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[緒言] 我々は、金属粒子表面付近に増大場が生

じるとした物理的表面第一層効果[1]を、角柱配

列を使用した厳密結合波解析(RCWA)[2]にて検

証した。その結果、粒子表面付近で吸収強度は最

大にならず、粒子間で強度が周期的に変化してい

ることが判明した。これは表面増大赤外吸収

(SEIRA)現象に物理的表面第一層効果が無いこ

とを示唆しており[3]、これは実験結果[4]を支持

するものである。 

 本研究では、さらに詳しい吸収強度の分布を調

査するため、モデル分子の配置を変化させ、

RCWAにより吸収スペクトルを計算した。 

[計算手法] 真空層、Auナノ粒子パターン層、Si

基板層の三層系の計算を RCWA で行った。パタ

ーン層(図 1(a))は粒子の底面を正方形とし、その

一辺を 50 nm、高さを 6 nm、粒子間隔を 20 nm

とした。吸着分子にはポリアクリル酸を想定した

ローレンツ振動子モデルを採用した。まず、図

1(b)のように領域を分割し、それぞれの領域毎に

モデル分子を配置した吸収スペクトルを計算し

た。その後、各領域内を細分化し、詳しい電場分

布を求めた。計算にはフリーの RCWA計算ソフ

ト S4[5]を用い、Si、Au の誘電率は文献値[6,7]

を使用した。 

[計算結果]図 2は領域毎の吸収スペクトルを示す。

金属粒子がないときの吸収強度を 1 とした増大

係数は、粒子間の隙間全体に分子があるときが約

10であるのに対し、X領域では約 19、Y領域で

は約 1.5、Diag領域では 9と、X領域が最も大き

な増大を示した。X、Y領域の粒子に最も近い位

置の吸収強度は最大ではなかった。結果の詳細は

当日報告する。 

 

Figure 1. Periodic structure used for RCWA 

(dash line showed unit cell) (a) and divided and 

labeled areas (b). 

 

Figure 2. Infrared absorbance per divided 

areas. 
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