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二维正方复式晶格的完全光子带隙
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摘要 : 为产生光子晶体完全光子带隙 ,在二维正方晶格的介质柱中心构造一个空气柱孔缺陷 ,应用平面波展
开的方法研究了光波在其中的传播规律 ,发现在特定的结构参数条件下 ,该结构产生了完全光子带隙 ,从而找到了
在简单晶格结构条件下实现完全光子带隙的方法。
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Absolute photonic band gaps of 22D cubic compound lattice
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Abstract : In order to obtain the absolute photonic band gaps ,we design a two2dimension cubic compound lattices made of
dielectric cylinders with an air hole in their centers and study its photonic band structures with the plane2wave method. An absolute
photonic band gaps common to E and H polarized waves are created when given proper structure parameters ,which tells us that
absolute photonic band gaps can be created from a simple lattice.
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引　言

光子晶体是一种介质折射率周期性变化的人造
光学材料 ,当光在这种介质中传播时 ,某些频率范围
内的光会受到抑制 ,形成光子禁带 ,类似于半导体材
料中电子的能带结构[1～4 ] ,在带隙中光传播是禁止
的 ,辐射模构成导带。它的这些性质具有重要的实
际应用价值 ,如制作滤波器、频率稳定器、光子开关、
光反射器等。与三维光子晶体相比 ,二维光子晶体
无论是理论研究还是实际制作方面都相对容易得
多。电磁波可分为 E极化和 H 极化。对于任何一
种极化模式 ,光子晶体如能使某些频段的电磁波在
任何方向上都无法在光子晶体中传播 ,则该频率就
处于光子晶体的带隙之中。一个完全的光子带隙就
是某一频段无论是 E极化还是 H极化都存在带隙 ,
即在该频段 E极化和 H极化的带隙重合。

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 ,所以 ,制作具有完全的、带隙宽
度尽量大的光子晶体在光子晶体应用领域是一个很
重要的研究课题。
众所周知 ,二维正方晶格的光子晶体不论所取

结构是空气中的介质柱还是介质中的空气柱 ,都不
存在完全的光子带隙。但是这种结构在所有的光子
晶体中是最容易制作的 ,所以 ,如何利用这种简单的
结构获得完全的光子带隙将是一个有意义的课题。
一般情况下 , E极化的带隙容易出现在高介电常数
的介质孤立分布的结构中 (如空气中的介质柱) ,而
H极化容易出现在介质较为连续分布的结构中 (如
介质中的空气柱) [5 ] ,所以 ,若能构造一种结构能具
有上述两方面结构的特征 ,则完全带隙出现的可能
性将增加。为此作者设计了一种二维正方复式晶
格 ,并对其进行了结构优化和理论计算 ,以期获得预
想的结果。

1　模型和计算方法

作者设计的二维正方复式晶格的模型横截面如

图 1a所示 :在每个二维正方晶格的格点上放置一个
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介电常数为εa ,截面边长为 b的正方介质柱 ;格点

周围空间均是空气 ,介电常数为ε0 ;在每个介质柱

的正中再挖去一个半径为 r的圆柱空 ,同样圆柱空
内也充满空气。可以看出 ,这既是一个空气中的介
质柱 ,又是一个介质中的空气柱的新型复式结构。
图 1b是正方晶格倒格子空间的第一布里渊区 ,其中
对称点 M和 X在倒格子空间的坐标分别为 kM =π/
a (1 ,1)和 kX =π/ a (1 ,0) 。

Fig. 1 　a—two2dimension cubic compound lattice 　b—its first Brillouin
zone

在光子晶体的理论计算中 ,平面波展开是一种
被广泛使用的方法[6 ]。假设介质柱沿 z 轴方向 ,根
据麦克斯韦方程 ,可得描述 E极化和 H极化的电磁

波方程如下 :
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式中 ,ε( r)是周期分布的介电常数 , Ez ( r)和 Hz ( r)

分别是 z 方向上的电场和磁场。由周期性结构可

知 , Ez ( r)和 Hz ( r)可以按 Block波展开 ,即 :

Ez ( r) = ∑
G

Ek+ Gexp [ i ( k + G) ·r ] (3)

Hz ( r) = ∑
G

Hk + Gexp [ i ( k + G) ·r ] (4)

式中 , k , G 分别为二维波矢和晶格倒格矢 ,同样 ,
1/ε( r)也可展开为 G的傅里叶级数 :

1
ε( r) = ∑

G
ε- 1 ( G) exp (i G·r) (5)

ε- 1 ( G) = 1
Au∫Ω

1
ε( r) exp ( - i G·r) d r (6)

式中 ,积分区间Ω在一个原胞内 , Au 表示一个原胞

的面积 ,最后把 (3)式、(4)式、(5)式代入 (1)式、(2)
式得 :

∑
G′

| k + G′| 2ε- 1 ( G - G′) Ek+ G′=
ω2

c2 Ek+ G (7)

∑
G′

( k + G) ( k + G′)ε- 1 ( G - G′) Hk+ G′=
ω2

c2 Hk+ G (8)

(7)式、(8)式变成一个求解矩阵的本征函数和本征值
问题 ,对一给定的二维波矢 k ,求出的本征值ω就是
在周期性介质结构中所允许传播的电磁波的频率。

求解 (7)式、(8)式的关键是关于 (6)式的计算 ,
为计算方便 ,令 :

ε( r) =ε0 +θ( r) (εa - ε0)

θ( r) =
1　r ∈介质

0　r | 介质
(9)

从而ε- 1 ( G) = 1
Au∫Ω

1
ε0

exp (- i G·r) d r + 1
Au∫S

(εa
- 1 -

ε0
- 1) exp ( - i G·r) d r ,其中积分区间 S 是一个介质

柱挖去中间空气柱孔后剩下的面积。

2　结果与讨论

采用 225个平面波计算 (7)式、(8)式的本征值。
计算结果表明 ,在晶格常数 a = 100nm的情况下 , E

极化和 H 极化的电磁波各自的带隙结构都对晶格

结构参数 r , b ,εa 的变化非常敏感。在大多数情况

下 ,尽管 E 极化和 H 极化的电磁波各自都存在带

隙 ,但它们很少重合。通过仔细调节 r , b ,εa 的大

小 ,结果发现在 b = 0. 5 a , r = 0. 1 b ,εa = 15时 ,频率

ω在 0. 66～0. 68 (以 2πc/ a≈1. 888×1016 Hz为单位)
之间出现了一条完全带隙 ,如图 2a所示 ,横坐标是

Fig. 2　a—photonic band structure of two2dimensional cubic compound lat2
tice　b—photonic band structure of two2dimensional cubic lattice

标度化的 Block 波矢的大小 ,纵坐标是频率且以
2πc/ a为单位。在此基础上改变 r ,εa 的取值 ,发现
εa变小时完全带隙宽度也变小 ,而εa 变大时 ,完全

带隙的位置下移 ,但宽度几乎不再变化 ,说明在上述

结构中 ,εa = 15时完全带隙宽度达到饱和 ;而 r无论

是变大还是变小完全带隙宽度都只有变小的趋势。

作为比较 ,还对上述结构去除介质中空气柱孔的情
况进行了计算 ,图2b是计算结果。可以看出 ,无空

(下转第 351页)
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(上接第 345页)
气柱孔时 H极化波没有任何带隙 ,验证了前面所说
的高介电常数的介质孤立分布的结构只对 E极化

波容易产生带隙。空气柱孔一方面使光带下移 ,如
E极化的 4 ,5 ,6 条频带和 H 极化的 4 ,5 条频带原
处在频率范围 0. 5～0. 65 ,后来降至 0. 45～0. 5。另
一方面压缩了相邻频带的间距 ,且使频带结构变得
平坦 ,从而 H 极化波在 0. 65～0. 68 频率范围出现
带隙 ,和 E极化波在 0. 66～0. 68频率范围的带隙相
交叠 ,产生了一条完全带隙。对于上述计算结果 ,可
作出定性的解释 : 空气柱孔相当于正方介质柱上的
线缺陷。对于 H极化波 ,它的 E矢量处于 x2y 平面

上 ,而介质面上 E矢量的 x2y的切向分量要求连续 ,
线缺陷将改变波的传播方向 ,成为散射体。因此 ,某
些频率的电磁波由于受到散射体的多重散射而局域

在晶体内部 ,从而产生了带隙。对 E 极化波 ,它的

E矢量沿介质柱长度方向即 z 轴 ,和线缺陷长度方
向一致 ,因而不会改变波的传播方向 ,从这一点上
看 ,它对 E极化波影响较小。
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