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摘要　利用光子晶体（ＰＣ）的光子禁带和光栅衍射效应可以提高发光二极管（ＬＥＤ）的出光效率，扩大ＬＥＤ的应用

范围。在ＧａＮ基蓝光ＬＥＤ的ＧａＮ层上引入二维正方排列圆柱形ＰＣ，采用时域有限差分方法研究光子晶体的几

何参数的随机扰动对ＬＥＤ出光效率的影响，利用禁带理论分析了其机理。
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１　引　　言

发光二极管（ＬＥＤ）是一种广泛应用于光电子领

域的低成本长寿命固态光源，在液晶显示器（ＬＣＤ）

的背光照明、交通灯、汽车尾灯、一般照明和室外单

色、全色显示设备上都有着广泛的应用［１］。但是由

于ＬＥＤ有源层的半导体材料与空气的高折射率，光

在ＬＥＤ介质与空气的界面发生全反射，使得大部分

光都不能从二极管中发射出来，被金属触点、基底或

有源层吸收，产生热能或引起电子与空穴的无辐射

复合［２］，导致出光效率受到很大的限制。如何提高

ＬＥＤ的出光效率一直是研究的热点
［３～７］。

自１９８７年 Ｅ．Ｙａｂｌｏｎｏｖｉｔｃｈ
［７］提出光子晶体

（ＰＣ）以来，光子晶体就引起了不同研究人员的兴

趣。周期性分布的高低折射率电介质的特殊结构使

光子晶体可用来增强自发辐射或提高固态光源的出

光效率。光子晶体具有光子能带，带隙被用来禁止

导波模式［８］，一方面这些导波模式直接被ＰＣ耦合

成为辐射模式穿透ＬＥＤ而进入空气，另一方面，如

果发光频率位于光子晶体禁带之上，ＰＣ可以通过布

拉格散射使这些模式耦合成为辐射模式［９，１０］。光子
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晶体与ＬＥＤ恰当结合，可以通过光子晶体对光的衍

射作用把限制在ＬＥＤ中的光释放出来。光子晶体

还可以调整ＬＥＤ的角发射，使发射特性与实际需要

相适应。

由于微加工过程中存在误差，造成光子晶体几

何结构参数的偏差，必然会对ＰＣ的光学特性产生

影响，从而影响ＬＥＤ的出光效率。本文在ＧａＮ层

上引入二维正方排列圆柱形ＰＣ，通过能带理论确定

具有最大出光效率时的ＰＣ参数，采用时域有限差

分（ＦＤＴＤ）
［１１］方法研究ＰＣ的几何参数的随机扰动

对ＬＥＤ出光效率的影响，对光子晶体发光二极管

（ＰＣＬＥＤ）
［１２］的生产应用有一定的指导意义。

２　ＦＤＴＤ算法与建模

ＦＤＴＤ算法是求解电磁场 Ｍａｘｗｅｌｌ方程的通

用方法。具体方法是：将 Ｍａｘｗｅｌｌ方程组在坐标系

中展开成标量场分量的方程组，然后用二阶精度的

中心差商代替微商，将连续的空间和时间问题离散

化，得到标量场分量的迭代差分方程组；由数值稳定

性条件和计算所考虑的光波长范围确定空间离散步

长的大小，根据空间离散步长将光子晶体沿坐标轴

向方向分成很多Ｙｅｅ氏网格单元。

求出每个网格点的有效介电常数，再由空间步长

和时间步长所满足的数值稳定性条件，得出相应的时

间步长。以上参数确定后加入边界条件后，就可以将

迭代方程组在划分好的Ｙｅｅ氏网格空间中迭代计算

出光子晶体中在任意时刻场的分布情况，并通过傅里

叶变换，计算出包含很大频率范围的透射谱。

以直角坐标系中的三维ＦＤＴＤ迭代公式为例，

见式［１３］

犈狀＋１狓 （犻＋１／２，犼，犽）＝犈
狀
狓（犻＋１／２，犼，犽）＋

Δ狋

ε（犻＋１／２，犼，犽＋１／２）δ
犎狀＋１

／２
狕 （犻＋１／２，犼＋１／２，犽）［ －

犎狀＋１
／２

狕 （犻＋１／２，犼－１／２，犽）－犎
狀＋１／２
狔 （犻＋１／２，犼，犽＋１／２）＋犎

狀＋１／２
狔 （犻＋１／２，犼，犽－１／２ ］）

式中犈狀＋１狓 （犻＋１／２，犼，犽）表示网格点标号为（犻＋１／２，犼，

犽）处，第狀＋１个时间步长电场分量犈狓 的值，其他场

分量类似。ε（犻＋１／２，犼，犽＋１／２）为（犻＋１／２，犼，犽＋１／２）

处的介电常数，δ为距离步长。模拟中截取了狓狕狔方

向２μｍ×２．５μｍ×２μｍ的计算单元即为图１（ａ）中

浅色所包含的区域。为了能够精确还原，在狓狕平面

四边设置了周期性边界条件（ＰＢＣ）
［１４］，在狔轴方向设

置了完全匹配层（ＰＭＬ）
［１５］，如图１（ｂ）所示。

图１ ＦＤＴＤ边界条件。（ａ）狓狕平面；（ｂ）狓狔平面

Ｆｉｇ．１ ＦＤＴＤｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ．（ａ）狓狕ｐｌａｎｅ；（ｂ）狓狔ｐｌａｎｅ

３　结果与分析

二维正方排列圆柱形ＰＣ结构如图２所示，其

结构参数：周期犪，半径犚，占空比犚ｐ＝２犚／犪。ＬＥＤ

系统结构中ＧａＮ层的厚度为３００ｎｍ。由薄膜理论

可知，当膜层材料的光学厚度是入射波长的四分之

一时有良好的增透效果。主要研究的中心波长λ０＝

４６０ｎｍ，则 ＰＣ的高度为１１５ｎｍ。通过计算，当

犚ｐ＝０．７时，带隙个数最多，有四个禁带，如图３所

示。两个Ｅ偏振带隙，两个 Ｈ 偏振带隙：０．３１３～

０．３４４，０．５２７～０．５７１（ＴＥ），０．７０９～０．７３４，０．８９～

０．９０３（ＴＭ），禁带宽度分别是０．０３１，０．０４４，０．０２５，

０．０１３（犪／λ），禁带中心频率犳０（犪／λ）分别为：０．３２９，

０．５４９，０．７２２，０．８９７。由于ＧａＮ基蓝光ＬＥＤ的发

光波长为４６０ｎｍ，此时ＰＣ的周期犪＝犳０×λ分别

为１５１．３４，２５２．５４，３３２．１２和４１２．６２ｎｍ。根据实

现工艺的难易程度，取犪＝４１２ｎｍ，圆柱形ＰＣ的半

４３２
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图２ 正方形排列的圆柱形ＰＣ结构三维视图

Ｆｉｇ．２ ＴｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｖｉｅｗｏｆｔｈｅＰＣｗｉｔｈｓｑｕａｒｅ

ｌａｔｔｉｃｅｏｆｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌｕｎｉｔｃｅｌｌｓ

图３ 犚ｐ＝０．７时正方排列的圆柱形ＰＣ的能级结构

Ｆｉｇ．３ ＢａｎｄｇａｐｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＰＣｗｉｔｈｓｑｕａｒｅｌａｔｌｉｃｅｏｆ

ｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌｕｎｉｔｃｅｌｌｓｗｈｅｎ犚ｐ＝０．７

径犚＝１４４ｎｍ。

由于微加工工艺的误差，造成ＰＣ结构参数的

随机扰动，ＰＣ的半径与所设计的半径犚会有偏差，

加工后ＰＣ的半径为狉，当某一ＰＣ的狉／犚≠１时

定义为缺陷。在图１（ａ）所示计算区域中具有缺陷

的ＰＣ个数为犿，则缺陷率为犿／２５×１００％，定义

狉／犚来表征微加工造成ＰＣ半径偏差程度。本文研

究ＰＣ缺陷个数犿、半径偏差程度狉／犚对ＧａＮ基蓝光

ＬＥＤ出光效率的影响，具有缺陷的ＰＣ是随机分布

的。定义ＰＣＬＥＤ出光效率减小程度Δη＝（η０－η）／

η０，其中η０ 为无缺陷时，ＰＣＬＥＤ的出光效率，η为ＰＣ

有缺陷时ＰＣＬＥＤ的出光效率。定义ＰＣ亚波长结

构ＬＥＤ相对出光效率犈ｒ＝犈／犈０，犈为该ＰＣ亚波

长结构 ＬＥＤ 出光效率，犈０ 为无 ＰＣ亚波长结构

ＬＥＤ出光效率。

图４（ａ）为无缺陷时，ＰＣ占空比对出光效率的

影响，从图中可知，当犚ｐ＝０．７时，有四个带隙，出

光效率是最大的。图４（ｂ）为ＰＣ的缺陷个数犿＝

１～５即缺陷率为４％～２０％时，狉／犚 对出光效率的

影响，图４（ｂ）是在２５组态平均所得的结果。从图

中可以看出，当ＰＣ没有缺陷即狉／犚＝１时，禁带个

数是最多的，导致出光效率是最大的。当ＰＣ的半

径狉与犚 有偏差时，出光效率都有不同程度的减

小。当犿＝１，缺陷率为４％时，最多导致出光效率

减少１７．５％；犿＝２，缺陷率为８％时，最多导致出光

效率减少３３．５％；犿＝３，缺陷率为１６％时，最多导

致出光效率减少３９．６％；犿＝４，缺陷率为２０％时，

最多导致出光效率减少４７．６％；犿＝５时，最多导致

出光效率减少４９．２％。ＰＣ缺陷率越大，ＬＥＤ出光

效率减小程度越大；ＰＣ半径误差程度越大，ＬＥＤ出

光效率减小越多。

图４ （ａ）正方排列圆柱形ＰＣ的犚ｐ 与犈ｒ的关系，（ｂ）犿＝１～５时，狉／犚与Δη％的关系曲线

Ｆｉｇ．４ （ａ）Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ犚ｐａｎｄ犈ｒｏｆＰＣｗｉｔｈｓｑｕａｒｅｌａｔｌｉｃｅｏｆｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌｕｎｉｔｃｅｌｌｓ，（ｂ）ｒｅｌａｔｉｏｎｃｕｒｖｅ

ｏｆ狉／犚ａｎｄΔη％ ｗｈｅｎ犿＝１～５

　　图５为犿＝１，缺陷率为４％时，半径的偏差程

度狉／犚对ＰＣ能带结构的影响。从图中可以看出：

当狉＝犚，即ＰＣ半径无偏差时，禁带个数最多，此时

出光效率最大；当狉／犚＝０．６时，只有一个禁带，出

光效率此时有所减小；当狉／犚＜０．４时，无禁带；当

狉／犚＞１时，也只有一个禁带，根据ＰＣ对ＬＥＤ出光

效率的影响，狉／犚＞１时的出光效率高于狉／犚＜０．４

时的出光效率，与图４（ｂ）相符。可见ＰＣ光子禁带

５３２
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对出光效率的提高有着至关重要的作用。

图５ 犿＝１时，狉／犚与ＰＣ能带的关系。

（ａ）能带结构；（ｂ）禁带结构

Ｆｉｇ．５ Ｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎ狉／犚ａｎｄｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｏｆＰＣａｓ犿＝

１．（ａ）ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｅｎｅｒｇｙｂａｎｄ；（ｂ）ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｂａｎｄｇａｐ

４　结　　论

ＧａＮ基蓝光ＬＥＤ在无ＰＣ时，导波模式将会在

全频域空间存在，而在ＧａＮ界面引入周期性调制的

ＰＣ结构后，会引入一个导波的频率上限，从而减少

了导模，增加漏波模式，提高ＬＥＤ的出光效率。由

于微加工过程中存在必然的偶然误差，ＰＣ缺陷率越

大，ＬＥＤ出光效率减小程度越大；ＰＣ半径误差程度

越大，ＬＥＤ出光效率减小程度越大。
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