
J. of the Chosun Natural Science

Vol. 2, No. 2 (2009) pp. 59 − 64

− 59 −

금속 나노 입자의 광학적 성질 이해를 위한 유전율 함수의 가상 모델
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Abstract

금속 나노 입자의 표면편재 플라즈몬 공명 주파수에 영향을 미치는 금속의 유전율은 조사된 빛의 파장 값에 의존하는

함수로 표현된다. 본 연구에서는 유전율의 실수부와 허수부 값을 체계적으로 변화시킬 수 있는 가상의 금속 나노 막대를

대상으로, 이산 쌍극자 근사(Discrete dipole approximation)를 사용하여, 광학적 성질을 계산하였다. 계산 결과, 유전율

함수의 실수부가 선형적으로 감소하는 경우에는 금속의 크기가 커짐에 따라 최대 소광이 나타나는 피크가 긴 파장영역

으로 이동했고, 반대로 실수부가 선형적으로 증가하는 경우에는 최대 소광이 나타나는 피크가 짧은 파장영역으로 이동함

을 알 수 있었다. 허수부 값을 증가시켰을 경우에는, 실수부에 관계없이 그 값이 증가함에 따라 피크의 세기가 감쇠하는

경향을 보였다.
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1. 서 론

빛과 금속 나노 입자들의 상호작용은 금속 표면에

표면편재프라즈몬(Localized surface plasmon reso-

nance, LSPR)을 형성하며, 이것은 소광, 흡수, 산란과

같은 다양한 광학적 성질에 영향을 줌이 알려져 있다.[1]

표면편재프라즈몬은 외부 전기장에 의해 자유 전자 구

름이 집단적으로 진동하는 현상을 말한다. 따라서, 특

정 금속을 선택하고 나노 입자의 크기를 조절하는 것

은 나노 입자의 광학적 성질을 변화시키기 위한 매우

실질적인 방법이다. 예를 들면, 스테인드 글라스 창의

빛나는 붉은색과 노란색은 각각 금과 은의 콜로이드

나노 입자에서 생겨난 것이다. 1908년 G. Mie는 임의

의 크기를 가진 구형 나노 입자에 대한 Maxwell 방정

식의 정확한 해를 제공하였다.[2] 또한, 최근에는 나노

입자의 크기 조절과 함께 모양을 조절하는 것도 광학

적 성질을 상당히 변화시키는 것으로 알려졌다. 즉, 삼

각형, 정육면체, 십면체, 이십면체, 회전 타면체, 판, 막

대 모양 등 구형이 아닌 나노 입자를 만드는데 성공하

였다. 이러한 다양한 나노 입자들은 분광 기술과 결합

하여 화학 및 생물 센서로 이용되고 있다.[3] 또, SERS

(Surface-enhanced Raman Spectroscopy)[4] 과 SHG(Sec-

ond harmonic generation)[5] 등 다양한 비선형 산란 분

광학에서는 나노 입자의 근접 전기장을 증가시켜서 빛

산란 신호를 크게 하는 현상을 이용하고 있다. 

비구형인 복잡한 나노 구조의 광학적 성질은 DDA

(Discrete dipole approximation),[6] BEM(Boundary ele-

ment method),[7] FDTD(Finite difference time domain)[8]

와 같은 다양한 방법을 통해 고찰할 수 있다. 본 연구

에서 DDA를 이용하여, 유전율의 가상적인 모델에 따

른 광학적 특성에 대해 설명하고자 한다. 이 모델에 대

한 계산 결과를 분석하게 된다면, 금, 은, 구리 등 다양

한 금속들의 광학적 성질을 이해하는데 상당한 도움이

될 것으로 예상된다. 

DDA를 선택한 이유는 이 방법이 상대적으로 간단

한 수학적인 과정을 다루고, 나노 구조를 모델링 하기

쉬워서 광학적 성질을 분석하는데 가장 용이한 접근법

이기 때문이다. 
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이어서 Mie 이론과 DDA 방법에 대해 간략하게 언

급하고, 유전율의 가상적인 모델을 사용한 계산결과를

설명하고자 한다.

 

2. 계산 전자기학

미 이론2은 구형 입자에 대한 맥스웰(Maxwell) 방정

식의 정확한 해를 제공하는데 이에 대한 자세한 내용

은 참고문헌 [2]로 미루겠다. 미 이론에 따르면 외부

빛 파장이 λ로 주어지면 반지름 r을 가진 구형 입자의

소광 단면적(Cext(r, λ), extinction cross section) 과 산

란 단면적(Csca(r, λ), scattering cross section), 흡수 단

면적(Cabs(r, λ), absorption cross section) 은 다음과 같

이 주어진다.

Cext(r,λ) = 

Csca(r,λ) =

Cabs = Cext− Csca (1)

식(1)에서 α = 2πr/λ이고, Re(x)는 복소수 x의 실수

부분을 의미한다. 그리고 aj와 bj는 각각 산란되는 전기

파와 자기파의 진폭을 나타내며 다음과 같이 표현된다.

(2)

여기에서 β = mα이고 m은 금 나노 입자의 굴절률

(nm) 과 용매의 굴절률(n0)의 비율(m = nm/n0 , nm 은 복

소수)이다. 와 는 와 의 일차 미분값을

의미하고 함수 와 는 다음과 같이 주어진다. 

(3)

식 (3)에서 Jj 는 베셀(Bessel)함수이며 는 1차

행켈(Hankel) 함수이다. 

이산 쌍극자 근사(discrete dipole approximation,

DDA)에 대한 자세한 내용은 참고문헌 [9]와 [10]으로

미루고 여기서는 대략적 으로만 설명하고자 한다. 

다양한 계산전자기학 방법들[7,8,11,12] 중 DDA방법은

임의의 크기와 모양을 가진 나노 입자의 광학 성질 연

구에 적합하고, 또한 앞으로 만들어질 많은 다양한 모

양의 입자들에 대해서 적용이 편리하다. DDA는 금속

입자를 정육각형 격자의 공간에 N개의 분극성을 갖는

점들로 표현하고, 여기에 외부 전자기장에 의한 유도

쌍극자들이 만들어 지는 것을 가정한다. 

에 위치한 j번째 쌍극자는 이 위치에서의 전기장

이 이라면 다음과 같은 분극( , polarization)를 가

진다.

(4)

αj는 분극성(polarizability)이며 Draine 과 Flatau는

주어진 진동수 ω에서의 나노 입자의 유전율 함수 ε(ω)
와 αj사이의 관계를 유도하였다.[10]

한편 는 외부에서 걸어준 자기장 

과 j번째 쌍극자를 제외한 나머지 N-1개의 쌍극자에

의한 유도 전기장의 합으로서 식 (2)와 같이 주어진다.

(5)

식 (2)에서 는 다음과 같이 주어지는 3×3 매트릭

스이다.

(6)

위 식에서  k=ω/c, rjk= , 그리고  이

다. 만일 1/αj라고 정의하면 에 관한 다음과 같

은 선형방정식을 얻는다.

(7)

위의 식을 에 관해서 풀면 소광 단면적(Cext,extinction

cross section), 산란단면적(Cscat, scattering cross section)

과 흡수단면적(Cabs, absorption cross section) 은 다음

과 같이 주어진다.

Cext = 

Cabs = 

Csca = Cext − Cabs (8)

DDA계산을 하기 위해서는 금속입자의 유전율 함수

와 금속입자 모양에 대한 정보를 넣어주게 된다. 그리

고, 계산된 스펙트럼은 소광 단면적을 단면적 (πr2 )으

2π
r

α
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2
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로 나눈 소광 효율(Qext, extinction efficiency)값을 나타

내었다. 

먼저 금속입자가 몇 개의 쌍극자로 되어있는지를 결

정해야 하는데 이는, 쌍극자의 수를 변화시키면서 소광

효율을 계산했을 때, 거의 변화 없이 한 선에 집중되는

그래프가 나타나게 될 때의 수를 최적으로 해서 결정

하였다. 그림 1은, DDA계산에 필요한 유전율 함수는

물의 경우 Hale과 Querry가 보고한 값[13]과 금의 경우

Johnson과 Christy 가 보고한 값을 사용하여,[14] 빛의

파장을 400 nm에서 900 nm까지 변화시키면서, 물속에

잠긴 반지름(r)이 40 nm인 구형의 나노입자의 소광 단

면적이다. 따라서, DDA 계산에는 약 14000개의 쌍극

자가 포함되었을 때, 수렴된 모양을 얻을 수 있었고,

이것은 가장 가까운 이웃 점들 사이 거리가 2 nm 정도

이면 충분함을 의미한다.

3. 계산 결과

미(Mie) 이론을 사용한 계산결과와 비교해봄으써,

DDA계산의 정확성을 확인할 수 있는데, 그림 2에서

보는 바와 같이 물속에 잠긴 반지름이 40 nm 인 금 입

자의 경우에 대해서 두 계산 결과가 거의 일치하는 것

을 확인할 수 있었다. 

금속 나노 막대 입자의 축과 입사하는 빛의 편광

(polarized light)이 평행일 때의 공명을 종파 공명(lon-

gitudinal resonance)이라 하고 긴 파장 영역 쪽에서 나

타난다. 그리고 나노 입자의 축과 입사하는 빛의 편광

이 수직인 경우는 횡파 공명(transverse resonance)이

일어나며, 좀 더 짧은 파장 영역에서 소광 스펙트럼을

나타낸다. 그림 3은 종파 공명과 횡파 공명의 모습을

도식적으로 보여주고 있다.

표면편재 플라즈몬 공명 주파수에 영향을 미치는 금

속의 유전율 함수는 축전기의 두 전극 사이에 유전체

를 넣었을 경우와 넣지 않았을 경우에 전기용량의 비

율로서 유전체의 성질을 나타내는 기본상수이다. 금속

의 유전율 함수는 실수부와 허수부로 이루어져 있는데,

이제부터는 각각이 어떤 영향을 미치는지 가상 모델을

사용하여 알아보고자 한다. 금 나노 입자와 비슷한 유

전율 함수를 가지고 있는 반지름이 40 nm인 구가 물

그림 1. 쌍극자 수에 따른 소광 효율의 변화 (쌍극자 수가

14328개 이상이면, 더 이상의 큰 변화는 없음.) 

그림 2. DDA 계산(실선) 결과와 Mie 이론(점선) 계산결과

비교

그림 3. 금속 나노 입자의 축과 입사하는 빛의 편광에 따

른 소광 스펙트럼
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속에 들어있다고 가정하고 Mie이론을 계산 하였다. 

먼저 가상 모델의 유전율 함수의 허수부는 3으로 고

정시키고, 실수부가 400 nm에서 1200 nm 까지 선형적

으로 감소하는 경우에 대해서 계산하였다. 그 결과 그

림 4(위)에서 보는 바와 같이 금속입자의 크기(반지름)

가 커짐에 따라, 최대 소광　효율이 나타나는 피크

위치가 긴 파장 영역 쪽으로 이동함을 알 수 있었다.

이 경우 크기가 작을 때는 하나의 쌍극자　피크(dipo-

lar peak)가 나타나고, 크기가 커짐에 따라 둘 혹은 더

많은 사중극자 등의 더 높은 차수 피크가 나타남을 확

인할 수 있었다. 

또한 허수부 값에 따른 소광　효율의 변화를 알아보

기 위해서 허수부 값을 1, 3, 6으로 각각 변화시켜서

계산해보았다. 그 결과 그림 5에서 보는 바와 같이 허

수부가 증가함에 따라 흡광 효율(absorption efficiency)

은 증가하고 최대 소광 세기(피크의 높이)는 감소하며

더 폭넓은 피크가 나타남을 알 수 있었다.

다음으로는 가상모델의 유전율 함수 실수부가

그림 4. 유전율 함수의 허수부는 3으로 고정시키고, 실수

부가 400 nm에서 1200 nm 까지 선형적으로 감소하는 경

우 금속입자의 크기에 따른 피크 위치 변화

그림 5. 유전율 함수의 실수부 값이 감소하는 경우 허수부

값에 따른 소광 효율의 변화

그림 6. 유전율 함수의 허수부는 3으로 고정시키고, 실수

부가 400 nm에서 1200 nm 까지 선형적으로 증가하는 경

우 금속입자의 크기에 따른 피크 위치 변화
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400 nm 에서 1200 nm 까지 선형적으로 증가하는 경우

에 대해서도 계산해보았다. 이 경우에도 가상 모델의

유전율함수 허수부는 3으로 고정시켰다. 그 결과 실수

부가 선형적으로 감소 했을 때와는 반대로 금속입자의

크기가 커짐에 따라 최대 소광 효율이 나타나는 피크

의 위치가 짧은 파장 영역 쪽으로 이동함을 알 수 있었

다. (그림 6(위)) 

그러나 그림 7에서 보는 바와 같이 허수부 값의 변

화에 따른 소광　효율의 변화는 동일하게 나타났는데,

허수부가 증가함에 따라 흡광 효율은 증가하고 최대

소광 세기는 감소하며 더 완만한　피크가 나타남을 확

인하였다.

금속 입자의 크기가 커짐에 따라 유전율 함수의 실

수부가 감소하는 경우에는 최대 소광이 나타나는 피크

가 긴 파장 영역 쪽으로 이동하고, 유전율 함수의 실수

부가 증가할 때는 반대로 짧은 파장 영역 쪽으로 이동

함을 알 수 있었다. 실제적인 시스템에서는 금속의 유

전율 함수 실수부가 감소하는 경향을 띠는 경우가 많

으므로 금속 입자의 크기가 증가함에 따라 최대 소광

이 나타나는 피크가 긴 파장 영역 쪽으로 이동할 것이

라는 결론을 얻을 수 있었다. 

4. 결 론

표면편재 플라즈몬 공명 주파수에 영향을 미치는 금

속의 유전율 함수는 에너지를 많이 모을 수 있는 정도

를 나타내는 실수부와 에너지를 얼마나 분산, 소실시킬

수 있는지에 대한 척도를 나타내는 허수부로 이루어져

있다. 유전율 함수의 가상 모델을 세워, 금속의 광학적

성질에 이들이 어떻한 영향을 미치는지, 이산 쌍극자

근사법을 이용하여 가늠해 보았다. 계산 결과는 유전율

함수의 실수부가 선형적으로 감소하는 경우에는 금속

의 크기가 커짐에 따라 최대 소광이 나타나는 피크가

긴 파장영역으로 이동하고, 반대로 실수부가 선형적으

로 증가하는 경우에는 최대 소광이 나타나는 피크가

짧은 파장영역으로 이동함을 알 수 있었다. 이로써 금

속의 크기에 따라 최대 소광이 나타나는 파장영역의

이동은 금속의 유전율 함수의 실수부에 의존하는 값임

을 확인 할 수 있었다. 허수부 값에 따른 변화를 알아

보기 위해서 허수부 값을 증가시키면서 계산해 보았을

때에는, 실수부에 관계없이 허수부 값이 증가함에 따라

피크의 세기가 감소, 즉 공명 효과를 떨어뜨리는 효과

를 나타내었다. 결론적으로, 실제 금속 나노 광학적 성

질에 본 연구로부터 발견된 사실들을 적용한다면, 보다

쉬운 해석이 가능할 것으로 보인다.
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