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摘 要 本文提出并研究了一种具有高灵敏度的全介质纳米四聚体超结构。该结构由位于SiO2 衬底上的

缺陷型圆柱周期性阵列排布而成。利用时域有限差分(FDTD)方法对非对称全介质超结构的透射谱和电磁

场分布进行了数值分析。基于连续体中的束缚态(BIC)理论,通过引入了平面内圆柱型缺陷来打破对称性,
在近红外波段激发了多重Fano共振,最大Q因子达到1

 

277,调制深度接近100%。结合电磁场分布特性,
分析了五个Fano共振峰的共振模式,分别为TD(环形偶极子)、MQ(磁四极子)、MD(磁偶极子)、MDs和

TD。仿真结果表明,该结构具有良好的传感性能,灵敏度为826
 

nm/RIU,品质因数(FOM)达到898
 

RIU-1。所提出的结构由于其高灵敏度和高Q因子,因此可广泛应用于环境传感、生物传感和非线性光学

等领域。
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Abstract In
 

this
 

paper,
 

an
 

all-dielectric
 

nanotetramer
 

metastructure
 

with
 

high
 

sensitivity
 

is
 

proposed
 

and
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investigated.
 

The
 

structure
 

consists
 

of
 

a
 

periodic
 

array
 

of
 

defective
 

cylinders
 

located
 

on
 

a
 

SiO2 substrate.
 

The
 

transmission
 

spectrum
 

and
 

electromagnetic
 

field
 

distribution
 

of
 

the
 

asymmetric
 

all-dielectric
 

meta-
structure

 

are
 

numerically
 

analyzed
 

by
 

using
 

the
 

finite-difference
 

time-domain
 

(FDTD)
 

method.
 

Based
 

on
 

the
 

bound
 

states
 

in
 

continuum
 

(BIC)
 

theory,
 

the
 

symmetry
 

is
 

broken
 

by
 

introducing
 

in-plane
 

cylindrical
 

defects,
 

and
 

multiple
 

Fano
 

resonances
 

are
 

excited
 

in
 

the
 

near-infrared
 

range
 

with
 

a
 

maximum
 

Q-factor
 

of
 

1
 

277
 

and
 

a
 

modulation
 

depth
 

close
 

to
 

100%.
 

Combined
 

with
 

the
 

electromagnetic
 

field
 

distribution
 

charac-
teristics,

 

the
 

resonance
 

modes
 

of
 

the
 

five
 

Fano
 

resonance
 

peaks
 

are
 

analyzed,
 

which
 

are
 

TD
 

(toroidal
 

di-
pole),

 

MQ
 

(magnetic
 

quadrupole),
 

MD
 

(magnetic
 

dipole),
 

MDs,
 

and
 

TD.
 

Simulation
 

results
 

show
 

that
 

the
 

structure
 

has
 

good
 

sensing
 

performance
 

with
 

a
 

sensitivity
 

of
 

826
 

nm/RIU
 

and
 

the
 

Figure
 

of
 

merit
 

(FOM)
 

of
 

898
 

RIU-1.
 

The
 

proposed
 

structure
 

can
 

be
 

widely
 

used
 

in
 

environmental
 

sensing,
 

biological
 

sensing
 

and
 

nonlinear
 

optics
 

due
 

to
 

its
 

high
 

sensitivity
 

and
 

high
 

Q-factor.
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0 引言

社会的进步和科技的飞速发展为人们带来了便捷的生活,与此同时,环境问题也变得日渐严重。因此,
开发一种能够实时对环境因素进行准确检测的检测仪是极其重要的。超结构[1]不仅具备出色的电磁场调控

能力,而且制造过程简便、设计灵活、体积小巧、便于携带和安装等,受到研究人员的广泛关注。它可以用于

实时检测周围环境因素,为环境监测和传感提供了新的解决方案。通过调整超结构的材料和结构参数,可以

实现对特定环境参数的高度灵敏检测。在超结构中,具有窄带宽和显著的近场增强的Fano共振被广泛应

用于非线性光学、光学开关和环境传感等领域。Fano共振是量子系统和非线性光学系统中常见的共振效

应,在透射光谱中表现为一种不对称的谱线。Fano共振通常归因于连续和离散状态之间或明模式和暗模式

之间的干涉,是实现高灵敏度折射传感器的有效方法。Q因子是评估Fano共振性能的关键参数。目前,具
有高Q因子的Fano共振已广泛应用于光学领域。但基于金属的等离子体纳米结构[2],如自由电子振荡,会
导致大的欧姆损耗,从而导致宽的共振谱线。这阻碍了高Q因子的实现,限制了制造的光学器件的性能。
相比之下,锗、砷化镓和硅等高折射率的全介质超结构可以降低欧姆损耗,并且光场主要局限在器件内部,这
有利于增强光与材料内部物质的相互作用。此外,它可以更好地与CMOS系统兼容,具有更低的制造成本,
并且有望实现大规模集成生产。特别是,基于不对称性的全介质超结构是实现具有窄线宽和高调制深度的

Fano共振的一种重要方法[3]。例如,Li等人提出了一种全介质超结构,通过改变半圆半径的大小来打破对

称性,其灵敏度达到了300
 

nm/RIU[4]。Song等人提出了一种具有两个空心矩形的全介质超结构,以实现

超窄带Fano共振,灵敏度为160
 

nm/RIU[5]。
基于全介质超结构中连续体中的束缚态(BIC),是实现高灵敏度Fano共振的一种有效方法[6-8]。理想

的BIC只存在于理想的无损无限结构中,可以认为它具有零泄漏、零线宽共振和无限Q因子。当模态的空

间对称性与外部辐射波的空间对称性不一致时,导致该模式无法与外部辐射耦合,这种BIC称为对称保护

的BIC。我们可以打破对称性,例如具有不同折射率的材料平面中的不对称分布、光源的斜入射,或在结构

中引入对称性破坏[9-12],导致从对称保护的BIC转换为具有高Q因子和窄共振线宽的准BIC。在全介质超

结构中,利用低自由空间耦合,可以得到具有高Q因子的Fano共振[13-17]。随着传感技术的发展,超结构中

Fano共振的激发已经从单个Fano共振发展到多个Fano共振,多Fano共振在多个领域展现出广阔的应用

前景。但目前大多数研究在探索Fano共振时,对激发三个及以上的Fano共振尚缺乏深入的研究和比较,
且在灵敏度等性能提升方面还有待加强。

本文提出一种全介质超结构,该结构周期性地排列在SiO2 衬底上,
 

一个单元由四个圆柱体组成,刻有

圆柱形缺陷。全介质圆柱型纳米四聚体超结构的设计旨在实现多个Fano共振,最大Q因子达到1
 

277。结

构对称时,可以得到两个Fano共振峰,当打破结构对称性时,研究了由非对称结构激发的五个尖锐的Fano
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共振峰,调制深度接近100%。利用时域有限差分(FDTD)方法计算了超结构的电磁场分布和透射谱,五个

Fano共振峰所对应的共振模式分别为TD(环形偶极子)、MQ(磁四极子)、MD(磁偶极子)、MDs和TD。最

大灵敏度为826
 

nm
 

/RIU,品质因数(FOM)可达到898
 

RIU-1。此外,研究了该结构的可缩放特性,通过调

节可缩放因子S,五个共振峰显示出不同程度的红移。利用此特性,可以实现不同波长范围下的传感检测。
因此,该结构在环境传感、多通道生物传感和高灵敏度生物传感领域具有潜在的应用价值。

1 模型建构

图1(a)显示了全介质对称纳米四聚体超结构单元结构及其俯视图。周期为Px=Py=700
 

nm,相邻圆

柱之间的间隙g为360
 

nm。图1(b)显示了全介质缺陷纳米四聚体超结构单元结构及其俯视图,其周期和

间隙与对称结构的相同,圆柱型四聚体的半径及缺陷半径r为150
 

nm,高h为200
 

nm。Δ来表示缺陷圆柱

与中心的偏离位置,表征结构的不对称性。入射光的偏振E 和传播k方向如图1(a)所示。所示超结构浸入

折射率n为1.00的分析物中。在仿真中,衬底材料为SiO2,纳米四聚体材料为Si,且Si和SiO2的折射率参

数均取自Palik折射率数据库。采用FDTD方法对光学特性进行了模拟和分析,在x 方向和y方向上采用

周期边界条件,在z方向上采用完美匹配层(PML)边界条件。当缺陷圆柱右移时,该结构关于y轴不对称。
当入射光的偏振方向沿非对称轴设置时,共振响应会被激发。因此,选择z轴垂直入射的y 偏振平面波照

射该结构。

图1 (a)
 

全介质对称纳米四聚体超结构单元晶胞图及俯视图;(b)
 

全介质缺陷纳米四聚体超结构单元晶胞图及俯视图

Fig.
 

1 (a)
 

The
 

unit
 

cell
 

diagram
 

and
 

top
 

view
 

of
 

the
 

all-dielectric
 

symmetric
 

nanotetramer
 

metastructure;
 

(b)
 

The
 

unit
 

cell
 

diagram
 

and
 

top
 

view
 

of
 

the
 

all-dielectric
 

defective
 

nanotetramer
 

metastructure

2 仿真结果与理论分析

通过改变全介质超结构的尺寸和形状可以调整共振模式。基于这种独特的光学特性,提供了一种方法

来提高折射率传感器的性能。例如,基于全介质超结构中的BIC是实现具有超高Q因子
 

Fano共振的一种

有效方法。目前,最常用和有效的方法是在结构中引入不对称性,对称保护的BIC模式具有无限高的Q因
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子,通过引入不对称性可以转变为准BIC模式,从而得到尖锐的Fano共振。

2.1 对称与非对称结构对比

使用FDTD方法对超结构进行建模时,使用参数化扫描方法来选择结构的尺寸,即通过在给定的参数

范围内改变参数值,并模拟和评估每个参数组合来寻找最优结构维度的系统方法。当结构完全对称时,如图

2(a)显示了Δ=0
 

nm的超结构阵列的透射光谱,其他参数周期P、半径r、高度h和间隙g 分别被设置为

700、150、200和360
 

nm。对称结构中,在1
 

090.92
 

nm和1
 

195.03
 

nm的波长处出现了两个Fano共振峰,
分别标记为P2和P5共振,其调制深度接近100%。当打破四聚体的不对称性(Δ=80

 

nm)后,在1
 

044.3
(P1)、1

 

136.32(P3)和1
 

156.27
 

nm(P4)处出现了三个额外的Fano共振,如图2(b)所示。与对称结构的

两个Fano共振相比,不对称结构表现出具有五个Fano共振、高调制深度及高Q因子的优点。

图2 (a)
 

对称结构的透射光谱;(b)
 

不对称结构(Δ=80
 

nm)的透射光谱

Fig.
 

2 (a)
 

Transmission
 

spectrum
 

of
 

symmetric
 

structure;
 

(b)
 

Transmission
 

spectrum
 

of
 

asymmetric
 

structure
 

(Δ=80
 

nm)

图3 不同偏振角度下透射光谱

Fig.
 

3 Transmission
 

spectra
 

at
 

different
 

polarization
 

angles

为了准确地再现Fano光谱特征,使用典型的Fano公式拟合传输频谱

T=
 

α1+iα2+
b

ω-ω0+iγ
2
,

式中α1、α2和b为常数,γ表示折射率传感器的总阻尼率,ω0为振荡频率。此外,也可以得到光谱响应的Q
因子,可以通过Q=ω0/2γ来计算。当Δ为80

 

nm时,可以计算出P1、P2、P3、P4和P5共振的Q 因子分

别为294、633、392、1
 

123和1
 

277。调制深度ΔT 定义为Tpeak-Tdip,表示Fano共振在峰值和谷值的传输

振幅之差。可以看出五个Fano共振峰的调制深度也相对较高,几乎为100%。当打破结构的对称性时,可
以有效地激发多个具有高Q 因子和高调制深度的Fano共振,而四聚体的剩余尺寸可以保持不变。在改变

偏振角度时,如图3所示,发现随着偏振角度的变化,共振峰的共振线宽及调制深度保持不变,表明该结构具
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有偏振不敏感的特性。

图4 不同几何参数的透射光谱
 

(a)
 

周期P;(b)高度h;(c)
 

间隙g;(d)
 

不对称参数Δ;(e)
 

可缩放因子S
Fig.

 

4 Transmission
 

spectra
 

for
 

different
 

geometric
 

parameters
 

(a)
 

Period
 

P;
 

(b)
 

Height
 

h;
 

(c)
 

Gap
 

g;
 

(d)
 

Asymmetric
 

parameter
 

Δ;
 

(e)
 

Scalable
 

factor
 

S

2.2 透射光谱分析

为了有效提高折射率传感器的性能,分析了不同的几何参数的透射谱,从而研究了透射谱对不同几何参

数的依赖关系,如图4所示。其他参数与图1(b)相同。如图4(a)所示,随着周期的增加,存在着蓝移的现

象,可以看出P3、P5对阵列周期P 比较敏感,而其他的只产生轻微的蓝移,表明表面晶格共振在P3、P5中

起着重要的作用。随着高度h的增加,每个峰都产生了显著的红移,因此所产生的五个Fano共振峰对高度

h都较为敏感。如图4(c)所示,随着间隙g 的增加,产生了红移,其中P1对间隙g 较为敏感。在图4(d)
中,随着不对称参数Δ的增加,P1产生了较为明显的蓝移。同时,线宽明显变宽,由于辐射损失的增加,相
应的Q 因子也急剧减小。从以上分析可以看出,所设计的超结构具有显著的可调性,通过调整参数可以满

足不同应用的要求。此外,将S定义为可缩放因子,即同等倍数扩大结构尺寸或缩小结构尺寸,如图4(e)所
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示,随着可缩放因子S的逐渐增加,五个共振峰显示出不同程度的红移,这意味着共振波长可以通过可缩放

因子S来调节,表明该结构具有可缩放特性,提高了传感检测的性能。
消光系数(K),即硅折射率的虚部,用于量化光损耗。为了深入研究K 对透射谱的影响,对不同消光系

数下的对称和非对称透射谱进行了模拟,如图5所示。随着K 的增加,Fano共振峰的线宽增加,调制深度

减小,Q 因子也会相应地减小。K 越大,吸收光的散射越严重,导致Fano共振逐渐消失,且不同模式的

Fano共振会产生不同的效应。

图5 不同消光系数下的透射光谱

Fig.
 

5 Transmission
 

spectra
 

under
 

different
 

extinction
 

coefficients

2.3 电磁场分布图分析

为了直观地显示每个共振峰对应的不同电磁激励,图6(a、b)中显示了五个波长位置附近x-y平面以及

y-z平面中非对称结构的电磁场分布图。从图6中可以看出,不对称参数Δ=80
 

nm时,在1
 

044.3
 

nm处,

x-y平面的电场形成方向相反的回路,y-z平面上的磁场形成一个闭合回路,这种情况是典型的TD共振。
在1

 

076.76
 

nm处,其电场在x-y 平面上形成反向回路,且在y-z 平面呈现相反的磁场方向,表明在

1
 

076.76
 

nm处存在MQ共振。在1
 

136.32
 

nm处,x-y平面内形成了一个闭合回路,y-z平面内磁场几乎

沿y轴正方向极化,因此,在1
 

136.32
 

nm处的共振对应于MD共振。在1
 

156.27
 

nm处,x-y平面上存在

两个相同方向的回路,y-z平面上磁场沿y轴正方向极化,这种共振模式为MDs共振。在1
 

175.25
 

nm处,
四聚体在x-y平面的电场形成两个方向相反的回路,y-z平面上的磁场形成一个闭合回路,对应着TD共

振。通过观察图6中的电磁场分布图,可以看出该结构可以实现局域场增强,利用其可以提高器件的性能。

图6 Δ=80
 

nm时不同共振峰的电磁场分布
 

(a)
 

x-y平面;(b)
 

y-z平面

Fig.
 

6 Electromagnetic
 

field
 

distribution
 

of
 

different
 

resonance
 

peaks
 

when
 

Δ=80
 

nm
 

(a)
 

x-y
 

plane;
 

(b)
 

y-z
 

plane

2.4 折射率传感器

为了讨论了超结构的传感特性,分析了待测物折射率n变化时对透射谱的影响。将待测物的折射率n
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定义在1.00~1.02之间,通过改变n观察透射谱的变化。当间隙和结构外围被具有不同折射率的待测物

覆盖时,其透射光谱如图7所示。随着n的增加,Fano共振峰的位置出现明显的红移,但对Q 因子和线宽

的影响不大,因此该超结构在传感领域有很好的应用前景。

图7 非对称结构(Δ=80
 

nm)中五种共振在不同折射率下的透射光谱变化图
 

(a)
 

共振1;
(b)

 

共振2;(c)
 

共振3;(d)
 

共振4和共振5
Fig.

 

7 Transmission
 

spectra
 

of
 

five
 

resonances
 

in
 

asymmetric
 

structure
 

(Δ=80
 

nm)
 

under
 

different
 

refractive
 

indices
 

(a)
 

mode
 

1;
 

(b)
 

mode
 

2;
 

(c)
 

mode
 

3;
 

(d)
 

mode
 

4
 

and
 

mode
 

5

如表1所示,将本结构的灵敏度和FOM与文献中相应的值进行了比较,可以观察到对比于双空心方

形、U形硅圆柱体以及双半圆孔等结构,缺陷型不对称结构具有较高的FOM和灵敏度。该超结构为设计高

性能折射率传感器器件提供了一个良好的平台。
表1 不同种类传感器的灵敏度和FOM的比较

Table
 

1 Comparison
 

of
 

sensitivity
 

and
 

FOM
 

of
 

different
 

types
 

of
 

sensors
传感器类型 S/(nm·RIU-1) FOM/RIU-1

double
 

hollow
 

square[18] 287.5 389

U-shaped
 

silicon
 

cylinder[19] 203 29

double
 

half
 

round
 

hole[4] 300 440

defective
 

cylinders 826 898

  折射率传感器有两个重要的性能指标,即灵敏度(S)和FOM。S=Δλ/Δn,其中Δλ和Δn为共振波长

偏移量和折射率差值的比值。将FOM定义为S/WFWHM,即灵敏度(S)与半峰全宽(WFWHM)之比。5种共

振模式的平均灵敏度分别为594、663、611、469和826
 

nm/RIU,FOM分别达到167
 

RIU-1、390
 

RIU-1、211
 

RIU-1、455
 

RIU-1和898
 

RIU-1。图8(a)为结构缺陷示意图,图8(b)研究了不对称结构的各种共振模式随

分析物折射率的变化,其斜率为灵敏度S。

3 结论

本文设计的基于全介质圆柱型缺陷超结构可以实现高灵敏度、高调制深度以及多Fano共振。当结构
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对称时,可以产生两个Fano共振,当打破结构对称性时,五个
 

Fano共振(P1、P2、P3、P4和P5)被激发,均
具有较高的Q 因子,其中最大的Q 因子达到1

 

277,也可以通过调整结构来产生不对称性来获得更高的Q
因子。该折射率传感器的灵敏度可达826

 

nm/RIU,最大FOM可达898
 

RIU-1。通过改变参数可以调整单

个或多个共振峰的位置,此外,该结构还具备可缩放特性,这使它们更适合应用并提供优异的光学性能指标。
所提出的传感器在多波段生物检测、非线性光学以及其他光电器件中具有广泛的应用。

图8 (a)
 

缺陷结构示意图;(b)
 

Δ=80
 

nm时五种共振模式相对于折射率的波长位移

Fig.
 

8 (a)
 

Diagram
 

of
 

defective
 

structure;
 

(b)
 

Wavelength
 

shift
 

of
 

five
 

resonance
 

modes
 

relative
 

to
 

refractive
 

index
 

when
 

Δ=80
 

nm
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