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摘要　提出了一种复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体结构,该结构由包含４个石墨烯纳米盘的原胞周期性排列

组成.通过有限元法迭代求解本征频率,得到了石墨烯等离子激元晶体的能带结构和态密度.数值仿真结果表

明,所提出的结构存在完全光子带隙,带隙宽度可达５．７THz,且其位置和带宽可以通过改变石墨烯的化学势来调

谐.该结构可以应用在高密度表面等离子激元集成回路和等离激元片内交叉互联技术中.
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１　引　　言
光子晶体(PC)最早于１９８７年由Yablonovich[１]和John[２]分别在研究抑制自发辐射和光子局域时被提
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出,是一种介电常数呈空间周期性变化的新型光学微结构材料.类似于半导体材料,由于周期性势场作用产

生电子能带,光子晶体中也存在由空间周期性调谐的介电常数引起的光子带隙(PBG),处于带隙频率范围内

的光是被禁止传播的.近年来,由于光子晶体具有潜在应用价值,大量关于光子晶体的研究被报道,如光子

晶体光纤[３Ｇ４]、光子晶体波导[５Ｇ６]、光子晶体微腔[７Ｇ８].但是,传统的光子晶体器件都是基于介质材料的,大多

在微米量级,由于光学衍射极限的存在,很难进一步优化光子晶体器件尺寸.
石墨烯是一种新颖的单原子层二维(２D)材料,其具有出色的电学和光学特性[９Ｇ１１]而备受瞩目,如石墨烯

光电探测器、调制器、场效应晶体管[１２Ｇ１５].相比于传统表面等离子体材料(金、银等贵金属),石墨烯所支持的

表面等离子激元(SPP)具有极好的限制能力、相对低的损耗,以及可通过化学掺杂和施加外部电场、磁场实

现可调谐性[１６Ｇ１８],是等离子体材料的理想选择.２０１２年,Yan等[１９]研究了石墨烯微盘阵列结构的等离子体

激发特性;同年,实现了石墨烯纳米盘周期阵列结构对SPP的调控,并且利用在石墨烯下面加缓冲层的方法

增加了石墨烯堆叠层数[２０].２０１５年,邓新华等[２１]将石墨烯引入到常规一维光子晶体中,构建了可调谐太赫

兹光子晶体结构,发现了与常规光子晶体有所不同的能带压缩现象.２０１６年,Shi等[２２]对石墨烯纳米带阵

列结构的能带结构和滤波特性进行了研究.
本文提出了一种复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体结构,和普通晶格原胞相比,复式晶格具有更低的

结构周期对称性,采用复式晶格可以降低光子晶体结构周期的对称性,同时能够解除布里渊区中高对称点处

光子能带简并造成的对光子晶体带隙宽度的限制,增大完全光子带隙的频率范围[２３].利用基于有限元方法

(FEM)的商业软件COMSOLMultiphysics仿真计算了所提出结构的能带结构与态密度(DOS),发现其具

有完全光子带隙;此外,还发现所提出结构的能带位置和带宽可以通过改变石墨烯的化学势来调谐.

２　模拟方法与模型
所提出的复式晶格光子晶体结构为周期性排列的光子晶体原胞,每个原胞中含有４个圆形纳米盘,如图

１所示.在一片独立的石墨烯上,半径为r 的圆形纳米盘的化学势为μc２,纳米盘周围石墨烯的化学势为

μc１,a 为晶格常数,４个圆形纳米盘的圆心坐标分别为(－a/４,０)、(a/４,０)、(０,a/４)和(０,－a/４),沿x 轴和

y 轴方向设置为周期性边界条件.

图１ 复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体结构.(a)三维视图;(b)计算窗口

Fig敭１ Structurediagramofcompositelattice２Dgrapheneplasmonpolaritoncrystals敭

 a ThreeＧdimensionalview  b computationalwindow

在本模型中,单原子层石墨烯作为零厚度薄膜可用其有效折射率来表征.石墨烯材料的有效折射率定

义为neff＝β/k０,其中k０ 为真空中波数,β为传播常数.对于横(TM)磁模,由单层石墨烯支持的SPP的传

播常数β可以表示为[２４Ｇ２５]
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式中η０＝ μ０/ε０( ) １
/２ 为空气阻抗,μ０ 和ε０ 分别为真空中磁导率和介电常数;σg 为表面电导率.石墨烯的表

面电导率σg,包含带间电子跃迁电导率σinter和带内电子Ｇ光子散射电导率σintra,由Kubo公式[２６Ｇ２７]

σg＝σintra＋σinter, (２)
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式中μc 为石墨烯的化学势,τ为电子的动量弛豫时间.ω 为等离子激元的角频率,e为电子电荷,kB 为玻尔

兹曼常数,T 为温度,h－为约化普朗克常数.值得注意的是,石墨烯的化学势可以通过化学掺杂或者施加外

部电场、磁场进行调谐[１６Ｇ１８].Efetov等[２８]已经在实验上证明,石墨烯的化学势最高可调谐至２eV.同时,
高质量悬挂石墨烯的迁移率高达１０５cm２V－１s－１,相应的弛豫时间大于１．５ps[２９].为保证模型计算的准

确性,设置τ＝０．５ps,石墨烯的化学势最高设置为０．９eV.
由于布拉维格子的对称性,计算正方格子光子晶体的能带可等同于计算Bloch波矢沿第一布里渊区

(BZ)的不可约布里渊区边界ΓＧXＧMＧΓ 连续变化所形成的能带.利用COMSOLMultiphysics的射频模块

的本征求解器,迭代求解不可约布里渊区边界上波矢对应的能带的本征频率,即可得到石墨烯等离子激元晶

体的能带结构.光子晶体态密度的定义为在单位频率范围内光子晶体本征态的数目,通常可表示为[３０Ｇ３１]

N(ω)＝∑
n∫BZ

d２kδ ω－ωn(k)[ ] , (５)

式中δ ω－ωn(k)[ ] 表示提取相同频率下的本征态,k 为波矢.使用 Matlab对所得到的本征频率数组进行

编程归类求和,计算出单位频率范围内本征频率的数目,即为光子晶体态密度.之后进行积分求和,将不可

约布里渊区边界ΓＧXＧMＧΓ 连续变化所形成的能带中相同频率下的本征态数目相加,得到相应的光子晶体态

密度分布.

３　结果分析

图２ 复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体的能带结构与态密度.(a)能带结构;(b)态密度

Fig敭２ EnergyＧbandstructureanddensityofstatesofcompositelattice２Dgrapheneplasmonpolaritoncrystals敭

 a EnergyＧbandstructure  b densityofstates

由于石墨烯的有效折射率随着频率的变化而变化,因此难以获得石墨烯等离子激元晶体本征频率的解

析解.为了得到石墨烯等离子激元晶体的能带结构,需要将每一个k 对应的本征频率进行迭代.图２为复

式晶格二维石墨烯等离子激元晶体的能带结构和其对应态密度的计算结果,其中晶格常数a＝４０nm,圆形

石墨烯纳米盘半径r＝５nm,μc１＝０．６eV,μc２＝０．９eV,k为波矢大小.图２(a)中第一条能带覆盖频率范围

为１０３．５~１２５．７THz,第二条能带覆盖频率范围为１３１．３~１４０．８THz,在频率范围１２５．７~１３１．３THz之间

不存在本征频率,此频率范围内的SPP是禁止传播的,即所谓的光子带隙,其带宽为５．６THz,其中图２(a)
内插图为第一布里渊区,ΓＧXＧMＧΓ 所围成的区域为它的不可约布里渊区.从图２(b)也可以看出,光子带隙

中不存在任何本征态,态密度为０.
计算了化学势分别为μc１＝０．６５eV、μc２＝０．９eV和μc１＝０．７eV、μc２＝０．９eV时的复式晶格二维石墨烯
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等离子激元晶体的前两条能带结构,如图３所示.图３(a)中两条能带覆盖频率范围分别为１０７．４~
１３１．４THz和１３７．１~１４７．６THz,光子带隙宽度为５．７THz;图３(b)中两条能带覆盖频率范围分别为

１１０．８~１３６．８THz和１４２．４~１５３．９THz,光子带隙宽度为５．６THz.可以看出,通过调谐石墨烯的化学势,
能带位置有明显的变化,带隙宽度也稍有改变.

图３ 不同化学势下复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体的前两条能带结构.
(a)μc１＝０．６５eV,μc２＝０．９eV;(b)μc１＝０．７eV,μc２＝０．９eV

Fig敭３ ThefirsttwoenergyＧbandstructuresofcompositelattice２Dgrapheneplasmonpolaritoncrystalsunder
differentchemicalpotentials敭 a μc１＝０敭６５eV μc２＝０敭９eV  b μc１＝０敭７eV μc２＝０敭９eV

４　结　　论
提出了一种复式晶格二维石墨烯等离子激元晶体结构,石墨烯周期性化学势调谐产生了光子带隙.利

用有限元方法计算了石墨烯等离子激元晶体的能带结构和态密度,发现其能带位置和带隙宽度可以通过改

变石墨烯的化学势来调谐.与传统的垂直入射不同,本结构采用面内入射,单个原胞尺寸为４０nm×４０nm,
有利于片上集成.该结构在高密度集成光电系统中有潜在的应用价值.
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