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摘要　利用时域有限差分（ＦＤＴＤ）法，对１２重准晶光子晶体（ＰＱＣｓ）的绝对带隙特性进行研究。主要讨论了加工

过程中产生的尺寸误差和位置误差对１２重ＰＱＣｓ绝对带隙的影响，并估算当前加工该带隙材料的能力。数值模拟

结果表明，在相同误差条件下，尺寸误差大于位置误差对绝对带隙的影响；１２重ＰＱＣｓ绝对带隙特性主要受ＴＥ模

对加工误差敏感程度的限制；绝对带隙宽度随晶格常数的减小而逐渐变窄，当晶格常数不小于５００ｎｍ时，加工误

差对绝对带隙的影响可忽略，而当晶格常数小于２００ｎｍ时，绝对带隙甚至完全消失。
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１　引　　言

传统意义上的光子晶体［１，２］是指存在“光子带隙”

（ＰＢＧ）的周期性人工微结构，故光子晶体也被称为光

子带隙材料。但是，许多研究表明，在具有准晶排列

特征的人工微结构中也存在光子带隙［３～７］。这些结

构获得完全带隙的折射率阈值比周期性光子晶体低

得多［３］，这使许多基于ＰＢＧ的器件可能用普通光通

信材料（如硅）来实现，对发展与当前光纤器件的直接

耦合非常重要。不仅如此，准晶光子晶体在实现亚波

长远场成像［８，９］、降低微腔激光器阈值［１０］和提高ＬＥＤ

发光效率［１１］等性能上甚至还优于周期性光子晶体，

具有广阔的应用前景，深入分析和讨论准晶光子晶体

的带隙特性对于实际应用具有指导意义。

但是，受工艺水平和设备条件等因素限制，制备
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出的准晶光子晶体存在形状变形、结构无序等缺陷

导致的随机误差，进而影响基于该结构的器件性能。

Ｒｏｃｋｓｔｕｈｌ等
［１２］分析了无序对５重，６重和７重准晶

光子晶体的局域态密度的影响。Ｙｉｎ等
［１３，１４］详细分

析了结构无序对８重准晶光子晶体带隙特性的影

响。实际上，１２重准晶光子晶体（１２ＰＱＣｓ）具有绝

对带隙，而且无需缺陷即可产生“缺陷模”，是未来多

种基于光子晶体结构器件的首选［８～１１］。因此，分析

加工误差对１２重准晶光子晶体带隙的影响对于提

高加工成品率、降低加工次数具有现实意义。但是，

目前还没有相关研究报道。本文采用时域有限差分

（ＦＤＴＤ）法，研究了加工误差对二维１２重准晶光子

晶体绝对带隙的影响，并给出了实际加工条件对结

构的限制。

２　数值方法

通常，计算光子晶体能带结构的方法主要是时

域分析和频域分析。对于在传输方向具有周期性的

晶体结构，采用平面波展开法可以在有限的时间内

得到比较准确的能带结构，但是，这里所讨论的１２

重准晶光子晶体在传输方向上不是周期性结构，对

于这种结构，如果再采用平面波展开法来计算，所需

的计算时间和内存都非常大，很难在有限时间得到

能带结构，而采用完美匹配层边界条件的ＦＤＴＤ法

适用于各种计算［１５］。采用ＦＤＴＤ法来计算加工误

差对准晶光子晶体带隙特性的影响，光源选用脉冲

光源，带隙以透射率低于－３０ｄＢ为标准。

图１给出理想的二维１２重准晶光子晶体结构

示意图，其中晶格常数为犪，深灰色部分为基底———

空气，圆形代表介质柱，并假设无限长介质柱的介电

常数为ε＝１２．０，半径狉＝０．３５犪。

图１ 二维１２重准晶结构的光子晶体的结构示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｖｉｅｗｏｆｔｈｅｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ

１２ＰＱＣｓ

３　数值结果与分析

理想情况下，每个介质柱都严格地排列在１２重

准晶光子晶体的格点上，且每个介质柱具有相同的尺

寸，即半径相同。当ＴＭ和ＴＥ偏振光沿不同方向入

射到图１所示的理想结构上时，可以采用ＦＤＴＤ法分

别计算其透射谱线，如图２所示。从图２中可以清楚

地看到，该结构在归一化频率０．５６９～０．６０１［ω／

（２π犮）］之间存在一个清晰的绝对带隙（ＴＭ模和ＴＥ

模的重叠部分），其中ω为角频率，犮为真空中的光

速。相对带隙宽度Δ狑／ωｇ 为５．５％，其中Δ狑 为光

子带隙的绝对宽度，定义为光子带隙右边沿和左边

沿相对透射率为－３０ｄＢ处频率的差值；ωｇ 是光子

带隙的中心频率，它等于光子带隙右边沿和左边沿

相对透射率为－３０ｄＢ处频率之和的二分之一。

图２ 二维１２重准晶光子晶体的透射谱线

（ε＝１２．０，狉＝０．３５犪）

Ｆｉｇ．２ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅ１２ＰＱＣｓ

（ε＝１２．０，狉＝０．３５犪）

在实际加工过程中，受加工设备或工艺限制，各

介质柱所处位置可能存在偏差，而不是严格排列在

１２重准晶结构的格点上，各介质柱的尺寸也可能不

完全相等，甚至与理想情况（图３中黑色圆点）有较大

的偏差。通常，前一种情况被称为位置误差［图３（ａ）

白色圆点］，后一种情况被称为尺寸误差［图３（ｂ）白色

圆点］。为简化问题，准晶光子晶体的这种无序可以

被描述为一些特定的随机变量。对于位置误差，可

以认为每个介质柱都具有相同的半径狉０，而第犻个

介质柱偏离理想位置的距离γ狓 和γ狔 是在区间

［－犱ｔ，犱ｔ］上均匀分布的随机变量，其中犱ｔ表示位

置误差的大小。对于尺寸误差，可以认为第犻个介质

柱排列在晶格的原始位置上，其半径为狉犻＝狉０＋γｒ，

其中γｒ是在区间［－犱ｒ，犱ｒ］上均匀分布的随机变量，

犱ｒ表示尺寸误差的大小。

３１１３
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图３ １２重准晶光子晶体的位置误差（ａ）和尺寸误差（ｂ）

Ｆｉｇ．３ Ｐｏｓｉｔｉｏｎ（ａ）ａｎｄｓｉｚｅ（ｂ）ｅｒｒｏｒｓｆｏｒ１２ＰＱＣｓ

　　实际中，常用的加工波长约为５００ｎｍ，半导体

微加工技术的加工误差为１％～２％。假设晶格常

数取犪＝５００ｎｍ，相应的加工误差为 ０．０１犪～

０．０２犪，即５～１０ｎｍ。按照最大误差０．０２犪对绝对

带隙特性进行分析。图４（ａ）和（ｂ）分别给出尺寸误

差和位置误差均为０．０２犪时，１２重准晶光子晶体的

透射谱线。从图４可以看到，对于０．０２犪的尺寸误

差，绝对带隙位于０．５６６～０．５９８［ω／（２π犮）］之间，相

对带隙宽度为５．５％，相对于理想情况没有改变，但

中心频率明显向低频方向发生了移动；对于０．０２犪

的位置误差，绝对带隙位于０．５６９～０．６００ ［ω／

（２π犮）］，相对带隙宽度为５．３％，带隙宽度略微变

窄，但位置上与理想情况几乎重合。显然，对于相同

大小的尺寸误差和位置误差，尺寸误差对带隙的影

响更小。因此，在当前加工条件下，加工晶格常数取

大于或接近５００ｎｍ的１２重准晶光子晶体，其绝对

带隙基本可满足使用需求。

图４ 尺寸误差（ａ）和位置误差（ｂ）分别为０．０２犪时，１２重准晶光子晶体的透射谱线

Ｆｉｇ．４ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅ１２ＰＱＣｓｗｉｔｈｐｏｓｉｔｉｏｎｅｒｒｏｒ（ａ）ａｎｄｓｉｚｅｅｒｒｏｒ（ｂ）ｏｆ０．０２犪

图５ 尺寸误差（ａ）和位置误差（ｂ）分别为０．０５犪时，１２重准晶光子晶体的透射谱线

Ｆｉｇ．５ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅ１２ＰＱＣｓｗｉｔｈｐｏｓｉｔｉｏｎｅｒｒｏｒ（ａ）ａｎｄｓｉｚｅｅｒｒｏｒ（ｂ）ｏｆ０．０５犪

　　进一步的模拟结果表明，绝对带隙随晶格常数

的减小而逐渐变窄，若当晶格常数为犪＝２００ｎｍ

时，绝对带隙甚至完全消失。图５（ａ）和（ｂ）分别给

出尺寸误差和位置误差均为０．０５犪（对应加工误差

５～１０ｎｍ）时，晶格常数为犪＝２００ｎｍ的１２重准晶

光子晶体的透射谱线。从图５可以看出，尺寸误差

比位置误差对带隙的影响大得多，当尺寸误差为

０．０５犪时，绝对带隙几乎完全消失，根本无法作为带
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隙材料使用；而当位置误差为０．０５犪时，绝对带隙位

于归一化频率０．５７０～０．５９８［ω／（２π犮）］之间，该带

隙虽然向高频方向移动，但相对带隙宽度Δ狑／ωｇ是

理想情况时的８５．５％，仍能满足部分使用需求。由

此可见，当晶格常数过小时，加工的精细度无法达到

使用要求。另外，结合图４，５的结果不难看出，ＴＥ

模对应带隙比 ＴＭ 模对应带隙对加工误差更为敏

感，所以，１２重ＰＱＤｓ绝对带隙特性主要受到 ＴＥ

模对加工误差敏感程度的限制。

４　结　　论

采用ＦＤＴＤ法研究了制备过程中出现的加工

误差对１２重准晶光子晶体的绝对带隙特性的影响。

相同程度的尺寸误差要大于位置误差对绝对带隙的

影响。ＴＥ模对应带隙比ＴＭ模对于加工误差更为

敏感，故１２重ＰＱＣｓ绝对带隙特性主要受ＴＥ模对

加工误差敏感程度的限制。随着晶格常数的减小，

绝对带隙宽度逐渐变窄：当晶格常数不小于５００ｎｍ

时，加工误差对绝对带隙的影响可忽略，而当晶格常

数小于２００ｎｍ时，绝对带隙甚至完全消失，因此，

要用作绝对带隙材料，当前加工的１２重ＰＱＣｓ晶格

常数不能小于２００ｎｍ。上述研究结果可为进一步

设计和开发基于ＰＢＧ的准晶光子晶体器件提供
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