
非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构的电场模拟

孙晓雁 1,2，沈正祥 1,2，童广德 1,2,3，张锦龙 1,2，王占山 1,2

(1. 先进微结构材料教育部重点实验室，上海 200092； 2. 同济大学 物理科学与工程学院
精密光学工程技术研究所，上海 200092；

3. 上海无线电设备研究所电磁散射国家重点实验室，上海 200092)

摘 要： 如何进一步降低超光滑光学元件表面缺陷是现代超精密光学元件制作技术研究的热点之
一。 在传统抛光方法的基础上，引入非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构这一新型方法，进一步去
除超光滑抛光表面残留的纳米级表面微缺陷， 降低表面粗糙度。 通过建立超光滑硅表面的微结构几
何模型， 采用时域有限差分法对表面微结构凸起在 532 nm 激光作用下的局域电场增强进行数值模
拟。 对比不同尺度的微结构所激发的最大电场强度表明，在基底峰谷值小于 25.5 nm 时，随微结构尺
度递增，所激发的局域电场强度最大值约呈线性增长；随微结构倾斜率的逐渐递增，电场强度最大值
也呈递增趋势。通过对激光诱导表面微结构调制电场的数值模拟，构建了硅表面微结构诱导平滑的物理
图像，为描绘激光辐照下非绝热近场光学诱导平滑表面微结构的物理过程提供了有力的理论支持。
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Simulation of electric field modulated by silicon鄄microstructure
during non鄄adiabatic near鄄field optical etching process
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Abstract: How to reduce the micro鄄defects of supersmooth optical surface is one of the research hotspots
of manufacturing technology of ultra鄄precision optical element. A kind of novel precision optical
fabrication method called non鄄adiabatic near鄄field optical induced smoothing surface microstructure was
introduced to remove the surface scratches and digs after conventional polishing process. After
establishing the geometry models of microstructures on supersmooth surfaces of silicon, the electric field
excited by microstructure under the irradiation of 532 nm laser was numerical simulated by finite
difference time domain (FDTD). From the comparison of the maximum intensity of the electric field
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excited by the microstructure with different sizes, it can be seen that the maximum of local electric field
intensity approximately increase linearly with the scale of the microstructure increase. It also shows an
increasing trend with gradient of microstructure increase while the peak value is less than 25.5 nm. The
physics map of the smoothing of microstructure on silicon surface is described by the numerical
simulation of electric field modulated by microstructure under laser irradiation, which gives a way to
explain the non鄄adiabatic near鄄field optical etching process.
Key words: near鄄field optics; ultra鄄smooth; finite difference time domain; electric field simulation;

photochemical reaction

0 引 言

现代光学系统对光学元件的表面质量提出了越

来越严格的要求。 如超高精度激光陀螺 [1]、引力波探

测系统 [2]以及近期比较热门的光腔衰荡光谱测量系

统 [3]中超低损耗元件要求基板表面粗糙度均方根值

达到 0.5 nm 以下 ，2004 年 ，美国 REO 公司 [4]在粗糙

度为 0.052 nm 的光学表面上制备了 632.8 nm 超低

损耗反射镜。 高功率激光系统元件的表面缺陷和亚

表面缺陷能够调制局部的电磁场，提供吸收污染源，

增强对激光能量的吸收， 容易发生激光诱导损伤从

而降低激光损伤阈值 [5-6]。 短波光学系统对表面粗糙

度、表面缺陷和亚表面损伤也有很高的要求，如反射

式 x 射线微聚焦系统的研究中， 高精度反射元件表

面几十微米至几十毫米空间波长的面形误差和高频

表面粗糙度直接影响到焦斑尺寸的缩小和元件的反

射率。 日本大阪大学和 Spring-8 同步辐射共同开发

了多种超精密表面加工技术， 获得了全空间频率表

面误差小于 RMS 0.2 nm 的超精密表面 ， 并应用在

BL29XUL 光束线上的掠入射 Kirkpatrick鄄Baez 微聚

焦系统中， 已经在 15 keV 能区获得了 25 nm 和 10 nm
的聚焦光斑 [7-8]。

因此， 如何进一步降低超光滑光学元件表面粗

糙度，减少表面缺陷，是现代超精密光学元件制作技

术研究的热点之一。

目前超光滑加工方法大致可以分为改进的传统

抛光法和新型场效应抛光两大类。 其中改进的传统

抛光法包括浴法抛光、浮法抛光和 Teflon 抛光等，我

国的超光滑加工研究主要是基于传统化学机械抛光

方法的改进和发展， 关注在常规抛光机上进行辅料

和工艺研究， 包括抛光盘材料和配方、 抛光磨料粒

度、分布与筛选、抛光磨料供给方式和抛光时间等方

面， 但抛光本质还是以抛光磨料细微颗粒对工件进

行磨削去除材料，由于磨料颗粒尺度的限制，难以获

得表面粗糙度小于 RMS 0.2 nm 的超光滑表面，且磨

料颗粒的机械作用容易在表面留下精细划痕。 新型

场效应抛光包括离子束抛光 [9]、磁流变抛光 [10]、激光

抛光 [11]和弹性发射加工 [12]等。 近年来，哈尔滨工业大

学、西安工业大学、国防科学技术大学等开展了磁流

变抛光技术为代表的超光滑表面加工方法， 但过程

中必然存在的物理加载还是容易导致表面残余弱应

力及表面晶格错位的发生。

澳大利亚 G.Wysocki,S.T.Dai [13]于 2001 年最先

提出非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构方法 ，

作为一种激光辅助的化学反应纳米加工方法， 完全

避免了物理机械摩擦，而且作用的激光能量小，对基

板的物理加载也很小， 是一种超精密的表面材料去

除方法。东京大学的 Motoichi Ohtsu 一直专注于非绝

热的近场光学诱导平滑硅表面微结构实验相关方

面，于 2005 年对其光分解过程进行研究提出了 EPP
模型 [14]，于 2013 年提出 DPNP 模型假说 ，这两种模

型都有对反应的本质进行深入探讨， 但对理论物理

模型中核心的表面微结构在激光作用下的局域电场

增强尚未开展深入研究。 文中首先建立表面微结构

平滑和修饰的物理模型解释其物理过程， 其次采用

时域有限差分法对激光辐射作用下的硅表面微结构

电场调制进行模拟， 为探索微结构平滑的物理过程

提供了有力支持。

1 非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构

的物理模型

非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构是基于
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激光作用下的选择性光化学反应。 以 Cl2 气环境下

Si 光学表面化学反应为例，光学表面置于真空室中，

不断充入 Cl2，由于 Cl2 的吸收带边沿能量 Eg 相当于

激光波长 400 nm 所产生的能量，为了避免 Cl2 分子的

气相分解，因此选择略大于 400 nm 的激光波长 [15-17]。

此外 ， 在光子与 Si 光学表面相互作用的过程中 ，Si
的带隙能量为 1.1 eV，相当于波长 707 nm 的激光波

长，且随温度的递增而减小。 当光子能量略大于带隙

能量时，价带中电子吸收光子跃迁到导带，形成电子

空穴对 [18-19]。

如图 1(a)所示，当选用波长为 532 nm 的连续激

光入射于 Si 光学表面，激光诱导表面微结构附近产

生光学近场，光学近场包含两个分量，一个分量能够

向远场传播， 另一个分量局限于物体表面不能传播

就是所谓的隐矢场 [20]。图 1(b)中 Cl2 分子在较小光子

能量的作用下变为氯的自由基；Si 光学表面受热激

发价带电子跃迁到导带形成电子空穴对， 此时表面

原子从基态变为激发态。 一方面，光电子转移到氯的

自由基从而形成氯离子扩散到 Si 晶体的晶格中与

之发生化学反应， 而且激光在表面诱导的电场可以

使 Cl-扩散加强加快反应。 另一方面，图 1(c)中光学

近场场强是不确定的有一定的空间梯度， 分子轨道

的改变和分子的极化导致了分子的振动进而产生声

子，此时入射光子、受激电子、声子构成虚拟的准粒

子为光化学反应

Cl2+Si→SiCl4 (1)
提供能量来源(图 1(d))。

图 1 非绝热近场光学刻蚀过程的物理模型

Fig.1 Physical model of the non鄄adiabatic near鄄field optical

etching process

而图 1(e)中一旦纳米级粗糙微结构消失 ，Si 光
学表面附近场强分布均匀， 不足以引起硅晶体晶格

的振动、光学近场消失、反应也终将停止。因此，非绝

热近场光学诱导平滑硅表面微结构是一种自发的光

化学反应， 而且在低能量激光作用下不会对光学表

面产生较大的物理加载和表面残余弱应力， 晶格也

不容易发生错位，完全避免了机械摩擦，是一种新型

的超精密表面材料去除方法。

2 表面微结构激发电场的数值模拟

2.1 表面微结构分析模型的建立

虽然对非绝热近场光学诱导平滑硅表面微结构

的理论问题进行了研究， 但由于表面微缺陷结构的

复杂性， 尚未对表面微结构在激光诱导作用下的电

场分布特性以及表面微结构平滑过程中的物理图像

进行清晰定量的描绘 。 文中采用时域有限差分法

(FDTD)着重研究电场分布特性，用其清晰的物理图

像理解电场分布的复杂性。 时域有限差分法是直接

在时域中求解麦克斯韦方程的一种纯数值计算方

法 [21]，该方法使电场和磁场在时间顺序上交替抽样，

抽样时间间隔彼此相差半个时间步， 使麦克斯韦时

域场旋度方程离散以后构成显式差分方程， 从而在

时间上迭代求解，而不需要矩阵求逆运算。

经过超光滑抛光的表面残留有部分微凸起 、微

凹坑等缺陷，以微凸起为例，为了提高计算效率 ，建

立硅质正四棱锥的微结构模型，如图 2 所示，激光的

图 2 数值模拟的模型

Fig.2 Model of numerical simulation

入射波长为 532 nm、 沿 y 方向偏振的均匀平面波从

硅质的正四棱锥的正上方垂直入射， 各电场分量分

别为 Ex=Ez=0，Ey=-1 V/m。 为了提高模拟精度 ，设
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置的矩形网格间距为均匀而且足够小 ， 其总数为

110×110×110。此外由于正四棱锥有 x=0，y=0 两个对

称平面且光源偏振方向沿 y 方向， 为了节省计算时

间笔者选择 x 方向边界条件为反对称形，y 方向为对

称形， 而 z 方向为了避免反射光的干扰采用完全匹

配层(PML)吸收边界条件。

2.2 微结构特征尺寸对电场分布的影响

2.2.1 微结构尺寸大小对电场分布的影响
通过对纳米尺度微结构的电场模拟， 可以获得

不同尺度大小微结构在激光作用下所激发最大电场

强度的变化规律。 图 3 分别是图 2 模型中 y=0 平面

内的电场分布 ， 此节所采用模型比例均为 x=y=z，
图 3(a)模型中 ，x、y、z 的宽度都为 0.5 nm，而图 3(b)
模型中，x、y、z 的宽度都为 1 nm，以此类推 (a)~(g)分
别为 0.5 nm，1 nm，3 nm，5.625 nm，11.25 nm，17 nm，

22.5 nm。 可以看出， 激光诱导不同尺度大小的硅质

微结构所激发的局域电场增强趋势相同， 但色度条

数值明显不同， 即微结构尺寸大小对电场的影响是

不同的。

图 3 不同大小微结构的光学近场分布图

Fig.3 Near鄄field distribution of microstructure with different sizes

图 4 所示是硅质微结构尺寸和电场强度最大值

的关系图， 横坐标表示微结构的尺寸大小， 即模型

x=y=z 中的宽度 x，纵坐标表示微结构在激光作用下

所激发局域电场强度的最大值。 由于非绝热近场光

学诱导平滑硅表面微结构针对的是经过传统超光滑

抛光后元件表面残留的纳米级表面微缺陷， 所以笔

者着重研究了 z 值从 0.5~22.5 nm 的变化规律。 图 4
中可以看出，在基底峰谷值小于 25.5 nm 时，随着硅

质正四棱锥尺度递增， 激光诱导硅表面微结构最大

电场强度约呈线性递增 , 进而说明在非绝热近场光

学诱导平滑硅表面微结构中， 一定范围内表面微结

构尺寸越大，所激发电场强度越大，而该处的能量密

度就越大， 只要大于光化学反应的活化能即可发生

反应从而达到材料的去除。 如若微结构尺寸太小，所

激发电场能量密度太小不足以引发光化学反应 ，则

反应自动停止。

图 4 微结构尺寸和电场强度最大值的关系图

Fig.4 Relationship between the scale of microstructure and

the maximum electric field intensity

2.2.2 四棱锥斜率对电场分布的影响
除了微结构的尺度， 微结构的形状对电场的分

布也会产生影响。 接着考察了硅质四棱锥的底边长

度 x 和 y 分别为 90 nm 和 360 nm 并保持不变， 改变

四棱锥的高度后对电场的调制。 由于非绝热近场光

学诱导平滑硅表面微结构针对的是继抛光后光学表

面残留的纳米级表面微缺陷， 所以仍着重研究了 z
值从 0.5~22.5 nm 的变化规律。

图 5 所示是最大电场强度随四棱锥高度的变化

关系 , 方块表示底边边长 90 nm，三角形表示底边边

长 360 nm,横坐标是图 2 中四棱锥 z 轴的高度，纵坐

标是激光作用下四棱锥微结构所激发局域电场强度

的最大值。 可以看到 ,四棱锥微结构所激发的电场强
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度除与微结构尺寸大小相关外， 不同的倾斜率对电

场强度的影响也不同。

图 5 微结构高度和电场强度最大值的关系图

Fig.5 Relationship between the height of microstructure and the

maximum of electric field intensity

横坐标高度的变化表示在一定范围内斜率的变

化， 明显看出在 22.5 nm 范围内， 随倾斜率的增加，

最大电场强度呈递增趋势， 进而说明在非绝热近场

光学诱导平滑硅表面微结构中， 一定范围内表面微

结构倾斜率越大，所激发电场强度越大，而该处的能

量密度就越大， 只要大于光化学反应的活化能即可

发生反应从而完成材料的去除。 如若微结构倾斜率

太小接近超光滑， 所激发电场能量密度太小不足以

引发光化学反应则反应自动停止。

3 结 论

文中建立了非绝热近场光学诱导平滑硅表面微

结构的物理模型，基于时域有限差分法 (FDTD)模拟

了不同尺度及结构的硅质四棱锥微结构在激光辐照

下所激发的电场分布， 讨论了表面微结构特征尺寸

和电场强度最大值的关系。 在一定范围内，随微结构

尺度递增， 所激发的局域电场强度最大值约呈线性

递增；随微结构倾斜率的递增，电场强度最大值也呈

递增趋势。 通过对激光诱导表面微结构调制电场的

数值模拟， 构建了硅表面微结构诱导平滑的物理图

像， 为描绘激光辐照下非绝热近场光学诱导平滑表

面微结构的物理过程提供了有力的理论支持。
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