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摘要　利用传输矩阵法设计了由ＳｉＯ２、ＴｉＯ２ 组成的多层膜高透射率光子晶体结构，并分析了其透射谱特性，根据

等效层原理改变多层膜一维光子晶体的自身结构来提高通带内特征波长附近的透射率，获得了最佳结构参数。研

究结果表明，当晶格参数为１５０ｎｍ，填充比为０．３４６，周期数为６时，４００ｎｍ波长附近吸收带处的透射率最低也可

达９６．５％，并且不论是ＴＭ模式还是ＴＥ模式，入射角在０°～４５°范围内仍保持高的透射率，该结构可望用于空气

净化装置以提高ＳｉＯ２、ＴｉＯ２ 光催化剂的光催化效率。
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１　引　　言

近年来，光催化技术应用于空气净化方面的研

究发展迅速。空气中的有害物质如甲醛、苯等在光

催化的作用下发生降解，生成无毒无害的物质，而空

气中的细菌也可被紫外光除掉，空气因此得到净化。

ＴｉＯ２以其化学性质稳定、氧化还原性强、无毒、难溶

和成本低等特点成为应用较为广泛的光催化材料。

由于ＴｉＯ２ 带隙较宽（３．２ｅＶ），只能吸收波长短于

０７１６００１１
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３８７ｎｍ的紫外光，对太阳光的利用率低；因而降低

了光催化效率。为提高ＴｉＯ２ 光催化活性和对可见

光的利用率，常采用表面贵金属沉积、离子掺杂（金

属离子或非金属离子掺杂）和半导体复合等方

法［１～４］来改善ＴｉＯ２ 的光催化活性。其中以新型大

尺寸大孔径的ＳｉＯ２ 为载体，构建的ＴｉＯ２／ＳｉＯ２ 光催

化剂已被应用于空气净化器，ＳｉＯ２ 的加入可以抑制

ＴｉＯ２ 晶粒长大，增大比表面积，使电子和空穴得到

有效分离，从而提高ＴｉＯ２ 的光催化活性，该催化剂

尤其对甲醛、氨和苯等表现出了异常强的吸附性

能［５～７］。目前有关ＴｉＯ２／ＳｉＯ２ 多层薄膜结构的研究

已很多，在增透膜、波导膜、分离膜和光子晶体中得

到了广泛的应用［８～１１］，将光子晶体结构和光催化效

率有机结合起来是近年来研究者关注的热点，如利

用ＴｉＯ２构建的蛋白石结构三维光子晶体可使ＴｉＯ２

的光催化效率得到明显改善［１２～１６］，但ＴｉＯ２构建的

多层结构用于光催化的研究相对较少。对于光催化

来讲，透射率越高，则光的散射和反射越少，有利于

提高ＴｉＯ２ 的光催化效率
［１７］。同时，光子晶体结构

因其带隙的带边效应能对材料的吸收起到增强作

用，引起光和发射材料相互作用时间延长（称为慢光

子效应）［１７］而提高光催化活性。本文选用 ＴｉＯ２、

ＳｉＯ２ 两种材料，构建适用于光催化波段要求的光子

晶体多层膜，并进行结构参数的优化，以提高ＴｉＯ２／

ＳｉＯ２ 光催化剂的光催化效率。

图１ 空气净化装置示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆａｉｒｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎｄｅｖｉｃｅ

２　结构模型及算法

图１为由ＴｉＯ２、ＳｉＯ２ 光催化剂组成的空气净化

装置示意图，通常光催化剂ＴｉＯ２、ＳｉＯ２ 为纳米复合

颗粒构成的薄膜，为了改善ＴｉＯ２ 的光催化效率，下

面对ＴｉＯ２、ＳｉＯ２ 两种介电材料进行结构上的改进，

即将图１中Ａ部分设计成如图２所示的多层结构

（Ｌ／２Ｈ Ｌ／２）犖。其中 Ｈ 和 Ｌ分别表示 ＴｉＯ２ 和

ＳｉＯ２，Ｌ、Ｈ、Ｌ各介质层的厚度分别为犱１、犱２、犱３，周

期层重复厚度犱＝犱１＋犱２＋犱３，犖 为（Ｌ／２ＨＬ／２）犖

多层膜的重复周期数。计算程序使用Ｔｒａｎｓｌｉｇｈｔ程

序［１８］，它是基于传输矩阵法，利用薄膜的特征矩阵

来计算薄膜的反射率和透射率。计算中ＴｉＯ２、ＳｉＯ２

材料的折射率分别取于文献 ［１９，２０］，在波段

４００ｎｍ处，ＳｉＯ２ 的折射率狀１＝１．５５，ＴｉＯ２ 的折射率

狀２＝３．０。

图２ （ＳｉＯ２／ＴｉＯ２／ＳｉＯ２）犖 多层膜结构

Ｆｉｇ．２ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ＳｉＯ２／ＴｉＯ２／ＳｉＯ２）犖

ｍｕｌｔｉｌａｙｅｒｆｉｌｍ

３　高透射率结构参数的优化

在垂直入射情况下，经过对介质层厚度、填充比

优化，选取犱１＝５１．９ｎｍ、犱２＝４６．２ｎｍ、犱３＝５１．９ｎｍ，

周期层重复厚度犱＝１５０ｎｍ，填充比犱１／犱＝０．３４６

时，得到如图３所示的不同周期数下多层膜的透射率

曲线。由图可以看出随周期层数的增加，该多层膜结

构在５１７～８５６ｎｍ区域有一光子带隙，且周期层数达

六层时带隙趋于稳定，但对于ＴｉＯ２、ＳｉＯ２ 组成的光催

化剂来讲，光催化吸收峰对应的波段在低于４００ｎｍ

的紫外线区域［２１］，因此如何获得近紫外区域高透射

率特性是进一步研究的重点。由图３可见在３５０～

５００ｎｍ波段内透射率均未达到１００％，图３（ｂ）中在

４００ｎｍ处透射率仅为９５．４％。图３（ｂ）中周期层数

犖＝６时透射率的宽度较图３（ａ）中犖＝４的较宽，

且透射曲线的振荡幅度也较图３（ｃ）中的小。因此

对比来看犖＝６时的透射率较高，但由于仍然存在

着较大的振荡，应对该多层膜结构参数进行修正和

优化。

为了对光子晶体在４００ｎｍ区域特征波长处的

透射峰进行改进，依据对称单元的等效折射率原理，

可通过改变多层膜一维光子晶体自身结构来提高通

０７１６００１２
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图３ （ＳｉＯ２／ＴｉＯ２／ＳｉＯ２）犖 多层膜透射曲线

Ｆｉｇ．３ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｄｉａｇａｒｍｏｆ（ＳｉＯ２／ＴｉＯ２／ＳｉＯ２）犖

ｍｕｌｔｉｌａｙｅｒｆｉｌｍ

带内特征波长附近的透射率［２２］。根据薄膜光学理

论［２３］，在（Ｌ／２ＨＬ／２）犖 模型基础上保持中间主要

的犖－２个单元结构不变，对左右最外两个基本单

元结构进行修改，以使其等效折射率与入射媒介和

基片相匹配，从而获得零反射的介质层，两过渡单元

的厚度分别为（１＋Δ１）（Ｌ／２ＨＬ／２）和（１＋Δ２）（Ｌ／２

ＨＬ／２）
［２４］，修正结构模型如图４所示。

图４ 修正后ＳｉＯ２／ＴｉＯ２ 多层膜结构

Ｆｉｇ．４ ＭｏｄｉｆｉｅｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＳｉＯ２／ＴｉＯ２

ｍｕｌｔｉｌａｙｅｒｆｉｌｍ

图５为（１＋Δ１）（Ｌ／２ＨＬ／２）（Ｌ／２ＨＬ／２）犖－２

（１＋Δ２）（Ｌ／２ＨＬ／２）结构的透射曲线。图５（ａ）为

图２中模型所得透射曲线，在３５０～５００ｎｍ波段带

隙有较大振动，在４００ｎｍ处其透射率约为９５．４％。

图５（ｂ）～（ｅ）分别为４种不同结构模型的透射曲

线。４种结构均不同程度地降低了带隙边缘的振动

幅度，且在３５０～５００ｎｍ波段范围内透射曲线均趋

于平滑，但图５（ｂ）～（ｅ）中的结构相对于图５（ｃ）的

在４００ｎｍ波长附近带隙都有很小幅度的波动。确

定图５（ｃ）中的结构为最优结构，Δ１＝０．０８，Δ２＝

０．０６，此时透射曲线最为平滑，在４００ｎｍ处透射率

高达１００％。从文献［２５］中ＴｉＯ２／ＳｉＯ２ 复合薄膜透

射率实验结果来看，复合薄膜结构对应波段的透射

率为７８％，表明如将复合薄膜结构改进为光子晶体

多层膜结构可提高ＴｉＯ２、ＳｉＯ２ 的光线透射率。

图５ （１＋Δ１）（Ｌ／２ＨＬ／２）（Ｌ／２ＨＬ／２）犖－２（１＋Δ２）

（Ｌ／２ＨＬ／２）结构模型的透射曲线

Ｆｉｇ．５ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅ（１＋Δ１）

（Ｌ／２ＨＬ／２）（Ｌ／２ＨＬ／２）犖－２（１＋Δ２）（Ｌ／２ＨＬ／２）

在此基础上，对入射角度与最优结构（Δ１＝

０．０８，Δ２＝０．０６）透射率的关系进行了对比研究，选

择的入射角度分别为０°、１５°、３０°、４５°、６０°。如图６

所示，入射角的不同对光子晶体带隙宽度和带隙位

置的影响也有所不同，当角度从０°到６０°逐渐增加

时，两种模式下光子晶体的带隙宽度随之逐渐变窄，

带隙的位置也向高频率方向移动；入射角在０°～４５°

范围内光催化波段的透射率没有明显变化。

４　结　　论

为提高ＳｉＯ２、ＴｉＯ２ 光催化剂对太阳光的利用

率，对ＳｉＯ２、ＴｉＯ２ 进行了结构改进，构建了（１＋Δ１）

（Ｌ／２ＨＬ／２）（Ｌ／２ＨＬ／２）犖－２（１＋Δ２）（Ｌ／２ＨＬ／

２）多层膜结构模型，并用传输矩阵法对其光子特性

及光催化效果进行了优化，获得了具有高透射率的

最佳结构参数。优化后的多层膜结构在波长

４００ｎｍ区域具有较高的透射率，有利于提高光催化

０７１６００１３
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图６ Δ１＝０．０８，Δ２＝０．０６结构在ＴＥ模式 和ＴＭ 模式下不同入射角的透射曲线

Ｆｉｇ．６ ＴｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｄｉａｇｒａｍｓｏｆｔｈｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆΔ１＝０．０８，Δ２＝０．０６ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｃｉｄｅｎｔａｎｇｌｅｓｉｎＴＥａｎｄＴＭｍｏｄｅｓ

效率；同时光子晶体结构的慢光子效应又可提高光

催化活性。因此该结构可望应用到空气净化装置以

提高ＳｉＯ２、ＴｉＯ２ 的光催化效率。
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