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2004 年，人们首次成功合成

了单原子层厚的石墨薄膜，并将

其 命 名 为 石 墨 烯 。 十 几 年 过 去

了，现在，石墨烯已被广泛用于

光伏、下一代电池和电子器件等

产品中。

石墨烯拥有许多优秀属性，

比如电导率和导热系数。起初，

人们只是将它用于电子器件，却

忽略了它同样优秀的光电性能。

很快人们就发现，石墨烯作为透

明 导 体 电 极 同 样 拥 有 惊 人 的 潜

力，可以代替常用的铟锡氧化物 

（ ITO）。除了结构强度与灵活

性，石墨烯还提供了能与  ITO 相

媲美甚至更优秀的光电性能。它

还可以用于其他各种应用，例如

触 摸 屏 和 光 伏 中 的 透 明 导 体 

（见图 1）、用于探测病毒或蛋白

质的芯片设备、改进型夜视仪、

中红外成像应用以及太阳能电池。

» 石墨烯与表面等离激元 

除光电元件外，当人们将石

由于人们对更小尺度光学应用及其

特性的不断探索，表面等离激元行

业发展迅猛。

传统上，光子一直用于处理微

米尺度结构，由于光的衍射极限特

性 ， 将 光 挤 进 更 小 尺 度 的 难 度 很

高。表面等离激元帮助解决了这一

难题，甚至支持将光约束在纳米尺

度内。

这种方法将入射光耦合到名为

等离激元的电子振荡，这也是表面

等离激元名称的由来。今天，表面

等离激元已经成为光子学中一个正

积极发展的重要分支，主要用于处

理 等 离 激 元 的 有 效 激 励 、 控 制 与 

使用。

» 石墨烯实现了表面等离激元在
实际设备中的应用

在普渡大学（Purdue University）

的 Birck 纳米技术中心的电气和计算

机工程学院， Alexander V. Kildishev 

副教授带领下的计算纳米光子学研

究工作一直处于领先水平，他们在

研究中结合了石墨烯与表面等离激

元，使其更接近实际光电应用。

Kildishev 和他的同事们在石墨

烯研究中遇到了一个基本问题：现

在很难生产高质量的大面积石墨烯

薄膜。在石墨烯的生产工艺改进之

前，Kildishev 和他的团队只能借助

仿 真 工 具 来 设 计 和 优 化 石 墨 烯 

器件。

利 用 仿 真 和 实 验 测 试 ， 

Kildishev 和他的同事们验证了纳米

天线阵列中等离子体共振的可调谐

石墨烯的辅助阻尼，这对于设计中

红 外 波 段 可 调 谐 光 子 元 件 非 常 重

石墨烯为下一代表面等离激元 
铺平道路 
 

仿真工具将二维材料中的复杂物理场与表面等离激元结合在 
一起，带来了光电设备的变革。
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图1：可弯曲、更轻薄的智能手机与笔
记本电脑的屏幕，这仅是石墨烯诸多应
用中的一个示例；它还能用于能源、计
算、工程以及健康技术与设备等领域。

墨烯用于表面等离激元这一光子学分

支领域时，它更是大放光芒；近年来，



要。许多分子的基本振动共振会驻

留在中红外波段，因此，对于传感

和成像领域的应用而言，能开发出

可以在此波段工作的可调谐表面等

离激元器件至关重要。

另一方面，波长更短的红外 

（IR）波段对电信和光学处理也非

常重要，比如电信波段。普渡大学

的研究团队已经证实，在近红外波

长，可以对石墨烯-金属表面等离

激元复合结构中的法诺共振进行有

效地动态控制。法诺共振常见于经

特定耦合的共振光学系统的传输

中，研究人员正将法诺共振的属性

应用于滤光器、传感和调节器（见

图 2）。

Kildishev 认为，在设计下一

代表面等离激元和复合纳米光子芯

片器件中的可调谐单元时，比如 

设 计 传 感 器 和 光 电 探 测 器 ， 

COMSOL Multiphysics®  软件模型

的预测功能是其中的重要环节。在

多色夜视和热成像中，将最终能

够使用光电探测器来感应红外电

磁辐射。另一项可能的应用是生

物传感，表面等离激元单元的共

振线被调谐到和病毒或蛋白质的

光谱响应相匹配的谐振频率。

在普渡大学研究人员的研究

中，他们将石墨烯的特有属性与

表面等离激元纳米天线相结合，

用于调制天线的光学属性。就像

电路中的晶体管一样，光路中的

可调谐共振单元对光电元件也非

常重要。

“结合纳米图案石墨烯与电

子门控（见图 3），我们能够模拟

空间中带有非平行空间解析度的

光通量。”Kildishev 之前的博士

生 Naresh Emani 博士介绍说，后

者现就职于新加坡 DSI 研究院， 

“石墨烯表面等离激元单元中的

降维与半金属行为，为我们提供

了许多重要的属性，其中最关键

的一项便是电可调谐性。这个关键功

能在常规金属表面等离激元中是无法

实现的。”

基于贵金属的表面等离激元器件

往往不具备这种对电可调谐性的控制

水平。贵金属导带中包含大量的电

子，因此不能方便地调制金属的电导

率。但石墨烯是一种可调谐半金属，

在原始状态下，导带中不包含任何电

子。因此，可以对它的电子浓度进行

化学调制，电调制，甚至光学调制，

进而调制它的电导率。

» 仿真与模拟所扮演的角色

对于研究人员而言，数值建模是

一项非常重要的工具，这使他们能够

免受纳米制造的昂贵成本及其他各种

限制的影响，能够方便地对设计进行 

优化。

“与实验工作相比，数值建模的

成本很低，帮助我们减少了验证设计

输出所需的原型机数量，为我们提供

图 2：在单层石墨烯板上设计的法诺共振表面等离激元天
线，利用 COMSOL 软件及波动光学模块进行优化，希望在  
2 μm 的波长实现共振。实验使用离子凝胶顶部电解质门控成
功验证了设计的可调谐性2。

图 3：用于研究石墨烯纳米带（GNRs）中等离子共振实验
装置的 3D 效果图，在 COMSOL Multiphysics 软件中使用表
面电流方法模拟。GNRs 晶格取向为非等比例绘图，仅作
展示目的。
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了不错的预测能力，还可以针对

需要的功能进行优化。”Kildishev 

解释道。

在这样一个石墨烯材料质量

差别很大的领域，要想更好地理

解所有设计变量的影响，紧密关

联数值结果与实验是关键。

“大多数情况下，通过拟合

模 型 参 数 与 实 验 结 果 ， 我 们 可 

以 得 到 给 定 过 程 的 实 际 物 理

场。”Kildishev 说道，“拥有这

样一个经过验证的数学模型，我

们能更好地进行理解与解释。当

你借助数学模型理解这些现象之

后，就能完整了解那些可用于其

他新想法的整套机制。”

当然，数学建模也有自己的

缺点。“不幸的是，很多问题并

不具备解析解，因此我们必须采

用其他方案。”他补充道。根据 

K i ldishev 团队高性能计算专家 

Ludmila Prokopeva 博士的说法，

数值技巧就是清除这些障碍的强

大工具。经过合理设计的仿真工

具可以提供较好的稳定性、精度

以及速度。通常需要非常高性能

的计算机，特别是对需要全三维 

（ 3 D ） 仿 真 的 纳 米 结 构 器 件 

而言。

“计算纳米光子学的多物理

场和多尺度本质决定了我们必须

使用强大的仿真工具。”Kildishev 

说道。

没有仿真工具能适合所有的

场景。“我们自己有一整套的专

有软件和商用软件，但我们始终

都在寻找其他能加入那些很有意

思的新物理场的方法。”Kildishev 

介绍，“十多年来，我们一直很

依赖 COMSOL  Multiphysics 软件，它

的主要优势在于，我们能在它独有的

方程驱动型框架内进行灵活操作，这

非常特别。”

他补充说：“COMSOL 允许用户

耦合多个物理场接口，从而能够分享

相同的网格，甚至支持使用不同的网

格。我们也可以将求解器链接至复杂

的材料函数：例如，我的团队已经针

对石墨烯实现了多个复杂 MATLAB® 介

电模型，COMSOL®  软件可以将这些模

型无缝集成进去。对于简单的显式输

入，如果使用简单的计算或查找表，

将无法处理其中的一些介电函数。我

们还能引入非线性效应，耦合至一个

传热分析，增加量子发射器等，而且

可以一直加下去。”

“COMSOL 的另一大优势在于软

件本身支持利用表面电导率（例如，

表 面 电 流 ） 模 拟 二 维 （ 2 D ） 材

料。”Prokopeva 注意到，“因为原子

厚度的关系，石墨烯的表现类似于二

维材料，但许多研究人员因为软件本

身不支持二维材料，会加入一个很薄

的人为设定的厚度，将仿真转换成一

个三维模型。三维方法会带来一些非

物理变化，增加优化过程的不确定

性，同时还会显著增加数值计算的复

杂度。”

在制造技术逐渐成熟的过程中，

普渡大学的团队使用一个理论模型

来实现石墨烯的最优电导率，并在 

COMSOL 中模拟了器件的响应，以

便从数值角度对系统属性进行分析

（见图 2 和图 4）。

“ 很 幸 运 ， 在 普 渡 大 学 的 

Birck 纳米技术中心，我们能与相

邻 实 验 团 队 的  Yo n g  C h e n  教

授 、 A l e x a n d r a  B o l t a s s e v a  教

授、Vlad Shalaev 教授、Ashraf 

Alam 教授、David Janes 教授和 

Gary Chen 教授合作。与 C-PHOM 

NSF MRSEC 中心  Ted Norris 和 

Vinod Menon 团队的合作也给了我

们很大的帮助。实验研究聚焦于新

型石墨烯应用的各种方面，例如红

外传感器、混合光电电极，以及其

他二维材料，这为我们验证新建模

方法奠定了良好的基础。他们向我

们提供了有关实际中石墨烯基纳米

结 构 制 造 及 其 光 学 特 性 的 重 要 

反馈。”

» 对量子光学、更好的夜视镜
及柔性触摸屏的未来展望

普渡大学团队还在继续他们

的仿真工作，希望能理解和预测石

墨烯的性能，并最终将它用于太阳

光电、光调制器等器件，他们甚至

希望有一天能把它用在柔性触摸屏

上。他们正在尝试制作石墨烯纳 

米带，希望获得一个初级光调制 

设备3, 4。

“目前，能够在中红外波长

实现这一功能的器件往往非常笨

重，或者不可调谐。我们预想了一

款原型机器件，它能够动态更改入

射光脉冲或光束的频谱。这将为夜

图 4：由石墨烯纳米带阵列发射的高斯脉
冲瞬态电场。
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MATLAB 是 MathWorks 公司的注册商标。
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石墨烯模拟 

作者：Andrew Strikwerda

模 拟 石 墨 烯 的 最 佳 方 法 是 什

么？或者更具体地说，应该将石墨

烯作为二维层还是极薄的三维材料

进行模拟？大多数研究人员选择了

第二种方法，因为他们使用的数值

软 件 仅 支 持 三 维 材 料 。 但 在  

COMSOL Multiphysics® 的帮助下，

您可以任意选择这两种方法。正如

文章中提到的，Kildishev 教授和他

的同事们发现，将石墨烯作为二维

材料进行模拟的结果与实验结果更

一致。让我们仔细看一下如何在 

COMSOL® 软件中进行操作。

根据欧姆定律，在频域，电流

密度只是电导率和电场的乘积：

在 COMSOL Multiphysics 中，

这可以通过表面电流边界条件在二

维中实现，根据欧姆定律，感应电

流表示为石墨烯电导率（例如，利

用随机相位近似计算）与切向电场

的乘积。

在时域仿真中，所需表面电流

密度的计算难度会高一些，因为欧

姆定律现在是电场与电导率的卷

积： 

 

        为了在 COMSOL 中实现这一点

（见图 4），Kildishev 教授的团队

使用帕德近似来表征石墨烯中依赖

于频率的光导率。随后，他们对帕

德 极 数 中 的 这 些 项 应 用 傅 里 叶 变

换，从而得到能够在 COMSOL 中求

解的时域二阶偏微分方程。

这些方程的解代表了对瞬态表

面电流的贡献，能够链接到表面电

流边界条件。

COMSOL 的另一大 
优势是能够使用表面

电流项模拟二维材料。” 
 — LUDMILA PROKOPEVA，Birck 
纳米科技中心高性能计算专员

视仪和中红外成像应用提供更高的灵 

敏度。” 

他们还有更长远的宏大目标，希

望探索石墨烯在量子光学领域的表面

等离激元属性。Kildishev 和他的同事

们相信量子光学领域将是光学的下一

个发展前沿，但目前在中红外波长范

围对它的研究相对较少。

“如果我们能成功解决石墨烯研

究中的一些难题，它的表现最终将可

能 超 越 半 导 体 量 子 阱 。 如 果 能 够 实

现 ， 这 将 显 著 缩 小 许 多 器 件 的 尺

寸。”他们正继续探索这一充满了许

多未知的前沿领域，朝着包含无尽可

能的未来大步前进。 
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exchange/361 页面下载他的 COMSOL 模型。
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