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全硅光子晶体波导中二次谐波产生及影响因素
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摘要　硅材料是半导体微细加工工艺中的常用材料，属于 ｍ３ｍ对称点群，通常无法实现二次谐波产生，导致光子

系统芯片中的非线性组件集成困难。提出一种在硅材料中可以实现二次谐波产生光子晶体波导结构。首先给出

该波导结构的组成及其基本原理，然后讨论谐波产生的计算模型和计算方法，最后给出针对１０．６μｍ波长而设计

的全硅二维光子晶体波导具体结构参数，以有限时域差分算法为基础，计算分析了谐波产生情况。研究结果表明：

该结构利用光子晶体带隙边缘效应增强了硅材料的电四极极化强度从而实现二次谐波产生，在完全相位匹配条件

下，当抽运波强度为１．３ＭＷ／ｍｍ２ 时，转换效率为０．２％。最后，对影响谐波转换效率的因素进行了初步分析。
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１　引　　言

二次谐波产生（ＳＨＧ）是一种很重要的非线性

现象，利用它可以实现激光波长转换，从而拓宽激光

光谱的覆盖范围。经典非线性理论指出，高效的非
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线性材料必须是非中心对称的，也就是说硅材料通

常不能实现二次谐波产生。然而硅材料又是半导体

微细加工工艺的常用材料，是光子系统集成芯片

（Ｐｈｏｔｏｎｉｃｓｙｓｔｅｍｏｎｃｈｉｐ，ＰＳＯＣ）
［１］制作的重要基

础材料，ＰＳＯＣ的实现离不开非线性组件，例如谐

波产生、信号放大、逻辑光开关等，但非线性组件又

不能直接利用硅材料来制作，这就造成了微细加工

工艺和系统设计之间的矛盾。如果采用特殊技术手

段能够直接利用硅材料实现二次谐波产生，那么就

意味着在同一硅片上可以实现非线性组件和光子晶

体波导、光子晶体微腔、耦合结构等混合集成。由于

所有组件都用硅材料来实现，可以充分利用目前已

经十分成熟的硅绝缘（ＳＯＩ）工艺，规避ＰＳＯＣ的工

艺瓶颈。

从微观机制上讲，非线性效应来源于电子在材

料本身势场和外加电场的共同作用下产生非简谐振

动所致，作用机理包括电偶极极化（ＥＤＰ）、电四极极

化（ＥＱＰ）、磁偶极极化（ＭＤＰ）、磁四极极化（ＭＱＰ）

等［２］。通常情况下，ＥＤＰ强度最大，因此在分析非

线性材料中ＳＨＧ时几乎都采用ＥＤＰ近似。然而，

在中心对称材料中ＥＤＰ是禁戒的，此时非线性贡献

主要来源于ＥＱＰ
［３］，由于电四极极化系数犙

（２）较之

典型非线性材料的电偶极极化系数χ
（２）至少要小

３～４个数量级，因此中心对称材料中一般观测不到

ＳＨＧ。不过，ＥＱＰ强度与电场空间变化密切相关，

只要通过特殊手段使介质体内的电场梯度急剧增大

就可以增大ＥＱＰ，激发出二次谐波。实际上早在

２０世纪６０年代Ｒ．Ｗ．Ｔｅｒｈｕｎｅ等
［４］就已经通过外

加静电场的方法在方解石中观察到了ＳＨＧ。

光子晶体是一种周期性亚波长电介质结构［５，６］，

存在明显的光子带隙，对电磁场的调制很剧烈，尤其

在带隙边缘处，光子态密度剧增剧减［７，８］，因此在光

子晶体中可以获得很大的电场梯度，所以只要设计

适当光子晶体结构，就有可能在中心对称材料中激

发出强度可以与典型非线性材料相比拟的二次谐

波。比如，Ｍａｒｔｏｒｅｌｌ等
［９，１０］就分别在聚苯乙烯微粒

和ＰＭＭＥ薄膜（均为中心对称材料）构成的光子晶

体中成功观测到ＳＨＧ。本文提出一种完全由Ｓｉ材

料组成的光子晶体波导结构来实现ＳＨＧ。

２　理论模型

图１为全硅光子晶体波导结构，由两块光子晶

体和数条空气波导构成。两块光子晶体的晶格形

状、元胞尺寸、晶格常数均不相同，波导间有介质柱

隔开，均为二维微细结构，可以在同一硅片上光刻而

成。Ｓｉ材料实现ＳＨＧ的关键在于增强ＥＱＰ效应，

而ＥＱＰ强度的增强有两个途径，一个是直接增加作

用在介质上的电场强度，另一个是增加电场的空间

变化梯度。因此既要利用光子晶体对光场的局域特

性增加电场强度，也要利用光子带隙边缘效应增加

电场梯度。在设计具体结构时首先要考虑选取合适

的光子晶体结构，使得其带隙结构的边缘恰好位于

入射波频率边缘，从而最大限度地增大电场梯度。

其次，应尽量选择对于抽运波和倍频波吸收系数小

的材料，避免抽运波和倍频波损耗严重，降低转换效

率。另外，结构本身的不对称也会增大光场的梯度，

所以结构中应尽量采用两种不同的光子晶体。

图１ 全硅光子晶体波导结构

Ｆｉｇ．１ Ｓｉｌｉｃａｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌｗａｖｅｇｕｉｄｅ

以ＴＥ狕 波为例讨论ＳＨＧ的计算模型，ＴＭ狕 波

的计算与之类似。

当入射波为ＴＥ狕 且波矢位于狓狔 平面，并假定

介质对于入射波无损耗时，则在结构内传播的电磁

波满足如下时域方程：

犈狔
狋
＝－

１

ε（狓，狔）
犎狕

狓
，

犈狓

狋
＝

１

ε（狓，狔）
犎狕

狔
，

犎狕

狋
＝

１

μ狉（狓，狔）μ０

犈狓

狔
－
犈狔
（ ）狓

烅

烄

烆
，

（１）

对于非磁性介质μ狉（狓，狔）＝１．０，ε（狓，狔）为对应于

空间各点的介电常数，由于ε（狓，狔）很复杂，导致

（１）式 很难求出解析解，只能借助于数值计算，我

们采用有限时域差分（ＦＤＴＤ）算法求解
［９］。在结构

内光场已知的情况下，起源于ＥＱＰ的非线性极化强

度可描述为

犘ＮＬ
，犙

犻 ＝∑犙犻犼犽犾犈犼犽犈犾． （２）

Ｓｉ材料属于ｍ３ｍ对称点群，（２）式可简化为

７０５
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犘ＮＬ
，犙

１ ＝犙１１１１犈１１犈１＋犙１２１２犈２１犈２，

犘ＮＬ
，犙

２ ＝犙２２２２犈２２犈２＋犙２２１１犈２１犈１＋犙２１１２犈１１犈２，

犘ＮＬ
，犙

３ ＝０

烅

烄

烆 ，

（３）

（３）式就是Ｓｉ材料微结构中二次谐波的起源项，抽运光场在两块光子晶体间的波导区域中传播时，通过电四

极极化系数不断与Ｓｉ材料相互作用，产生二阶非线性极化矢量，激发出二次谐波。当抽运波在介质中的损

耗可以忽略时，激发出的二次谐波满足

××犈
２ω（狓，狔，狕，狋）＋μ０ε（狓，狔，狕）


２犈２ω（狓，狔，狕，狋）


２狋

＝－μ０

２犘ＮＬ

，犙（狓，狔，狕，狋）


２狋

， （４）

式中，犘（狓，狔，狋）＝（犘１，犘２，犘３）由（３）式决定。由于

介电常数是空间位置的函数，（４）式也只能采用

ＦＤＴＤ方法来求数值解。

在波导方向的某一固定点狓处获得的倍频波

坡印廷矢量平均值，即光束强度为

犛ＰＬ
，犙

ａｖｅｒ （２ω，狓）＝
ε（２ω槡 ）

２犔∫（犈
２
狓＋犈

２
狔）ｄ狔， （５）

式中犔为出口处宽度。ＳＨ的转换效率为

η＝犛
ＰＬ，犙
ｏｕｔ ／犛ｉｎ， （６）

式中犛ＰＬ
，犙

ｏｕｔ ＝
１

（狀２－狀１）∑

狀
２

犼＝狀１

犛ＰＬ
，犙

ａｖｅｒ，犼是处于平衡状态的

强度曲线对时间的平均值，狀１ 和狀２ 为时间采样

点数。

３　计算结果及分析

针对不同的抽运源，需要确定具体的光子晶体

结构参数。当抽运源为ＣＯ２ 激光器时，我们设计的

具体参数为：材料选用单晶硅（介电常数ε＝１１．９）；

两块光子晶体一为空气孔结构狉／犪＝０．４，一为介质

柱结构均为三角形晶格狉／犪＝０．２，晶格结构均为三

角形；波导长度５０μｍ，波导宽度１．６犪，光子晶体周

期犪＝３．２μｍ。当入射波为ＴＥ偏振时，空气孔光

子晶体带隙位于２．５犪、～４犪，介质柱光子晶体带隙

位于２．０犪～３．３犪。ＣＯ２ 激光器的中心频率恰好位

于空气孔光子晶体的禁带内和介质柱光子晶体的带

隙边缘，这样既可以使得电磁波能量被大部分局限

于两块光子晶体之间，又可以最大限度地增大电磁

场的空间梯度，从而增大非线性极化强度。

采用标准ＦＤＴＤ算法求解抽运波和倍频波在

结构中的传播行为。空间采样步长为 Δ狓＝Δ狔＝

０．１１μｍ，时间采样步长Δ狋＝０．２ｆｓ。在满足相位匹

配的前提下，计算了当有效电四极极化系数１０－１６ｅｓｕ

量级时（比Ｒ．Ｗ．Ｔｅｒｈｕｎｅ估计的方解石的电四极

极化系数小１个数量级
［４］）倍频波的强度。图２是

倍频波强度沿波导方向的变化曲线，变化趋势与二

图２ 二次谐波强度沿波导方向的变化

Ｆｉｇ．２ ＩｎｔｅｎｓｉｔｙｏｆＳＨＧａｌｏｎｇｔｈｅｗａｖｅｇｕｉｄｅｓ

图３ 出口处二次谐波随时间的变化

Ｆｉｇ．３ ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆＳＨＧｉｎｔｅｎｓｉｔｙａｔｔｈｅｅｘｉｔｏｆ

ｗａｖｅｇｕｉｄｅｓｗｉｔｈｔｉｍｅ

次曲线极为吻合，如图中虚线所示，这与典型非线性

体材料中的倍频波产生过程是一致的。图３中考察

的是在波导出口处倍频波强度随时间的变化情况。

入射波为均匀平面波，电场强度为１００ｋＶ／ｍｍ。从

图３中可以看出，倍频波强度随时间逐步增强，从

４２０ｆｓ处开始趋于平缓，表明基波和倍频波在经过

一段时间的非线性能量耦合过程后，能量转换达到

平衡，激发出的倍频波强度逐渐稳定。把处于平衡

状态的强度曲线对时间的平均值作为输出的倍频波

强度，利用（６）式计算的能量转换效率为０．３％。与

８０５
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典型非线性材料在完全相位匹配下的转换效率相

比，这一效率还稍低。

４　ＳＨ强度影响因素分析

４．１　光子晶体带隙犘犅犌

经模拟在组成结构的单边有光子携带效应

（ＰＢＧ）存在时，虽然ＰＢＧ对光场有一定的束缚力，

但束缚能力很弱，能量从波导区域侧面泄漏严重，不

能产生ＳＨ输出；在两边都不存在ＰＢＧ时，因光场

没有被局域，不能束缚光的传播，结构中更不会产生

ＳＨ输出；在结构两边都存在ＰＢＧ，并且入射抽运波

频率又位于两光子晶体ＰＢＧ内时，ＰＢＧ已把光场

束缚在波导区域传播，局域有利于增强介质与光的

作用，由图４可知，这种增强还不是很强，但可说明

ＰＢＧ结构对ＳＨ输出至关重要，它的存在对ＳＨ的

产生起着决定性作用。当模拟光子晶体的带隙边缘

又位于抽运波频率处时，由于带隙边缘电磁模密度

（ＥＤＯＭ）
［１２～１４］显著增强，群速度迅速减弱，光子态

密度剧增剧减，其带隙边缘效应对光场已有较大调

制作用，使电场梯度大大增强，ＳＨ输出强度也显著

增大，如图４所示。可见，利用带隙边缘效应很有必

要，而且还希望带隙边缘陡峭特性愈大愈好，因为陡

峭特性越大越有利电场梯度增大。

图４ 抽运频率位于带隙内时的ＳＨ强度

Ｆｉｇ．４ ＳＨｉｎｔｅｎｓｉｔｙｗｈｅｎｐｕｍｐｆｒｅｑｕｅｎｃｙｌｏｃａｔｅｓ

ｉｎＰＢＧ

４．２　抽运波入射角

抽运波入射角度的影响主要表现在能否增强光

子晶体结构对电磁场的调制，提高空间电场梯度。

对不同入射角时输出的ＳＨ强度进行了模拟，得到

如图５所示。由图５可知，当入射角为０°，即平行狔

方向入射时，由于电场能量大部分沿波导方向直线

传输，通过波导间的耦合介质柱在波导间相互耦合

传递的能量很少，没有很好利用耦合介质柱对光场

的调制作用，使得电场梯度增加不够，因此输出的

ＳＨ强度相对也不大。但是，入射角太大时同样也

不能获得很高的ＳＨ输出，因为随着入射角的增大，

耦合进入波导中的能量将会减少，即使由于耦合介

质柱的调制可以获得较好的空间梯度形态，梯度的

幅值却要减小很多，输出ＳＨ强度依然较低，尤其是

当接近垂直入射时更是如此，几乎没有ＳＨ 输出。

所以，要想获得较高的ＳＨ输出，应选择合理角度入

射，最佳入射角在２０°～３０°之间。

图５ ＳＨ强度随入射角度变化曲线

Ｆｉｇ．５ ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆＳＨｉｎｔｅｎｓｉｔｙｗｉｔｈｉｎｃｉｄｅｎｔａｎｇｌｅ

４．３　结构中的耦合介质柱

在构成图１结构波导间增加两排耦合介质柱。

由于只增加两排，不具有光子晶体的带隙特性禁止

光传播，但它能对分布其间的电磁场起强烈的调制

作用，使电场发生畸变，能量在波导间相互耦合传

递，又增加了电场与材料的作用几率。同样，对加有

和没有加介质柱时ＳＨ输出强度沿波导长度变化进

行了模拟，图６是模拟结果。可以看到，当没有加介

质柱时，虽然受ＰＢＧ的影响电场变化也较为剧烈，

但由于光场的扰动相对比较规整，空间梯度还不够

大，因此输出的ＳＨ 强度也不够大；有介质柱时的

ＳＨ输出曲线，由于光场的扰动变大，电场变化较剧

烈，空间梯度增大，输出的ＳＨ强度也就大得多。因

此，耦合介质柱的存在是有必要的，但有两排已足

够，进一步增多排数对结果影响并不大，况且受到波

导宽度的限制。

此外，ＳＨＧ还与波导长度有一定关系，本文设

计的波导结构在相干长度以内，ＳＨ 强度与波导长

度平方成正比，长度太长将引起相位失配，导致

ＳＨＧ效率降低；同时，与材料吸收系数也有关，为避

免被吸收损耗而降低转换效率，应选用对抽运波和

倍频波的吸收都很小的材料。以上因素在设计时应

该综合考虑。
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图６ 耦合介质柱对ＳＨ强度影响。（ａ）无耦合介质柱；（ｂ）一排耦合介质柱

Ｆｉｇ．６ ＥｆｆｅｃｔｏｆｃｏｕｐｌｅｄｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｙｌｉｎｄｅｒｓｏｎＳＨｉｎｔｅｎｓｉｔｙ．（ａ）ｗｉｔｈｏｕｔｃｏｕｐｌｅｄｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｙｌｉｎｄｅｒｓ；（ｂ）ｗｉｔｈｏｎｅ

ｒｏｗｏｆｃｏｕｐｌｅｄｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｃｙｌｉｎｄｅｒｓ

４　结　　论

本文提出一种实现ＳＨＧ的新方法，通过设计

制作特定的微细结构利用中心对称材料就能输出有

效的二次谐波，非常有利于目前半导体生产工艺的

生产集成，有助于光子系统芯片的实现，同时也为非

线性材料开发提供了新的思路。
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