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摘　要　硅纳米线的消光截面在特定波段可以达到其几何截面的数百倍，这 意 味 着 其 可 以 将 数 百 倍 于 其 几

何截面范围内的光收集起来。因此，硅纳米线被广泛应用于太阳电池、传感器和光催化等光电子领域。硅纳

米线主要有圆柱形（Ｃ－ＳｉＮＷ）和锥形（Ｔ－ＳｉＮＷ）两种形貌。其中，Ｔ－ＳｉＮＷ在更宽的波段范围具有大的消光系

数，因而具有更好的广谱光收集能力。然而，当光从顶端入射时Ｔ－ＳｉＮＷ的吸收系数的数值却很小，严重限

制了其实际应用。因此亟需研究入射角度对Ｔ－ＳｉＮＷ光谱行为的影响。此外，光的偏振也将影响Ｔ－ＳｉＮＷ的

光谱行为。基于离散偶极近似方法，详细研究了入射角度和偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ的消光谱、吸收光谱和散射性质

的影响。建立了长度１μｍ、上底直径２０ｎｍ、下底直径１２０ｎｍ的Ｔ－ＳｉＮＷ模型；入射角度在０～１８０°范围内

以３０°间隔递增；偏振包括平行于入射面 和 垂 直 于 入 射 面 两 种 情 况。首 先，研 究 了 入 射 角 度 和 偏 振 影 响Ｔ－
ＳｉＮＷ 的消光、吸收谱和吸收／消光比的规律；并借助近场分析探讨了Ｔ－ＳｉＮＷ光谱行为的机制。然后，分析

了入射角度和偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ散射光角度 分 布 的 影 响。结 果 表 明，倒 置Ｔ－ＳｉＮＷ 的 消 光 谱 与 正 置 情 况 完 全

相同，但其吸收谱数值却大的多：在０．３～０．５５μｍ波 段 范 围 内 的 平 均 吸 收／消 光 比 超 过７０％。水 平 放 置 的

Ｔ－ＳｉＮＷ消光谱数值最大、吸收谱数值最小，因此具有最强的光收集能力和最小的光吸收占比；同时，还可

以将垂直入射光在近似水平的方向上散射出去。与对垂直偏振光相比，Ｔ－ＳｉＮＷ对平行偏振光的吸收系数更

大，但吸收／消光占比更小。
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引　言

　　某些特定 波 段，圆 柱 形 硅 纳 米 线（Ｃ－ＳｉＮＷ）和 锥 形 硅 纳

米线（Ｔ－ＳｉＮＷ）的 消 光 截 面 可 以 达 到 其 几 何 截 面 的 几 百

倍［１－２］。因此，它们在传感、太阳电池、光催化和发光等领域

具有广泛的应用前景［３－７］。其中，Ｔ－ＳｉＮＷ具有更好的广谱光

收集能力［８－９］，其原 因 是：光 收 集 能 力 源 自 硅 纳 米 线 与 特 定

波长入射光之间的共振；Ｔ－ＳｉＮＷ 具 有 连 续 变 化 的 直 径 因 而

具有连续变化的共 振 波 长。然 而，Ｔ－ＳｉＮＷ 的 吸 收 谱 数 值 却

小于Ｃ－ＳｉＮＷ［１０］。这意味着Ｔ－ＳｉＮＷ不适合被用作光吸收结

构，严重限制了其在径向结太阳能电池等领域中的应用［１１］。

Ｔ－ＳｉＮＷ吸收谱 数 值 小 的 原 因 是：长 波 共 振 发 生 在 Ｔ－
ＳｉＮＷ底部，因而其收集的 光 在 顶 端 入 射 情 况 下 没 有 足 够 的

吸收距离［１０］。据此不难推测，倒置Ｔ－ＳｉＮＷ的收集的长波光

将拥有很长的吸收距离；同时，其光收 集 能 力 也 应 该 与 正 置

的完全相同———其投影尺寸与正置情况完全相同，因而共振

模式与正置情况完全相同。即倒置Ｔ－ＳｉＮＷ 应同时具备良好

的光收集和光吸收能力。此 外，因 倾 斜Ｔ－ＳｉＮＷ 在 入 射 光 电

场方向的投影尺寸与其倾斜角度及入射光的偏振均有关，其

光谱行为将同时受到入射角度和偏振的影响。

本文研究了光的入 射 角 度 和 偏 振 影 响Ｔ－ＳｉＮＷ 的 消 光、

吸收谱和吸收／消光比 的 规 律；并 借 助 近 场 分 析，探 讨 了Ｔ－
ＳｉＮＷ光谱行为的物理 机 制。分 析 了Ｔ－ＳｉＮＷ 散 射 光 角 度 分

布受入射角度和偏振的影响。所有研究均采用离散偶极近似

（ＤＤＡ）方法基于程序包ＤＤＳＣＡＴ　７．３［１２－１３］完成。

１　实验部分

　　图１是 Ｔ－ＳｉＮＷ 模 型、光 入 射 角 度θ及 偏 振 设 置。



Ｔ－ＳｉＮＷ长１μｍ、上底直径２０ｎｍ、下底直径１２０ｎｍ；θ在０

～１８０°范围 内 以３０°间 隔 递 增；入 射 光 包 括 平 行 于 入 射 面

（ｐｏｌ１）和垂直于入射面（ｐｏｌ２）两 种 偏 振。入 射 光 强 设 置 为１；

Ｔ－ＳｉＮＷ被划分为边长ｄ＝３．３ｎｍ的立方体；采用了体硅材

料的复介电 常 数［１４］。采 用 迭 代 方 法 求 解 Ｔ－ＳｉＮＷ 对 入 射 光

的电磁 散 射。两 次 迭 代 之 间 的 误 差 容 忍 度ｈ设 置 为１．０×
１０－５。以上参数设置均经过了严格的测试计算。

图１　Ｔ－ＳｉＮＷ模型、光的入射角度及偏振的示意图

Ｆｉｇ．１　Ｔ－ＳｉＮＷ　ｕｎｄｅｒ　ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ　ｗｉｔｈ　ｖａｒｉｏｕｓ
ｉｎｃｉｄｅｎｔ　ａｎｇｌｅｓ　ａｎｄ　ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ　ｓｔａｔｅｓ

　　获 得 了Ｔ－ＳｉＮＷ 的 消 光 效 率Ｑｅｘｔ（λ）谱 和 吸 收 效 率Ｑａｂｓ
（λ）谱。它 们 的 定 义 为Ｑｅｘｔ＝Ｃｅｘｔ／πｒ２，Ｑａｂｓ＝Ｃａｂｓ／πｒ２；其 中

Ｃｅｘｔ和Ｃａｂｓ分 别 为 消 光 和 吸 收 截 面；ｒ为 有 效 半 径，ｒ＝
３
３Ｖ／４槡 π。消光效率Ｑｅｘｔ和吸收效率Ｑａｂｓ分别反映了Ｔ－ＳｉＮＷ

对光的收集和吸收能力。获 得 了Ｔ－ＳｉＮＷ 的 近 场 光 分 布，光

强数值为电场强度的模方。

２　结果与讨论

２．１　入射角度和偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ消光谱和吸收光谱的影响

入射角度对Ｔ－ＳｉＮＷ 消 光 谱 的 影 响。图２（ａ）给 出 了Ｔ－
ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏振光的消光谱平均值。当入射角互补

时（０°和１８０°，３０°和１５０°，６０°和１２０°），Ｔ－ＳｉＮＷ 的消光谱完

全重合。这验证了前面的预 测：倒 置 和 正 置Ｔ－ＳｉＮＷ 的 光 收

集能力相同。随θ从０°增大到９０°，Ｔ－ＳｉＮＷ的消光效率在整

个可见光谱范围内显著 增 加（短 波 段 增 大 约３倍，长 波 段 超

过１０倍）。表明越接近水 平 放 置（θ接 近９０°），Ｔ－ＳｉＮＷ 的 广

谱光收集能力越强且越平均。

　

图２　入射光的角度和偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ光谱行为的影响

（ａ）：Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏振光的平均消光谱；（ｂ）：Ｔ－ＳｉＮＷ对不同偏振光的消光谱；（ｃ）：Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏振光的平均吸收谱

及其差值（插图）；（ｄ）：Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏振光的平均吸收／消光比及其差值（插图）

Ｆｉｇ．２　Ｉｍｐａｃｔｓ　ｏｆ　ａｎｇｌｅ　ａｎｄ　ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｉｎｃｉｄｅｎｔ　ｌｉｇｈｔ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｂｅｈａｖｉｏｒｓ　ｏｆ　Ｔ－ＳｉＮＷ
（ａ）：Ａｖｅｒａｇｅｄ　ｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒａ　ｆｏｒ　ｐｏｌ１ａｎｄ　ｐｏｌ２ｌｉｇｈｔ；（ｂ）：Ｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒａ　ｆｏｒ　ｉｎｃｉｄｅｎｔ　ｌｉｇｈｔ　ｗｉｔｈ　ｄｉｓｔｉｎｇｕｉｓｈｅｄ　ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｓ；（ｃ）：Ａｖｅｒ－
ａｇｅｄ　ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒａ　ｆｏｒ　ｐｏｌ１ａｎｄ　ｐｏｌ２ｌｉｇｈｔ，ａｎｄ　ｔｈｅｉｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ（ｉｎｓｅｔ）；（ｄ）：Ａｖｅｒａｇｅｄ　Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．ｒａｔｉｏ　ｆｏｒ　ｐｏｌ１ａｎｄ　ｐｏｌ２ｌｉｇｈｔ，ａｎｄ　ｔｈｅｉｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ（ｉｎｓｅｔ）

　　除θ＝０°和１８０°两种情况，偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ的消光谱影响

显著。如图２（ｂ），对于ｐｏｌ１偏 振 光，随 着θ从０°增 加 到９０°，

Ｔ－ＳｉＮＷ的共振数目和波长变化，消光效率也显著增加；而对

于ｐｏｌ２偏振光，Ｔ－ＳｉＮＷ的 消 光 谱 在 不 同 入 射 角 度 下 几 乎 重

叠。这意味着入射光与Ｔ－ＳｉＮＷ之 间 的 共 振 本 质 上 取 决 于 其

电场“感受”到的Ｔ－ＳｉＮＷ的几何尺寸：ｐｏｌ１偏振光的电场方向

与Ｔ－ＳｉＮＷ对称轴在同一平面内，因此其感受到的Ｔ－ＳｉＮＷ的

尺寸随θ而变化；ｐｏｌ２偏振光的电场方向与Ｔ－ＳｉＮＷ对称轴垂
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直，因此其感受到的Ｔ－ＳｉＮＷ的尺寸与θ无关。

Ｔ－ＳｉＮＷ的消光特 性 可 以 由 近 场 分 布 直 观 给 出。例 如，

Ｔ－ＳｉＮＷ对λ＝０．４４μｍ的ｐｏｌ２光的消光效率随θ增加（０°～
９０°）而变大的原因是产生了更多的共振：如图３（ａ）所示，θ＝
０°时入射光仅与Ｔ－ＳｉＮＷ中１个位置产生共振；θ＝６０°和９０°
时，则分别与２个和５个位置产 生 了 共 振。共 振 数 的 增 加 来

自于入射光电场“感受”到了更多的“相同”尺寸：耀斑在移向

Ｔ－ＳｉＮＷ底面的同时慢慢向受光面移近。Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１光

的消光效率随θ显著提升的原因是入射光电场在Ｔ－ＳｉＮＷ 中

感受到更大的尺寸进而产生了更多的共振波长：如图３（ｂ）所

示，θ＝６０°时λ＝０．４５，０．５４和０．６０μｍ的 光 分 别 与 不 同 位

置处的倾斜尺寸产生了共振；θ＝９０°时λ＝０．８０μｍ的光与平

行于对称轴的尺寸（侧面与底面间）产生了共振，这由横截面

图中黄色虚线所指示的闭合的电场线可以证实。

图３　Ｔ－ＳｉＮＷ的近场分布

（ａ）：ｐｏｌ２偏振时λ＝０．４４μｍ的各种角度的入射光与Ｔ－ＳｉＮＷ 的 共 振；（ｂ）：ｐｏｌ１偏 振 时λ＝０．４５，０．５４和０．６０μｍ的θ＝６０°的 入 射 光 与Ｔ－
ＳｉＮＷ的共振，λ＝０．８μｍ的θ＝９０°的入射光与Ｔ－ＳｉＮＷ的共振

Ｆｉｇ．３　Ｎｅａｒ－ｆｉｅｌｄ　ｍａｐｐｉｎｇｓ　ｆｏｒ　Ｔ－ＳｉＮＷ
（ａ）：Ｒｅｓｏｎａｎｃｅ　ａｔλ＝０．４４μｍ　ｕｎｄｅｒ　ｐｏｌ２ｌｉｇｈｔ　ｗｉｔｈ　ｖａｒｉｏｕｓθ；（ｂ）：Ｒｅｓｏｎａｎｃｅｓ　ａｔλ＝０．４５，０．５４，ａｎｄ　０．６０μｍ，ｕｎｄｅｒ　ｐｏｌ１ｌｉｇｈｔ　ｗｉｔｈθ＝６０°；

ａｎｄ　ａｔλ＝０．８μｍ　ｕｎｄｅｒ　ｐｏｌ１ｌｉｇｈｔ　ｗｉｔｈθ＝９０°

　　入射角度 对 Ｔ－ＳｉＮＷ 吸 收 谱 的 影 响。图２（ｃ）中 给 出 了

Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏 振 光 的 吸 收 效 率 的 平 均 值。θ＝
１５０°和１８０°时Ｔ－ＳｉＮＷ的吸收效率比θ＝０°时要大的多，证实

倒置Ｔ－ＳｉＮＷ具有更好的光吸收。吸收效率随θ增 加 先 降 低

然后再升高。这是因为当θ从０°增加到９０°时，光在Ｔ－ＳｉＮＷ
中 的传输距离逐渐缩短；而当θ从９０°增加到１８０°时，传输距

离又逐渐 变 大。当θ接 近１８０°时，Ｔ－ＳｉＮＷ 底 部 收 集 的 长 波

光还可以被锥形壁面反射获得更长的吸收路径。

图２（ｄ）给出了Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１和ｐｏｌ２偏振光的平均吸

收／消光比（Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．）。与 吸 收 谱 的 情 况 相 同，Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．
随着θ增 加 先 减 小 后 增 大。θ＝１８０°时，Ｔ－ＳｉＮＷ 在０．３～
０．５５μｍ波段的Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．均大于６０％；平均值大于７０％；

峰值达８８％。该波段包含 了 太 阳 光 谱 中 最 强 的 光 子 流 密 度；

因此，倒置ＳｉＮＷ具有优 秀 的 太 阳 光 吸 收 能 力。此 外，结 合

图２（ａ）和（ｄ）的结 果 可 以 得 出 结 论：水 平Ｔ－ＳｉＮＷ 同 时 具 有

最大的消光系数和最小的Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．，非常适合用来 捕 获 太

阳光。

图２（ｃ）的插图显 示Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１偏 振 光 的 吸 收 明 显

强于对ｐｏｌ２偏 振 光 的 吸 收。主 要 原 因 是Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１偏

振光的消光系数比对ｐｏｌ２偏 振 光 大 的 多。图２（ｄ）的 插 图 表

明Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１偏振光 的 Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．显 著 小 于 对ｐｏｌ２偏

振光的Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．。原因是尽管Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１偏振光的消

光系数大，但共振位置的形状不对称致使收集的大部分光被

很快的散射出去。

２．２　入射角度和偏振对Ｔ－ＳｉＮＷ散射光角度分布的影响

图４（ａ）和（ｂ）显 示，正 置Ｔ－ＳｉＮＷ 的 散 射 光 主 要 分 布 在

０°到９０°之间，即正向散射为主；而倒置Ｔ－ＳｉＮＷ的背向散射

超 过了５０％。这与Ｚｈｕ等发现的Ｔ－ＳｉＮＷ阵列的光吸收比例

随θ从０°增 大 到９０°而 由～１００％降 至～２５％的 测 量 结 果 吻

合［１５］。倒置Ｔ－ＳｉＮＷ中 的 背 向 散 射 来 自 于 光 在 向 前 传 播 的

过程中不断被锥形壁面向后反射。对于水平放置的Ｔ－ＳｉＮＷ，

图４（ｃ）和（ｄ）显示：入射 光 为ｐｏｌ１偏 振 时，散 射 光 主 要 分 布

在７０°～１４０°；入射光为ｐｏｌ２偏振时，散射光主要分布在６０°

～１３０°。再考虑到水平Ｔ－ＳｉＮＷ具 有 最 强 的 广 谱 光 收 集 和 最

小的Ａｂｓ．／Ｅｘｔ．，非常适用于对可见光的高效、低损耗捕获。

Ｔ－ＳｉＮＷ被 倾 斜 放 置 时，图４（ｅ）和（ｆ）显 示：θ＝６０°时，散 射
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图４　Ｔ－ＳｉＮＷ的散射光角分布

（ａ）：完全正置的散射角度分布；（ｂ）：完全倒置Ｔ－ＳｉＮＷ的散射角度分布；（ｃ）：水平Ｔ－ＳｉＮＷ 对ｐｏｌ１光的散射角度分布；（ｄ）：水平Ｔ－ＳｉＮＷ
对ｐｏｌ２光的散射角度分布；（ｅ）：θ＝６０°时Ｔ－ＳｉＮＷ的散射光角度分布；（ｆ）：θ＝１２０°时Ｔ－ＳｉＮＷ的散射光角度分布

Ｆｉｇ．４　Ａｎｇｕｌａｒ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｃａｔｔｅｒｅｄ　ｌｉｇｈｔ　ｂｙ　Ｔ－ＳｉＮＷ
Ｓｃａｔｔｅｒｅｄ　ｌｉｇｈｔ　ｂｙ（ａ）ａ　ｆｕｌｌｙ　ｕｐｒｉｇｈｔ　ａｎｄ（ｂ）ａ　ｆｕｌｌｙ　ｉｎｖｅｒｔｅｄ　Ｔ－ＳｉＮＷ；ａ　ｆｌａｔ－ｌａｉｄ　Ｔ－ＳｉＮＷ　ｕｎｄｅｒ　ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ　ｏｆ（ｃ）ｐｏｌ１ａｎｄ（ｄ）ｐｏｌ２；Ｔ－ＳｉＮＷ

ｕｎｄｅｒ　ｉｒｒａｄｉａｔｉｏｎ　ｗｉｔｈ（ｅ）θ＝６０°ａｎｄ（ｆ）θ＝１２０°

光主要 分 布 在４０°～１００°；θ＝１２０°时，散 射 光 主 要 分 布 在

１１０°～１６０°。结合前面结果可以得出结论：Ｔ－ＳｉＮＷ越接近正

置，其前向散射就越强；而越接近倒置，其背向散射就越强。

３　结　论

　　倒置Ｔ－ＳｉＮＷ的消光谱与正置情况完全相同，但其吸收

谱数值却大的多：其吸收／消光比在０．３～０．５５μｍ波段的平

均值可超过７０％。证实完全倒置的Ｔ－ＳｉＮＷ同时具有优异的

光收集和光吸收能力。水平放置的Ｔ－ＳｉＮＷ 在整个可见光谱

范围内消光谱数值最大、吸收谱数值 最 小，具 有 最 佳 的 广 谱

光收集能力和最小的光吸收占比；并且可以将垂直入射的光

转变为水平传播。Ｔ－ＳｉＮＷ对ｐｏｌ１偏振光的吸收量比对ｐｏｌ２
偏振光的数值大，但对ｐｏｌ１偏振光的吸收／消光占比更小。
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