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用于短波段发光二极管的二维光子晶体禁带研究
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摘要　运用平面波展开法（ＰＷＥ），针对光子晶体在短波长段发光二极管（ＬＥＤ）领域上的应用，主要选择高频禁带

模式，研究了４种具有较大应用潜力的二维光子晶体结构，包括正方空气柱结构、三角空气柱结构、正方介质柱结

构和三角介质柱结构。在不同晶格常数、占空比（ＡＦＦ）、柱半径和晶格常数比下，分析了ＴＥ模式和ＴＭ 模式光子

禁带的变化。数据分析表明，光子禁带中心波长随ＡＦＦ增加而变小。相比于其他结构，正方介质柱结构更适于短

波段光子晶体ＬＥＤ来提高其出光效率，三角介质柱结构和三角空气柱结构适合用于构造短波段偏振光ＬＥＤ。
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１　引　　言

自１９８７年 Ｙａｂｌｏｎｏｖｉｔｃｈ等
［１，２］将光子晶体的

概念提出以来，迅速引发了相关领域的关注并成为

研究的热点。光子晶体中，光子被折射率周期性变

化的晶格散射形成光子禁带（ＰＢＧ），处于ＰＢＧ模式

中的光子无法传播。这一特性也被运用到发光二极

管（ＬＥＤ）领域。ＬＥＤ是一种低能耗、长寿命、高稳

定性的固态光学器件，在照明、显示以及光通信等领

域有着广泛的应用，其中短波长特别是紫外波段

ＬＥＤ在化学、生物及医疗领域有着巨大的应用潜

力。目前ＬＥＤ内量子效率已经能做到接近１００％，

但是大部分的光都损失在表层形成导波模，只有一

小部分约１／４狀２ 出射出来（狀为折射率）。对于传统

的ＬＥＤ，外量子效率的低下主要是因为ｐ型层和空

气界面发生的全内反射。ＧａＮ的折射率远大于空

气，这一差异将导致在界面形成一个约２４．６°的临

０６２３００６１
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界逃逸锥面［３］。研究人员们提出了表面粗化［４］、倒

装结构［５］等方法来改善ＬＥＤ的出光效率。

在ｐＧａＮ层上，可以通过纳米印刷技术
［６］或者

聚焦离子束技术［７］制造出二维光子晶体，形成二维

上的ＰＢＧ禁止光子在水平方向上的运动，且光子会

与漏模产生耦合作用［８］，从而提高在垂直面方向上

的出光效率［９］，还可以通过构造二维光子晶体结构

来实现偏振光ＬＥＤ，而这些应用都建立在ＰＢＧ波

段能够有效限制发光波段的基础之上。通过光子晶

体提高ＬＥＤ出光效率已经得到验证
［１０，１１］，但是多

集中在长波段，在短波段甚至紫外波段还较少。很

多学者对二维光子晶体多个方面进行了理论计算，

包括光在介质柱阵列和空气柱阵列的传播特性研

究［１２］，超过１０种晶格结构带隙，ＰＢＧ中心频率与填

充比和几何形状的关系［１３］，以及对正方晶格空气柱

ＴＥ波态密度的计算
［１４］。但是到目前为止，针对二

维光子晶体在短波长段ＬＥＤ上的应用，尚未有系统

性的ＰＢＧ结构计算。

在ｐＧａＮ上直接构建二维光子晶体结构是一

种工艺相对成熟、行之有效、应用潜力较大的光子晶

体ＬＥＤ结构。本文通过选取ｐＧａＮ上应用潜力较

大的四种光子晶体结构，利用平面波展开法（ＰＷＥ）

对不同晶格常数下横电（ＴＥ）模式和横磁（ＴＭ）模式

ＰＢＧ在柱半径与晶格常数比和占空比即晶胞中空

气所占比例（ＡＦＦ）下的变化趋势进行对比研究，分

析ＰＢＧ变化规律，并为短波长光子晶体ＬＥＤ的设

计应用提供有益参考。

２　理论分析及模型

ＰＷＥ方法
［１５，１６］是一种发展成熟、应用广泛的

光子晶体模拟计算方法。本文采用ＰＷＥ方法对光

子晶体结构进行计算，得出波矢相关允许的本征频

率模式，通过转换得到无量纲频率模式，并分析得出

光子禁带分布。

光子晶体在ＬＥＤ领域的应用主要是通过ＰＢＧ

的作用，使所设计的主发光波长恰好处于ＰＢＧ之中，

限制光子在二维方向的运动。选取平板ｐＧａＮ，并在

上面构建二维结构，晶胞结构如图１所示，晶格常数

为犪，柱半径为狉，直径为犱，取狆＝狉／犪。针对短波段

ＬＥＤ，考察不同晶格常数下ＰＢＧ的变化趋势，本文选

取犪为８０～３２０ｎｍ，间隔２０ｎｍ。每种晶格常数下，

分别针对介质柱取狆范围为０．２０～０．４２，空气柱取

狆范围为０．４０～０．５０。之所以选取以上狆值，首先

从工艺角度出发，狆值较小情况下工艺难度较大不

易实现，其次介质柱状阵列 ＴＥ模式在狆值大于

０．４２时禁带消失，而空气柱阵列ＴＥ模式下狆值小

于０．４０时不存在禁带。通常光子晶体ＰＢＧ所限制

波长段不小于晶格常数，即对于短波段ＬＥＤ，为使其

主波长处于ＰＢＧ之中，需要晶格常数更小，工艺难度

更高，而更难实现，也导致其应用范围受限。有些

ＰＢＧ会同时出现低频和高频模式，低频模式因其限制

波长较长，对于短波段实际应用价值不大。所以，本

文将主要针对短波长即高频ＰＢＧ模式进行分析。

图１ 四种模拟计算晶胞示意图。（ａ）介质柱阵列；

（ｂ）空气柱阵列

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｕｎｉｔｃｅｌｌ．

（ａ）Ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃｒｏｄｓ；（ｂ）ａｉｒｈｏｌｅｓ

文献中的ＰＢＧ分析多采用狆与无量纲频率模

式，若无特别说明，文中频率特指无量纲频率。为了

能直观地体现工艺难度和ＬＥＤ设计波长选取范围

并方便对比研究，本文还会采取狆与波长形式进行

分析。

３　数值结果分析

结构参量中有三个值，晶格常数犪、柱半径与晶

格常数之比狆、折射率狀。采用控制变量法，轮流计算

其中一个参量时，其他参量保持不变。首先，针对介

质柱结构随机取狆＝０．２６，计算不同晶格常数下其

ＴＥ模式和ＴＭ模式ＰＢＧ中心频率及频率宽度分布，

针对空气柱结构随机取狆＝０．４５，做出同上计算。

空心方块、实心方块、空心三角形和实心三角形

依次代表正方空气柱、正方介质柱、三角空气柱和三

角介质柱，文中将全用以上形状代替相应结构，不再

加以说明。图２为相应结构在ＴＥ、ＴＭ模式下的能

带图，图２（ａ）和（ｅ）对应于正方空气柱结构，图２（ｂ）

和（ｆ）对应于正方介质柱结构，图２（ｃ），（ｇ）和

图２（ｄ），（ｈ）依次对应于三角空气柱和三角介质柱

０６２３００６２
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结构。狆值如上，在ＴＥ、ＴＭ模式下，空气柱结构都

表现出单禁带模式，ＴＥ模式下的介质柱结构表现

出双禁带模式，且高频带比低频带狭窄。对不同晶

格常数下的结构进行验证，在折射率不变的情况下，

能带频谱和晶格常数无关，符合ＰＢＧ的一般规律。

图２ 介质柱取狆＝０．２６和空气柱结构取狆＝０．４５时结构的能带图

Ｆｉｇ．２ Ｂａｎｄｄｉａｇｒａｍｓｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｉｔｈ狆＝０．２６ｆｏｒｒｏｄｓａｎｄ狆＝０．４５ｆｏｒａｉｒｈｏｌｅｓ

　　折射率不变时，ＰＢＧ频谱分布和晶格常数无关，

即任意一组晶格常数下的频谱分布都具有代表性。

为了研究不同狆值下ＰＢＧ的总体分布和变化趋势，

选取需要的高频模式。本文取犪为２４０ｎｍ，在折射

率不变的情况下，介质柱结构取狆为０．２０～０．４２，空

气柱结构取狆为０．４０～０．５０，分别分析ＴＥ、ＴＭ模式

下的ＰＢＧ中心频率分布状况。如图３（ａ）所示，ＴＥ模

式下，正方空气柱在狆为０．４６～０．４９时存在高频和

低频两条ＰＢＧ，在狆为０．４２～０．４６时，只有正方空气

柱的低频ＰＢＧ存在，而在图３（ｃ）中，ＴＥ模式下，三

角空气柱只在狆为０．４５～０．４９时存在一条高频

ＰＢＧ。如图３（ｅ），（ｇ）所示，ＴＭ 模式下，三角空气

柱的ＰＢＧ分布范围整体明显变大，在狆为０．４０～

０．４９时都有存在，但是明显呈低频变化，而正方空

气柱高频段明显扩大范围，在狆为０．４３～０．４９时存

在，而且频率整体抬高。可以发现空气柱结构ＰＢＧ

中心频率随狆 值增大而增大，即与 ＡＦＦ成正比。

图３（ｂ）中，ＴＥ模式下，正方介质柱结构有两ＰＢＧ

带存在，且狆为０．２６～０．４０时，两ＰＢＧ并存，狆为

０．２０～０．２６时只有低频模式ＰＢＧ存在，狆值大于

０．４０时，ＰＢＧ消失。图３（ｄ）中三角介质柱结构有

类似变化趋势，狆为０．２４～０．４２时两条ＰＢＧ并存，

狆＜０．２４时，只有低频模式存在。并且在 ＴＥ模式

下，两种结构在狆＞０．４２时都不存在ＰＢＧ，中心频

率也较接近，且都随狆值变大而下降，即与ＡＦＦ成

正比。图３（ｈ）显示，ＴＭ 模式下，三角介质柱结构

频带分布范围明显缩小，只在狆＜０．２６时存在一条

高频ＰＢＧ，图３（ｆ）中ＴＭ 模式下，正方介质柱在狆

为０．３０～０．４２时存在高频和低频两条ＰＢＧ，且频

率整体抬高，狆＜０．３０时低频ＰＢＧ消失。ＴＭ 模式

下，两种介质柱结构ＰＢＧ中心频率也随狆增大而下

降，与ＡＦＦ成正比。通过数据分析得出，在折射率

和晶格常数不变的情况下，介质柱和空气柱光子晶

体结构ＰＢＧ中心频率都与 ＡＦＦ成正比，即当空气

组份变大时ＰＢＧ中心频率增高。并且ＴＥ模式下，

正方结构和三角结构高频段范围接近，大小差异较

少，ＴＭ模式下，正方介质柱阵列和三角孔状阵列的

ＰＢＧ范围较大，狆值适中。

针对光子晶体在短波长段ＬＥＤ上的应用，感兴

趣的主要是ＰＢＧ中高频部分。所以选取双ＰＢＧ结

构中高频模式和单ＰＢＧ结构中频带模式，计算其带

宽，通过转换为波长形式，分别对禁带中心波长和波

宽进行对比分析，以对二维光子晶体在提高短波长

段ＬＥＤ出光效率和制造偏振光短波段ＬＥＤ方面的

应用提供有价值的参考。前文已经得出，在折射率

不变的情况下，ＰＢＧ中心频率和频带宽分布与晶格
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常数无关，而波长与频率呈与晶格常数相关的反比

例关系，所以不同晶格常数下禁带波长、波宽数值不

同，但其变化趋势完全相同。选取犪＝２４０ｎｍ，对介

质柱结构和空气柱结构模拟计算不同狆 情况下

ＰＢＧ中心波长及波宽，并分析ＰＢＧ随 ＡＦＦ变化

趋势。

图３ 晶格常数犪＝２４０ｎｍ时，不同狆值结构的禁带中心频率

Ｆｉｇ．３ ＰＢＧｃｅｎｔｅｒｆｒｅｑｕｅｎｃｙｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ狆ｗｈｅｎ犪＝２４０ｎｍ

图４ 晶格常数为２４０ｎｍ时，不同狆值下结构的禁带特性

Ｆｉｇ．４ ＰＢＧｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ狆ｗｈｅｎ犪＝２４０ｎｍ

　　如图４（ａ）和（ｃ）所示，正方空气柱和三角空气

柱具有极接近的中心波长和波宽，都是在狆＞０．４４

时存在，但整体波宽太小，最大处只有介质柱结构最

大处的１／６。从图４（ｂ），（ｄ）可以看出，ＴＥ模式下

介质柱结构都有相对较低的中心波长和较高的波

宽，同样的狆值下三角介质柱结构略微占优，体现
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出对ＴＥ波较强的限制作用。在图４（ｅ）中，ＴＭ 模

式下，正方孔高频禁带虽然中心波长相对较短，但仍

体现出较低波宽，且狆＞０．４２时才存在，所以其在

短波段应用优势不大。而ＴＭ 模式下，三角孔ＰＢＧ

范围较广，其分布范围远大于所选取的狆值，并且

其ＰＢＧ带宽较大，体现出对 ＴＭ 波较强的限制优

势，但是其较大的波宽虽能够将其限制波长范围延

伸到短波段，相对介质柱结构其限制波段范围还是

较长。如图４（ｆ），（ｈ）所示，ＴＭ模式下，三角介质柱

的ＰＢＧ范围明显太小，而正方介质柱结构具有相对

合适的ＰＢＧ波宽和较大的禁带范围。空气柱结构

狆值同ＡＦＦ成正比，介质柱结构狆值同ＡＦＦ成反

比，由图４可以得出ＡＦＦ变化下的ＰＢＧ的分布变

化状况。ＰＢＧ中心波长随 ＡＦＦ增大而减小，其波

宽随ＡＦＦ变大呈现出起伏趋势。

４　结　　论

本文研究了ｐＧａＮ上应用潜力较大的４种光

子晶体结构，分别对它们在ＴＥ模式和ＴＭ 模式不

同狆值及ＡＦＦ下的ＰＢＧ分布变化趋势进行研究。

折射率一定时，一定结构的光子晶体ＰＢＧ频率分布

和晶格常数无关，只受狆值和ＡＦＦ影响，符合ＰＢＧ

的一般规律，并且ＰＢＧ中心波长随 ＡＦＦ增大而增

大，波宽随ＡＦＦ增大呈起伏规律变化。针对短波段

ＬＥＤ上的应用，选择晶格常数犪为８０～３２０ｎｍ，并

重点研究其高频段ＰＢＧ。通过分析发现，在高频段

ＰＢＧ分布中，相对于其他结构，正方介质柱结构在

ＴＥ模式和ＴＭ 模式下都体现出禁带范围较广、限

制波段较低、波宽适中的优势，而三角介质柱结构和

三角空气柱结构分别体现出单独对短波段 ＴＥ模

式、ＴＭ模式的较强限制作用。正方介质柱结构在

提高短波段ＬＥＤ出光效率方面具有更大潜能，而三

角介质柱结构和三角空气柱结构分别在制作短波段

ＴＭ模式、ＴＥ模式偏振光ＬＥＤ方面有较大潜力。
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