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基于 FDTD算法的光子晶体等相位面频谱分析

马路明 胡金兵 蒋 强 梁斌明 陈家璧 庄松林
上海理工大学光电信息与计算机工程学院 , 上海 200092

摘要 从理论上分析设计了三角晶格的光子晶体，利用时域有限差分法模拟横电模(TE模)在二维光子晶体中的传

播，并对模拟得到的电磁场数据作傅里叶变换得到其频谱。通过对各个频谱成分的相位作分析，计算出光子晶体的

等效折射率。进一步发现不同的空间频率对应的相速度方向是不同的，正折射的频率对应的相速度方向与能量传播

方向一致，负折射的频率对应的相速度方向与能量传播方向相反。对光子晶体内部电场的变化做了详细的分析，以

期为探究光子晶体与电磁波作用的物理机理提供扎实的理论依据。
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Analysis of Equi-Phase Frequency Spectrum in Photonic Crystal
Based on FDTD Method
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Abstract A triangular photonic crystal is designed theoretically. An analysis on the transmission properties of
the transverse electric mode (TE mode) in two dimensional (2D) photonic crystal with triangular lattice is
presented based on the finite difference time domain technique. The frequency spectrum is extracted from the
simulated electromagnetic field data by Fourier transform. By analyzing the phase of each spectral component,
the equivalent refractive index of a photonic crystal is calculated. the results show the different relationship
between the spatial frequency and phase velocity. For the frequency of positive refraction, the phase velocity
and energy are in the same direction. On the contrary, For the frequency of positive refraction, the phase
velocity and energy are in the opposite direction. The result might provide a solid theoretical basis in the
inquisition of photonic crystal physical mechanism.
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1 引 言
光子晶体(PC)的概念是由 Yablonovitch[1]和 John[2]于 1987年借鉴半导体晶体及其电子带隙的概念首次

独立提出的。光子晶体是由不同介电常数的半导体材料在空间呈周期性排布组合而成的一种复合材料。

相比于其他均匀介质，光子晶体具有很多奇特的性质。随着激光刻蚀工艺的不断进步，光子晶体理论上的

特性也逐步在实验中得到了验证。近年来，国内外研究者相继设计光子晶体进行了诸如超棱镜效应 [3]、反常

多普勒效应 [4]、慢光效应 [5]、自准直效应 [6]、逆切连科夫效应 [7]等方面的研究。光子晶体作为一种新型材料，在

天文学、气象学、通讯和医药等一系列领域都有着广泛且不可替代的应用。利用光子晶体制作的新型器件

如平板透镜 [8]、光子晶体光波段谐振腔 [9-10]、光波导 [11-12]和反射镜 [13]等越来越多地应用到实践中。在未来，光

子晶体将发挥更大的作用。因此对光子晶体机理的研究是一个有价值并且值得深入研究的课题。
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目前，研究人员采用理论分析和软件仿真相结合的方式探究光子晶体的机理，并取得了显著的成果。

2007年，Sun等 [14]从理论上分析研究了光子晶体内部布洛赫模式与等效折射率的关系，认为等效折射率与主

波有关，而且不为负。2010年，戴 [15]利用传输矩阵法(TMM)研究了高斯光束被二维(2D)光子晶体反射时所

出现的古斯汉森(GH)位移。2012年，胡等 [16]用传输矩阵法和 布洛赫定理分析了一维光子晶体的折射性质

和透射率。2013年，周等 [17]通过平面波展开法(PWE)与时域有限差分法(FDTD)分析了基于光子晶体禁带特

性设计的偏振光分束器。2014年，赵等 [18]用数值模拟的方法研究了二维正方晶格光子晶体点缺陷的透射

谱。正是由于上面这些研究的开展，光子晶体的特性才逐渐为人们所了解，这些探索为光子晶体机理的研

究打下了坚实的基础。

然而，光与光子晶体作用的物理机制仍不能确定。明确光子晶体的机理将进一步扩大光子晶体的应用

范围，推动社会生产力的进步。本文基于 FDTD算法研究横电(TE)模在光子晶体内的传播性质，讨论光子

晶体的作用机理。相比其他文献所提及的程序和商业软件 Rsoft，用 Matlab编写的程序能更加直观地反映

光子晶体内电场的变化，更容易获取光子晶体中某时刻的电场数据，而不用受到整个系统达到稳态这一条

件的限制。本文首先利用 Matbab编程实现电磁波的 FDTD 算法，并从理论上分析设计了三角晶格的光子

晶体，进而对 TE 模在光子晶体中的传播进行仿真，根据所得到的电场数据，计算出晶体对应的等效折射

率。分析仿真得到的频谱，通过对各个频谱成分的相位作分析，得到不同空间频率的波在光子晶体内的等

效折射率和对应的相位传播方向。

2 光波段 FDTD算法和光子晶体结构的设计
2.1 光波段 FDTD算法

FDTD算法是 Yee[19]于 1966年提出的，现在已经被广泛应用于解决如天线、电子电路等电磁学方面的诸

多问题，在光子晶体理论相关的研究领域有着深刻的意义。

光频段的 FDTD是以偏微分形式的麦克斯韦方程为基本理论，基于麦克斯韦方程的变形对空间和时间

进行离散处理。用 Yee元胞的方法对空间划分，如图 1所示，所在的几何空间离散为空间网格点，在这些网

格点上电场和磁场分量被分置于空间离散的位置上。在三维空间中，一个电场分量被 4个磁场分量环绕，电

场的变化会引起周围磁场的变化，变化量由麦克斯韦方程中的安培定律来计算；一个磁场分量的改变也会

引起周围电场的变化，变化量由麦克斯韦方程中的法拉第定律来计算。将空间中的电磁场分别进行离散计

算，以描述空间电磁波。

图 1 Yee 网格单元及电磁场各分量在网格空间的分布

Fig.1 Yee grid cell and the distribution of EM field components in scattered space

2.2 光子晶体结构的设计

硅(Si)作为当下集成器件的基础性半导体材料，有着较强的稳定性，是目前制备工艺最成熟、研究最深

入、了解最清楚的材料之一，其相对介电常数为 11.9，与空气相比具有较大的折射率差。因此选择其作为构

成光子晶体的介质材料，较容易实现负折射效应，同时在现实中也能够制作出仿真所用的结构，用 Si作为介

质材料将为理论和实验的结合提供便利。现将 Si柱在空间 XOY面内排列成六边形，在 Z方向无限延伸，圆

柱半径为 1 mm，晶格周期为 5 mm，如图 2(a)所示。
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图 2 (a) 二维光子晶体的结构 ; (b) 二维光子晶体在空间中的排布

Fig.2 (a) Structure of 2D photonic crystal; (b) positons of 2D photonic crystal in space

理论和实验表明，描述光在光子晶体中的传播行为，可通过分析光子晶体的能带图和等频率曲线来完

成。用电场方向垂直于 XOY面的偏振光(TE模)沿图 2(b)的 ΓM 方向入射，用 Rsoft中的 Bandsolve工具计

算得到如图 3(a)所示的能带图，其中 Γ - M 及 Γ - K 是倒晶格的对称方向，其横坐标代表波数 k，其纵坐标的

物理意义为入射波长的标准化频率 a/λ。能带图中画出的点表示在此横坐标值对应的方向上可以有能量传

播，电磁波的频率为该点对应的纵坐标值。可以在光子晶体中传播的频率范围称为导带；不能够在光子晶

体中传播的频率范围称为光子晶体的禁带。图 3(a)中给出了 5条能带，其中蓝色阴影区表示的是禁带。

图 3 二维光子晶体的(a)能带图和(b)等频图

Fig.3 2D photonic (a)band structure and (b) the isofrequency (IF) curves

分析在两条禁带之间的一阶导带的等频图 3(b)，以等频线的概念来分析三角晶格光子晶体平板中电磁

波的负折射现象。空气中的等频率线是越靠近内圈，频率越小；而光子晶体以第一布里渊区中心点 Γ 为中

心，等频线是由外向内，频率增大，离开这个中心布洛赫波矢增大而频率减小。此时，光子晶体内的等频率

线与空气中的等频率线增大的方向相反。说明此时光子晶体内的群速度与相速度相反，等效折射率为负。

也就是说归一化频率处于第一能带区域的波段 (标准化频率在 0.4717～0.5517范围内)将会出现负折射现

象。图 4表示两个软件在近似条件下进行的仿真，其中光波均是自左向右传播，在运行一段时间达到稳定

后，对光场分布进行截图。图 4(a)是 Matlab得到的光场分布，图 4(b)是软件 Rsoft得到的光场分布。对比两

个软件模拟得到的光场分布，可以发现光在经过光子晶体后都发生了明显的负折射，而且出射后偏折的角

度大小相等。说明用Matlab编写的 FDTD算法是准确的。

图 4 模拟的电磁波分布。(a) Matlab; (b) Rsoft

Fig.4 Electric and magnetic fields simulated. (a) Matbab; (b) Rsoft
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3 二维光子晶体等效折射率的计算
对于均匀介质，其折射率大都由实验测定，不同介质测量方法也不尽相同。测量液体的折射率，常用临

界角法(阿贝折射仪)；测量气体的折射率，则用精密度更高的干涉法，如瑞利干涉仪；测量固体介质的折射

率，常用最小偏向角法或自准直法，或通过迈克尔孙干涉仪利用等厚干涉的原理测出。光子晶体不同于均

匀介质，实验中一般是通过测量其入射角和出射角，用斯涅耳定律 (n1 sin θ1 = n2 sin θ2) 计算其整体的折射

率。但是对于光子晶体内部的折射率分布，无法通过实验检测。通过在光子晶体内部菱形单元中设置探测

器，对通过位置固定的相邻探测点间能量传输的时间与空气中相应的时间作商，计算得到光子晶体内部的

等效折射率分布。

取空间网格间隔 dx = 0.1 μm ，Si柱直径为 2 μm ，空间一个完整的波长需要 106个网格表示。在光子晶

体中设置探测器，传播方向上每个空间网格对应一个探测器，探测空间点的电场变化。

假设光在介质中传播的速度为 v1 ，Δt 为光在空气中运行 dx 距离所用的时间，Δt1 为光在介质中运行 dx
距离所用的时间。则可计算介质的折射率：

n1 = c
v1

= dx/Δt
dx/Δt1 =

Δt1
Δt , (1)

式中 c 为空气中光速，即可以用时间 Δt 和 Δt1 计算介质相对于空气的折射率 n1 。

在空气中，光传播 dx 所用的时间为

Δt = dx
c

= dx
λ
∙T . (2)

在光子晶体中，若相距 dx 的两个探测器相位延迟为 S1 - S2 = ΔS 步长，时间差应为 ΔS∙dt ，其中 dt 为循

环一次所用的时间。所以 Δt1 = ΔS∙dt ，相对折射率 n1 为：

n1 = Δt1
Δt = ΔS∙dt

T
∙ λ
dx

= ΔS∙dt
dx

∙λ
T

= ΔS∙dt∙c
dx , (3)

即：n1 = ΔS
2

因此可以用步长的差值计算相对折射率。

空间网格单元 dx，dy 取 0.025 μm 时，用在 8 μm × 8 μm 的矩形 Si中相距 0.025 μm 的 600个探测器论证

上述结论的正确性。选用 TE模的高斯光束作为光源，其束腰半径为 3.5 μm ，探测器在高斯光束中心传播方

向所确定的直线上，探测器通过描绘电场的变化来反应其所在位置的相位变化，探测器和矩形 Si位置如图 5
所示。对探测器探测到的电场数据进行处理，相邻两探测器的相位延迟可以取电场稳定后某一时间，时间

长度为光源所发光的一个时间周期，取其峰值的时间步长的差值，即两个探测器的相位延时的时间步长差

ΔS ，从而求得介质的折射率。用上述方法计算的折射率空间分布如图 6所示。由于空间网格点的划分的精

度有限，计算所得的折射率在 3.5上下波动，均值 n1 = 3.446 ，与理论值 n1 = 11.9 = 3.4496 误差为 0.1%。说明

算法是正确的，可以用来计算光子晶体内的等效折射率分布。

对于二维三角晶格负折射光子晶体，如图 4(a)所示，光自左向右传播，在光子晶体内部的一个菱形单元

内等效折射率分布如图 7所示。在菱形对角线方向折射率变化为：光由 Si柱中心向空气传播一段距离，折射

图 6 矩形 Si晶体中折射率分布图

Fig.6 Refractive-index distribution in Si

图 5 矩形 Si晶体探测器位置

Fig.5 Locations of the detectors in Si
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率绝对值减小到 0；在两个 Si柱中间传播时，折射率由 0增大到某一值，再减小到 0，折射率为负值；光继续传

播，由空气到 Si中心的过程，折射率增大到最大值，折射率为正值。

图 7 光子晶体中折射率分布图

Fig.7 Refractive-index distribution in PC

通过对正负折射的光子晶体内部折射率作计算，可以总结出以下结论：对于光子晶体，无论其是否有负

折射现象，通过此方法求得的整体的等效折射率恒为正。

4 二维光子晶体内相位传播的仿真
能量传播是正向传播的，类似于平常所说的“群速度”是正向传播的。在一般电磁介质中，ε 和 μ 同时

为正数，若选取能量传播方向为正方向，则波矢 k 为正代表前向波，E 、H 和 k 满足如图 8(a)的右手正交系，

坡印廷矢量 S的方向和波矢 k 的方向相同。

图 8 (a) 正常均匀介质中(b) 左手介质中的电场 E 、磁场 H 、波矢 k 和坡印廷矢量 S 之间的关系

Fig.8 Relationship of electric field, magnetic field, the wave vector and the poynting vector in (a) homogeneous medium

and in (b) left hand medium

在左手介质中(不同于光子晶体)，ε 和 μ 同时为负数，选择能量流动方向为正，波矢 k 为负数，亦即 k 指

向 -(E × H ) 的方向，代表后向波，电场 E 、磁场 H 和波矢 k 满足左手正交系，坡印廷矢量 S的方向和波矢 k

的方向相反。

通过对光子晶体区域电磁场分布的观察分析，可以发现，光子晶体内部电场能形成稳定的包络，通过观

察软件对电磁场分布的动态截图发现：整个包络在光子晶体中的传输速度不同于其在空气中的传输速度。

包络的传播可以看成是能量向前传输的表现，如果能明确其对应的相位传播方向，与能量的传播方向相比

较，将会对明确光子晶体的机理有极大的帮助。

为了提取光子晶体中电场的相位传输，首先对光束传播方向上的电场进行采样，采样范围由光子晶体

入射端沿着光传播方向到出射端，对采集到的电场进行快速傅里叶变换(FFT)，得到其空间频率分布。再将

得到的主频率作逆傅里叶变换得到其在空间对应的电场分布，将变换得到的电场数据各自按照时间顺序进

行还原，从而获得空间中的相位传播方向。

4.1 光在二维光子晶体中正常折射现象的研究

用前一节设计的光子晶体做仿真，用 TE 模的高斯光束作为光源，光波长为 25 μm 时，标准化频率为

0.2，在图 3(a)的导带内，因而可以在光子晶体内传播，且发生正折射。首先按照前一小节的方法在光子晶体

菱形晶格内设置一系列探测器，计算出菱形单元的等效折射率为 1.9。对入射端到出射端的电场进行采集，

将得到的电场傅里叶变换得到其频谱，如图 9(a)所示。该波长的光在空气中的空间频率为 f0 ，若在光子晶

体中的空间频率为 f1 ，通过式 n′ = f1 /f0 计算的“折射率”与空间频谱相关，暂称为“空间相位折射率”。取频谱

中的峰值点与自由空间中频率相比，算出对应的等效折射率为 1.96，与用设置探测器的方法探测到的频率基

本一致。对主频率 f =2.269 ×1013 Hz做逆傅里叶变换，还原其电场，如图 9(b)所示。图中红线表示的是某一
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时刻高斯光束在传播方向上的电场分布，蓝线和绿线分别为红线之后 1/8时间周期和 1/4时间周期后电场的

分布，可见等相位面是正向传播的。等效折射率为正。

图 9 光子晶体内(a)空间频谱(b) 2.269 ×1013 Hz不同时刻的光场相位分布

Fig.9 (a) Spatial frequency spectrum and (b) phase distributions at different moments of 2.269 ×1013 Hz

通过对不同结构的二维光子晶体进行模拟发现，发生正折射的光子晶体内部只存在一个主峰值，对应

的等效折射率恒为正数。且在正常折射的光子晶体中，能量和波矢量都是向前传播的，E 、H 和 k 满足的右

手正交系，坡印廷矢量 S的方向和波矢 k 的方向相同。

4.2 光在二维光子晶体中负折射现象的研究

通过第 2节的分析可知，当选用 TE模的高斯光束作为光源，光波长 10.6 μm 时，标准化频率为 0.4717，光

在光子晶体内将发生负折射。在 dx = 0.1 μm 的条件下，测出菱形单元的等效折射率为 0.5。采集入射端到

出射端的空间电场并对其做傅里叶变换。在得到的空间频谱中可以发现有两个主峰值分别为 1.446 ×1013 Hz
和 5.471 ×1013 Hz，如图 10(a)所示。计算得两个主峰值对应等效折射率的绝对值分别为 0.51和 1.94，画出两

者的传播曲线图 10(b)、10(c)。

图 10 (a) 空间频谱，(b) 频率为 1.446 ×1013 Hz不同时刻的光场的相位分布以及(c) 5.471 ×1013 Hz不同时刻的光场的相位分布

Fig.10 (a) Spatial frequency spectra, (b) phase distributions at different moments of 1.446 ×1013 Hz and
(c) phase distributions at different moments of 5.471 ×1013 Hz

6
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图 10(b)画出了频率 1.446 ×1013 Hz滤波后的电场分布。图中红线表示的是某一时刻高斯光束在传播方

向上的电场分布，蓝线和绿线分别为红线之后 1/8时间周期和 1/4时间周期后电场的分布，可见等相位面是

反向传播的，该频率对应的等效折射率为负数，应为-0.51；图 10(c)则是频率 5.471 ×1013 Hz滤波后的电场分

布，根据图 10(c)可知等相位面是正向传播的，该频率对应的等效折射率为正数，为 1.94。
通过对负折射光子晶体内部相位传播方向的研究，可以发现：在负折射的光子晶体中，能量传播是正向

的，但光子晶体内部可能存在多个不同频率的波，不发生负折射的频率的波其波矢 k 的方向是正向的，发生

负折射的频率的波，E 、H 和 k 成左手正交系，坡印廷矢量 S 的方向和波矢 k 的方向相反。

5 结 论
本次模拟研究了 TE模在二维光子晶体中的传播特性，对模拟得到的光场作傅里叶频谱分析。通过相

邻网格的时间步长求得等效折射率，对于光子晶体，无论其是否有负折射现象，通过此方法求得的整体的等

效折射率恒为正。对时域电场数据做 FFT得到其空间频谱，对应各个主空间频率的折射率的绝对值可以由

频率间关系求得。通过分析电场空间各个频谱成分的相位，得到等效折射率与光场的空间频谱和相位之间

的规律：在二维光子晶体中，正折射光子晶体只存在一个主空间频率，对应的相速度与传播方向相同，等效

折射率恒为正；负折射光子晶体存在两个主空间频率，空间频率小的波对应的相速度与传播方向相反，即此

波长对应的等效折射率为负数，空间频率大的波对应的相速度与传播方向相同，对应的等效折射率为正。

该发现将为探究光与物质相互作用的机理提供新的思路。
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