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准一维纳米体系中的等离激发

余亚斌，武　霁
（湖南大学 物理与微电子科学学院，４１００８２长沙）

摘　要：采用准一维电子气模型，研究了准一维纳米结构体系中的等离激发．利用线性响应理论和电磁场理论等方法，
推导出该体系的等离振荡的本征方程，并数值计算该体系的等离激发能谱．结果表明，有限尺度体系中的等离激发能谱
表现为分立的形式，并与体系的尺度有很强的依赖关系．各级等离激发的能量随着体系的尺度增加而减小，但等离激发
频率个数随体系尺度的增大而增加，等离激发能级间距变得越来越密．此外，等离激元激发能随着电荷密度增加而增大，
这和宏观体系的结论定性一致．
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　　由几十个或几百个原子组成的低维纳米体系
中，对等离激元的研究吸引了广泛关注［１］．因等
离激元共振而引起的局部场强增强，能显著提高

光学过程效率，从而实现对于单个分子信号的检

测［２］，为实现纳米尺度上的光操控提供了一种可

能，逐步显示出其应用潜力．等离激元共振与纳米
结构的形状、尺寸、组分有关［３－４］，且有较强的尺寸

效应和能量量子化效应．文献［５］利用等离子体杂
交模式并用时域差分法计算其激发能谱，显示等离

子二聚体是成键与反键的组合．其纳米颗粒二聚体
能够预测出复杂纳米结构的能量，并且提供出其能

量随偶极矩变化的实物图片．本文构建准一维有限
长度的准一维电子气模型，在线性响应理论的基础

上，得出等离激元普适的本征方程，方便于广泛研

究其他理想介观模型对外场的动态响应．利用此本
征方程，计算出准一维电子气分立的激发能谱，从

而得知等离激元的最低激发能不为零．随着体系尺
度的增大等离激元最低激发能会逐渐趋近于零，且

等离激发能级数目逐渐增加．同一能级的等离激发
能（频率）则会随着体系尺度的增大而减小；同时

体系电荷密度的增加也会使等离激发能增大，这与

宏观体系有一致的结论．

１　模型与公式推导
采用有限长度的准一维电子气虚晶格模型，

假设电子在宽度为２ａ、长度为（Ｎ＋１）ａ的二维无



限深势阱中运动，ａ为虚晶格常数，该体系的电子

波函数为ψｍ ＝
２

（Ｎ＋１）槡 ａ
ｓｉｎ ｍπｘ
（Ｎ＋１）ａｓｉｎ

πｙ
２ａ．假

设有一外加电势场Ｖｅｘｎｍ（ω，ｒ

）ｅ－ｉωｔ（可理解为势场

的傅里叶分量）作用在该体系上．
基于自洽场理论研究介观体系动态响应［６］

的方法，按照线性响应理论和无规相近似，系统内

部产生的诱导电荷分布为
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式中：ｆ（Ｅ）为费米函数；γ为衰减因子；Ｅｍ、Ｅｎ分

别为本征态ψｍ和ψｎ对应的本征能量；Ｖ
ｉｎ
ｎｍ（ｒ


，ω）

为诱导电荷ρｉｎ（ｒ

，ω）产生的诱导电势．根据电磁

学理论又可表示为
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体系满足玻色统计，粒子具有交换对称性，为了减

少变量个数，对｛Ｖｎｍ（ω），ｍ，ｎ＝１，２，…｝做如下
变换：
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于是在低温极限下，取零温费米函数为
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式中：Ｎｍ为系统能级填充数，相当于系统有２Ｎｍ
个电子．
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Ｎ＋１∫

Ｎ＋１

０
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２
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式中ｍｅ为电子的有效质量，将式（１）两边分别乘
以ｓｉｎ２（πｙ′／２）ｃｏｓ（ｌ′πｘ／（Ｎ＋１））／（Ｎ＋１），并对
ｘ，ｙ进行积分，便可得到体系的自洽电势响应方
程为

Ｕｉｎ（ｌ′，ω）＝∑
ｌ
Ａ（ｌ′，ｌ，ω）Ｕ（ｌ，ω）．

式中：Ａ（ｌ′，ｌ，ω）为电势的响应矩阵，其表达式比
较繁杂，故在此省略．总势场由内部产生的电场和
外加电场组成，即 Ｕ（ｌ，ω）＝Ｕｉｎ（ｌ，ω）＋Ｕｅｘ（ｌ，
ω），于是内势Ｕｉｎ（ｌ′，ω）的自洽方程为

Ｕｉｎ（ｌ′，ω）＝∑
ｌ
Ａ（ｌ′，ｌ，ω）［Ｕｉｎ（ｌ，ω）＋Ｕｅｘ（ｌ，ω）］．

（２）
　　当体系不存在外加电场时，即Ｕｅｘ（ｌ，ω）＝０，
由式（２）可得体系的本征方程为

δｌ′ｌ－∑
ｌ
Ａ（ｌ′，ｌ，ω( )）Ｕｉｎ（ｌ，ω）＝０．

　　只有Ｕｉｎ（ｌ，ω）的非零解才对应系统的等离
激元，因此等离激元频率可求得

ｄｅｔ［δｌ′ｌ－Ａ（ｌ′，ｌ，ω）］＝０． （３）
　　由于衰减因子ｉγ，式（３）中的行列式具有实
部和虚部，所以它的解ω通常是一个复数，其中
实部代表等离激元的频率，虚部代表阻尼或等离

激元的寿命．对于理想体系ｉγ＝ｉ０＋，式（３）可以
严格成立，并给出实数解．在实际数值计算中 γ
通常取一个有限的小量，并用 Ｒｅ｛ｄｅｔ［δｌ′ｌ －
Ａ（ｌ′，ｌ，ω）］｝＝０给出实数解作为等离激元频率，
并且相应的Ｉｍ｛１／ｄｅｔ［δｌ′ｌ－Ａ（ｌ′，ｌ，ω）］｝．
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在该频率处出现峰值．而事实上，系统阻尼
的存在是不可避免的，所以这种确定等离激元频

率的方法具有一般性．

２　结果与讨论
对于无限大体系而言，等离激元能谱是连续

谱，表现为随波矢 ｋ

变化的色散关系ω＝ω（ｋ


），

其色散关系确定了波在空间中传播的特性［７］．本
文所计算的自由电子体系是长度有限的准一维体

系，其等离振荡频率将是一些分立的数值．取不同
的原子数目Ｎ和电子数Ｎｅ进行计算，把所求得的
等离激元能谱结果标注在笛卡尔坐标中，如图１
所示．
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图１　不同尺度体系的等离激元能谱，虚晶格常数 ａ为

０３５ｎｍ

　　图１中的３条曲线表示体系原子数Ｎ分别为
８、１０、１２的等离激发能谱，其相应电子数 Ｎｅ分别
为８、１０、１２，曲线电荷密度 Ｎｅ／Ｎ都固定为１．其
中，横坐标按照ｎ／Ｎ进行标度（体系的准波矢为
ｎπ／（Ｎ＋１）ａ，ｎ＝１，２，３…代表等离激发的能级
数），各体系等离激发能（频率）按相应的能级排

列，能量均以π２ｈ—２／２ｍｅａ
２为单位来标度．

由图１可知，准一维体系的等离激发能谱表
现为分立的激发能谱，且每条能谱相应的最低激

发能态不为零．无论是尺度大的体系还是尺度小
的体系，能谱中激发频率都与该点的序数呈一个

近似的线性关系［８］，这种线性关系将会趋近于无

限大体系激发能谱的色散关系．体系的“波矢”越
大，等离激元激发频率就越高［９］．对比这３条激发
能谱，激发频率数值上总体有向下移动的趋势，

即同一能级的等离激发频率会随体系尺度的增大

而减小，同时最低激发能将逐渐趋于零值．
图２为当体系电荷密度分别是１０、０４时，

等离激元第１激发频率（ｎ＝１）随体系尺度的变
化．图２中横坐标按照原子数 Ｎ从小到大依次排
列．如图２所示，曲线呈线性递减的关系．在体系

尺度（原子数）不断增加的过程中实则对应着波

矢的不断减小，等离激发频率也不断减小，与图１
讨论相符．且电荷密度越大，等离激发能（频率）
就越大，与宏观体系等离激元的性质相同［１０］．这
是由于在等离激发的过程中，随着电子浓度的增

加，有越来越多的电荷参与到集体振荡过程当

中，使得体系赖以产生的等离振荡恢复力增加，

从而增大振荡的频率．
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图２　第１等离激发频率随体系尺度的变化

　　上述讨论中都涉及等离激发频率与波矢的变
化关系，认为等离激发频率会随着体系波矢的不

断减小而减小．为了更加直观的了解“波矢”与等
离激元之间的变化关系，在图３中画出 ｎ／Ｎ分别
为１／４和１／６的等离激发频率随体系长度的变化
关系．从图３中可直观的看到，“波矢”较小的等
离激发频率数值上总体小于“波矢”较大的等离

激发频率．即体系的“波矢”越大，等离激元激发
频率就越高．

!"#

!"$

!"%

! &! %! '! $! (!

!

"#!)&*$

"#!)&*#

!
*
+

,
&

图３　ｎ／Ｎ分别为１／４和１／６的等离激发频率随体系尺
度的变化

　　从图３中还可看出，“波矢”为１／４的等离激
元在体系尺寸较小时，激发频率数值随体系尺度

逐渐增大时变化较大，体现在图３中的是体系的
原子个数从５增加至１５时的这段曲线较为陡峭．
之后随着体系长度的逐渐增加，激发频率数值上

的变化逐渐减小，曲线也趋于平缓．这表明等离激
元有较强的尺寸效应．

通过图４具体讨论等离激元激发能谱的尺寸
效应．固定 ｎ／Ｎ为１／５，且电荷密度分别为０４、
０８时等离激元的色散关系，虚晶格常数为
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０３５ｎｍ．从图４中可知，激发频率在体系尺度较
小时随系统尺度变化非常大，表现在图４中的曲
线较为陡峭，随着体系的逐渐增大，激发频率数值

变化差别不大，表现在图４中的曲线就变得较为
平缓．随着体系尺度的不断增大，最终将趋近于无
限大体系等离激元激发频率．这也再次说明，在低
维体系中等离激元有较强的尺寸效应．
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图４　电荷密度为０４与０８时等离激元的变化

　　 假设电荷密度固定不变（固定 Ｎｅ／Ｎ的比
值）．在图 ５中 ｎ／Ｎ＝１／５，Ｎｅ／Ｎ的比值固定为
０４，体系的晶格常数分别为０３５ｎｍ和０５０ｎｍ
时等离激元能谱．

仔细观察两条能谱可知它们是基本重合的，虚

晶格常数对于体系的等离激发基本无影响．这里可
做定性的判断，已知本文是以 π２ｈ—２／２ｍｅａ

２作为能

量单位的，即在晶格常数变小时，较大尺寸的等离

激发能实际是增加的，也就是说在单位晶格电子数

密度不变时，虚晶格常数的增加实际上代表电子密

度的增加，所以等离振荡频率应该增加．这与文
献［１１］利用纳米结构的紧束缚模型得到的结果
一致．
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图５　不同虚晶格常数的等离激元能谱

３　结　论

１）构建准一维虚晶格电子气模型，利用线性
响应理论和无规相近似，得出了体系等离振荡的

本征方程，并通过数值计算得到等离激发能谱．计
算结果表明等离激元激发有很强的尺寸效应．
２）体系中等离激发表现为分立的激发能谱，

最低激发能态不为零，但在体系尺度逐渐增大时

有趋近于零的趋势．同一能级的等离激发能会随
体系尺度的增大而减小，但能谱的等离激发数模

会随体系尺度的增大而增加．
３）激发能的大小随电荷密度增加而增大，这

和宏观体系有一致的结论．此外，把体系的激发能
谱按照随系统准波矢增加而增加的顺序排列起

来，可得到一个类似于无限大体系的色散关系的

大致平滑的曲线．
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