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摘　要：考虑金属的色散特性，运用时域有限差分方法计算了分别由Ａｇ、Ａｌ两种金属构成的三
角晶格二维金属型光子晶体的带隙结构，得出了带隙结构与填充率的关系曲线。以 Ａｇ填充
率为０．６为例，三角晶格的第一带隙归一化频率的上限为０．９０，第二带隙的范围为１．２４～１．４１；
正方晶格第一带隙归一化频率的上限为０．７０，第二带隙的范围为０．８４～１．０６。研究结果表明三
角晶格金属光子晶体相对正方晶格具有更宽阔的第一带隙和中心频率更高的第二带隙。
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１　引　言
光子晶体是一种介电常数（或折射率）周期性

调制的结构，其自发辐射抑制和光子局域化性质使

其可以简便而有力地限制和调控光子。Ｙａｂｌｏｎｏ
ｖｉｔｃｈ和Ｊｏｈｎ最早于１９８７年分别提出了光子晶体的
概念［１－２］。光子晶体的产生有着重大的科学意义。

目前，光子晶体主要应用在光通讯、激光器、光子器

件等领域，现正在逐步向光计算方面发展。光子晶

体分为很多种类型，从结构上可分为一维、二维或三

维周期结构；对于构成材料来说，目前常见的是半导

体介质型，此外还包括金属型［３］和金属介质混合

型。通常介质型光子晶体，第一带隙的上部和下底

频率的电场被高度集中在介质棒和空气中。而金属

光子晶体中，电场没有被集中在金属棒，带边模将它

们的波的能量集中在空气区（背景介质）。金属型

光子晶体与半导体介质型相比，有很多优良特性。

首先，对Ｅ极化波来说，在零频率和截止频率之间
有一个很宽的光子带隙，而半导体介质型不存在；其
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次，在微波波段，二维金属光子晶体可用于性能优良

的滤波器、偏振器和反射器。由于金属对电磁波的

吸收非常小，接近完全反射，对电磁波的调控作用非

常强［４］，因此金属光子晶体器件的维度尺寸要比通

常半导体介质材料光子晶体要小得多，这在体积上

来说具有一定的优势，更加有利于器件集成；另外，

金属光子晶体能承受更高的功率。金属层厚几百纳

米的一维金属－介质光子晶体对可见光传输的可行
性也得到了理论和实验上的证实［５］。

关于光子晶体带隙特性的数值分析，目前有很

多种方法，其中主要包括平面波展开法［６－７］、时域矩

阵法［８］、时域有限差分法（ＦＤＴＤ）［９］、空域有限差分
法［１０］、周期矩量法（ＰＭＭ）［１１－１２］等。ＦＤＴＤ方法具
有概念简单，计算和存储量较小，只与网格数目成正

比，能模拟复杂的金属和半导体介质结构等特点，在

电磁场分析和计算中得到了很广泛的应用［１３］。这

种方法于１９６６年由Ｙｅｅ提出来，１９９５年，Ｃ．Ｔ．Ｃｈａｎ
等人把该方法用于计算光子晶体的能带结构［１４］，

Ｓａｋｏｄａ等人在２００１年把 ＦＤＴＤ推广到金属光子晶
体［１５］。目前，对金属光子晶体的研究相对较多的是

一维的［１６－１８］，二维的也基本上以正方形为晶

格［１９－２１］。２００５年，王华娟等人采用时域有限差分
方法，研究了太赫兹波在二维正方晶格金属光子晶

体中的传播特性［１９］；２００７年，杨光杰等人比较了不
同金属材料之间的带隙差异［２０］；２００９年，闫斌英等
人研究了太赫兹波段金属光子晶体的带隙及缺陷特

性［２１］。这些文献对金属光子晶体的设计和制作提

供了很好的理论依据，但全部基于正方晶格。本文

应用ＦＤＴＤ数值分析方法，设计了一种三角晶格的
二维金属光子晶体。考虑金属的色散特性［２２］，结合

Ａｇ和Ａｌ具体的材料参数，给出了不同填充率下的
带隙结构。计算结果表明，三角晶格金属光子晶体

比正方晶格具有更宽阔的第一带隙和中心频率更高

的第二带隙。此类功率型金属光子晶体可用于提升

和扩展光子器件如滤波器、波导等的性能和应用

范围。

２　理论模型
由于三角晶格和正方晶格在工艺上相对容易实

现，因此本文所讨论的结构基于这两种模型。图１
所示为三角晶格二维金属光子晶体，金属柱沿 Ｙ轴
方向无限长，ＸＺ平面内为具有周期性的三角晶格阵
列。金属柱截面为圆形，直径为 Ｒ，晶格常数为 ａ，
背景为空气，相对介电常数ε０＝１。

图１　三角晶格二维金属光子晶体

　　ＦＤＴＤ方法从麦克斯韦方程组出发［１５］：

×Ｅ（ｒ，ｔ）＝－μ０

ｔ
Ｈ（ｒ，ｔ） （１）

×Ｈ（ｒ，ｔ）＝ｔ
｛Ｄ０（ｒ，ｔ）＋Ｐｄ（ｒ，ｔ）｝ （２）

式中，Ｅ（ｒ，ｔ），Ｈ（ｒ，ｔ）和μ０分别表示电场、磁场和自
由空间的磁导率；Ｐｄ（ｒ，ｔ）表示振荡偶极距，有：

Ｐｄ（ｒ，ｔ）＝μδ（ｒ－ｒ０）ｅｘｐ（－ｉωｔ） （３）
式中，μ和ｒ０分别表示偶极距的大小和位置；δ是单
位冲击函数。电位移矢量 Ｄ０（ｒ，ｔ）通常表示成电场
强度和介电响应函数Φ（ｒ，ｔ）的卷积积分：

Ｄ０（ｒ，ｔ）＝ε０∫∞－∞ｄｔ′Φ（ｒ，ｔ－ｔ′）Ｅ（ｒ，ｔ′） （４）
式中，ε０是自由空间的介电常数；Φ（ｒ，ｔ）为介电响
应函数，它是介电常数的时域表达式，即频域介电常

数ε（ｒ，ω）的傅里叶逆变换：

Φ（ｒ，ｔ）＝１２π∫
∞

－∞
ｄωε（ｒ，ω）ｅｘｐ（－ｉωｔ） （５）

Φ（ｒ，ｔ）在ｔ＜０时满足：
Φ（ｒ，ｔ）＝０ （６）
金属的介电常量满足Ｄｒｕｄｅ模型：

εｍ（ｒ，ω）＝ε∞ １－
ω２ｐ

（ω＋ｉδ）（ω＋ｉγ[ ]） （７）

式中，ε∞是在频率足够高的时候的介电常数；ωｐ是
金属的等离子体频率；γ是金属的弛豫率；δ是一个
正的无穷小量，引入它的目的是为计算 Ｆｏｕｒｉｅｒ积分
时使实轴无极点。通过式（５）积分得到：

Φ（ｒ，ｔ）＝ε∞δ（ｔ）＋
ε∞ω

２
ｐ

γ
［１－ｅｘｐ（－γｔ）］θ（ｔ）

（８）
式中，θ（ｔ）为单位阶跃函数。

ＦＤＴＤ方法分离麦克斯韦方程式的差分形式为：

Ｈｚ｜
ｎ＋１／２
ｉ，ｊ ＝Ｈｚ｜

ｎ－１／２
ｉ，ｊ －Δｔ

μｉ，ｊ
Ｅｙ｜

ｎ
ｉ，ｊ＋１－Ｅｙ｜

ｎ
ｉ，ｊ

Δ( )ｘ
（９）

Ｈｘ｜
ｎ＋１／２
ｉ，ｊ ＝Ｈｘ｜

ｎ－１／２
ｉ，ｊ －Δｔ

μｉ，ｊ
Ｅｙ｜

ｎ
ｉ，ｊ＋１－Ｅｙ｜

ｎ
ｉ，ｊ

Δ( )ｚ
（１０）

　　Ｅｙ｜
ｎ＋１
ｉ，ｊ ＝

εｉ，ｊ－σｉ，ｊΔｔ／２
Ｍ Ｅｙ｜

ｎ
ｉ，ｊ＋
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Δｔ
Ｍ
Ｈｘ｜

ｎ＋１／２
ｉ，ｊ －Ｈｘ｜

ｎ＋１／２
ｉ－１，ｊ

Δｚ
－
Ｈｚ｜

ｎ＋１／２
ｉ，ｊ －Ｈｚ｜

ｎ＋１／２
ｉ，ｊ－１

Δ( )ｘ
（１１）

　　电磁场边界条件满足Ｂｌｏｃｈ理论［２３］：

Ｅ（ｒ＋α，ｔ）＝ｅｘｐ（ｉｋ·α）Ｅ（ｒ，ｔ） （１２）
Ｈ（ｒ＋α，ｔ）＝ｅｘｐ（ｉｋ·α）Ｈ（ｒ，ｔ） （１３）

式中，ｋ为第一布里渊区波矢量；α为基元点阵矢量。
３　计算结果及分析

本文所讨论的带隙，全部针对于ＴＭ模式，也即
电场方向平行于单个金属柱所在的方向。晶格常数

定为１μｍ，改变金属柱直径的大小，使填充率 Ｒ／ａ
从０．０２变化到０．７６，分析分别由两种金属Ａｇ和Ａｌ
构成的三角晶格二维光子晶体的带隙结构。Ａｇ和
Ａｌ的介电常量有如下的Ｄｒｕｄｅ模型参数［２４］：

Ａｇ：ωｐ＝２π×２１７５ＴＨｚ，γ＝２π×４．３５ＴＨｚ
Ａｌ：ωｐ＝２π×３５７０ＴＨｚ，γ＝２π×１９．４ＴＨｚ
计算结果表明，金属光子晶体对于ＴＭ模式来说

存在一个截止频率，也就是说从零到截止频率这一个

频率段，ＴＭ模式是不能传播的，以下简称为第一带
隙。金属光子晶体对Ｈ极化波是透明的，不存在明显
的光子带隙［２１］，所以金属光子晶体对于 ＴＥ模式来
说，不存在这种特性。增大金属柱的直径，第一带隙

会随着增宽，当填充率超过某一个值时，在截止频率

之上将会出现第二个光子带隙，以下简称第二带隙。

Ａｇ和Ａｌ构成的三角晶格二维金属光子晶体的
带隙随填充率的变化关系如图２（ａ）、图２（ｂ）所示。

　　ｆｉｌｌｉｎｇｆａｃｔｏｒ（Ｒ／ａ）

（ａ）Ａｇ

　　ｆｉｌｌｉｎｇｆａｃｔｏｒ（Ｒ／ａ）

（ｂ）Ａｌ

图２　Ａｇ和Ａｌ构成的三角晶格二维金属光子晶体带隙结构

　　图３所示为常见的正方晶格金属光子晶体。图
４（ａ）、图４（ｂ）分别为Ａｇ和Ａｌ构成的此类型光子晶
体的带隙结构图。

图３　正方晶格二维金属光子晶体

　　ｆｉｌｌｉｎｇｆａｃｔｏｒ（Ｒ／ａ）

（ａ）Ａｇ

ｆｉｌｌｉｎｇｆａｃｔｏｒ（Ｒ／ａ）

（ｂ）Ａｌ

图４　Ａｇ和Ａｌ构成的正方晶格二维金属光子晶体带隙结构

　　Ａｇ和 Ａｌ构成的光子晶体都在填充率 ｆ为某一
值时出现第二带隙，Ａｇ的这个值大于Ａｌ。随着填充
率的增加，两条光子带隙都会增大，并且带隙曲线的

斜率也在变大，可以看出当填充率趋向于１时，两条
光子带隙将合并，并且变为无限宽。这是因为 Ｒ／ａ
增大，相邻的金属柱子将会相互接触，形成金属壁，

阻止所有电磁波的传播。这些计算结果与文献

［１７］绘制的带隙曲线斜率变小，描述的第二带隙
“在ｆ＝０．６左右，三种光子晶体（Ｃｕ，Ａｇ，Ａｌ）的禁带
都达到最大”，“在 ｆ＝０．６～０．７５之间禁带宽度不
变，保持最大值”并不一致。

　　通过比较图２和图４，不难发现所设计的三角
晶格二维金属光子晶体比正方晶格拥有更宽阔的第
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一带隙和中心频率更高的第二带隙。如表１所示，
以Ａｇ为例，当填充率ｆ＝０．６时，正方晶格的第一带
隙归一化频率的上限为 ０．７０，第二带隙的范围为
０．８４～１．０６，带隙结构如图５（ａ）所示，阴影部分为
禁带所在的区域。

表１　Ａｇ带隙结构（填充率为０．６，单位α／λ）

第一带隙

频率范围

第二带隙

频率范围

第一带隙

宽度

第二带隙

宽度

正方晶格 ０～０．７０ ０．８４～１．０６ ０．７０ ０．２２

三角晶格 ０～０．９０ １．２４～１．４１ ０．９０ ０．１７

（ａ）正方晶格

（ｂ）三角晶格

图５　Ａｇ在填充率ｆ＝０．６时不同晶格结构的光子带隙

　　三角晶格的带隙结构如图５（ｂ）所示，相对于正
方晶格而言，第一带隙归一化频率的上限拓宽到

０．９０，第二带隙的范围提高到１．２４～１．４１，但是第二
带隙宽度减少了０．０５。在光子晶体中，人们更感兴趣
的是缺陷的引入对电磁波传播特性的影响，第一带隙

的展宽使得缺陷的引入更加方便，也有利于提升光子

晶体器件如波导等的传输效率。由布拉格条件可知，

光子带隙处的电磁波波长与光子晶体的晶格常数相

当，因此，要得到光子带隙在红外或可见光的光子晶

体，晶格常数应当在微米或亚微米量级。受实际可用

材料的特性和制备工艺的限制，普通光刻技术已很难

达到制备要求，目前制备难度较大，成本较高。如果

光子晶体工作在第二带隙处，同一波长λ下，第二带
隙归一化频率α／λ的提高，相当于光子晶体的周期α
增大，使得光子晶体的工艺制作更加可行。

为了进一步印证计算结果的正确性，研究了电磁

波在所设计的金属光子晶体中的传播特性。仍然以

Ａｇ材料填充率为０．６的正方晶格为例，在其中某一
点放置激励源，相距适中的另一点放置探测器。探测

器接收到的信号是激励源产生的电磁波通过该光子

晶体传播后得到的能量。得到探测器上的能量分布

如图６所示，阴影部分为探测器上能量为零的波段。

　　ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ／μｍ
图６　能量分布图

　　图６中阴影部分分为两个区域，横坐标波长 λ
的范围①为０．９４８～１．１９９μｍ和１．４３３～∞μｍ，也
即为此光子晶体结构中不能传输的波长范围，也就

是禁带。前文通过时域有限差分方法计算得到的禁

带归一化频率α／λ范围为０～０．７０和０．８４～１．０６。
由于晶格常数α＝１μｍ，因此禁带波长 λ的范围②
为０．９４３～１．１９０μｍ和１．４２９～∞μｍ。比较波长
范围①和②，两者吻合得很好。

在实际光子晶体工艺制作时，填充率在０．２５～
０．８较合理，这个区间 Ａｌ的光子禁带比 Ａｇ稍宽。
由于Ａｌ存在易氧化性，在空气中极易生成厚度为数
埃的氧化膜，电磁波在金属材料中的趋肤深度也仅

在纳米甚至到亚埃的数量级［１８，２２］，因此这层氧化物

极易对通光特性造成影响。Ａｇ存在材料价格较贵
的特点。因此，在实际制作金属光子晶体器件时应

综合考虑这些因素。

４　结　论
运用时域有限差分方法计算了三角晶格二维金

属光子晶体带隙结构随着填充率变化的关系曲线，

发现它比正方晶格拥有更宽阔的第一带隙和中心频

率更高的第二带隙。第一带隙的展宽使得缺陷的引

入更加方便，也有利于提升光子晶体器件如波导等

的传输效率。在同一波长 λ下，第二带隙归一化频
率α／λ的提高，相当于光子晶体的周期 α增大，使
得光子晶体的工艺制作更加可行。
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