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摘　要　用平面波展开法对二维光子晶体的电磁波理论及周期排列的电介质中电磁波的 B loch 波解

进行了详细的推导,计算出以 GaA s为背景的空气柱构成的二维三角格子光子晶体的能带结构,研究了 H

偏振和 E 偏振带隙宽度随填充比 f 的变化。计算结果表明,当 f = 0. 8时, H 偏振和 E 偏振出现重叠的最

大绝对光子带隙,带隙位于 0. 458—0. 529Ξe (Ξe= 2Πcöa, a 为晶格常数, c为光速) ,带隙宽度为 0. 071Ξe,相

应的带隙波长范围为 472. 6—545. 9nm ,处于可见光波段。
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1　引言
光子晶体的概念是 Yablonovitch [1 ]和 John [2 ]于 1987年分别提出的,它是一种具有周期性介电

函数分布的新材料。像半导体一样,这种周期性材料的能谱具有能隙结构,称为光子能带或光子带

隙。振动频率在光子带隙内的电磁波沿光子晶体的任何方向都不能传播。

光子带隙的存在,使得光子晶体在激光器、光波导器件、光滤波器等方面具有广阔的应用前景。

同时,光子有着电子所没有的优势——速度更快,没有相互作用等,光子晶体被认为是未来的光半

导体,对光通讯、微波通讯、光电子集成等领域将产生重大影响。因此,在理论上计算光子能带,研究

能带结构的变化规律具有重要的实际意义。

一般来说,光子晶体的带隙越宽,其性能越好。目前,计算光子晶体能带结构的理论方法有平面

波展开法 (PWM ) [3, 4 ]、有限时域差分法 (FD TD ) [5 ]、转移矩阵法 (TMM ) [6 ]、多重散射法[7, 8 ]等,其中

平面波展开法提出最早,应用最广。研究表明,三角晶格比正方晶格更容易出现带隙[9, 10 ]。P lihal和

M aradudin 研究了在固定结构参数不变的条件下,三角格子光子晶体能带随介电常数的变化[3 ]。本

文应用平面波展开法计算了二维 GaA s基三角晶格圆柱形光子晶体带隙结构,研究了在固定介电

常数的条件下,光子晶体带隙宽度随填充比 f 的变化,并设计出一种在远红外波段具有绝对光子

带隙的光子晶体结构。

2　平面波展开法的计算过程
晶胞模型如图 1所示,晶胞的晶格常数为 a,圆柱半径为 r。设轴 x 3 方向为介质柱的轴方向,二



维周期结构在 x 1x 2 平面上。光子晶体介质柱在 x 1x 2 平面呈等边三角行排列,介质柱轴平行于 x 3 方

向。这种结构在 x 1x 2 方向具有一定的周期性,沿着 x 3 方向是同性的。假设光子晶体介质柱的介电

常数为 Εa,基体的介电常数为 Εb。图 2为光子晶体的第一B rillouin 区。对于二维光子晶体,入射电磁

波可分解为H 偏振和 E 偏振,即磁场平行于介质柱的 T E 模和电场平行于介质柱的 TM 模。

图 1　二维三角格子光子晶体结构 (a)及三角格子的第一B rillouin 区 (b)

由M axw ell方程组可以得到电磁波在光子晶体中的传播方程:

ý × 1
Ε(x ‖) ý ×E =

Ξ2

c2 E (1)

ý × 1
Ε(x ‖) ý ×H =

Ξ2

c2 H (2)

(1)式和 (2)式分别是描述电场强度 E 和磁场强度H 的传播方程。这两个方程都类似于量子力

学中的薛定谔方程,利用其中任何一个都可以确定电磁波在光子晶体中的传播。

下面对H 偏振和 E 偏振分别进行推导。首先考虑H 偏振,此时H 和 E 可写成

H (x ‖, t) = H 0 (x ‖, Ξ) e- iΞt= (0, 0, H 3 (x ‖, Ξ) ) e- iΞt (3)

E (x ‖, t) = E 0 (x ‖, Ξ) e- iΞt= (E 1 (x ‖, Ξ) , E 2 (x ‖, Ξ) , 0) e- iΞt (4)

其中 x ‖为由 x 1x 2 坐标轴构成的平面上的矢量。先把 (2)式展开,然后把 (3)式和 (4)式代入,消

去 E 1 和 E 2,得到H 3 的表达式

5
5x 1

1
Ε(x ‖)

5H 3

5x 1
+

5
5x 2

1
Ε(x ‖)

�H 3

�x 2
= -

Ξ2

c2 H 3 (5)

为了解这个方程,可把周期函数 Ε- 1 (x ‖)、H 3 (x ‖, Ξ)用傅里叶级数展开:

Ε- 1 (x ‖) = ∑
G

K (G ) eiG·x‖ (6)

H 3 (x ‖, Ξ) = ∑
G

A (K + G ) ei (K + G)·x‖ (7)

其中 K = k1 x^ 1+ k2 x^ 2 是被限制在第一B rillouin 区的波矢量; G = h1b1+ h2b2 是晶格的二维倒格

矢,式中 h1、h2 是整数;三角格子的基本倒格矢为

b1=
2Π
a x^ 1-

3
3

x^ 2 　b2=
2Π
a -

2 3
3

x^ 2 (8)

将 (6)和 (7)式代入 (5)式,得到

∑
G′

K (G - G′) (k+ G′) (k+ G )A (k+ G′) =
Ξ2

c2A (k+ G ) (9)

式 (9)使得H 偏振的电磁波在光子晶体中的传播问题变成求解对称矩阵的本征值和本征函数

问题。

对于 E 偏振, E 和H 的表达式可以写成
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E (x ‖, t) = E 0 (x ‖, Ξ) e- iΞt= [ 0, 0, E 3 (x ‖, Ξ) ]e- iΞt (10)

H (x ‖, t) = H 0 (x ‖, Ξ) e- iΞt= [H 1 (x ‖, Ξ) , H 2 (x ‖, Ξ) , 0 ]e- iΞt (11)

把M axw ell方程的 (1)式展开,然后,将 (10)和 (11)式代入,消去H 1 和H 2,可得 E 3 的表达式

5
5x 1

1
Ε(x ‖)

5E 3

5x 1
+

5
5x 2

1
Ε(x ‖)

5E 3

5x 2
= -

Ξ2

c2 E 3 (12)

类似上面求解 (5)式的过程,我们把 E 3 (x ‖, Ξ)按布洛赫波展开

E 3 (x ‖, Ξ) = ∑
G

B (K + G ) ei (K + G)·x‖ (13)

将 (6)式和 (13)式代入 (12)式可得

∑
G′

K (G - G′) (k+ G′) 2
B (k+ G′) =

Ξ2

c2B (k+ G ) (14)

这是一个非对称矩阵的本征方程,为此,我们作如下变换:

B (k+ G ) = ûk+ GûC (k+ G ) (15)

将 (15)式代入 (14) ,得

∑
G′

K (G - G′) ûk+ Gûûk+ G′ûC (k+ G′) =
Ξ2

c2 C (k+ G ) (16)

这是一个对称矩阵的本征方程,从而简化了求解过程。

对于图 1所示的三角格子光子晶体,其介电系数为

1
Ε- 1 (x ‖) =

1
Εb

+
1
Εa

-
1
Εb
∑
l1, l2

S (x ‖- t‖ ( l1, l2) ) (17)

定义 S (x ‖)如下:

S (x ‖) =
1,周期柱内

0,周期柱外
(18)

(6)式中的傅里叶系数 K (G )可通过下式求得

K (G ) =
1

A c
∫

A c

d2
x ‖

1
Ε(x ‖) e- iG·x‖

=
1
Εb

∆G , 0+
1
Εa

-
1
Εb

1
A c
∫

A c

d2
x ‖S (x ‖) e- iG·x‖ (19)

上式中的积分遍及整个 x 1x 2 平面,考虑到 (18)式的定义,三角格子的傅里叶系数可表示为

K (G ) =

1
Εa

f +
1
Εb

(1- f ) , G= 0

1
Εa

-
1
Εb

1
A c∫

A c

d2x ‖e- iG·x‖, G≠0

(20)

式中 f 为填充因子,即介质柱或空气圆孔占整个晶胞的百分比,对于三角格子

f = S röS a= (2Πö 3 ) r
2öa

2 (21)

对 (20)式中的积分项运用极坐标,可得

I =∫
A c

d2
x ‖e- iG·x‖=∫

r
∫

Η
e- iûGû·ûx‖ûcosΗ

rd rdΗ= 2
Πr2

rûGûJ 1 (rG ) (22)

故 (20)式可以表示为

K (G ) =

1
Εa

f +
1
Εb

(1- f ) , G= 0

1
Εa

-
1
Εb

f
2J 1 (rG )

rûGû , G≠0

(23)
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其中 J 1 为一阶贝赛尔函数。

上述 (9)和 (16)式中的∑是对无限多个倒格矢求和,本文用N 个倒格矢的和来代替,则以上

两式分别变成含有N ×N 个矩阵元的本征值方程,其本征值就是H 偏振和 E 偏振的本征频率。

3　数值计算结果和讨论
本文选用相对介电常数为 11. 4的半导体材料GaA s为背景,将空气圆柱在 GaA s介质中以三

角格子作周期性排列构成二维光子晶体,该光子晶体的晶格常数 a= 250nm ,其晶格结构如图 1所

示。

图 2　H 偏振光子能带结构

(Εa= 1, Εb= 11. 4, f = 0. 275)

在分析 GaA s介质中的空气圆柱三角格子二维光子晶

体带隙结构随结构参数的变化关系之前,我们首先用文献

[ 11 ]中测量的H 偏振能量投射谱的实验数据 (填充因子 f

在 0. 25—0. 3 之间)检验自编程序的正确性。我们选 f =

0. 275,计算得到二维光子晶体的H 偏振能带结构,如图 2

所示,其第一带隙位于 0. 2096—0. 26623Ξe,这一结果与文

献[ 9 ]测量的二维光子晶体 #X 和 #J 方向的透射谱符合得

很好,这说明我们的计算方法和程序是正确的。

为了分析光子晶体的能带随结构参数的关联,我们研

究在固定介电常数不变的情况下,光子晶体第一带隙宽度

随填充比 f 的变化曲线。图 3 (a)和 (b) (横坐标为填充因子,

纵坐标为带隙宽度)分别给出H 偏振和 E 偏振随 f 的变化关系。由图 3可见, H 偏振在 f = 0. 7时

出现最大带隙,带隙位于 0. 304—0. 491Ξe,带隙波长范围为 509. 2—822. 4nm , E 偏振在 f = 0. 85

时出现三个带隙,其中第一带隙为最大带隙, 带隙位于 0. 499—0. 608Ξe, 带隙对应的波长范围为

411. 2—501. 0nm。

图 3　带隙宽度随 f的变化 (a)H 偏振 (b) E 偏振

当 f = 0. 8时, H 偏振和 E 偏振出现重叠的最大绝对光子带隙,带隙位于 0. 458—0. 529,带隙

宽度为 0. 071Ξe。带隙波长范围为 472. 6—545. 9nm ,中心波长为 509. 3nm ,处于可见光波段。图 4

(a)和 (b)分别是 f = 0. 8时, H 偏振和 E 偏振的能带结构。

4　结论
本文用平面波展开法详细推导了二维正三角格子光子晶体的电磁波本征方程,计算了由GaA s
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和空气柱构成的二维三角格子光子晶体的能带结构。在固定介电常数和晶格常数不变的情况下,讨

论了H 偏振和 E 偏振带隙宽度随填充比 f 的变化。通过大量优化计算,发现当 f = 0. 8时, H 偏振

和 E 偏振出现重叠的最大绝对光子带隙,带隙位于 0. 458—0. 529Ξe,带隙宽度为 0. 071Ξe,相应的

带隙波长范围为 472. 6—545. 9nm ,中心波长为 509. 3nm ,处于可见光波段。由于GaA s是一种具有

成熟刻蚀工艺的半导体材料,因此,本文所设计的光子晶体结构具有实际应用价值。

图 4　光子能带结构 (a)H 偏振 (b) E 偏振 (Εa= 1, Εb= 11. 4, f = 0. 8)
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Abstract　T he B loch w ave so lution in periodic dielectric w as deduced in detail acco rding to the

electrom agnetic w ave theory of 2D pho ton ic crystals, and the band gap structures of two2dim ensional

(2D ) triangular lattice pho ton ic crystals constructed from air rods in GaA s dielectric m atrix w as calcu2
lated by using p lan w ave expansion m ethod. T he dependences of filling facto r f in the pho ton ic crystals

w ere studied in bo th H po larization and E po larization. It w as found that the crystal constructed from

air rods in GaA s dielectric m atrix can generate an m ax im um abso lute pho ton ic band gap w ith w idth 0.

071 in the low frequency range of 0. 458—0. 529Ξe (Ξe = 2Πcöa) , co rresponding to the w avelength

range of 472. 6—545. 9nm ,w h ich belongs to visible ligh t range.

Key words　Pho ton ic C rystal, P lan W ave Expansion M ethod, T riangular L attice, Pho ton ic Band

Structure.
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