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摘  要 

设计了基于α相三氧化钼(α-MoO3)的三层结构吸收器。该结构顶层为α-MoO3光栅，中间为电介质，底部

为金层。模拟结果表明，当TE波正入射时，超表面在19.36 μm处存在吸收峰，吸收率达到99.6%。与单

层α-MoO3对TE波的吸收相比，超表面的吸收率大幅增加。此外研究了晶轴方向和入射角度对吸收率的

影响，结果表明可以通过改变晶轴方向来调节吸收峰位置，并且超表面对入射角度不敏感。设计的超表

面在光学滤波器和传感方面具有潜在的应用价值。 
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Abstract 
A three-layer structure absorber based on α phase molybdenum trioxide (α-MoO3) was designed. 
The structure was composed of a top layer of α-MoO3 grating, a dielectric layer in the middle and a 
gold layer at the bottom. The simulation results show that the absorption peak existed at 19.36 μm 
when TE wave was normal incidence, and the absorption reached 99.6%. Compared with the ab-
sorption of TE wave by monolayer α-MoO3, the absorption of metasurface increased greatly. Fur-
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thermore, the effects of crystal axis direction and incidence angle on absorption were also studied. 
The results show that the position of absorption peak can be adjusted by changing the direction of 
crystal axis, and the metasurface was insensitive to the incidence angle. The design of the meta-
surface provides potential applications for optical filters and sensors. 
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1. 引言 

超材料作为有别于天然材料的人工结构材料，由于其独特的电磁特性在最近几年被广泛研究。天然

材料由原子或分子组成，超材料由人工构造的微结构组成，通过不同的微结构设计，使电磁波的传播方

式从根本上得到改变。超表面是厚度很薄的人工周期材料，可以视作超材料的二维形式。与超材料比较，

超表面具有损耗较低、厚度更薄、制作简单等优点[1]。对于超表面的设计而言，材料的选择、各层材料

的结构与顺序以及超表面的尺寸都对研究结果有重要的影响。超表面大致可以分为偏振转换超表面[2]、
波前控制超表面[3]、吸收超表面[4]等。其中吸收超表面在太赫兹成像和热检测器中的潜在应用，使其成

为近年来超表面研究中的焦点。 
双曲超材料是一类具有高度各向异性，色散关系具有双曲形式的人工复合材料，在电磁波的调控方

面，拥有一般人造超材料无法比拟的性质与能力。由于双曲超材料等频色散曲线是双曲型，可以支持较

大的波矢，即在介质内可以传播波长很短的波，因此可以突破衍射极限，在亚波长成像[5] [6] [7]等方面

有较多应用。自然界中有少量的天然双曲材料[8] [9]，相比于金属材料或人工合成的双曲超材料，天然双

曲材料的光学损耗更低[10]，拥有更加优良的光学性能。 
双曲材料作为一种特殊类别的各向异性介质，在不同的轴上具有金属或介电特性[11] [12] [13]，已经

被证明可以在材料的双曲频率区域内产生宽带吸收。2016 年 Wu 等提出了石墨烯-hBN 多层膜结构，在红

外频率下实现完美吸收[14]。2017 年 Zhao 等证明，在中红外区域，使用由六方氮化硼(hBN)构成的梯形

金字塔可以实现全向宽带的完美吸收[15]。2019 年 Song 等提出了一种基于 hBN 和二氧化钒三层结构的

超表面，通过改变温度可以切换超表面的吸收范围[16]。2020 年 Deng 等利用有限差分时域模拟，从理论

上证明了梯形 α相三氧化钼贴片阵列由于其红外宽双曲区域，可用于实现宽带完美吸收[17]。 
该文提出了一种基于双轴双曲材料 α相三氧化钼(α-MoO3)的吸收超表面，并对其性质进行了分析。 

2. 建模仿真 

该文设计的吸收超表面由 α-MoO3 层、电介质层以及金属反射层构成。超表面结构见图 1，结构单元

为周期性光栅。上层 α-MoO3 层由两部分组成，其中 α-MoO3 薄层厚度为 0.2 μm，光栅厚度为 0.1 μm。光

栅周期为 0.3 μm，其中凹槽宽度为 0.2 μm。中间层电介质厚度为 0.3 μm，介电常数为 2.2。底层金属反射

层厚度为 0.1 μm。 
作为双轴双曲材料，α-MoO3 三个正交轴上的介电常数都不相同，这点与单轴双曲材是有区别的。

α-MoO3 的介电常数[18]表示为： 
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Figure 1. Metasurface configuration diagram 
图 1. 超表面位型图 
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是阻尼常数。x、y、z 分别表示晶体的三个主轴，分别对应 α-MoO3 的晶体方向[100]、[001]和[010]。α-MoO3

的介电常数表现为张量形式如公式(2)所示： 
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介电常数随波长的变化见图 2。 
金或银这一类的贵金属在中红外频段具有随入射电磁波频率变化的负介电函数。本文金属层材料为

金，用经典的 Drude 模型介电常数表示： 
2
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式中 ω是入射波频率、共振频率 152π 2.175 10p sω × ×= ，阻尼常数 122π 6.5 10c sω × ×=  [19]。 

利用上述公式在 COMSOL 软件中设置各层材料，模拟单层 α-MoO3、α-MoO3/电介质层的吸收性质。

COMSOL 软件中 RF 模块应用在电磁和光学的模拟仿真，采用有限元算法。模型和仿真的一些基本要点

如下：在顶部和底部设置了完美匹配层(PML)，并在底部表面采用散射边界条件。沿 x 和 y 方向采用对

称周期边界条件。我们注意到，超表面特征单元为周期性结构，使用周期性边界条件建模可以简化模拟，

因此在模拟中应用了周期边界条件。位型中的光栅部分利用工作平面进行建立。网格设置为细化，可以

获得足够的自由度并缩减计算时间。反射和透射光谱通过“S 参数”分析对象计算，它利用一个平面波 
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Figure 2. The dielectric constant of α-MoO3 
图 2. α-MoO3介电常数 

 

激发源从上方端口入射到超表面，该文入射波为 TE 波。超表面的四周为空气，空气的相对介电函数和

相对磁导率为 1。利用 COMSOL 软件对所设计的超表面的吸收进行全波段仿真，可以得出波长扫描下的

透射率(T)、反射率(R)和吸收率(A = 1 − R − T)。最后通过参数化扫描获得入射角度对吸收率的影响。 

3. 结果分析与讨论 

首先模拟了有光栅层和没有光栅层时，超表面对 TE 波的吸收情况，入射波波长为 8~21 μm。从模拟

结果可以看到，两者在研究波长范围内都出现了一个近完美吸收，见图 3(a)。有无光栅层时超表面的吸

收率分别达到 99.6%和 97%，并且峰值发生了移动。有光栅层时，吸收峰位置在 19.36 μm 处；无光栅层

时，吸收峰位置在 19.10 μm 处。接着对单层 α-MoO3 吸收率进行模拟，见图 3(b)。可以发现单层 α-MoO3

对电磁波的吸收率是很低的。TE 波的吸收率在研究范围内最高仅为 15%左右。对比单层 α-MoO3 的吸收

率，该文设计的超表面对吸收率的提高是十分显著的。当电磁波入射到超表面时，超表面与电磁波相互

作用，激发 α-MoO3 层内声子极化子，使电场局域化进而引起高吸收。TE 波入射时超表面的电场振幅俯

视图和侧视图表明，电场集中在 α-MoO3 光栅层与薄层中，见图 4。 
 

 
Figure 3. Absorption; (a) metasurface; (b) monolayer α-MoO3 
图 3. 吸收率；(a) 超表面；(b) 单层 α-MoO3 
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(a)                              (b) 

Figure 4. Electric field amplitude of metasurface; (a) top view; (b) side view 
图 4. 超表面电场振幅；(a) 俯视图；(b) 侧视图 

 
其次研究入射角度对吸收率的影响，见图 5。图 5(a)为入射角为 30˚、45˚、60˚时，无光栅层超表面

对 TE 波的吸收光谱。可以发现随着入射角增大，TE 波的吸收峰峰值及对应电磁波波长都没有发生改变。

入射角在 30˚以下，吸收器的吸收率几乎没有变化。但随着入射角的增大，吸收率有所下降。入射角为

60˚时，吸收率已经下降为 80%左右。由于入射波为 TE 波，电场方向并不随着入射角变化而改变，始终

沿着 y 方向，所以不会引起其他波长范围的吸收。加上光栅层后，超表面对 TE 波的吸收率受入射角变

化的影响不大。随着入射角增大，TE 波的吸收峰峰值及对应电磁波波长没有发生改变，保持在完美吸收

状态。当入射角为 60˚时，吸收率略有下降，但仍然可以达到 90%左右。所以加入光栅层后，可以使设计

的超表面对入射角度不敏感性加强。 
 

 
Figure 5. Image of absorption varying with incident angle; (a) no-grating metasurface; (b) grating metasurface 
图 5. 吸收率随入射角变化图像；(a) 无光栅的超表面；(b) 光栅超表面 
 

由于 α-MoO3 三个正交晶体轴的介电常数不同，所以在实际模拟计算情况中，晶轴处于不同方向时

会影响 α-MoO3 的吸收特性，最后研究了晶轴方向对吸收率的影响。本文只对各晶轴变换 90˚进行了模拟

计算，具体结果见图 6(a)、图 6(c)。晶轴方向改变后，吸收峰位置发生改变。在 x-[001]、y-[100]、z-[010]
情况下，12.64 μm 处出现吸收峰，峰值为 92.7%；在 x-[100]、y-[010]、z-[001]情况下，10.61 μm 处出现

吸收峰，峰值为 97.7%。见图 6(b)、图 6(d)表明，在本文研究内容内，α-MoO3 晶轴方向改变并不影响超

表面的角度不敏感特性，在 60˚的入射范围内仍能保持近完美吸收。 
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Figure 6. Absorption at different crystal axes; (a) x-[001], y-[100], z-[010] normal incident absorption spectra; (b) Absorp-
tion spectra of x-[001], y-[100], z-[010] incident angles of 30˚, 45˚, 60˚; (C) x-[100], y-[010], z-[001] normal incidence cor-
responding absorption spectrum; (d) Absorption spectra of x-[100], y-[010], z-[001] incident angles of 30˚, 45˚, 60˚ 
图 6. 不同晶轴方向下的吸收率；(a) x-[001]、y-[100]、z-[010]正入射对应吸收光谱；(b) x-[001]、y-[100]、z-[010]入
射角为 30˚、45˚、60˚对应的吸收图谱；(c) x-[100]、y-[010]、z-[001]正入射对应吸收光谱；(d) x-[100]、y-[010]、z-[001] 
入射角为 30˚、45˚、60˚对应的吸收图谱 

4. 结束语 

该文设计了基于 α 相三氧化钼(α-MoO3)的光栅结构吸收超表面，研究了不同入射角下超表面对 TE
波的吸收率，以及不同晶轴方向对吸收率的影响。利用有限元软件 COMSOL 进行仿真模拟。仿真结果表

明，晶轴在 x-[100]、y-[001]、z-[010]情况下，当 TE 波正入射时超表面在 19.36 μm 处存在吸收峰，峰值

为 99.6%；在 x-[001]、y-[100]、z-[010]情况下，12.64 μm 处出现吸收峰，峰值为 92.7%；在 x-[100]、y-[010]、
z-[001]情况下，10.61 μm 处出现吸收峰，峰值为 97.7%。本文设计的超表面在三种晶轴变换情况下对入

射角均不敏感，入射角范围在 60˚以内都能获得较好的吸收性能。本文设计的超表面在晶轴方向变化对

TE 波高吸收范围不同，可用来进行频率选择，在光控开关、吸波器、隐身技术、光电检测器等方面具有

重要的应用。 
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