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用平面波展开法计算二维方形光子晶体的带隙结构
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摘要：用平面波展开法计算二维正方晶格光子晶体的带隙结构，对二维光子晶体的电磁波理论及周期介质中的

犅犾狅犮犺波解进行了详细的推导，得出犜犈模和犜犕模下无缺陷时光子晶体的色散曲线，并设计了低频区域内具有较

大带隙宽度的两种二维光子晶体的空间周期结构．经过大量的计算，发现硅中的空气柱型光子晶体在红外波段犜犈

模和犜犕模存在重叠的绝对光子带隙，并分别研究了空气中的硅介质柱和硅中的空气柱的犜犕模带隙宽度随空气

柱半径和填充比变化的规律．
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１　引言

光子晶体的概念分别由 犢犪犫犾狅狀狅狏犻狋犮犺
［１］和

犑狅犺狀
［２］于１９８７年提出，它是折射率在空间周期性变

化的介电材料．光子在光子晶体中传播时，由于布拉

格散射会受到调制而形成能带结构，称为光子能带

或光子带隙，它使得某一频率范围内的电磁波不能

在有完全带隙的光子晶体中的任何方向进行传播．

这一重要特性使光子晶体在光通信［３］、光波导器

件［４］、零阈值激光器和光滤波器［５］等方面具有广阔

的应用前景．近年来，光子晶体作为新型光子器件和

未来集成光路的物理基础倍受各国科学家的关注．

光子晶体按能隙空间分布的周期性变化方向的

数目分为一维、二维和三维光子晶体．由于二维光子

晶体相对于三维光子晶体较容易制备［６］，其用途又

比一维光子晶体广泛得多，而且在未来光子技术中

有极其重要的应用，因此，研究二维光子晶体有重要

的实际意义．光子晶体的应用是基于它存在禁带这

一特性，所以在理论上研究光子禁带结构和性能，可

为其制备工艺参数的选择提供依据和参考数据，并

可按人的意愿设计有选择性能隙的光子晶体．

目前，用于计算光子晶体带隙结构理论计算的

方法有平面波展开法（犘犠犕）
［７，８］、有限时域差分法

（犉犇犜犇）
［９］、转移矩阵法（犜犕犕）

［１０］、格林函数法［１１］

和多重散射法［１２，１３］等．本文采用平面波展开法对红

外和可见光波段范围的二维正方晶格光子晶体带隙

结构进行计算，得出了介质柱型和空气柱型两种结

构分别在犜犈模和犜犕 模的色散曲线，为制备光波

长在红外和可见光波段具有光子带隙的二维光子晶

体提供了新的设计方案．

２　二维光子晶体的电磁波理论

二维正方晶格的光子晶体，特别是空气中的介

质柱和介质中的空气柱，是所有光子晶体中最容易

制作的［１４］．本文以介质柱型光子晶体为例进行能带

计算，将介电常数ε犪和ε犫互换得到空气柱型光子晶

体的能带，其模型如图１所示．

图１　二维正方格子光子晶体示意图

犉犻犵．１　犕狅犱犲犾狅犳２犇狊狇狌犪狉犲犾犪狋狋犻犮犲狆犺狅狋狅狀犻犮犮狉狔狊狋犪犾

设狕轴方向为介质柱的轴方向，二维周期结构

在狓狔平面上．晶胞的晶格常数为犪，半径为狉，硅介

质柱和空气柱的介电常数分别为ε犪＝１１９和ε犫＝

１．

假设光子晶体是无源、无损、非磁性、无缺陷、线
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性的不变系统，构成光子晶体的介质是低损耗和各

向同性的，在介质中没有自由电荷和自由电流，并忽

略介电常数对频率的依赖关系．电磁波沿垂直于棒

轴的平面即狓狔平面正入射，将入射电磁波分解为

犜犈模（犎偏振）和犜犕模（犈偏振）．

若电场和磁场为简谐模式，其他任何模式可通

过傅里叶变换为简谐模式的叠加．电磁波在宏观电

介质中传播服从 犕犪狓狑犲犾犾方程组．经计算可得电磁

波的传播满足下列方程

×［
１

ε（狉）
×犎（狉）］＝ （

ω
犮
）２犎（狉） （１）

×［
１

ε（狉）
×犈（狉）］＝ （

ω
犮
）２犈（狉） （２）

（１）和（２）式分别为描述磁场强度犎（狉）和电场强度

犈（狉）的光子运动本征方程，本征值为ω
２／犮２．通过求

解方程，可求出光子的能带结构，即ω犽狀犽 的关系．

由于光子晶体的介电常数在空间周期性变化，该方

程可以通过傅里叶级数展开进行求解．首先考虑电

磁波的磁场分量平行于圆柱轴的情况，即犜犈模．此

时犎（狉）和犈（狉）可以写成

犎（狉，狋）＝犎０（狉）犲
－犻ω狋
＝ ［０，０，犎狕（狉）］犲

－犻ω狋 （３）

犈（狉，狋）＝犈０（狉）犲
－犻ω狋
＝ ［犈狓（狉），犈狔（狉），０］犲

－犻ω狋

（４）

其中　狉为狓和狔方向的矢量，狉＝狓犲狓＋狔犲狔．利用

（３）和（４）式，结合 犕犪狓狑犲犾犾方程计算，有

犎狕

狔
＝－犻ωε（狉）ε０犈狓

犎狕

狓
＝犻ωε（狉）ε０犈狔

犈狔
狓

－
犈狓

狔
＝犻ωμ０μ犎狕 （５）

由以上方程消去犈狓 和犈狔，可得关于犎狕 的表达式



狓

１

ε（狉）
×
犎狕

［ ］狓 ＋


狔

１

ε（狉）
×
犎狕

［ ］狔 ＝－
ω
２

犮２
犎狕

（６）

把周期势ε
－１（狉）展开成关于犌的傅里叶级数

１

ε（狉）
＝∑

犌

犘（犌）犲犻犌
·狉 （７）

傅里叶系数

犘（犌）＝
１

犃犮∫犃
犮

犲－犻犌
·狉
×

１

ε（狓，狔）
犱狓犱狔 （８）

式中　犌＝犺１犫１＋犺２犫２ 是晶格的二维倒格矢；犫１，犫２
为倒格子基矢；犺１，犺２ 为任意整数．由周期性结构可

知，犎狕（狉）可按布洛赫波展开

犎狕（狉）＝∑
犌

犃（犽，犌）犲犻
（犽＋犌）·狉 （９）

其中　犽＝犽１犲狓＋犽２犲狔 为被限制在第一 犅狉犻犾犾狅狌犻狀

区的波矢量，如图２所示．

图２　硅介质柱型方形光子晶体的光子带结构　ε犪＝１１９，ε犫

＝１，狉＝２５５狀犿，犪＝６５０狀犿，犳＝０４８４，犜犕模

犉犻犵．２　犅犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狊犻犾犻犮狅狀犱犻犲犾犲犮狋狉犻犮犮狅犾狌犿狀狊

狊狇狌犪狉犲犾犪狋狋犻犮犲狆犺狅狋狅狀犻犮犮狉狔狊狋犪犾犳狅狉狋犺犲犮犪狊犲狅犳犜犕狆狅

犾犪狉犻狕犪狋犻狅狀　ε犪＝１１９，ε犫＝１，狉＝２５５狀犿，犪＝６５０狀犿，犳＝

０４８４

将（７）和（９）式代入（６）式，可得

∑
犌′

（犽＋犌）·（犽＋犌′）犘（犌－犌′）×

犃（犽，犌′）＝
ω
２

犮２
犃（犽，犌） （１０）

（１０）式使得 犎 偏振的电磁波在光子晶体中的传播

问题变成了求解一个对称矩阵的本征值和本征函数

问题［１５］．

当电磁波的电场方向平行于圆柱轴，即考虑

犜犕模时，同理可得方程：

∑
犌′

犘（犌－犌′）狘犽＋犌狘×狘犽＋犌′狘×

犅（犽，犌′）＝
ω
２

犮２
犅（犽，犌） （１１）

　　正方格子的傅里叶系数可表示为

犘（犌）＝

１

ε犪
犳＋

１

ε犫
（１－犳），　犌＝０

１

ε犪
－
１

ε［ ］犫 ×犳×
２犑１（狉狘犌狘）

狉狘犌狘
，　犌≠

烅

烄

烆
０

（１２）

其中　犑１（狓）为一阶贝塞尔函数，把（１２）式代入

（１０）和（１１）式，取犑１（狓）的前两项进行计算，可得当

犌－犌′≠０时，

∑
犌′

（犽＋犌）·（犽＋犌′）（
１

ε犪
－
１

ε犫
）犳×

１－
１

２３
狉２狘犌－犌′狘［ ］２ ×

犃（犽，犌′）＝
ω
２

犮２
犃（犽，犌） （１３）

∑
犌′

狘犽＋犌狘×狘犽＋犌′狘（
１

ε犪
－
１

ε犫
）犳×

１－
１

２３
狉２狘犌－犌′狘［ ］２ ×

犅（犽，犌′）＝
ω
２

犮２
犅（犽，犌） （１４）

式中　犳为电介质圆柱或空气圆孔占整个晶胞的百

５６
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分比，即填充比犳＝犛１／犃犮＝π狉
２／犪２（犪 为晶格常

数）；∑ 是对无限多个倒格矢求和，本文用犖 个倒

格矢的和来代替．分别把（１３），（１４）式按犌′展开，求

解所得方程，即可得ω犽的关系．

３　计算结果和讨论

本文选用硅和空气作为介质材料构筑空气中的

硅介质柱和硅中的空气柱两种光子晶体计算模型，

如图１所示．对于给定的波矢犽，可获得无穷多个

解，每一个解用一个模量常数狀 来表示，相应的本

征频率为ω犽狀．为简化计算，本文选取的模数为９，计

算点数为１０．

３．１　介质柱型光子晶体

首先，考虑硅介质柱型光子晶体．当选取晶格常

数犪＝６５０狀犿，狉＝２５５狀犿，犳＝０４８４时，光子晶体有

三个带隙，中心频率分别为 ０４２１９，０７１０７ 和

１１７６７（２π犮／犪），带隙对应的中心波长分别为

１５４５２４，９１６８６６和５５３３４狀犿，前两个带隙处于红

外波段，第三个带隙处于可见光波段，如图２所示．

其中纵坐标采用标度化的无量纲频率，横坐标为标

度化的犅犾狅犮犺波矢．图中阴影部分为带隙，带隙的宽

度随着频率的增大而增大．带隙宽度与介质柱半径

狉和填充比犳有很大关系．由于改变狉比晶格常数犪

的变化对光子带隙位置的改变影响更大［１１］，所以，

本文在固定参数ε犪＝１１９，ε犫＝１，犪＝６５０狀犿不变

的情况下，计算并分析了狉在１１５～３５５狀犿范围变

化时，犜犕模带隙宽度随狉／犪和犳变化的关系．对空

气中不同半径狉的硅介质柱型光子晶体带隙结构

的研究表明：在固定参数ε犪＝１１９，ε犫＝１，犪＝

６５０狀犿不变的情况下，当１１５狀犿≤狉≤１９４狀犿，即

０１７７≤狉／犪≤０２９９时，带隙宽度随狉／犪的增大而

减小；当１９４狀犿＜狉＜２１０狀犿时，不存在带隙；而当

２５５狀犿≤狉≤３５５狀犿，即０３８５≤狉／犪≤０５４６时，带

隙宽度随狉／犪的减小而减小．

３．２　空气柱型光子晶体

对于空气柱型光子晶体，ε犪＝１，ε犫＝１１９，犪＝

５５０狀犿，经过大量优化计算，得到犜犈和犜犕模重叠

的绝对光子带隙，如图３（犪）和（犫）所示．由这两个图

可知，空气柱型光子晶体在０７００８～０７０１２（２π犮／

犪）频率范围存在一个绝对光子带隙，带隙宽度Δλ
为０４４７狀犿，带隙对应的光波长范围介于７８４３７０

～７８４８１７狀犿之间，其中心波长位于７８４５９３５狀犿，

属于近红外波段．

由于光子带隙与填充比犳有密切联系，本文在

图３　空气柱型方形光子晶体的光子带结构　（犪）ε犪＝１，ε犫＝

１１９，狉＝２０７狀犿，犪＝５５０狀犿，犳＝０４４５，犜犈模；（犫）ε犪＝１，ε犫＝

１１９，狉＝２０７狀犿，犪＝５５０狀犿，犳＝０４４５，犜犕模

犉犻犵．３　犅犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅犳狋犺犲犪犻狉犮狔犾犻狀犱犲狉狊狇狌犪狉犲犾犪狋

狋犻犮犲狆犺狅狋狅狀犻犮犮狉狔狊狋犪犾　（犪）犆犪狊犲狅犳犜犈狆狅犾犪狉犻狕犪狋犻狅狀　ε犪

＝１，ε犫＝１１９，狉＝２０７狀犿，犪＝５５０狀犿，犳＝０４４５；（犫）

犆犪狊犲狅犳犜犕狆狅犾犪狉犻狕犪狋犻狅狀　ε犪＝１，ε犫＝１１９，狉＝２０７狀犿，

犪＝５５０狀犿，犳＝０４４５

固定参数ε犪＝１，ε犫＝１１９，犪＝５５０狀犿 不变的情况

下，分析了填充比０３９９≤犳≤０９３５时光子晶体带

隙的改变情况，在 犜犕 模入射时，当１１５狀犿≤狉≤

３００狀犿，即０４８≤犳≤０９３５时，二维空气柱型光子

晶体的带隙宽度和禁带对应的中心频率都随填充比

犳增大而单调递增．

以上给出了我们计算得到的二维方形光子晶体

的几个较大的带隙和一个绝对光子带隙．由于我们

在带隙计算中所用的平面波有限，而且贝塞尔函数

犑１（狓）只取了前两项，同时，考虑到制作光子晶体

时，由于工艺条件等原因不可避免地会使实际几何

参数偏离优化设计的参数．因此，理论计算的结果与

实际制作的光子晶体带隙结构会存在一定的偏差．

４　结论

本文推导了周期介质中的犅犾狅犮犺波解，用平面

波展开法计算了二维硅介质柱型和空气柱型光子晶

体能带结构，结果表明：对于硅介质柱型的光子晶

体，虽然犜犕 模存在多条带隙，但在我们选取的多

组参数进行能带计算研究中，未发现绝对光子带隙．

６６



增刊 寸焕尧等：　用平面波展开法计算二维方形光子晶体的带隙结构

对于空气柱型正方晶胞结构的光子晶体存在 犜犈

模和犜犕模相互重叠的绝对光子带隙，带隙宽度

Δλ为０４４７狀犿，带 隙 对 应 的 中 心 波 长 位 于

７８４５９３５狀犿，属于近红外波段．
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