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Аннотация
Предмет исследования. Выполнен анализ результатов численного моделирования зависимости напряженности 
электрического поля от размерности и геометрии золотых наноструктур и их ориентации относительно 
поляризации падающего излучения. Метод. Моделирование напряженности электрического поля вблизи 
единичной наноструктуры осуществлено с применением метода конечных разностей во временной области 
(Finite-Difference Time-Domain, FDTD). FDTD-метод — эффективный теоретический способ исследования 
взаимодействия электромагнитной волны и плазмонных нанообъектов. Исследованы объекты — единичные 
золотые наностержни, имеющие различную геометрию (цилиндр, сфероцилиндр, вытянутый эллипсоид) и 
варьируемую полудлину (L = 10–120 нм). Источник излучения — плоскополяризованная волна (λ = 632 нм). 
Основные результаты. В результате проведенного моделирования определена локализация электрического 
поля вблизи наноструктур, а также получены максимальные теоретические значения напряженности ближнего 
электрического поля. Показано, что зависимость максимумов напряженности электрического поля от полудлины 
золотых наноструктур при их продольной ориентации имеет нелинейный характер. Практическая значимость. 
Полученные теоретические расчеты напряженности электрического поля вблизи исследуемых плазмонных 
нанообъектов позволят в дальнейшем определить оптимальные параметры наночастиц и условия возбуждения 
плазмонного резонанса. В результате возможно создание оптических структур с высоким сигналом усиления 
комбинационного рассеяния света, детектируемого от исследуемых веществ, находящихся вблизи такой 
структуры.
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Abstract
The presented work reflects and analyzes the results of numerical simulation of the electric field strength dependence 
on the dimensionality and geometry of gold nanostructures as well as their orientation relative to the polarization of 
the incident radiation. The simulation of the electric field strength near a single nanostructure was performed using the 
Finite-Difference Time-Domain (FDTD) method. FDTD modeling is an effective theoretical way to study the interaction 
between electromagnetic waves and plasmonic nanoobjects represented by single gold nanorods with different geometry 
(cylinder, spherical cylinder, elongated ellipsoid) and variable half-length (L =10–120 nm). The radiation source 
was a plane-polarized wave (λ = 632 nm). As a result of the simulation, the localization of the electric field near the 
nanostructures has been determined and the maximum theoretical values of the near-field strength have been obtained. 
The dependence of the electric field strength maxima has been demonstrated to be nonlinear on the half-length of gold 
nanostructures in case of their longitudinal orientation to E-vector. The obtained theoretical calculations of the electric 
field strength near the plasmonic nanoparticles, including gold nanorods, allow us to determine the optimal nanoparticle 
parameters and excitation conditions for the plasmon resonance occurrence which in turn provides an opportunity to 
create SERS-structures with a high Raman scattering enhancement. 
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Введение

Идентификация и определение низкоконцентри-
рованных веществ — одно из быстро развивающихся 
направлений в спектроскопическом анализе. Данный 
анализ успешно применяется в биологии, геологии, 
химии [1], медицине [2], мониторинге атмосферы [3], 
в междисциплинарных областях, а также в промыш-
ленной сфере [4]. В последнее двадцатилетие наибо-
лее востребованным методом спектроскопии является 
метод гигантского комбинационного рассеяния света 
(ГКРС). Благодаря возникновению поверхностного 
плазмонного резонанса в планарных структурах и лока-
лизованного поверхностного плазмонного резонанса в 
наноструктурах [5], данный метод позволяет проводить 
высокоточный структурный анализ соединений [6–8]. 
При разработке активных оптических сенсоров широко 
используются металлы: золото, серебро, платина, медь, 
а также их композиты [9, 10]. Одним из важных аспек-
тов метода ГКРС — совершенствование и создание 
новых конфигураций структур, усиливающих интен-
сивность сигнала комбинационного рассеяния света. 
В настоящее время диапазон значений усиления сигна-
ла комбинационного рассеяния света составляет от 105 
до 1014 [11]. Варьируя параметры планарных сенсоров, 
основанных на эффекте ГКРС, а также оптические 
свойства металлических наночастиц, адсорбированных 
на поверхности, можно контролировать генерацию 
плазмонного резонанса, тем самым достигая бльших 

значений коэффициента усиления ГКРС и увеличивая 
предел обнаружения объектов [12, 13]. Возможность 
создания различных ГКРС-структур требует в пер-
вую очередь теоретической оценки их эффективности. 
В данном вопросе помогают методы математического 
расчета оптических свойств наноструктур [14]. Один 
из применяемых вычислительных методов, в частности 
для целей плазмоники и нанооптики — метод конеч-
ных разностей во временной области (Finite-Difference 
Time-Domain, FDTD) [15].

В основе численного FDTD-метода лежит дискре-
тизация уравнений Максвелла, имеющих дифферен-
циальную форму [16]. Метод конечных разностей во 
временной области мощный и эффективный численный 
инструмент для исследования взаимодействия элек-
тромагнитной волны с плазмонными нанообъектами. 
Варьируя параметры нанообъектов и источника падаю-
щего излучения, можно рассчитать сечения экстинкции, 
максимальные значения напряженности электрического 
поля, отследить его локализацию вблизи исследуемых 
структур, а также оценить усиления электромагнитного 
излучения наноструктурами. Обзор научных работ, в 
частности [17–19], показал, что при сравнении экспе-
риментальных и теоретических данных, рассчитанных 
FDTD-методом, наблюдаются отклонения между ними. 
Тем не менее общую тенденцию экспериментальных 
значений теоретические расчеты могут прогнозировать. 
К возможным факторам, приводящим к разногласию в 
данных, стоит отнести основные недостатки данного 
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метода — ступенчатую аппроксимацию [20], а также 
накопление численной ошибки дисперсии со временем 
моделирования [21]. 

Перспектива численного анализа напряженности 
электрического поля, генерируемого вблизи анизотроп-
ных наночастиц, в частности золотых наностержней 
варьируемой морфологии, связано с возможностью 
контроля зависимости длины волны продольной моды 
плазмонного резонанса [22]. Получение пика продоль-
ной моды плазмонного резонанса в области длинновол-
новых значений (800–1300 нм) позволяет усилить очень 
слабую интенсивность сигнала комбинационного рас-
сеяния света в данной области. Кроме того, важность 
данного диапазона заключается в том, что лазерное 
возбуждение с длинами волн 785, 1064 и 1280 нм дает 
меньшую деградацию и фотообесцвечивание образца, 
уменьшенный фон флуоресценции и существенно боль-
шую глубину проникновения в биологические ткани 
по сравнению с коротковолновыми источниками [23].

В настоящей работе определены максимальные 
значения напряженности электрического поля вблизи 
единичных наностержней варьируемой геометрии, а 
также приведены основные 2D-картины распределения 
ближнего E-поля. 

Используемые методы и подходы

Для реализации численного моделирования FDTD-
методом применено программное обеспечение ANSYS 
Lumerical. В качестве базового алгоритма выбрана ме-
тодика, описанная в работе [24], с внесенными кор-
ректировками. В качестве источника возбуждения ис-
пользована плоско-поляризованная волна (λ = 632 нм), 
вектор напряженности электрического поля колеблется 
вдоль оси x. Амплитуда падающего поля установлена 
в программе со значением 1 В/м. Источник плоской 
волны расположен на расстоянии 5 нм от исследуемого 
объекта — золотых (Au) наностержней, которые имеют 
различную геометрию (цилиндр, сфероцилиндр, вытя-
нутый эллипсоид) и варьируемую полудлину (L =10–
120 нм) при постоянном радиусе r = 8 нм. Положение 

исследуемых наночастиц в расчетной области имеет 
продольную и поперечную ориентацию относительно 
поляризации падающего излучения. Время симуляции 
составляло T = 1000 фс. Шаг сетки принимал значе-
ния dx, dy, dz = 0,5 нм для полудлин наностержней 
10–80 нм, и 1 нм для полудлин 100–120 нм. Картины 
распределения ближнего E-поля получены с помощью 
2D-монитора, расположенного в начальных координа-
тах (x = 0; y = 0; z = 0) в плоскости x–y.

Результаты исследования

В результате исследования установлено, что при 
продольной ориентации золотых наностержней отно-
сительно вектора колебания напряженности электри-
ческого поля наблюдается нелинейная зависимость 
значений максимумов напряженности ближнего элек-
трического поля (рис. 1). На представленных графиках 
видны по два пиковых значения напряженности поля. 
Первое пиковое значение напряженности электриче-
ского поля для всех форм исследуемых единичных 
наностержней (цилиндр, сфероцилиндр, вытянутый 
эллипсоид) получено при полудлине наностержней, 
равной L = 20 нм. 

Второе пиковое значение напряженности электриче-
ского поля наблюдается для наностержней цилиндри-
ческой и сфероцилиндрической форм при L = 80 нм, а 
для эллипсоидальной — при L = 100 нм. Исследование 
локализации электрического поля вблизи единичных 
наностержней показало, что пиковые значения локаль-
ного электрического поля в плоскости x–y преимуще-
ственно локализованы на элементах наностержней 
с максимальной кривизной (рис. 2). Данное явление 
обусловлено быстрой миграцией заряда вдоль ориен-
тированных структур [25]. Также на картинах распре-
деления электрического поля для случаев цилиндри-
ческой и сфероцилиндрической форм наблюдалось 
явление стоячей волны, формирование которой было 
зафиксировано при полудлине наностержней, равной 
L = 40 нм (рис. 2, a, b). Данный эффект обусловлен 
возникновением плазмонной продольной моды высо-

Рис. 1. Зависимость максимальных значений напряженности (E) электрического поля от полудлины для цилиндрической (a), 
сфероцилиндрической (b) и эллипсоидальной (c) форм наностержней при его продольной ориентации относительно вектора 

колебания напряженности электрического поля 
Fig. 1. Dependence of the maximum values of the electric field (E) strength vs. the half-length for cylindrical (a),  

spherocylindrical (b) and ellipsoidal (c) shapes of nanorods with its longitudinal orientation relative to the electric field strength 
oscillation vector
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кого порядка с локальными узлами вдоль длинной оси 
наностержней, где фаза осцилляции электронов зависит 
от места дислокации на наночастицах [26]. Отметим, 
что формирование стоячей волны сопровождается па-
дением напряженности электрического поля вблизи 
единичных наностержней.

При поперечной ориентации единичных наностерж-
ней относительно вектора колебания напряженности 
электрического поля видно монотонное увеличение 
максимального значения напряженности электрическо-
го поля при увеличении размера наночастиц. Максимум 
значения напряженности электрического поля установ-
лен для наностержней эллипсоидальной геометрии при 
L = 120 нм (рис. 3, a).

Электрическое поле на длине волны 632 нм при 
поперечной ориентации наностержней относитель-

но  вектора колебания напряженности электрическо-
го поля имеет слабую интенсивность и в основном 
распределено на боковых гранях наностержней вдоль 
оси y (рис. 3, b–d). Заметим, что при цилиндрической и 
сфероцилиндрической геометриях, по мере увеличения 
полудлины наностержней, локализация максимальных 
значений электрического поля смещена к торцевым 
углам структуры. 

Заключение

В результате проведенного моделирования опреде-
лен характер локализации электрического поля вбли-
зи рассматриваемых наноструктур, а также получены 
максимальные теоретические значения напряженности 
ближнего электрического поля. Показано, что зависи-

Рис. 2. Распределения напряженности (E) электрического поля вблизи единичных наностержней цилиндрической (a), 
сфероцилиндрической (b) и эллипсоидальной (c) форм

Fig. 2. Near-field distributions (E) of electric field near single nanorods of cylindrical (a), spherocylindrical (b) and ellipsoidal (c) 
shapes

Рис. 3. Зависимость максимальных значений напряженности (E) электрического поля (a) от полудлины  
для цилиндрической (b), сфероцилиндрической (c) и эллипсоидальной (d) форм наностержней при его поперечной 

ориентации относительно вектора колебания напряженности электрического поля
Fig. 3. Dependence of the maximum values of the strength (E) of the electric field (a) vs. the half-length for cylindrical (b), 

spherocylindrical (c) and ellipsoidal (d) shapes of nanorods with its transverse orientation relative to the electric field strength 
oscillation vector
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Влияние размерности, геометрии и ориентации наноструктур на распределение электрического поля...

мость максимумов напряженности электрического поля 
от полудлины золотых наноструктур при их продоль-
ной ориентации относительно вектора напряженно-
сти электрического поля имеет нелинейный характер. 

Полученные результаты могут быть использованы при 
создании высокочувствительных оптических сенсоров 
для целей прикладной фотоники и анализа низкокон-
центрированных веществ.
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