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[諸言] 金属ナノ粒子薄膜上に吸着した分子の

赤外吸収強度が飛躍的に増大する表面増大赤

外吸収 (Surface Enhanced Infrared Absorption: 

SEIRA) [1]は、Square Columnar Model(SCM)[2,3]

により粒子間隔/粒子サイズ 比(f)に依存する

粒子間への電場集中に依るものであることが

分かっている[3-5]。しかし四角柱正方配列にお

いて、f は体積分率(F)の関数で表すことができ

る[5]。以前の研究では金属角柱を回転させ、最

小粒子間隔を変化させることで、F の値を固定

し、吸収強度の f への依存を検証した[6]。結果、

角柱を回転させていくにつれ、吸収強度は上昇

傾向を示した。これは電場方向の最小粒子間隔

の変化、つまりは f に依存していることが分か

った。本研究では、f の値を固定し、F の値の

みを変化させたモデル(Figure 1(b))の吸収強度

をシミュレーションし、回転モデルとの結果を

比較することで、F と f のどちらの値が SCM

における SEIRA 増大への重要パラメータであ

るのかを調査する。 

[計算方法]フリーRCWA シミュレーションソ

フトである S４[7]を用い、真空層、Au 粒子パ

ターン層、Si 基板層の三層系で計算した。モ

デルは、まず金属角柱の 1 辺の長さを 250 nm

とし、gap を 100 nm とした。パターン層の高

さは 30 nm とし、入射電場方向は x 方向とし

ている(Figure 1(a))。吸着分子としてポリアク

リル酸(PAA)の仮想分子を想定し、x 方向の粒

子間を満たすように配置した。次に、 f の値

を変化させずに F の値のみを変化させるた

め、y 方向の粒子間隔のみを変化させ、金属

粒子間の分子の吸収スペクトルをシミュレー

トした。( gap_y を 100 nm～35 nm まで変化さ

せた。Figure 1(b))  

[計算結果] y 方向の粒子間隔(gap_y)のみを変

化させた場合、F の値は変化しているが吸収

強度に顕著な変化は見られなかった。このこ

とから、f を固定し F を変えた場合でも吸収

強度は f に依存していることが分かる。さら

に、Figure 1(b)の結果の検証のため、x 方向の

粒子間隔(gap_x)のみを変化させたモデルでシ

ミュレーションを行い、f への依存を検証す

る。詳細は当日報告する。 

 

Figure 1. Schematic view of the proposed unit-cell. 

(a)Square Columnar Model (gap_x = gap_y). 

(b) Model that changes only gap_y. 
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