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二维硅基三角形气孔光子晶体的带隙分析

赵优美，李　双，王凤翔，秦希峰
（山东建筑大学理学院，山东 济南２５０１０１）

摘　要：研究了以硅为背景介质周期性排列的等边三角形气孔构成的三角晶格二维光子晶体，
把平面波展开法用于光子晶体能带结构的数值研究，分别改变等边三角形气孔边长、晶格常数

和晶格基元旋转角度，研究带隙变化规律。研究结果表明：三角形气孔边长、晶格常数和晶格

基元旋转角度的适当改变可以使光子晶体出现完全带隙，优化结构参数给出了一个完全带隙。
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１　引　言
光子晶体是在空间上不同介电材料（或者金

属）按周期性排列的一种新型光控材料［１－２］。近年

来人工制造的光子晶体在光电集成领域得到了重要

的应用，今后光子晶体在光电领域的角色会越来越

重要。光子晶体的两大特性是具有带隙结构和光局

域。不同折射系数的介质在空间按一定周期排列，

当空间周期与光波长相当时，由于周期性带来的布

拉格散射，就能够在一定频率范围内产生光子禁带

（也称ＰＢＧ结构），当光子的频率落在带隙频率范围
内光就不能在介质中传播而是被反射掉。另外，光

子在光子晶体中呈现很强的 Ａｎｄｅｒｓｏｎ局域［３］，这

样，在光子晶体中引入缺陷，和缺陷态吻合的光子就

有可能被局域在缺陷态内，形成较好的滤波。１９９６
年以来先后研制成功了光子晶体直角波导，光子晶

体光纤、光子晶体超棱镜、光子晶体反射镜等众多光

学器件。１９９８年，美国ｓａｎｄｉａ国家实验室采用多层
沉积／刻蚀方法，制作成的三维光子晶体探测头，可
以大大提高探测的灵敏度，是现有尺寸最小的三维

光子晶体。三维光子晶体虽具有广泛应用潜力，但

是制作工艺复杂，制作非常困难。二维（２Ｄ）周期结
构光子晶体亦有大大改善光学器件的优良性能，制

作工艺比较简单，研究二维光子晶体仍然意义重大。
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　　晶格结构、介质柱形状、相对介电常数和填充率
不同的二维光子晶体具有不同的带隙结构，在未来

全光器件中的检波、滤波及波分复用等方面具有不

同的应用价值。通常情况下，光子晶体带隙越大，则

其性能越稳定，也就越有应用价值。因此，寻找大带

隙、结构简单的二维光子晶体仍具有十分重要意义。

目前已有不少这方面的研究文献［４－９］，但未见关于

二维硅基三角形气孔三角晶格带隙结构研究的报

道，本文利用平面波展开法研究硅基（εａ＝１１．９，

εｂ＝１）三角形气孔三角晶格的带隙结构，通过改变
其晶格常数、三角形边长和基元旋转角度，研究了晶

格参数的变化对带隙结构的影响，并优化结构参数

得到了一个完全带隙［１０］，对计算结果作了进一步分

析讨论。

２　理论分析方法
平面波展开法［１１］是计算晶体能带最早和最常

用的方法。其基本思想是根据光子晶体的周期性，

利用Ｂｌｏｃｈ定理和Ｆｏｕｒｉｅｒ变换，以平面波叠加的形
式在倒格矢空间展开电磁波，将 Ｍａｘｗｅｌｌ方程组化
成本征方程，然后求解得到波矢所对应的一组本征

频率，本征频率的集合就是光子能带。该方法尤其

适用于介电常数恒定时，不需引入假定条件，是光子

晶体能带结构计算的一个稳定可靠的算法。

因为三角晶格相对其他晶格结构更易产生禁带

结构［１２］，所以本文采用图１所示的等边三角形气孔
三角晶格结构排列。

图１　硅基等边三角形气孔三角晶格结构

若光子晶体是无源、无缺陷、介电材料各向同性

的，在介质中没有自由电荷和自由电子，电磁波沿

ｘｙ平面正入射，将电磁波分解为 ＴＥ模式和 ＴＭ模
式。电磁波在宏观电介质中传播服从 Ｍａｘｗｅｌｌ方程
组［１３］，经计算可得电磁波的电场强度 Ｅ（ｒ）和

Ｈ（ｒ）磁场强度运动方程分别是：

×
１
ε（ｒ）

×Ｅ（ｒ[ ]） ＝（ωｃ）２Ｅ（ｒ） （１）

×
１
ε（ｒ）

×Ｈ（ｒ[ ]） ＝（ωｃ）２Ｈ（ｒ） （２）

式中，ε（ｒ）为介质的介电常数；ω为电磁波的角频
率；ｃ为真空中的光速。对于磁场分量平行于三角
形气孔轴（ｚ轴）的情况。只有 ｚ方向存在磁场，按
Ｂｌｏｃｈ展开Ｈｚ的表达式为：
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Ｇ
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其中，ｋ＝ｋ１ｅｘ＋ｋ２ｅｙ是第一布里渊区内的波矢量；Ｇ


为倒格矢。把周期势
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级数：
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Ｆｏｕｒｉｅｒ系数：

Ｐ（Ｇ）＝１Ａｃ∫Ａｃｅ
－ｉＧ·ｒ × １

ε（ｘ，ｙ）
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结合式（３）～式（５）可以得到ＴＥ模式：

∑
Ｇ′
（ｋ＋Ｇ）·（ｋ＋Ｇ′）Ｐ（Ｇ －Ｇ′）×Ａ（ｋ，Ｇ′）＝

ω２
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式（６）使得电磁波的磁场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。

当电磁波的电场分量平行于三角形气孔轴的情

况，即ＴＭ模式，可得方程：

∑
Ｇ′
Ｐ（Ｇ －Ｇ′）ｋ＋Ｇ × ｋ＋Ｇ ×Ｂ（ｋ，Ｇ′）＝

ω２

ｃ２
Ｂ（ｋ，Ｇ） （７）

式（７）也变成求解本征值和本征函数问题，求
解本征方程，可求出光子的色散曲线。

３　数值计算分析
本文以 ＴＥ入射波做模拟，主要研究第１能带

和第２能带之间的带隙变化规律。已知背景硅介质
介电常数 εａ＝１１．９，空气介质柱介电常数 εｂ＝１，
ａ表示晶格常数，ｌ表示空气孔三角形边长，θ为晶
格基元旋转角度，利用控制变量分别研究晶格常数、

三角形边长和基元旋转角度对带隙的影响。

３．１　θ和 ａ不变时，ｌ改变对带隙的影响
图２和图３给出了保持 θ和 ａ（ａ＝１μｍ）不

变时，图１所示晶格结构的带隙宽度和中心频率
随三角形边长 ｌ的变化规律。其中，带隙宽度
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（ω２－ω１）ａ／２πｃ表示带隙上下边缘频率差，带隙中
心频率（ω２＋ω１）ａ／４πｃ为带隙上下频率点的中心
值，ωａ／２πｃ＝ａ／λ为归一化频率。

　　ｌ／ａ

图２　带隙宽度随ｌ的变化曲线（ｌ／ａ为三角形边长ｌ跟晶格

常数ａ的比值）

　　ｌ／ａ

图３　带隙中心频率随ｌ的变化曲线

图２可看出在晶格常数 ａ不变时，带隙宽度随
着边长先增大后减小，在 ｌ／ａ＝０．８８（ｌ＝０．８８μｍ）
时，带隙宽度达到最大值（ω２－ω１）ａ／２πｃ＝０．０４９，
此时是最佳填充率位置。显然，达到最佳填充率之

前，带隙宽度随三角形边长增大而增大；达到最佳填

充率之后，带隙宽度随三角形边长增大而减小；从曲

线斜率看，在 ｌ／ａ＝０．４５～０．８８区间的曲线斜率小
于ｌ／ａ＝０．８８～１区间的斜率，说明最佳填充率之
前边长对带宽影响较为缓慢，最佳填充率之后边

长对带宽影响较快；同时注意到 ｌ≥１μｍ时，晶格
出现了相交的情况，此时晶格基元的排列已经不

再满足布洛赫格子，介电常数不再成周期排列，即

（ω２－ω１）ａ／２πｃ＝０。由图３可看出晶格常数不变，
改变三角形边长时，带隙中心频率随边长增大而增

大，在边长较小时对带隙影响较为缓慢，边长较大时

影响较为迅速。

３．２　θ和ｌ不变，ａ对带隙的影响
图４、图５给出了保持 θ和 ｌ（ｌ＝０．８８μｍ）不

变时，图１所示晶格结构的带隙宽度和中心频率随

晶格常数ａ的变化规律。

　　ａ／μｍ

图４　ｌ＝０．８８μｍ时，带隙宽度随ａ的变化曲线

　　ａ／μｍ

图５　ｌ＝０．８８μｍ时，带隙中心频率随ａ的变化曲线

图４表明三角形边长 ｌ不变，改变晶格常数
ａ时带隙宽度随周期先增大后减小，在 ａ＝１μｍ
（ｌ／ａ＝０．８８）时，带隙宽度最大，对应最佳填充率位
置。最佳填充率之前带隙宽度逐渐增大，最佳填充

率之后带隙宽度逐渐减小，从曲线斜率看出晶格常

数ａ大于１μｍ时对带隙影响较为缓慢。由图５可
以看出带隙中心频率在三角形边长 ｌ不变时，随晶
格常数ａ增大而减小。从斜率可看出在晶格常数 ａ
在０．８８～１．２μｍ区间对带隙影响较快，在 ａ大于
１．２μｍ时，晶格常数对带隙影响较为缓慢。
３．３　ｌ，ａ不变，改变θ对带隙的影响

我们还对晶格基元的旋转角度对带隙的影响做

了研究，图 ６给出了保持 ｌ（ｌ＝０．８８μｍ），ａ（ａ＝
１μｍ）不变时，带隙宽度随基元旋转角度 θ的变化
规律。扫描角度θ转过１８０°过程中，发现带隙结构
呈６０°周期规律变化。对于第１能带和第２能带之
间带隙，在０°～３０°时带隙宽度随角度增加而增大，
３０°时带隙宽度最大值为０．０８；３０°～６０°时带隙宽度
随角度增大而减小，６０°时带隙宽度最小值是
０．０４９，对于三角形结构基元旋转６０°过程就可以得
出带隙变化规律。
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　　θ／（°）

图６　ｌ，ａ不变，带隙随θ的变化曲线

３．４　完全带隙
一般说来，两种偏振模式的光子晶体都具有带

隙，而且彼此重叠时，二维光子晶体才具有完全带

隙。具有完全带隙的光子晶体因对于不同传播方向

上的光都存在光子带隙而最具有使用价值。已有研

究表明，ＴＭ带隙容易出现在高介电材料孤立分布
的结构中，ＴＥ带隙容易出现在高介电材料连续分布
的结构中。这为我们在大边长处寻找完全带隙提供

了启示。通过优化结构参数，计算得出ｌ／ａ＝０．７～１
时出现完全带隙，完全带隙宽度随边长增大而增大，

空气柱边长越接近晶格常数完全带隙越宽，即空气

柱间有很薄的介质层隔开，这样刻蚀工艺难度加

大［１３］，ｌ／ａ＝０．９９时，完全带隙宽度为０．０４，带隙中
心频率为０．５５，如图７所示。

图７　完全带隙宽度（实线对应ＴＭ波；星线对应ＴＥ波）

４　结　论
本文利用平面波展开法研究了硅基三角形气孔

三角晶格二维光子晶体各参数变化对带隙结构的影

响。①保持ａ不变，改变边长 ｌ，发现在达到最佳填
充率之前，边长增大带隙宽度增大；在最佳填充率之

后，边长增大带隙宽度减小，而中心频率随边长增大

向高频方向移动；②保持ｌ不变，改变晶格常数ａ，得
出在达到最佳填充率之前，晶格常数增大带隙宽度

增大；在最佳填充率之后，晶格常数增大带隙宽度减

小，而中心频率随晶格常数增大向低频处移动；③基
元旋转角度 θ也影响带隙，其宽度呈６０°周期变化。

在θ＝３０°，ｌ＝０．８８μｍ时带隙宽度最大值为０．０８，
在６０°时带隙宽度最小值０．０４９；④给出一个完全带
隙，计算得出ｌ／ａ＝０．７～１时出现完全带隙，完全带
隙宽度随边长增大而增大，ｌ／ａ＝０．９９时，完全带隙
宽度为０．０４，带隙中心频率为０．５５。
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