归结到对一个

3N 维线性方程组的求解上, 可以采用若干成熟的高
效迭代算法求解, 从而达到较好的计算速度和精度.  

2  渐变锥形金属纳米结构 
在超聚焦效应的研究中 , 一般利用存在于金属

纳米结构中的 SPPs 将入射场能量导向纳米尺度的区
域 , 其中采用的最规则的渐变结构是顶角极小的金
属圆锥. 在 SPPs 传播方向上, 如果遇到金属与介质
的界面, 传播性质的不连续性会导致 SPPs 在该界面
上的反射. 但是对于一个细长尖锐的渐变结构, 随着
趋近尖端, SPPs 的相速度和群速度都逐渐连续地趋
向于 0. 这使得 SPPs 可以被看作几乎无反射地向尖
端传播, 并且导致纳米尺度显著的能量汇聚, 从而导
致高度局域化的、纳米尺度的超聚焦效应.  
 

 
图 1  金属圆锥结构 

 
对于如图 1 所示的金属圆锥结构[15], 利用WKB 

(Wentzel Kramers Brillouin)近似, 电场分布可以写作
如下形式: 
 0 0( , , ) ( ) ( ) exp[ ( ) ],ϕ ω= −E r z t E r A z ik r i t  (8) 
其中 r是 xy平面上的矢量, k0是真空中波失, A(z)是相
对于相位缓慢变化的包络函数. 引入 SPPs 的等效折

射率 n(z), 则有 . 将(8)式代入 Maxwell方

程, 并且考虑到 SPPs传播模式在金属/介质界面的边
界条件, 可以得到如下结果: 

( )dϕ = ∫ n z z

 1 0 m d 1 0 dm

m 0 0 m d 0 0 d

( ) ( )
0,

( ) ( )
κ ε κε

κ κ κ κ
+ =

I k R K k R
I k R K k R

 (9) 

式中 Ip和 Kp(p = 0, 1)是圆锥坐标系下的修正 Bessel
函数 ; mε 和 dε 分别是金属和介质的相对介电函数 ; 

2
i nκ iε= −

0k R

 (i = m, d)分别表示金属和介质中的损

耗 ; R(z)是圆锥在 处的半径 . (9)式实际上决定了
SPPs 在金属圆锥表面传播的色散关系. 对于半径很
大处( >>1), (9)式等价于 SPPs在无穷大金属/介质
界面的色散关系 . 对于纳米尺度的纤细尖端

z
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( <<1), 近似地有(其中0k R 0.57721γ ≈ 是欧拉常数) 
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焦效应. 本文利用 DDA 方法系统地分析了该结构的
超聚焦性质, 以期对进一步的器件制备提供指导.  

3  渐变锥形金属纳米结构中的超聚焦效应 
从而可以进一步得到 SPPs 在渐变结构中传播的相速
度: , 以及群速度: p /=v c n g /( d / d )ω ω= +v c n n

0 ( ) 0→k R z
, 0→

. 从

(10)式可以发现, 当 z趋向尖端时, , 因此
, 进一步得到 v v . 这说明当 SPPs 向

尖端传播时, 其速度不断减慢, 最后趋于静止. SPPs
传播模式转化为局域等离子振荡 , 能量不断向尖端
汇聚, 从而在尖端形成超聚焦效应.  

我们利用 DDA算法研究了空气中的渐变锥形金
属纳米结构(如图 2所示)的超聚焦效应. x方向偏振的
光从 z方向入射, 在锥形金属纳米结构底部与介质的
界面处激发 SPPs. SPPs沿 z方向传播, 在顶角足够小
(WKB 近似满足)的情况下, SPPs 不会经历来自尖端
的明显反射, 而是使能量逐渐汇聚, 最后在尖端产生
超聚焦效应. 该结构的场强分布模拟结果如图 3所示
(设入射场强=1), 可以发现场强在尖端相对入射场增
强了约几十倍, 相当于能量增强了上千倍.  

( )n z →∞ p g

虽然渐变金属圆锥是一种较特殊的规则理想结

构 , 它仍然对如何通过一般渐变结构获得超聚焦效
应提供了清晰的物理图像 , 即我们需要设计结构参
数使 SPPs 的相速度和群速度逐渐趋向于 0, 并且需
要线度的变化足够缓慢以保证 WKB近似成立.  

作为一种元激发, SPPs代表光子和声子的混和物
[36]. 在逼近锥形结构尖端时, 声子的特性越来越明显
地体现出来, SPPs的速度由电磁波的速度逐渐向光学
支声子的速度过渡, 同时, 其波长变短, 强度急剧增
加, 图 3的结果正显示了这种现象. 随着SPPs向尖端
传播, 其强度逐渐增大而波长逐渐减小, 这表明随着
逼近结构尖端, 其等效折射率逐渐增大, 这正是(10)
式指出的结果.   

需要指出的是, DDA方法的精度与格点划分的
精度有关. 格点间距越小, 计算精度越高, 所需的计
算代价也越大. 一般来说, 需要保证nkd<1 [37], 其中n
是折射率, k是波矢, d是格点间隔, 即格点间隔至少
要小于波长, 否则将无法建模该尺度下的波动. 对于
超聚焦效应, 其波长逐渐变短, 对计算分辨力的要求
也相应提高. 数值计算表明, 将d提高到一定程度以
后 , 进一步提高格点划分精度对计算结果影响不明
显, 此时即可看作计算精度已经收敛. 这可以理解为 

图 2  锥形金属渐变结构 
 

本文分析一种如图 2 所示的渐变锥形结构的超
聚焦效应. 该结构是一个底边为b, 厚度为d, 长度为
L, 材料为金属银(采用文献 [35]中的材料参数)的锥
形结构, 周围被介质(空气)包围, 其中L>>b, 从而该
结构属于较细长尖锐的渐变结构 . 相对于细长金属
圆锥 , 这种结构更容易通过电子束刻蚀或其他微纳
加工方法制备 , 有利于在实验上观察和研究其超聚 
 

 
图 3  渐变锥形金属纳米结构超聚焦效应场分布 

(a) 顶视图; (b) 侧视图 
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结构本身的聚焦能力存在一定极限 , 格点划分精度
超过此结构极限的要求, 即可达到较好的模拟效果. 

4  超聚焦效应的数值分析 
利用 DDA 方法, 我们可以进一步详细研究渐变

锥形金属纳米结构的超聚焦效应与入射光波长、结构

角度、结构厚度以及材料损耗之间的关系.  
图 4显示了超聚焦焦点峰值与波长的关系. 可以

发现, 随着波长的增加, 超聚焦效应逐渐增强. 由银/
空气界面 SPPs的色散关系(图 5)可见, 在频率较小的
区域, SPPs和光波具有相近的色散关系, 随着频率的
增加, SPPs与光波的波矢失配相应增加, 从而使得二
者耦合相对较困难. 因此在长波长区域, 入射光场激
发 SPPs 的效率较高, 从而有更多能量耦合到锥形金
属渐变结构, 导致更强的超聚焦效应.  

从图 4 可以发现, 随着波长的变化, 超聚焦效应
在 600~700 nm之间有一个较显著的峰值. 随着结构
厚度的变大, 该峰值位置向长波长方向移动. 可以从 

 
图 4  超聚焦焦点峰值与波长和厚度的关系 

角度: b/L = 0.28  
 

 
图 5  SPPs的色散曲线与光波的色散曲线 

金属圆锥的超聚焦效应的解析结果来近似理解这种

现象. 从(10)式发现, 当 m

d

4
ln 0

ε
γ

ε
⎡ ⎤

− − →⎢
⎢ ⎥⎣ ⎦

⎥ 时, 对应

n会趋于一个很大的数值, 或者说当εm(金属介电函数)
处于某个特殊值时 , 该式中的奇异性导致SPPs的传
播速度相对于一般波长和εm处被进一步降低 , 光场
被进一步局域化, 从而超聚焦效应被进一步增强. 这
种效应类似纳米金属颗粒中的局域表面等离子体共

振行为(LSPR)[38], 即当厚度变大时 , 所支持的共振
频率变小, 对应共振波长变大.  

 
图 6  超聚焦焦点峰值与角度和损耗的关系 

厚度 d=67 nm, 入射波长为 660 nm, 对应银的材料参数εm = 
−17.6442+1.10584i, 对比组 1: εm = −17.6442+0.9529i, 对比 

组 2: εm = −17.6442+1.40584i 
 

如图 6 所示, 我们固定锥形底边宽度 不变, 改
变长度 , 从而计算不同顶角下的超聚焦效应. 从前
面的讨论可知, 顶角越小, 对应的结构越细长尖锐, 
则 WKB 近似能更好地成立, 从而获得更好的超聚焦
效果. 然而, 由于金属材料损耗的存在, SPPs在渐变
结构的传播中的损耗是不可避免的 , 从而导致聚焦
效果被削弱. 当角度越小时, 传播长度越长, 从而损
耗越大. 图 6显示了超聚焦效应与锥形结构顶角的关
系 , 可以发现由于结构尖锐性和材料损耗性的相互
制约关系, 尖端峰值在某个特定的角度(约 9.8°, b/L~ 
0.17)达到最大值 . 通过与材料损耗不同的对比组的
聚焦效果比较可知, 在角度较大时, 由于结构长度 L
相应较小, 损耗对聚焦效果的影响较弱, 尖端峰值差
距很小; 而随着角度的减小, 材料损耗的影响开始变
得越来越显著, 尖端峰值在不同对比组之间的差距变
得越来越大. 因此如果要实现强聚焦效果, 结构的尖

b
L
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锐性和材料的损耗是其中必须综合考虑的重要因素.  

5  结论 
在渐变锥形金属纳米结构中, 能够利用 SPPs 获

得超聚焦效应, 即能将光场在纳米尺度高度局域化, 
这将具有潜在的广泛应用. 本文利用 DDA 方法研究
一种渐变锥形金属纳米结构的超聚焦效应: 通过解
析模型和数值计算两方面分析了超聚焦效应的基本

性质, 并且进一步讨论了超聚焦效应与入射光波长、
结构角度、结构厚度以及材料损耗之间的关系. 计算
结果证明, 通过合理设计参数, 电场强度可增至入射

场的几十到上百倍 , 而能量密度可增至几千至上万
倍, 从而实现明显的光场超聚焦效果.  

DDA 方法将求解入射场下纳米结构的极化和系
统任意位置电磁场分布的问题归结为求解一个 3N维
线性方程组 , 可以采用若干成熟的高效迭代算法求
解, 相比常用的 FDTD 算法具有一定的资源利用优势. 
本文表明可以用 DDA方法以相当好的精度和速度对
金属纳米结构进行数值建模 , 尤其是不同方向上尺
度差距较大的结构 , 如细长尖锐的渐变锥形金属纳
米结构. 
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Analysis of super focusing effect in tapered metal 
nano-structure with discrete dipole approximation 
method 

ZHU Ling & YU DaPeng 
School of Physics, Peking University, Beijing 100871, China 

The super focusing effect in tapered metal nano-structure is analyzed and discussed with discrete 
dipole approximation (DDA) method. Numerical result proves that the light field can be focused to 
nano-scale spot within this structure, and the relation between its super focusing ability and 
incident wavelength, structure’s vertex angle, thickness and metal’s dissipation is discussed, based 
on both analytic and numerical model. The results suggest that the electric field can be enhanced 
decades even hundreds times with properly designed parameters, which leads to a significant super 
focusing effect of light field. It also proves that the metal nano-structure can be modeled by DDA 
method with good simulation precision and speed. 
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