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Abstract 

Based on the tight-binding model, we developed the linear response theory to construct the dipole 
response function of finite-size simple cubic lattice systems. Through the change of dipole re-
sponse function with the frequency of external electric potential field, we pointed out that when 
the dipole mode of the plasmon in a simple cubic lattice is excited by an external field, the real 
part of the dipole response function will be reversed and the imaginary part of the dipole re-
sponse function will be maximized. These results imply that the energy absorbed by the system 
from the external potential field is extremely high at dipole plasmon, and the energy absorption is 
accomplished by the violently dipole moment oscillations. Furthermore, we show that the charge 
of the system will show dipole moment characteristics in different directions at dipole plasmon. 
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摘  要 

基于紧束缚模型，发展了线性响应理论构造了有限尺寸的简立方晶格体系的偶极响应函数。通过偶极响

应函数随外加电势场频率的变化关系，指出简立方晶格体系等离激元的偶极模式被外场激发时，偶极响

应函数的实部会出现反转，偶极响应函数的虚部会出现极大值。这些结果意味着等离激元的偶极模式被

激发时，体系对外加电势场的能量吸收有极大值，能量吸收的同时伴随偶极矩的剧烈振荡。进一步，我

们给出在偶极等离激元处体系的电荷会在各个不同方向显示出偶极矩特征。 
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1. 引言 

扫描隧道显微镜(STM)的进展显示通过 STM 的探针可操纵单个原子，实现对原子团簇和分子的形状、

结构和尺寸的精确控制[1] [2] [3]。这极大地激发了人们对少数原子体系物理、化学和光电性质的研究热

情，期望能发现新的物理、化学和光电特性。在少数原子体系光电性质的研究中，等离激元占据比较大

的比重。过去数十年中，一系列理论计算和实验结果都报道了少数原子体系等离激元的存在[4]-[9]。等离

激元是电子或等离子体的集体激发模式，由外加电磁场和电子或等离子体耦合形成，一般发生在金属和

半导体结构。局域的等离激元所具有的局域光波导、电荷累积、电场增强和电场强束缚等特性，推动了

等离激元在生物、化学、材料、能源等方面的开发和利用[10] [11]，加速了现代科技产业的转型。以等离

激元为基础的科技产品如今已被广泛应用于共振传感器[12]，光开关器件[13]，光逻辑运算[14]，激光器

件[15]等方面。这些应用成果意味着等离激元的研究在新产品新技术的前沿领域具有重大的影响力，潜移

默化地引导着新兴科技的发展。最近几年，伴随着科学界对超材料、变换光学等相关领域的深入探索，

等离激元的研究也得到了进一步的拓展，尤其是等离激元的偶极模式获得了极大的关注[16]。人们在寻求

能够对等离激元的偶极模式进行有效研究的普适理论和方法[16]。 
最近，通过标准的线性响应理论，我们在一维和二维体系中研究了偶极模式的等离激元(简称偶极等

离激元) [6] [7] [8] [9]，利用偶极响应函数得到的研究结果和其它文献的结果吻合得很好[4] [5]。本文中，

我们把偶极响应函数方法推广到有限尺寸的简立方晶格体系。基于紧束缚模型，本文给出了偶极响应函

数来寻找简立方晶格体系等离激元的偶极模式，研究了偶极等离激元激发时简立方晶格体系电荷的分布

特征。 

2. 模型和研究方法 

简立方晶格的模型图如图 1 所示，模型中只考虑最近邻格点对电子的库伦作用，U 表示本格点对电

子的库伦作用能的大小，V 表示临近格点对电子的库伦作用能的大小。接下来，用 Nx，Ny 和 Nz 来描述有

限尺寸的简立方晶格在 x，y 和 z 方向上的原子数，任意格点的坐标用 l 来表示， x x y y z zl l l= + +e e el ，lx、

ly、lz 分别为格点的 x、y、z 轴坐标，ex、ey、ez 分别为 x、y、z 轴方向上的单位矢量。 
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Figure 1. The model of simple cubic lattice 
图 1. 简立方晶格的模型 

 
在频谱空间，紧束缚模型下简立方晶格体系的哈密顿量为[9] 
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式中，h.c.表示 d d+ ′l l 复共轭，γ 为跃迁矩阵元， ld + 和 ld 分别为产生和湮灭算符， ( )ex ,V ωl 为外扰电势在

万尼尔表象下的表示， l l ln d d+= 。 ( )lnδ ω 为电荷数响应，满足 ( ) ( )0l l ln n nω δ ω= + ， 0ln 为无外
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别是方晶格体系电子的本征函数和本征能量，无外加扰动时，基于哈密顿量的本征方程求解易得 
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(2)和 (3)式中， 1x xL N= + ， 1y yL N= + ， 1z zL N= + ， 1,2,3, ,x xm N=  ， 1,2,3, ,y ym N=  ，

1, 2,3, ,z zm N=  。基于标准的线性响应理论，电荷数对外加电势的响应为 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )ex, , ,n eV U n V nδ ω ω ω δ ω δ ω′ ′′
′ ′′

 ′ ′= Π + +  
∑ ∑l l l

l l
l l l             (4) 

式中 ( ), ,l l ω′Π 为林哈德函数 
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其中，η 为散射系数，f(En)为费米函数。(4)式简化为 
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将响应电荷量和响应电荷数的关系 ( ) ( ),Q e nω δ ω= ll 代入(6)式得 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 ex, Π , , , Π , , ,Q v Q e l Vω ω ω ω ω′ ′′
′ ′

′ ′′ ′ ′− =∑ ∑l l
l l

l l l l l l                  (8) 

(8)式为体系电荷量对外加电势的响应方程。整理(8)式可得 

( ) ( ) ( ) ( )2 ex, , , , , ,' v Q e Vδ ω ω ω ω′′ ′
′ ′′ ′

 ′′ ′ ′ ′− Π = Π  
∑ ∑ ∑ll l l
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当外场 ( )ex , e i tV ωω −l 的频率等于偶极等离激元的频率时，体系中的电荷发生偶极矩共振，利用(9)式
求偶极响应函数 

( ) ( ),P Qω ω= ⋅∑
l

l l                             (10) 

由于散射系数的存在，(10)式中偶极响应函数是个复数，接下来我们根据偶极响应函数 ( )P ω 的实部

和虚部随外加电势场频率的变化来寻找等离激元的偶极模式。 

3. 计算结果 

 
Figure 2. The dipole response function varies 
with the frequency of the external electrical 
potential 
图 2. 偶极响应函数随外加电势频率的变化 

 
图 2 中简立方晶格的尺寸为 3x y zN N N= = = ， 2eN = ，计算参数取 U = 3.0 eV，V = 1.0 eV，η = 0.01 

eV，等离激元的频率以 2πγ/h 为基本单位，h 为普朗克常量。图 2(a)给出偶极响应函数的实部随外加电势

频率的变化；图 2(b)给出偶极响应函数的虚部随外加电势频率的变化。其中，偶极响应函数的实部代表

实际的偶极矩的大小，虚部代表能量吸收。该图结果显示：偶极响应函数的虚部在频率 ω = 1.60 处出现

极大值，偶极响应函数的实部在频率 ω = 1.60 附近出现反转。表明在频率 ω = 1.60 处简立方晶格体系对

外加电势场的能量吸收最大，吸收能量的同时，偶极矩发生剧烈振荡，导致偶极响应函数的实部出现反

转，体系中的电荷发生了偶极共振，由此可判断频率 ω = 1.60 处有一个偶极模式的等离激元。 
图 3 给出频率 ω = 1.60 处偶极等离激元激发时，电荷在 z = 0 的 x-y 平面，y = 0 的 x-z 平面和 z = 0 的

y-z 平面的分布特征。结果显示：在 z = 0 的 x-y 平面，正负电荷主要分别集中在体系右上角和左下角，电 
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Figure 3. The charge distribution at plasmon frequency ω = 1.60, the system is the same as in Figure 2 
图 3. 等离激元频率 ω = 1.60 处的电荷分布，体系与图 2 相同 

 
荷沿着 x 和 y 方向都有明显的偶极矩特征；在 y = 0 的 x-z 平面，正负电荷主要分别集中在体系的右和左

两端，电荷沿着 x 方向有明显的偶极特征；在 z = 0 的 y-z 平面，正电荷主要集中在体系左上角靠近中心

的位置，负电荷环绕在正电荷附近，沿着 x 和 y 方向有较弱的偶极特征。不同平面上电荷分布的结果共

同表明了等离激元的偶极模式被激发时，体系中的电荷将具备各个方向上的偶极矩特征，因此偶极模式

被激发时，体系内部的电荷将发生剧烈的偶极振荡。本文将以往一维和二维体系等离激元的研究拓展到

了实际的方晶格体系，所得偶极等离激元的激发特性与一维和二维体系偶极等离激元的激发特性类似

[4]-[9]，有效的阐明了该模式的电荷极化特征。 

4. 结论 

基于线性响应理论和紧束缚模型，给出了偶极响应函数求解了有限尺寸简立方晶格体系等离激元的

偶极模式。基于偶极响应函数的实部和虚部随外加电势场频率的变化结果，给出偶极等离激元被外场激

发时，极响应函数的虚部会出现极大值，偶极响应函数的实部会出现反转。进一步给出了偶极等离激元

被激发时，方晶格体系的电荷在各个不同的方向都呈现偶极矩分布特征。 
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