
 

 RCWAを用いたAuアレイ上分子の赤外吸収増大シミュレーション 

 Infrared absorption enhancement of molecule on Au array by RCWA simulation 
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[緒言] 金属ナノ粒子配列付近に堆積した分子による赤外吸収が著しく増大する現象を表面増大赤外吸収

（SEIRA）という。この現象について我々は過去に様々な研究を行い、増大の大きさが粒子の間隔/サイズ

比に依存すること(図1黒丸)を発見し [1]、Square Columnar Model (SCM)増大機構[2](図1点線)で説明されるこ

とを明らかにした。さらに、厳密結合波解析(RCWA)法[3]を用いても、同様な結果が得られる(図1白丸)こと

を検証した。 [4,5]しかし研究を進めるうちに、同一の間隔/サイズ比においてもサイズによって増大率にわ

ずかな変化が見られることなど、SCMでは考慮していない要素が実験値やRCWAに存在していることも明

らかになってきた。そこで今回は、バックグラウンド吸収のディップ位置と分子の吸収ピークとの相対的

位置関係に着目しRCWAシミュレーションによってSCMでは考慮できない効果の影響を探る。 

[実験方法]粒子高さ29nm（Cr接着層 3 nm, Au層 26 nm）、粒子サイズ100–4000 nm、粒子間隔100–4000 nm

の角柱金ナノ粒子配列をSi基板上に電子線リソグラフィを用いてリフトオフ法で作成した。赤外吸収スペ

クトルの測定はVarian 670/610-IR顕微赤外分光器を用いて垂直入射の透過法で行った。 

[計算手法]Au上仮想分子の赤外吸収スペクトルをシミュレートするために、RCWA法を用いて3層系（Si基

板層/角柱金ナノ粒子配列&仮想分子層/空気層）の透過率を計算し、得られた吸収強度から増大率を求め

た。計算にはフリーのRCWA計算ソフトS4[6]を用いた。Si、金の誘電率は文献値[7][8]を使用した。 

[結果]シミュレーションによって得られた結果より、透過率のディップを境目に低波数側においてはっきり

とした増大が見られることが明らかになった。また、低波数側であってもディップに近いほど吸収ピーク

が増大されていることがわかり、これは実験で得られた増大傾向ともある程度一致することが確認できた。 
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図 1 赤外吸収増大率の比較 
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