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亚波长金属光栅结构的制备与矢量衍射理论分析
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(南京信息大学 物理与光电工程学院, 江苏 南京摇 210044)

摘要: 利用纳米压印结合溅射和反应离子刻蚀工艺制备了周期为 1 滋m、占空比为 0. 2 的亚波长金属光栅,利
用紫外鄄可见鄄近红外光谱仪测量了光栅的 0 级反射光谱。 在严格耦合波分析的基础上,把光栅区域电磁场的

空间谐波通过勒让德多项式展开,使用多项式展开的谱分析法求解常微分方程,计算了该亚波长金属光栅的

反射光谱及磁场分布。 实验测量结果同矢量衍射理论计算结果都显示,该光栅在近红外、中红外波段具有表

面等离子体共振现象。 数值计算结果还表明,对于此类亚波长金属光栅,当光栅的深宽比增加时,其反射光

谱中会出现更多的反射谷。
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Fabrication of Subwavelength Metal Grating and
Analysis with Vector Diffraction Theory
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Abstract: We fabricated a subwavelength metallic grating using nanoimprint technology and mea鄄
sured the reflection spectrum using ultraviolet鄄visible鄄near鄄infrared spectrophotometer. Based on the
theory of conventional rigorous coupled wave analysis, we used a new method to analyze the diffrac鄄
tion problems of subwavelength metallic gratings. We used fast Fourier factorization (FFF) method
to derive the coupled wave equations, then each space harmonic can be expanded in terms of
Legendre polynomials in grating region. Using this modified vector diffraction theory, we calculated
the diffraction efficiency and the field distribution. All calculated results show great agreement with
the experimental results.
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1摇 引摇 摇 言

随着光栅电磁理论研究的不断深入和微加工

技术的不断进步,研究人员逐渐发现亚波长金属

光栅表现出了很多奇异的光学现象,比如介质层

上的亚波长金属光栅产生的表面等离子体(Sur鄄
face Plasmon) 可以极大地增强光栅下介质层内

的透射光强[1鄄3],亚波长金属光栅能够同时实现
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TE 偏振(电矢量平行于光栅刻槽)的高反射和

TM 偏振(电矢量垂直于光栅刻槽)的高透射[3]

等。 目前,光栅的标量衍射理论已较为成熟,但它

只适用于表面结构特征尺寸远大于入射波长的光

学元件。 当光学元件的特征尺寸小至波长或亚波

长量级时, 基于标量衍射理论的框架进行二元光

学器件的设计将缺乏可靠性, 而需要采用电磁矢

量衍射理论来分析研究光栅的衍射特性。
亚波长金属光栅是一种特殊的光栅类型,而

高深宽比(High Aspect Ratio,HAR)结构是其中比

较典型的一类,其在生物传感器、太阳能电池、超
衍射光学光刻技术、近场光学成像等领域都有大

量的应用[4鄄7]。 高深宽比金属结构的加工是目前

微机电系统(MEMS)研究的热点与难点之一。 金

属器件在耐高温、高压以及在苛刻环境下的使用

比硅基器件具有明显的优势,但由于目前金属结

构加工手段的欠缺,截止到目前绝大多数 MEMS
器件依然以硅基微加工技术为主。

本文利用纳米压印技术结合溅射和反应离子

刻蚀工艺制备了深宽比达到 4颐 1的亚波长金属光

栅,使用紫外可见近红外光谱仪测得了光栅的反

射光谱。 根据参考文献[8]提供的方法,在传统

的严格耦合波理论的基础上,把光栅区域电磁场

的空间谐波通过勒让德多项式展开,求解光波在

亚波长光栅体内的场分布。 比较发现,实验测量

同理论分析结果在共振波长处吻合得很好。 当光

栅的深宽比增加时,在反射光谱中会观察到更多

的谷值,我们分析了其产生的原因。

2摇 光栅的矢量衍射理论分析

分析如图 1 所示的亚波长光栅。 区域 1 的介

电常数为 着1,区域 3 的介电常数为 着3,中间为介

电常数受到周期性调制的光栅区。 光栅平面的法

线方向沿 z 轴,光栅矢量沿 x 轴。 光栅周期为 撰,
占空比为 f ,光栅深度为 h 。 光栅区域(0 < z < h)
包含了两种介质的周期分布,其介电系数为一周

期函数,对应的介电常数表示为 着(x +撰) = 着(x)。
严格耦合波分析 ( Rigorous Coupled Wave

Analysis) [8鄄9]方法由于计算简单快捷,被广泛应用

于各种周期性结构衍射体的电磁场衍射的分析

中,但其没有充分考虑光栅介质以及电磁波在光

栅矢量方向上的边界最佳匹配条件,在求解本征

矩阵方程时,计算结果往往收敛很慢,有时甚至出
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图 1摇 亚波长金属光栅基本结构

Fig. 1摇 The basic structure of subwavelength metallic grating

现数值溢出,导致病态矩阵。 这种情况对于 TM
波尤为突出。 衍射波由传播波和倏逝波组成,对
于远场衍射,倏逝波在到达远场前就已衰减为 0,
因此对远场衍射的贡献主要是传播波。 但分析表

面等离激元极其相关的亚波长光学现象时,涉及

的往往都是 TM 波而且是近场情形,尤其是存在

倏逝波的情形,所以为了更深刻的分析亚波长金

属光栅的衍射特性,有必要对耦合波分析方法做

一定的修正。
我们利用文献[8]的方法,在传统的严格耦

合波理论的基础上,先是采用快速傅立叶因式分

解(FFF)的方法求得 TM 偏振光入射下的耦合波

方程,再把光栅区域电磁场的空间谐波通过勒让

德多项式展开[10],避免了病态矩阵的出现,不仅

可以用于分析衍射特性,还能很方便地求解光波

在亚波长光栅体内的场分布。 修正的适用于亚波

长光栅的耦合波分析理论按照如下步骤进行

求解:
(1)将光栅区域划分成若干个水平层;
(2)在每一分层中利用快速傅立叶因式分解

方法构建耦合波方程,将电磁场空间谐波按勒让

德多项式展开;
(3)逐层应用电场和磁场边界连续条件,将

各个分层的电场磁通过耦合波方程联系起来;
(4)求解反射和透射的衍射波振幅,将其带

到空间谐波方程就可求得光栅体内的光场分布。
由于数值计算只能进行有限项运算,因此在

计算时必须对求和项进行截断,这不可避免地会

给计算结果带来截断误差。 求和子波项数越多,
截断误差越小,计算精度越高;但是子波数越多,
计算工作量也越大。 所以在计算时应在保证计算

精度的前提下,减小计算工作量,提高计算速度。
在我们的计算中选取勒让德多项式展开的项数为

10,空间谐波数为 6。 数值计算结果表明,这两个
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参数能够使我们获得足够准确的解,保证了收

敛性。

3 摇 亚波长光栅的制备与光谱响应

测量

摇 摇 为了在硅片上制备出金光栅结构,我们首先

在经过清洁处理的硅片上用电子束蒸发镀上铬层

起黏附作用,再旋涂环烯烃聚合物(COP)薄膜。
在 50 W 条件下蒸镀 7 min,得到的铬层厚度约为

120 nm。 接着将环烯烃聚合物(COP)薄膜旋涂在

充分清洗的硅片衬底上。 COP 的透射率为 92% ,
折射率为 1. 509,热形变温度为 123 益。 在旋涂

过程中要用高于 3 000 r / min 的转速,保证旋涂出

均匀的膜层。 使用 SCIVAX、X鄄200 型纳米压印

机,在 1 000 N 压力、150 益条件下压印 120 s,结
束后将衬底温度冷却到 50 益,以 10 滋m / s 的速度

将压印模板与衬底直接脱模分离。 利用 Anelva
E鄄200S 溅射系统在制备出的光栅结构上镀 Au 薄

膜 120 s,得到的薄膜厚度为 200 nm。 然后利用

反应离子刻蚀机 (Samco鄄10NR 型)对纳米复合结

构进行刻蚀。 用 Ar 和 CF4 混合气体在室温下刻

蚀上表面的金 6 min。 用氧反应离子刻蚀 ( O2

RIE)残留的 COP 层。 在气体流速为 50 cm3 / min、

（b）

1 滋m

（a）

h=800 nm
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500 nm

图 2摇 亚波长金属光栅的 AFM 和 SEM 照片。 (a) 俯视

AFM 图; (b) 侧面 SEM 图。

Fig. 2摇 The AFM and SEM images of the fabricated subwave鄄

length metallic gratings. (a) Top view AFM image.

(b) Side view SEM image.

射频功率为 100 W、反应时压力为 10 Pa 的刻蚀

参数下,刻蚀速率可稳定在 200 nm / min。 最后用

氯苯、丙酮溶液超声清洗掉光刻胶,就会在硅片上

留下需要制备的金光栅结构,周期为 1 滋m、占空

比为 0. 2。 亚波长金属光栅的 AFM 和 SEM 照片

如图 2 所示。
在一束 TM 偏振光以 20毅入射的情况下,我们

使用紫外鄄可见鄄近红外光谱仪 ( V鄄670: JASCO,
Tokyo, Japan)测量了 0 级反射光谱,结果见图 3
(b),使用修正矢量衍射理论计算得到的反射谱

在图中用虚线画出。 在数值计算和理论分析中,
对于金属,它们的介电常数的色散和吸收是不能

忽略的。 金和铬是最典型的 Drude 金属,其介电

常数可用 Drude 模型来很好地近似。 本文取

着metal(棕) = 1 -
棕2

p

棕(棕 + i子 -1)
, (1)

对于金,等离子体频率 棕p = 8. 99 eV,电子的弛豫

时间(棕p子) - 1 = 0. 026 78[11]。 对于铬,等离子体

频率 棕p = 4. 6 eV,电子的弛豫时间(棕p子) - 1 =
0. 225[11]。

数值计算所选的参数都与实验制备的样品参
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图 3摇 (a)反射光谱测量系统的简单示意图;(b)测量得

到的 0 级反射谱。
Fig. 3 摇 ( a) Schematic diagram of the experimental setup

used to measure the grating refiectance spectra. (b)
The calculated and measured zero鄄order reflectance
spectra in air.
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数一致。 光栅周期为 1 滋m ,金的高度为 800 nm,
宽度为 200 nm,基底材料是 Si,在 Si 上覆盖一层

厚度为 160 nm 的铬。 波长为 1. 82 滋m 和 2 滋m
的 TM 偏振光以 20毅入射到光栅表面,计算得到的

磁场 Hy 分布如图 4 所示。 可以看出,我们提出的

修正矢量衍射理论可以方便地求解出亚波长光子

器件内的电磁波传输特性。 同时揭示了以矩形金

属为单元的金属光栅表面的共振模式存在两种情

况:一种是水平方向的 SPR,存在于金属上下表

面,是一种水平周期结构引发的共振;另一种存在

于金属左右垂直表面的微腔谐振模式。

（a）
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X
／滋
m

（b）
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图 4摇 使用修正矢量衍射分析方法计算得到两种波长对

应的磁场分布。 (a)入射波长 1. 82 滋m; (b) 入射

波长 2 滋m。
Fig. 4摇 The calculated field distribution based on vector dif鄄

fraction theory. (a) The wavelength of incident light
is 1. 82 滋m. (b) the wavelength of incident light is
2 滋m.

当入射光束照射到光栅表面时,将产生一系

列的衍射光波,当某一级衍射光光波矢在界面方

向上的分量与表面等离子体波的波矢相匹配时,
二者发生共振,该级次的衍射光波的强度会急剧

下降,即产生表面等离子体共振现象。 图 5 为反

射谱随光波长和入射角度之间的关系。 根据光

栅理论,SP 共振条件为:
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图 5摇 反射谱随光波长和入射角度的变化

Fig. 5 摇 Reflectance variation with the incident light wave鄄
length and the incident angle

姿SPP =
( 依 1 - sin兹0)撰·na

m , (2)

其中 姿SPP代表表面等离子体共振波长,兹0 代表光

波入射角度。 当待测物质折射率( na)发生改变

时,不同衍射级次光波对应的共振波长也会随之

变化。 研究表明,表面等离子共振条件对于金属

表面介质折射率的微小变化非常敏感。 因此,当
金属表面的介质为一种待测分析物时,则可以通

过记录共振角或共振波长的变化来实现对待测分

析物折射率的检测,这就是 SPR 传感器的工作原

理。 当折射率增加时,正级次衍射光波对应的共

振波长增大,而负衍射级次衍射光波对应的共振

波长在减小。 当待测物质折射率变化量相同时,
可以看出,负级次衍射光波对应的共振波长变化

量大于正衍射级次光波。
当入射光垂直入射到具有不同深宽比的光栅

表面时,计算得到的反射谱线如图 6 所示。 对比

发现,深宽比为 10颐 1的光栅的光谱会出现更多的
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图 6 摇 入射光垂直入射到不同深宽比光栅对应的反射

光谱

Fig. 6 摇 The calculated reflectance spectra for gratings with
different aspect ratios



摇 第 7 期 郑改革, 等: 亚波长金属光栅结构的制备与矢量衍射理论分析 939摇摇

反射谷,这是由于当光栅的深度增加,当入射光波

长满足一定关系时,会在光栅槽中形成微腔谐振

模式,这是一种类 Fabry鄄Perot 共振模式。 根据

F鄄P腔谐振公式:
m姿
neff

= 2h, (3)

式中 neff为对称金属包裹介质波导模型的有效折

射率,l为入射光波长,m 为整数。 这种微腔谐振

模式对金属光栅的异常透射和光耦合增强均会产

生作用,引起了很多研究者的关注[1,12]。
矢量衍射分析方法为研究亚波长尺度下的光

传输问题提供了一种技术手段。 由于表面等离子

激元局限在金属和电介质的表面处,其透射增强

作用仅作用于数百纳米的近场,这与传统的透射

光栅有所区别。 严格耦合波理论的优势在于对于

无论何种形状的纳米结构,只要其折射率分布具

有周期性,我们都可以快捷的求出衍射效率和光

场分布,不像有限差分法那样需要考虑结构的尺

寸大小,很难处理大尺寸结构。

4摇 结摇 摇 论

使用纳米压印技术结合溅射和反应离子刻蚀

工艺制备了一种金属光栅,并使用紫外鄄可见鄄近
红外光谱仪测量了光栅的反射光谱。 根据参考文

献[8]提供的方法,在严格耦合波理论的基础上,
把光栅区域电磁场的空间谐波通过勒让德多项式

展开,通过求解光波在亚波长光栅体内的场分布,
得到光栅的反射光谱。 同实验测量结果对比发

现,修正的矢量衍射分析方法精确地求得了光栅

反射光谱的共振波长位置,验证了其分析亚波长

光栅的可行性。 数值计算结果表明,以矩形金属

为单元的金属光栅表面的共振模式存在两种情

况:一种是水平方向的 SPR,存在于金属上下表

面,是一种水平周期结构引发的共振;另一种存在

于金属左右垂直表面的微腔谐振模式,这是一种

类 Fabry鄄Perot 共振模式。 本文的研究结果为进

一步探索亚波长金属光栅在生物传感、薄膜太阳

能电池等领域的应用提供了一定的参考。
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