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基于时域有限差分法的液晶光学特性模拟
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摘要　研究了模拟光在液晶中传播的时域有限差分（ＦＤＴＤ）法。该方法采用完全匹配层吸收边界条件来截断计算

区域，通过独立计算总场区域与散射场区域的左连接边界和右连接边界上的入射场场值来实现非周期结构的平面

波波源引入，并提出了分裂场一维辅助ＦＤＴＤ方法来计算含有非均匀各向异性介质的边界上的入射场场值。实现

了平面波源入射下具有非周期结构的液晶器件光学特性计算。对开态下扭曲向列相液晶盒的仿真结果表明，３０°入

射时散射区透射率的最大泄漏误差小于３％，可知该方法对非周期、非均匀各向异性介质光学特性分析是有效的。
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１　引　　言

液晶是一种双折射率可电控的非均匀各向异性

介质，它广泛应用于显示、自适应光学和光束控制等

领域［１～３］。光学模拟是分析液晶器件光学特性的有

效工具之一。传统的矩阵方法如４×４矩阵法是一

种使用最广泛的方法［４，５］，它采用层状近似理论，即

认为液晶只在垂直于玻璃基板的方向上存在不均匀

性，而在横向上是均匀的。如果将液晶层 犕 等分，

只要犕 足够大或者子层的层厚足够小，那么每个子

层可以看作是均匀的，求解光在一维变化液晶中传
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播的问题转化为求解每层光学参数为常数的分层各

向异性介质问题。矩阵方法仅适合于一维结构问题

的求解，而诸如几何光学近似法［６］、光栅法［７］和光束

传播法［８］等虽然能够处理多维结构问题，但是这些

方法在数学层面引入了近似，导致了其在应用时存

在一定的限制（如入射角有限或者精度低等）。时域

有限差分（ＦＤＴＤ）法
［９］作为一种严格求解麦克斯韦

（Ｍａｘｗｅｌｌ）方程组的数值方法而备受关注。

目前，基于ＦＤＴＤ方法的液晶光学特性模拟研

究大都集中在折射率分布为周期结构的器件上，需

同时采用周期边界条件和总场／散射场（ＴＦ／ＳＦ）技

术来引入平面波［１０，１１］，从而避免计算含有非均匀各

向异性介质的连接边界上的入射场场值。然而，非

周期结构的双折射率分布常在液晶光学相控阵光束

偏转、全息波前变换和具有缺陷的液晶织构中出

现［１，１２，１３］。此时，周期边界条件已不再适用。

本文致力于解决用于非周期结构液晶器件光学

特性模拟的ＦＤＴＤ方法的平面波激励问题。

２　时域有限差分法的实现

光在任意各向异性介质中传播的 Ｍａｘｗｅｌｌ方

程组的通用形式可以表述为

犇

狋
＝ ×犎

犎

狋
＝－

１

μ０
×犈

犇＝ε０εｒ

烅

烄

烆 犈

， （１）

式中犇 为电位移矢量，犎 为磁场强度，犈为电场强

度，μ０为自由空间的磁导率，ε０为自由空间的介电常

数，εｒ为相对介电张量。

ＦＤＴＤ方法采用Ｙｅｅ格式来离散 Ｍａｘｗｅｌｌ方程

组，并采用基于（犇，犎）的完全匹配层（ＰＭＬ）吸收边界

条件来终止计算区域［１４］。而入射平面波则通过ＴＦ／

ＳＦ技术引入到ＦＤＴＤ网格中。二维ＦＤＴＤ方法计算

区域如图１（ａ）所示，虚线代表ＴＦ／ＳＦ连接边界。在

Ｙｅｅ格式ＦＤＴＤ方法中，如图１（ｂ）所示犇的分量和

犎的分量位于空间不同位置并以交错方式排列，犇和

犎在时域则采用交替前进的时间步进方式，空间微分

和时间微分均采用二阶精度的中心差分求解。犈与

犇对应分量位于同一空间位置。为了避免数值不稳

定，时间步长与空间网格大小必须满足Ｃｏｕｒａｎｔ条

件。此外，ＦＤＴＤ计算中还存在数值色散，减小网格

尺寸可以提高ＦＤＴＤ计算的精度。

图１ 二维ＦＤＴＤ方法计算空间与计算元胞原理示意图。（ａ）计算空间；（ｂ）计算元胞

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆ２ＤｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｓｐａｃｅａｎｄｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｃｅｌｌｆｏｒＦＤＴＤｍｅｔｈｏｄ．（ａ）Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｓｐａｃｅ；

（ｂ）ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌｃｅｌｌ

　　由于关注透（反）射率、偏振特性和衍射效率等

技术指标，因此在液晶器件光学特性模拟时，将

ＴＦ／ＳＦ连接边界的上边界扩展到了计算区域的上

边界。此外，在大多数实际情形中，ＴＦ／ＳＦ连接边

界的下边界位于均匀各向同性介质中，但是ＴＦ／ＳＦ

左或右连接边界则位于非均匀各向异性介质中。因

而ＴＦ／ＳＦ技术的关键在于计算ＴＦ／ＳＦ左（右）连接

边界上的入射场场值。

对于左（右）连接边界上的入射场场值，由于计

算时不能考虑它与狓方向上相邻介质之间的相互

作用，所以很难获得精确值。但是考虑到液晶的粘

滞特性，边界附近介质的介电张量变化平缓，非周期

结构中虽然ＴＦ／ＳＦ左右连接边界上的材料特性可

能相差很大，但是ＴＦ／ＳＦ左连接边界或右连接边界

附近各自的变化仍然可以认为很小。因此左（右）边

界上入射场场值的计算问题可以简化为层状各向异

性介质中入射场场值的计算问题。

计算层状介质的入射场场值的诸多方法［１５～１７］

中，利用材料边界处电磁场切向分量连续的一维辅

助ＦＤＴＤ网格是一种相对简单的方法
［１５］。但由于

３６５
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任意各向异性介质中横电（ＴＥ）波和横磁（ＴＭ）波之

间相互耦合，所以不能采用与各向同性介质中相同

的离散方法去离散那些既沿狓方向传播又沿狕方向

传播的电磁场分量犇狔 和犎狔。借鉴在完全匹配层吸

收边界条件中广泛应用的分裂场技术，对狓方向传

播的子分量和狕方向传播的子分量单独处理来获得

犇狔 和犎狔 的更新方程。

基于材料边界处电磁场切向分量连续理论，对

空间变量狓的空间导数与对时间狋的时间导数满足

／狓＝－（ｓｉｎθｉｎｃ／犮０）（／狋）， （２）

式中θｉｎｃ为入射角，犮０ 为自由空间中的光速。

由（２）式一维辅助网格上的 Ｍａｘｗｅｌｌ方程组可

以表述为如下分裂场的分量形式：

犇狓

狋
＝－
犎狔
狕

犇狔狕

狋
＝
犎狓

狕

犇狔狓 ＝
ｓｉｎθｉｎｃ
犮０

犎狕

犇狕 ＝－
ｓｉｎθｉｎｃ
犮０

犎

烅

烄

烆
狔

， （３）

和

犎狓

狋
＝
１

μ０

犈狔
狕

犎狔狕

狋
＝－

１

μ０

犈狓

狕

犎狔狓 ＝－
ｓｉｎθｉｎｃ
犮０μ０

犈狕

犎狕 ＝
ｓｉｎθｉｎｃ
犮０μ０

犈

烅

烄

烆
狔

． （４）

　　假定犇狔（或 犎狔）可分解为两个相加的子分量

犇狔狓和犇狔狕（或犎狔狓和犎狔狕），通过离散方程组（３）式和

（４）式获得更新方程。以犇狔 为例说明：

犇狔狕
狀＋１
犽 ＝犇狔狕

狀
犽＋
Δ狋

Δ狕
犎狓

狀＋１／２
犽＋１／２－犎狓

狀＋１／２
犽－１／（ ）２ ，

（５）

犇狔狓
狀＋１
犽 ＝－犇狔狓

狀
犽＋（２ｓｉｎθｉｎｃ／犮０）犎狕

狀＋１／２
犽 ，

（６）

式中狀为时间步数，犽为网格点的标号，Δ狋为时间步

长，Δ狕为狕方向上的网格尺寸。

一维辅助ＦＤＴＤ同主网格的ＦＤＴＤ一样也需

要考虑稳定性、吸收边界条件和波源引入等问题。

由于各向同性介质的稳定条件通常是各向异性介质

稳定条件的上确界［１８］，所以采用这个上确界来避免

数值不稳定性［１５］。为了防止出射波被反射回计算

空间，需要在一维网格两端引入吸收边界条件。对

于那些沿狕方向传播的子分量的吸收可以通过

ＰＭＬ实现，而对狓方向传播的子分量的吸收则通过

在方程右边乘以一个指数衰减因子实现。一维辅助

ＦＤＴＤ的平面波激励通过在网格下端采用一维

ＴＦ／ＳＦ技术引入。

３　数值验证

为验证本文ＦＤＴＤ方法能否解决非周期结构

的平面波激励问题，构造了一个具有两个离散电极

的扭曲向列相液晶盒，其结构和尺寸如图２所示。

液晶材料参数分别为

犓１ ＝１２．５×１０
－１２Ｎ，犓２ ＝７．３×１０

－１２Ｎ，

犓３ ＝１７．９×１０
－１２Ｎ，εｐ＝１４．１，

εｎ＝４．０９，狀０ ＝１．５和狀ｅ＝１．６

玻璃的折射率为１．５。狓方向和狕方向上的ＰＭＬ的

厚度均为２０个网格。网格尺寸为Δ狓＝Δ狕＝Δ＝

λ／２０。时间步长采样间隔为Δ狋＝Δ／（３犮０）。

图２ 扭曲向列相液晶盒的几何结构

Ｆｉｇ．２ Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃｏｆｔｗｉｓｔｎｅｍａｔｉｃｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｃｅｌｌ

当控制电压狏１ ≠狏２ 时，表示折射率分布的指

向矢分布将呈现非周期结构。但由于指向矢计算软

件ＬＣ３Ｄ（ＬＣＩ，ＫＳＵ）只适用于周期边界条件，如果

在计算时设控制电压狏１≠狏２，将得到错误的指向矢

计算结果［１９］。为满足该软件的使用条件，在控制电

压狏１＝狏２＝狏条件下计算指向矢分布，然后截取周

期指向矢分布的一半来构造一个非周期结构，其指

向矢分布如图３所示。

光通过图３所示的指向矢分布将导致入射光

波强度和相位的改变。一束λ＝６３２．８ｎｍ 的 ＴＥ

（犈狔）偏振光从液晶盒底部正入射后的犈狔 分布如

图４（ａ）所示。当光从图３右边的扭曲结构透过时，

对应的犈狔 强度逐渐减弱，这是由于扭曲织构对偏

振光的导向效应引起的能量从ＴＥ（犈狔）耦合到ＴＭ

（犈狓）。当光从图３左半部分透过时，对应的犈狔 能

量转移并不明显，但是相位比右边超前，这是由于外

加电场使得液晶分子向狕方向倾斜所致。同时，由

于边缘场效应，电极边缘处的液晶指向矢沿相反方

４６５
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向倾斜，形成了一个如图３中间部分所示缺陷。在

缺陷区域附近可以看到由缺陷引起的散射和两边的

干涉现象。图４（ｂ）还给出了光线３０°入射时的犈狔

分布，也具有类似的现象。

图３ 开态（狏＝３Ｖ）时只有一个电极和半个间隔的

左半像素的指向矢分布

Ｆｉｇ．３ Ｄｉｒｅｃｔｏｒｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｐｒｏｆｉｌｅｏｆｌｅｆｔｈａｌｆｐｉｘｅｌｗｉｔｈ

ｏｎｌｙｏｎｅｅｌｅｃｔｒｏｄｅａｎｄｈａｌｆｇａｐｏｎｓｔａｔｅ（狏＝３Ｖ）

图４ 开态（狏＝３Ｖ）时扭曲向列相液晶盒中电场的

近场图像

Ｆｉｇ．４ Ｎｅａｒｆｉｌｅｄｅｌｅｃｔｒｉｃｆｉｅｌｄｉｍａｇｅｓｏｆｔｗｉｓｔｎｅｍａｔｉｃ

ｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｃｅｌｌｉｎｏｎｓｔａｔｅ（狏＝３Ｖ）

图５ 开态（狏＝３Ｖ）时光穿过扭曲向列相

液晶盒后沿着狓轴方向的透射率

Ｆｉｇ．５ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｖｉｔｙａｌｏｎｇ狓ａｘｉｓｆｏｒｌｉｇｈｔｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ

ｔｈｒｏｕｇｈｔｗｉｓｔｎｅｍａｔｉｃｌｉｑｕｉｄｃｒｙｓｔａｌｃｅｌｌｉｎｏｎｓｔａｔｅ

　　　　　　　（狏＝３Ｖ）

为了定量了解光通过液晶盒后产生的能量耦合

和散射情况，设想在液晶盒顶部光线出射的近场收集

线上存在一个透光轴沿狔方向的理想检偏器，求解光

通过该理想检偏器时的透射率分布，并将该透射率曲

线与Ｂｅｒｒｅｍａｎ方法的计算结果进行比较，结果如图５

所示。可见ＦＤＴＤ方法给出了更多由电极边缘处缺

陷导致的衍射和散射而引起的能量波动细节。

Ｂｅｒｒｅｍａｎ方法由于计算时忽略了相邻像素之间的衍

射和散射效应而缺少这些信息，如图５（ａ）中ＦＤＴＤ

计算的透射率在缺陷区域高于Ｂｅｒｒｅｍａｎ方法计算得

到的透射率，它反映了ＦＤＴＤ方法考虑了散射效应。

从ＦＤＴＤ算法实现的角度，更加关注 ＴＦ／ＳＦ

连接边界上波源引入所带来的误差及其对计算结果

的影响。理想情况下希望散射区的散射越小越好，

因而可以通过测量散射区的透射率来评价误差。从

图５可以看出，正入射时散射场区域透射率的最大

泄漏误差小于０．３％，３０°入射时透射率最大泄漏误

差小于３％，这对于光学特性分析是可以接受的。

４　结　　论

根据材料边界处电磁场切向分量连续理论将对

狓的偏微分转化为对时间狋的偏微分，并采用分裂场

技术解决了各向异性介质中既沿狓方向传播又沿狕

方向传播的电磁场分量犇狔和犎狔的离散化问题，使

得分裂场一维辅助ＦＤＴＤ方法可用来来计算层状

各向异性介质中的入射场场值。进而在左（右）边界

上的材料特性变化很小的前提下，利用分裂场一维

辅助ＦＤＴＤ方法分别计算ＴＦ／ＳＦ左右边界处的入

射场场值，从而解决了在具有非周期折射率分布的

器件中用ＦＤＴＤ模拟光传播特性时的平面波源引

入问题。对具有非周期折射率分布的扭曲向列相液

晶盒数值模拟结果显示，正入射时散射区透射率的

最大泄漏误差小于０．３％，３０°入射时透射率最大泄

漏误差小于３％，证明了本文提出的方法能够有效

地分析非周期非均匀各向异性介质的光学传输

特性。
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