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摘要: 针对用层状复合材料柱体构成二维光子晶体的这一设想, 采用时域有限差分方法数值研究了多层复合介质

材料在折射率、厚度、层数、组成次序等因素对组成二维光子晶体透射特性的影响。数值结果表明,透射谱中出现禁带宽

度、中心频率所处位置都与单一介质组成二维光子晶体存在差别, 特别是在多层环柱时变化更明显, 因此在实际应用中,

根据具体要求设计二维光子晶体比设计单一介质有更多的可调因素,为二维光子晶体的应用奠定了理论依据。
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Abstrac t: T he tw o�dim ensional( 2�D ) photonic crystal w ith layered com po site m edium cy linder was proposed, and effec t of

the re frac tion indexes, th icknesses, layers and composition sequences on the transm ittance of the 2�D photonic crysta l com po sed of

mu ltilayered com pos ite med ium w as studied by m eans o f the fin ite�difference tim e�dom a in m ethod. T he num er ica l results show that

the forb idden band w idth and the position o f centra l frequency in 2�D pho ton ic crystalw ith m ultilayeredm edium a re different from

those composed of s ing le med ium. Therefore, the ad justable factors for 2�D photonic crysta l w ith mu ltilayered m ed ium are m ore

than tho se w ith single m ed ium in applica tion and the above theory can be as a theoretica l basis on 2�D photon ic crystal design.
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引 � 言

光子晶体最早由 YABLONOV ITCH
[ 1]
和 JOHN

[ 2]

于 1987年分别独立提出。它不仅是一个全新的物理

概念,而且也是一种新型材料。不同介电常数的材料

周期性地在空间排列就构成光子晶体材料,也叫光子

带隙材料。大家熟悉的电子晶体材料中,反映电子运

动的波函数在周期性势场中被调制, 导致电子能量的

分立, 从而形成能带、导带、价带、禁带等物理概念。光

子 (电磁波 )在光子晶体中运动 (传输 )时,同样由于周

期性介电常数的调制,形成光子能量的分立,对应于光

子频率的分立,在频域上出现能带结构,相邻能带之间

形成光子带隙 ( photon ic band gap, PBG ) , 频率位于光

子带隙内的电磁波在光子晶体内将发生强烈反射, 因

而不能传输。选取不同材料 (介电常数 ), 改变周期性

结构参量 (晶格常数、柱体尺寸等等 ) , 构造各种不同

空间结构,能得到多种多样的光子晶体材料,它们一般

具有不同的能带结构和不同的光学性能 (电磁性质 )。

人们正是利用这一点对光子晶体材料展开了大量的应

用研究工作,包括光子晶体传感器、滤波器、低阈值激

光器、各种波导、高反射器、微谐振腔等等。美国马萨

诸塞理工学院、加州大学、加拿大多伦多大学、英国巴

思大学等都在进行这一领域的研究。光子晶体的研究

已经成为物理学、电磁学、光学、材料科学等多学科的

前沿课题,是目前国际上的又一研究热点。

目前研究光子晶体能带结构和光学传输特性方法

主要有: 平面波展开法
[ 3]
、有限时域差分法

[ 4, 5]
、转移

(传输 )矩阵法
[ 6]
、多重散射法

[ 7]
等。光子晶体的实际

用途中最重要的是如何有效地利用它的能带结构, 能
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有效地根据具体实际情况控制带隙的位置与宽度是目

前光子晶体应用领域的一个重要研究课题。CHAN等

人用平面波展开法计算出金刚石结构具有较大的完全

带隙,该结果与实验符合得很好。上述有关实验与理

论研究的都是一种介质 (球或柱 )植入基质中的情形,

作者用时域有限差分法就植入基质中的散射体是复合

介质结构情形进行数值研究, 得到了一些有意义的结

果,为实验制作和应用提供理论依据。二维光子晶体

较三维容易制备,且计算工作量小,因此,仅以二维光

子晶体为例进行计算,该方法及相应计算程序经调整

后可推至三维情况。

1� 基本理论与计算公式

1. 1� 介质中的麦克斯韦方程

假设二维圆柱光子晶体在 ( x, y )面内周期排列,

本底介电常数为 �0 ( 折射率为 n0 )的电介质中周期排

列介电常数为 �1 ( 折射率为 n1 )直径为 d,半径为 R 0

的另一种介质柱,沿 z方向无限且均匀, 如图 1所示,

� �

Fig. 1� 2�D photon ic crystal

x, y面内晶格常数为 a, 介质中的麦克斯韦方程是:
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光子晶体中电磁波中的电场矢量与磁场矢量, �是光

子晶体介质柱的介电常数, 是空间坐标的函数, �是

磁导率。TEM 电磁波有两种偏振状态: TE模 (M 偏

振 ) ,H
!
与 z轴平行, 电磁分量分别是 ( Ex, Ey, 0), ( 0,

0, H z )。代入 ( 1)式、( 2)式得到麦克斯韦方程 (标量

式 ) :  H z / x = �( r ) Ey / t ( 3)

 H z / y = �( r ) Ex / t ( 4)

 Ey / x -  Ex / y = - � H z / t ( 5)

对 TM模 ( E偏振 )可以得到与 ( 3)式 ~ ( 5)式类似的

方程, 在此从略。本文中用 E偏振研究。

1. 2� 时域有限差分法

时域有限差分法 ( f in ite�d ifference t im e�dom a in

m ethod, FDTD)是用对空间和时间的差分代替微分, 采

用 YEE最早提出的二维时域有限差分方法
[ 8]

, 将光子

晶体单元网格化 ( E偏振分布见图 2) ,用 !x, !y表示

x, y方向的空间步长, !t表示时间步长, n!t表示时

� �

F ig. 2� YEE� s 2�D d ifference lattice

间。采用中心差分代替上述 ( 3)式 ~ ( 5)式微分,就可

将麦克斯韦方程转化为迭代形式的 FDTD形式方程:
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i, j分别为网格中 x, y方向的节点序数, 对 TM模式同

样可以得到类似的关于H x,H y, E z计算式。

如果知道了在每一个离散格点上的介电常数与电

磁场的初始分布, 就可以根据离散了的 FDTD时间离

散步长公式 ( 6)式 ~ ( 8)式获得电磁场的时间演化规

律。为了保证迭代收敛得到稳定解, !x, !y, !t的选择

必需满足稳定条件
[ 9]

:

!t # c ( !x )
- 2

+ ( !y )
- 2

- 1

( 9)

式中, c为真空中光速。

1. 3� 边界条件与初始场选择

用时域有限差分法研究光子晶体的传输特性时,

关心的计算区域是有限的, 即光子晶体的体积所占有

的空间。当然也可以将所关心的计算区域通过一定的

方式无限扩展,形成一个无限的空间。但是,计算机的

存储空间和计算速度却不是无限的, 而要处理的问题

空间却是有限的,是有边界的。用时域有限差分求解电

磁场问题时假定问题空间是无限大的, 即是开放的系

统。为了解决这种矛盾,让这种有限的空间和无限的空

间等效,需要对有限空间的周围边界做特殊处理,使得
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向边界行进的波在边界处保持 ∃外向行进%的特征,无明

显的反射,就像被一个巨大的 ∃黑洞%吸收一样。具有这

种功能的边界条件, 称之为吸收边界条件 ( absorbing

boundary cond ition, ABC)。在计算程序中,采用完全匹

配层 ( perfect ly m atched layer, PML)边界条件
[ 9]
。

对单个元胞进行 20  20个分割离散, 对每个面元

上的介电常数作平均取样。在 TE模的演化计算中采

用满足 H z的零散度要求与周期性 (布洛赫定理 )的初

始场为:

H z = - exp[- ( 5x /a+ 1)
2
- ( 5y /a )

2
] /3 +

� 3( 1- 5x /a )
2
exp[- ( 5x /a )

2
- ( 5y /a+1)

2
]-

� 10[ x /a - (5x /a )
3
- 5( y /a )

5
]  ( 10)

� exp[ - ( 5x /a)
2

- (5y /a)
2
]

Ex = Ey = 0

2� 计算结果与讨论

开始计算时建立如图 1所示模型。线光源向 y轴

正向入射, y方向 16行,圆柱在 z方向无限长, x方向

同样取 16列, 正方晶格。本底介电常数为 n0 = 3. 24

( InP /G aInA sP介电常数 �0 = 10. 5), 原始介质柱是无

损耗的空气柱,介电常数取 1. 0,折射率 1. 0,半径 R0。

具体研究时的复合介质同样用无损耗介质,复合介质

柱体截面见图 3。为了不失一般性, 在数据处理作图

� �

F ig. 3� Sect ion of com positem ed ium cyl inder

时,横轴采用归一化频率, 纵轴采用归一化透射系数,

程序设计时长度以晶格常数 a为基准。x, y方向步长

设定为 !x= !y= 0. 05a, !t= 0. 95。

2. 1� 空气环柱时的透射谱

在原来空气柱内同心地放置与基质相同折射率

n2 = n0 = 3. 24的圆柱,构成折射率是 n0 = 1. 0的空气

环柱的二维光子晶体,取不同内柱半径 R1 (即相当是

不同厚度的空气环柱 )计算得透射谱如图 4所示。图

中实线表示柱体介质是空气时的透射谱, 相当于图 3

中 R1 = 0, n2 = n0 = 1. 0, R 0 = 0. 36a。虚线相当于图 3

中 R1 = 0. 26a, n2 = 3. 24, R 0 = 0. 36a情况下的透射谱。

点划线是相当于图 3中 R1 = 0. 16a, n2 = 3. 24, R0 =

0. 36a情况下的透射谱。从图中相比较看出,内半径小

(空气环柱厚 )透射禁区的范围就宽,这一结果是与带

宽跟填充率有关的结论一致
[ 10]
。

Fig. 4� T ransm ission spectra of air circle pole w ith d ifferen t th icknesses

如果保持环内半径不变取 R 1 = 0. 26a, 变化内柱

介质的折射率计算得到图 5所示透射特性曲线。图中

� �

Fig. 5� T ransm ission sp ectra of inn er a ir circle pole w ith d ifferent refraction

indexes

各线表示透射曲线是在同一半径 R1 = 0. 26a对应各折

射率情形,实线表示 n2 = 4. 12,虚线表示 n2 = 3. 24,粗虚

线表示 n2 = 2. 2,点划线表示 n2 = 1. 5, 从图例可明显地

看出,圆柱折射率越高禁带宽度越窄,特别是当内柱折

射率高过基质折射率时会出更多宽度较小的禁带。

2. 2� 介质环柱时的透射谱

把上面计算的空气环带用实心介质环代替, 组成

同样晶格二维光子晶体进行研究。保持图 3中参数

n2 = n0 = 3. 24, R0 = 0. 36a, n1 = 5. 6不变, R1 分别取

0. 26a, 0. 16a计算。结果见图 6所示。图中实线表示

� �

Fig. 6� T ransm ission sp ectra ofm ed ium circle pole w ith d if feren t th ickn esses

无内柱 R1 = 0,只是把原来的空气柱换成折射率是 5. 6

的介质柱计算结果,与图 4中实线比较可发现禁带变

窄得多,这正说明了人们在研究二维、三维光子晶体时

大都采用在基质中打孔的方式而很少应用填介质柱的
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原因。从图例中看出,在介质环柱折射率高于基质折

射率情况下, 环柱的厚度越小, 越不易形成所谓的禁

带,图中虚线对应 R1 = 0. 26a,点划线对应 R 1 = 0. 16a,

这样可以通过调节内半径方法获得极窄禁带。

与 2. 1节相同, 在保持环柱内半径与内折射率不

变 n2 = n0 = 3. 24, R0 = 0. 36a, R1 = 0. 26a,变化环柱折

射率 n1计算结果如图 7所示。从图中看出, 当环带折

� �

Fig. 7� T ransm ission spectra of m ed ium circle pole w ith d ifferent refraction

indexes

射率高于基质折射率时不易形成禁带, 与基质折射率

差值较大,即使形成也是很窄的宽度。当环带折射率

低于基质折射率时较易形成禁带, 而且与基质折射率

相差越大,禁带越宽。图中各透射曲线对应的折射率

分别是实线表示 n1 = 5. 6,虚线表示 n1 = 1. 5, 点划线

表示 n1 = 4. 12, 粗虚线表示 n1 = 1. 0。

2. 3� 多层环柱时的透射谱

前面研究的都是由两种介质构成柱体情况, 由多

种介质构成柱体,相当于用层状布光子晶体光纤
[ 11 ]
或

称全向波导 ( om n i gu ide, OG )
[ 12]
作为柱体, 如图 3中

虚线示加一半径为 R2, 即原来的整个空气柱由 3种介

质构成介质柱,从内向外半径分别是 R1, R2, R 0, 3个区

域折射率分别表示是 n2, n12, n10。半径不变即 R1 =

0. 16a, R 2 = 0. 26a, R0 = 0. 36a,改变 3个区域折射率大

小次序进行计算得到结果如图 8所示。实线为柱体介

� �

Fig. 8� T ransm ission spectra ofm u ltilayered circle pole

质是空气时的透射谱, 虚线为 n随 R正比的层状柱;

点划线为 n随 R反比的层状柱。从图中看出两种情

况下的禁带宽度几乎没有变化, 当然与空气柱体比较

窄了很多,但禁带中心位置变化比较明显, 因此, 在需

要相同带宽不同禁带位置时,可通过此法调节。

3� 结 � 论

用 FDTD方法数值研究柱体由复合介质构成的二

光子晶体传输特性,数值研究结果表明,在改变复合介

质柱体的组成因素如半径大小、折射率大小、折射率组

成次序等,都可调节光子晶体禁带的宽度与中心频率

的位置,从而得到实际应用所需的光子晶体。由于复

合介质有较多的可调因素,比如构成柱体的材料类型,

是无损介质、金属、甚至是负折射率材料,材料相同时

组成介质的几何尺寸、层数等, 因此, 在实际的应用中

就要选择不同的方法进行调节, 本文中提到的方法就

可以为光子晶体的应用提供理论依据,如在图 4、图 5、

图 8所示情况下, 带隙变化就比较明显,说明可以由图

中所给方法进行调节。总之, 由复合介质柱构成的光

子晶体与单一介质柱体构成光子晶体相比,其带隙位

置与宽度的变化更明显。虽然上述研究方法是建立在

二维光子晶体的基础上的, 但只要对上述方法作一些

改进就可以应用于三维光子晶体。
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