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摘要　从非线性光学电磁场理论出发，分别数值计算了硼酸锂（ＬＢＯ）晶体基频光波长１０６４ｎｍ的Ⅰ类和Ⅱ类倍频相位

匹配角及有效非线性系数。Ⅰ类相位匹配角在第一象限的范围约是（３４°～９０°，０～２４°），有效非线性系数的平方在匹配

角约为（４２．２°，５６°）时有最大值，匹配角约为（９０°，４５．６°）时有次极大值，且最大值与次极大值近似相等；Ⅱ类相位匹配

角在第一象限的范围约为（０～９０°，４５．５°～９０°），有效非线性系数的平方在匹配角约为（０，９０°）时有最大值。
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１　引　　言

非线性光学频率变换技术一直是激光领域的研

究热点［１～３］，而倍频是其中最典型，应用最广泛的技

术［４］。三硼酸锂（ＬＢＯ）晶体非线性较强，转换效率

较高，是相关专业研究的热点之一［５～７］。ＬＢＯ晶体

具有较高的破坏阈值、较宽的允许角和较小的走离

角［８］，Ⅰ类和Ⅱ类相位匹配范围都比较宽，是一种性

能优异的非线性光学晶体［２，６，９］。ＬＢＯ晶体是负双

轴晶体，属于ｍｍ２正交点群
［１０］。

近年来，有关研究ＬＢＯ晶体非线性性质的文章

很多［５～７，１１］，但其主要研究方法和内容为利用

ＭＡＴＬＡＢ软件针对特定波长模拟计算Ⅰ类相位匹

配角范围及特定匹配角下Ⅰ，Ⅱ类相位匹配的有效

非线性系数的随波长的变化规律［５，１２］。下面针对基

频光λ＝１０６４ｎｍ，用ＦＯＲＴＲＡＮ语言编程数值计

算ＬＢＯ晶体Ⅰ类和Ⅱ类倍频相位匹配角的范围以
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及全匹配角范围内的有效非线性系数。

２　ＬＢＯ晶体相位匹配角范围计算

２．１　Ⅰ类倍频相位匹配角

根据二级非线性光学效应的电磁场理论可知共

线和频光强为［２］

犐３ ＝
８π

２犾２犱２ｅｆｆ
狀１狀２狀３λ

２
３犮ε０

犐１ 犐２ ｓｉｎ
Δ犽犾（ ）２ ／ Δ犽犾（ ）［ ］２

２

，

（１）

式中犱ｅｆｆ为有效非线性系数，狀１，狀２ 分别为两基频光

折射率，狀３ 为和频光折射率，犾为光波在晶体中所走

过的距离；Δ犽＝犽１＋犽２－犽３，犽１，犽２分别为两基频光

波的波矢，犽３ 为和频光的波矢。因此转换效率与三

波波矢密切相关。显然当Δ犽＝０时，转换效率最高，

这一条件称为相位匹配条件。

根据波矢与频率和折射率之间的关系，可以把

相位匹配条件转化为有关三波的折射率方程，以便

用于不同晶体不同类型的相位匹配角的计算。

由于单轴晶体折射率面具有回转对称性，在单

轴晶体中三波互作用的相位匹配问题容易解决。而

双轴晶体的折射率曲面在直角坐标中是四次曲面

（双壳曲面）［１３］，对称性较低，其相位匹配问题一般

不能简单地解析求解而应采用数值计算。

取光学主轴坐标系并按一般习惯约定三个主折

射率满足狀狓 ＜狀狔 ＜狀狕，双轴晶体双壳层折射率曲

面的方程为［１４］

犽２狓
狀－２－狀

－２
狓

＋
犽２狔

狀－２－狀
－２
狔

＋
犽２狕

狀－２－狀
－２
狕

＝０， （２）

设犽与狕轴的夹角为θ，犽在狔狅狕平面的投影与狓轴

的夹角为φ，则有

犽狓 ＝ｓｉｎθｃｏｓφ，

犽狔 ＝ｓｉｎθｓｉｎφ，

犽狕 ＝ｃｏｓθ

烅

烄

烆 ，

（３）

为使方程简化，设

犪＝狀
－２
狓 ，　犫＝狀

－２
狔 ，　犮＝狀

－２
狕 ， （４）

犅＝－（犫＋犮）ｓｉｎ
２
θｃｏｓ

２

φ－（犪＋犮）ｓｉｎ
２
θｓｉｎ

２

φ－

（犪＋犫）ｃｏｓ
２
θ， （５）

犆＝犫犮ｓｉｎ
２
θｃｏｓ

２

φ＋犪犮ｓｉｎ
２
θｓｉｎ

２

φ－犪犫ｃｏｓ
２
θ，（６）

狓＝狀
－２， （７）

把（３）式～（７）式代入（２）式并化简得：

狓２＋犅狓＋犆＝０．

　　解得两个偏振方向的折射率为

狀＝槡２／ －犅± 犅２－４槡槡 犆， （８）

式中“＋”表示快光所对应的折射率，“－”表示慢光

所对应的折射率。即波矢方向为 （θ，φ），频率为ω犻

的光波对应的快、慢光折射率分别为

狀″（ω犻）＝槡２／ －犅犻＋ 犅２犻 －４犆槡槡 犻，

′狀（ω犻）＝槡２／ －犅犻－ 犅２犻 －４犆槡槡 犻．

（９）

　　根据波矢与频率和折射率之间的关系，双轴晶

体Ⅰ类和频相位匹配条件为
［１５］：

ω１′狀（ω１）＋ω２′狀（ω２）＝ω３狀″（ω３）． （１０）

　　Ⅰ类倍频 （ω１＝ω２，ω３＝２ω１）相位匹配条件简

化为［１２］

′狀（ω１）＝狀″（ω３），

即：

１／ －犅１－ 犅２１－４犆槡槡 １ ＝１／ －犅３＋ 犅２３－４犆槡槡 ３，

（１１）

（１１）式是关于（θ，φ）的复杂方程，难以求出解析解。

（１１）式含有基频和倍频主折射率。ＬＢＯ 晶体

１０６４ｎｍ的三个主折射率分别为
［２］：１．５６５６，１．５９０５，

１．６０５５；５３２ｎｍ 的三个主折射率分别为：１．５７８５，

１．６０６５，１．６２１２。采用ＦＯＲＴＲＡＮ语言编写程序对

（１１）式进行数值计算，因为在不同（θ，φ）值时（１１）式

左右两边函数的变化率差别很大，所以计算时采用变

精度计算。根据双折射晶体的折射率对称性可知，只

对（θ，φ）在（０～９０°）范围内进行计算就足够了。计算

结果如图１所示。

图１ ＬＢＯⅠ类匹配的θ φ曲线图

Ｆｉｇ．１ ＣｕｒｖｅｏｆθａｎｄφｉｎｔｙｐｅⅠｐｈａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇ

ｏｆＬＢＯｃｒｙｓｔａｌ

从计 算 结 果 可 以 看 出，在 基 频 光 波 长 为

１０６４ｎｍ时，ＬＢＯ晶体Ⅰ类倍频相位匹配角θ第一

象限的范围约是３４°～９０°，φ第一象限的范围约是

０～２４°；其它区域不满足相位匹配条件。

２．２　Ⅱ类倍频相位匹配角

双轴晶体Ⅱ类相位匹配条件可表示为
［１５］

ω１′狀（ω１）＋ω２狀″（ω２）＝ω３狀″（ω３）， （１２）

８７４３
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取ω１ ＝ω２，ω３ ＝２ω１ 则（１２）式变为：

′狀（ω１）＋狀″（ω１）＝２狀″（ω３）

即：

１／ －犅１－ 犅２１－４犆槡槡 １＋１／ －犅１＋ 犅２１－４犆槡槡 １ ＝

２／ －犅２＋ 犅２２－４犆槡槡 ２． （１３）

　　将（４）式～（８）式及三波的主折射率数据代入

（１３）式，得到关于（θ，φ）的复杂方程。同２．１计算方

法，ＬＢＯ晶体Ⅱ类相位匹配角计算结果如图２所示。

图２ ＬＢＯⅡ类匹配的θ φ曲线图

Ｆｉｇ．２ ＣｕｒｖｅｏｆθａｎｄφｉｎｔｙｐｅⅡｐｈａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇ

ｏｆＬＢＯｃｒｙｓｔａｌ

从图２可以看出，ＬＢＯ晶体波长同为１０６４ｎｍ

的两慢、快基频光转化为波长为５３２ｎｍ的快光的

Ⅱ类相位匹配角θ第一象限的范围约是０～９０°，

φ第一象限的范围约是４５．５°～９０°。

３　ＬＢＯ晶体有效非线性系数的计算

从（１）式可以看出，在相位匹配条件下，三波相

互作用和频（或倍频）的光强与有效非线性系数的平

方成正比，由于三波的折射率随（θ，φ）不同变化不

大，因此计算各类匹配条件下的有效非线性系数对

研究其转换效率必不可少。

图３ 快、慢光偏振方向示意图

Ｆｉｇ．３ Ｐｏｌａｒｉｚａｔｉｏｎｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓｏｆｆａｓｔａｎｄｓｈｏｗｌｉｇｈｔｓ

计算两类相位匹配有效非线性系数都要用到

慢、快光电位移单位矢量犫犲１和犫犲２在三个主轴上的

投影。为了使计算结果准确可靠，首先推导相关公

式。快、慢光的电位移偏振方向如图３所示
［１６，１７］。

经过推导，可得慢光电位移单位矢量犫犲１和快光

电位移单位矢量犫犲２分别为
［１８］

犫犲１ ＝

ｃｏｓθｃｏｓφｃｏｓδ犻－ｓｉｎφｓｉｎδ犻

ｃｏｓθｓｉｎφｃｏｓδ犻＋ｃｏｓφｓｉｎδ犻

－ｓｉｎθｃｏｓδ

熿

燀

燄

燅犻

＝

犫犲１１

犫犲１２

犫犲１

熿

燀

燄

燅３

，

（１４）

犫犲２ ＝

－ｃｏｓθｃｏｓφｓｉｎδ犻－ｓｉｎφｃｏｓδ犻

－ｃｏｓθｓｉｎφｓｉｎδ犻＋ｃｏｓφｃｏｓδ犻

ｓｉｎθｓｉｎδ

熿

燀

燄

燅犻

＝

犫犲２１

犫犲２２

犫犲２

熿

燀

燄

燅３

，

（１５）

式中δ犻是犫
犲
２（ω犻）与狕－犽平面的夹角，它是θ，φ和Ω犻

的函数，Ω犻是双轴晶体的光轴与狕轴的夹角，δ犻和Ω犻

的求解公式为［１２，１９］

ｔａｎΩ犻 ＝
狀狕（ω犻）

狀狓（ω犻）
狀２狔（ω犻）－狀

２
狓（ω犻）

狀２狕（ω犻）－狀
２
狔（ω犻［ ］）

１／２

， （１６）

ｃｏｔδ犻 ＝
ｃｏｔ２Ω犻ｓｉｎ

２
θ－ｃｏｓ

２
θｃｏｓ

２

φ＋ｓｉｎ
２

φ
ｃｏｓθｓｉｎ（２φ）

．（１７）

　　下面采用精确的“姚方法之二
［６］”计算有效非线

性系数。“姚方法之二”指的是不忽略电场强度犈

和电位移矢量犇 的走离效应，并且利用电位移的单

位矢量与波矢方向犓（θ，φ）之间的关系，在主轴坐标

系中得到电场强度的表达式，从而计算有效非线性

系数。

频率为ω犻的慢、快两个偏振分量表示为

犈犲１（ω犻）＝
犫犲１１（ω犻［ ］）２

狀４狓（ω犻）
＋
犫犲１２（ω犻［ ］）２

狀４狔（ω犻）
＋
犫犲１３（ω犻［ ］）２

狀４狕（ω犻槡 ）
·

犇犲１（ω犻）＝犘（ω犻）犇
犲
１（ω犻）， （１８）

犈犲２（狑犻）＝
犫犲２１（ω犻［ ］）２

狀４狓（ω犻）
＋
犫犲２２（ω犻［ ］）２

狀４狔（ω犻）
＋
犫犲３３（ω犻［ ］）２

狀４狕（ω犻槡 ）
·

犇犲２（ω犻）＝犙（ω犻）犇
犲
２（ω犻）， （１９）

设犪犲１（ω犻），犪
犲
２（ω犻）分别为犈

犲
１（ω犻）及犈

犲
２（ω犻）的单位

矢量，可得

犪犲１（ω犻）＝
１

犈犲１（ω犻）

犈犲１１ （ω犻）

犈犲１２ （ω犻）

犈犲１３ （ω犻

熿

燀

燄

燅）

＝

１

犘（ω犻）

狀－２狓 （ω犻）犫
犲
１
１ （ω犻）

狀－２狔 （ω犻）犫
犲
１
２ （ω犻）

狀－２狕 （ω犻）犫
犲
１
３ （ω犻

熿

燀

燄

燅）

＝

犪犲１１（ω犻）

犪犲１２（ω犻）

犪犲１３（ω犻

熿

燀

燄

燅）

， （２０）

犪犲２（ω犻）＝
１

犙（狑犻）

狀－２狓 （ω犻）犫
犲
２
１ （ω犻）

狀－２狔 （ω犻）犫
犲
２
２ （ω犻）

狀－２狕 （ω犻）犫３
犲
２
２ （ω犻

熿

燀

燄

燅）

＝

犪犲２１（ω犻）

犪犲２２（ω犻）

犪犲２３（ω犻

熿

燀

燄

燅）

．

（２１）

　　双轴晶体Ⅰ类相位匹配时的犱ｅｆｆ为
［１６］

９７４３
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犱ｅｆｆ（犐）＝犪
犲
２犱犻犼犽犪

犲
１
犼犪

犲
１
犽 ＝

犪犲２１

犪犲２２

犪犲２

熿

燀

燄

燅３

犱犻犼犽

（犪犲１１）
２

（犪犲１２）
２

（犪犲１３）
２

２犪犲１２犪
犲
１
３

２犪犲１１犪
犲
１
３

２犪犲１２犪
犲
１

熿

燀

燄

燅２

＝

犪犲２１

犪犲２２

犪犲２

熿

燀

燄

燅３

犱犻犼犽

犃１１

犃１２

犃１３

犃１４

犃１５

犃

熿

燀

燄

燅１６

， （２２）

式中犱犻犼犽 为二级非线性极化张量，考虑到ＬＢＯ晶体

犱犻犼犽简化张量犱犻犖 只有３个不为零的独立分量以及压

电轴与光学主轴之间的对应关系（犡狓，犢狕，犣狔），

（２２）式写为

犱ｅｆｆ（犐）＝犱３１（犪
犲
２
１犃１６＋犪

犲
２
２犃１１）＋

犱３２（犪
犲
２
２犃１３＋犪

犲
２
３犃１４）＋犱３３犪

犲
２
２犃１２，（２３）

式中［８］犱３１＝０．６１，犱３２＝２．６９，犱３３＝－２．２４。

ＬＢＯ晶体犱２ｅｆｆ（Ｉ）数值计算结果如图４所示。

图４ ＬＢＯ晶体基频波长１０６４ｎｍ的Ⅰ类倍频犱
２
ｅｆｆ

Ｆｉｇ．４ Ｃｕｒｖｅｓｏｆ犱
２
ｅｆｆａｎｄθｉｎｔｙｐｅⅠｆｒｅｑｕｅｎｃｙｄｏｕｂｌｉｎｇ

ｐｈａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇｏｆＬＢＯｃｒｙｓｔａｌｓｗｈｏｓｅｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ

　　　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｉｓａｔ１０６４ｎｍ

从图４可以看出，有效非线性系数的平方在θ≈

４２．２°时有最大值，θ≈９０°时有次极大值，最大值与

次级大值近似相等。说明最佳值匹配角是θ≈４２．２°

和θ≈９０°。

同理可得双轴晶体Ⅱ类相位匹配的犱
２
ｅｆｆ（Ⅱ）为

犱ｅｆｆ（Ⅱ）＝犪
犲
２犱犻犼犽犪

犲
１
犼犪

犲
犽 ＝

犪犲２１

犪犲２２

犪犲２

熿

燀

燄

燅３

犱犻犼犽

犪犲１１犪
犲
２
１

犪犲１２犪
犲
２
２

犪犲１３犪
犲
２
３

犪犲１２犪
犲
２
３ ＋犪

犲
１
３犪

犲
２
３

犪犲１１犪
犲
２
３ ＋犪

犲
１
３犪

犲
２
１

犪犲１２犪
犲
２
２ ＋犪

犲
１
２犪

犲
２

熿

燀

燄

燅１

＝

犪犲２１

犪犲２２

犪犲２

熿

燀

燄

燅３

犱犻犼犽

犃２１

犃２２

犃２３

犃２４

犃２５

犃

熿

燀

燄

燅２６

， （２４）

ＬＢＯ晶体Ⅱ类相位匹配有效非线性系数

犱ｅｆｆ（Ⅱ）＝犱３１（犪
犲
２
１犃２６＋犪

犲
２
２犃２１）＋

犱３２（犪
犲
２
２犃２３＋犪

犲
２
３犃２４）＋犱３３犪

犲
２
２犃２２．（２５）

　　ＬＢＯ晶体犱
２
ｅｆｆ（Ⅱ）数值计算结果如图５所示，

从图５可以看出，有效非线性系数的平方在θ≈０有

最大值，并且θ在０～１１°范围内犱
２
ｅｆｆ变化不大。

图５ ＬＢＯ晶体基频波长１０６４ｎｍ的Ⅱ类倍频犱
２
ｅｆｆ

Ｆｉｇ．５ Ｃｕｒｖｅｓｏｆ犱
２
ｅｆｆａｎｄθｉｎｔｙｐｅⅡｆｒｅｑｕｅｎｃｙｄｏｕｂｌｉｎｇ

ｐｈａｓｅｍａｔｃｈｉｎｇｏｆＬＢＯｃｒｙｓｔａｌｓｗｈｏｓｅｆｕｎｄａｍｅｎｔａｌ

　　　ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｉｓａｔ１０６４ｎｍ

若要精确计算双轴晶体的转换效率，除了要计

算有效非线性系数之外，还要计算三波在各匹配角

的折射率、三波相互间的离散角以及两基频光的光

强随入射深度的变化对转换效率的影响。

４　结　　论

从非线性光学电磁场理论出发，利用ＦＯＲＴＲＡＮ

语言编程，分别数值计算了ＬＢＯ晶体基频光波长为

１０６４ｎｍ的Ⅰ类和Ⅱ类倍频相位匹配角及全匹配角范

围内的有效非线性系数。Ⅰ类相位匹配角在第一象限

的范围约是（３４°～９０°，０～２４°），有效非线性系数的平

方在匹配角约为（４２．２°，５６°）时有最大值，匹配角约为

（９０°，４５．６°）时有次极大值，且最大值与次级大值近似

相等，说明最佳值匹配角是θ≈４２．２°和θ≈９０°；Ⅱ类相

位匹 配 角 在 第 一 象 限 的 范 围 约 为 （０～９０°，

４５．５°～９０°），有效非线性系数的平方在匹配角约为

（０，９０°）时有最大值，并且θ在０～１１°范围内犱
２
ｅｆｆ变化

不大。

所得结果对提高ＬＢＯ晶体Ⅰ类、Ⅱ类相位匹配

０８４３
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倍频转换效率具有重要指导作用。同时其研究、计

算方法可为同类非线性光学材料的光学性质的研究

提供参考。
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