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二维八重准晶有机光子晶体平板的光学传播特性
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摘要　采用时域有限差分法研究了二维八重准晶有机光子晶体的光传输特性，重点分析了光束在聚苯乙烯空气柱

平板结构和聚苯乙烯介质柱结构中的透射特性与光局域特性。研究结果表明，即使在低折射率对比度的情况下，

两种完整八重准晶平板结构中均出现了可见光波段的光子带隙和本征模，且光子带隙中心位置随着平板厚度的增

大而红移。当在两种准晶结构中引入缺陷微腔时，带隙内的缺陷模产生位置和波长红移特性随着微腔结构的变化

规律明显不同，这种差异性是由两种物理机制（即光子晶体缺陷能级变化与微腔所支持的驻波条件）共同作用的结

果。这一研究结果将为实验制备有机准晶发光器件提供一定的理论基础。
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１　引　　言

光子晶体，即光子带隙（ＰＢＧ）材料，是一类在光

学尺度上具有周期性介电结构的人工晶体。与半导

体晶格对电子波函数的调制相类似，光子晶体的晶

格与带隙结构实际控制着光在光子晶体中的传输。

目前的研究结果表明，具有光子带隙的材料不仅局

限于周期性排列的晶体结构中，在准周期结构中亦

存在可被利用的光子带隙［１～５］。相对于周期性光子

晶体，准晶结构的光子晶体主要具有以下特性［６］：１）

具有旋转对称性和长程指向性，没有平移对称性；２）

光子带隙不依赖于入射光的方向；３）准周期结构中

的格点（除中心点外）具有不等价的局域环境，造成

缺陷模式更加丰富和复杂，为缺陷模的灵活调控带

来多样性；４）无缺陷和无序性亦可产生局域态
［３，５］；
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５）产生完全带隙折射率阈值低。对于ＴＭ 模，二维

无限长八重准晶产生完全带隙的相对介电常数阈值

只有１．６（折射率狀＝１．２６）
［７］，十二重准晶产生带隙

的介电阈值为１．３５
［８］。这意味着许多基于光子带

隙材料的器件可以选用自然界普遍存在的二氧化硅

（狀＝１．４５）或者具有优良发光性能的有机材料，如聚

苯乙烯（狀＝１．５９）。

现有的研究表明，绝大多数光子晶体材料都来

自ⅢⅤ族的半导体材料。与无机半导体材料相比，

有机半导体材料具有易于制备、热稳定性好和非线

性系数高等优点。有机材料的光致发光特性和准周

期结构的高度旋转对称性相结合，为光子晶体微腔

激光器和发光二极管提供了优良的增益介质和面内

各方向均匀有效的光局域特性，有利于达到超低激

射阈值和较高斜效率等重要指标。此外有机材料如

共轭聚合物具有更高的非线性系数狀２（约１０
－１６ｍ２／

Ｗ）和更快的响应时间（以电子云畸变为主要响应机

制，约１０－１４ｓ），为器件获得实际可利用的调谐性能

提供了基础。

目前人们对于以低折射率聚苯乙烯为材料的准

晶平板结构的研究还很少，光束在有机材料空气柱

准晶平板和对应反结构（以空气为基底的介质柱结

构）中的光局域以及带隙特性的差异性分析尚未开

展。鉴于此，本文重点研究二维八重准晶聚苯乙烯

光子晶体平板的光学传输特性，比较两种结构下光

子晶体微腔结构变化对带隙和缺陷模的影响，分析

对应的调控机制，并确定影响光学传输特性的物理

参数，以期实现带隙的有目的调控和缺陷模，为实验

制备有机准晶发光器件提供一定的理论基础。

２　数值模拟与结果

利用低折射率聚苯乙烯和空气作为光子晶体的

构成材料，采用时域有限差分法模拟研究了二维八

重准晶光子晶体空气柱平板结构及其对应反结构的

光子带隙和局域模特性。八重准晶的结构参数设置

如下：晶格常数犪＝２６０ｎｍ，散射体半径狉＝６５ｎｍ，

平板厚度犎 分别为３００、４００、５００ｎｍ，聚苯乙烯和

空气的折射率分别设为１．５９和１。通常当相对高

介电常数的介质做散射体时，ＴＭ模易产生禁带；反

之，选取相对低介电常数的介质做散射体，ＴＥ模易

产生禁带［９］。因此，在下面的讨论中重点研究空气

柱平板结构的准ＴＥ模和介质柱平板结构的准ＴＭ

模的光传输特性，计算结果如图１所示。由图１可

见，即使在低折射率对比度的情况下，两种完整准晶

平板结构中均出现了可被利用的光子带隙。这一结

果比已报道的二维无限长八重准晶产生完全带隙的

最小相对折射率１．２６
［７］更有实际应用价值。并且

随着平板厚度的增加，两种结构的光子带隙中心波

长均发生了明显红移。由于准晶光子晶体的结构特

征，在准晶光子晶体带隙中存在若干本征模［３，５］，模

拟结果同样证实了这一观点，但对于两种结构的光子

晶体计算结果具有较大的差异。图１（ａ）中厚度为

４００ｎｍ的空气柱结构带隙位置位于可见光波段

５３２～６１９ｎｍ，带隙内存在３个本征模，对应波长分别

为５８９，５５６，５４７ｎｍ。这一光子带隙波段与有机发光

材料聚苯乙烯的荧光光谱基本一致，为未来制备可见

光波段的有机光子晶体激光器和发光二极管提供了

可能。不同于空气柱结构，图１（ｂ）中，厚度为４００ｎｍ

图１ （ａ）二维八重准晶聚苯乙烯空气柱平板结构和（ｂ）空气中聚苯乙烯介质柱平板结构的透射光谱图

Ｆｉｇ．１ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｏｃｔａｇｏｎａｌｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ．（ａ）Ａｉｒｒｏｄｓｉｎｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｍａｔｅｒｉａｌ；

（ｂ）ｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｒｏｄｓｉｎａｉｒ
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的准晶聚苯乙烯介质柱结构的带隙位于蓝绿波段

４４２～４９５ｎｍ，带隙内仅存在１个波长为４８０ｎｍ的

本征模。由于两种结构带隙内的本征模均处于带

边，因此本征模的场分布并未有明显的光局域。

众所周知，当在光子晶体中引入缺陷时，缺陷光

子晶体将支持一定的缺陷局域模。为进一步掌握准

晶光子晶体的光学特性，研究了缺陷对八重准晶光

子晶体带隙和局域特性的影响。去除准晶结构中心

位置处的一个散射体构成纳米缺陷微腔。图２（ａ）

为平板厚度为４００ｎｍ的纳米微腔空气柱光子晶体

的透射谱。与完整结构相比，中心散射体的缺失几

乎不影响带隙位置、宽度、带隙内的本征模以及透射

率，这说明八重准晶空气柱结构的光子晶体平板的

传输特性与中心空气柱无关。相比而言，图２（ｂ）在

去除中心介质柱的情况下，虽然带隙和本征模

４８０ｎｍ的特性未发生变化，但是在低频带边出现一

个波长４８６ｎｍ的新缺陷模。

图２ （ａ）八重准晶聚苯乙烯空气柱点缺陷微腔和（ｂ）空气中聚苯乙烯介质柱点缺陷微腔的透射光谱图

Ｆｉｇ．２ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｄｅｆｅｃｔｎａｎｏｃａｖｉｔｙｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ．（ａ）Ａｉｒｒｏｄｓｉｎｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｍａｔｅｒｉａｌ；

（ｂ）ｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｒｏｄｓｉｎａｉｒ

图３ 八重准晶点缺陷周围８个散射柱向外移动０．２犪条件下的透射光谱图。（ａ）空气柱结构；（ｂ）介质柱结构

Ｆｉｇ．３ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｄｅｆｅｃｔｎａｎｏｃａｖｉｔｙｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｂｙ（ａ）ｓｈｉｆｔｉｎｇｅｉｇｈｔｎｅａｒｅｓｔｎｅｉｇｈｂｏｒａｉｒｒｏｄｓ

ｏｕｔｗａｒｄ０．２犪ｉｎｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｍａｔｅｒｉａｌａｎｄ（ｂ）ｓｈｉｆｔｉｎｇｅｉｇｈｔｎｅａｒｅｓｔｎｅｉｇｈｂｏｒｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｒｏｄｓｏｕｔｗａｒｄ０．２犪ｉｎａｉｒ

　　从以上结果看出，虽然在两种八重准晶光子晶

体中具有相同的旋转对称性，但由于两种准晶光子

晶体的平均折射率不同，它们所表现的缺陷特性具

有明显的差别。为了确定两种结构准晶光子晶体缺

陷与缺陷局域模的关系，在图２的基础上将中心周

围的８个散射体向外移动０．２犪，如图３所示。在空

气柱结构中，随着周围中心第一圈散射体的外移，介

质缺陷微腔区增大，带隙中结构所支持的本征模

５５６ｎｍ与５４７ｎｍ明显红移至５６２ｎｍ和５５４ｎｍ，其

中波长５６２ｎｍ已几乎移至带隙中央，且犙值显著增

大。这一结果说明本征模和局域特性受第一圈空气

柱的影响较大，它对本征模的调制效应超过中心空气

柱的影响。图３（ａ）给出对应波长５６２ｎｍ的模场分布

图，由于波长５６２ｎｍ的光束在缺陷微腔边界的约束

下满足共振增强条件，因此即使在低折射率对比度的

情况下，依然在模体积仅为亚微米量级的区域内形成
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高犙值驻波，这一局域模类似于微盘激光器中的回音

壁模式［４］。不同于空气柱结构，图３（ｂ）结果表明外移

周围８个介质柱０．２犪对带隙和本征模特性几乎没有

影响。在此基础上，进一步去除周围８个散射体，增

大微腔区。计算结果如图４所示。空气柱结构中３

个本征模分别红移至５９９，５６９，５６７ｎｍ处，且在高频

带边５４６ｎｍ处出现一个新的缺陷模。相比较而言，

介质柱微腔的整体红移现象依然并不明显。

图４ 八重准晶结构中去除中心及周围８个散射柱条件下的透射光谱图。（ａ）空气柱结构；（ｂ）介质柱结构

Ｆｉｇ．４ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｓｉｎｇｌｅｄｅｆｅｃｔｎａｎｏｃａｖｉｔｙｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｂｙ（ａ）ｒｅｍｏｖｉｎｇｎｉｎｅｃｅｎｔｒａｌａｉｒｒｏｄｓｔｏｆｏｒｍ

ａｌａｒｇｅｒｃａｖｉｔｙａｎｄ（ｂ）ｒｅｍｏｖｉｎｇｎｉｎｅｃｅｎｔｒａｌｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅｒｏｄｓｔｏｆｏｒｍａｌａｒｇｅｒｃａｖｉｔｙ

　　对于这两种准晶纳米微腔结构本征模波长红移

特性的差异（空气柱结构的本征模波长红移比介质

柱结构的本征模波长红移明显）以及缺陷模出现位

置的不同（空气柱结构的缺陷模式从高频带边出现，

而介质柱结构的缺陷模从低频带边出现），进一步从

物理机制上深入分析，光子晶体对光束的调控机制

主要依赖于光子带隙，其过程类似于半导体材料对

电子运动的控制。光子带隙的高频禁带边为空气

带，低频禁带边为介质带［１０］。高频模式（空气带）的

电磁能量主要集中于低介电常数区域，空气带对低

介电常数区域的变化较敏感。相应的低频模式（介

质带）电磁能量主要集中于高介电常数区域，介质带

对高介电常数区域的变化较敏感。众所周知，在半

导体材料中引入缺陷或掺入杂质，将会影响半导体

材料的能带结构。如果向高纯度的半导体中掺入少

量杂质，禁带中会出现杂质能级和缺陷能级。与半

导体相类似，在光子晶体中引入缺陷或掺入杂质，由

于缺陷或杂质的引入同样会在光子带隙中产生缺陷

态，光子晶体的能带结构将会受到影响。这种影响

表现在当缺陷是额外引入的高介电材料时（空气柱

结构介质微腔），其特性与向半导体材料中掺杂施主

原子相类似，缺陷能级起始于空气带底端（高频带

边），同时随着引入缺陷的增大，缺陷能级将会向介

质带移动，使得模式从高频向低频移动（波长红移）。

如果缺陷是额外引入的低介电材料（介质柱结构空

气微腔），其特性与向半导体材料中掺杂受主原子相

类似，缺陷能级将起始于介电带顶端（低频带边），同

时随着引入缺陷的增大，缺陷能级将会向空气带移

动，即模式从低频移向高频（波长蓝移）。这样通过

引入缺陷，并且有目的地改变缺陷区域大小，可以调

控缺陷区介电常数变化，从而实现有效调谐带隙中

缺陷模位置的目的。

对于八重准晶空气柱结构，本征模波长红移现

象明显，而在介质柱结构中不明显的差异是两种物

理机制共同作用的结果。在空气柱结构中，一方面

随着光子晶体介质缺陷微腔的增大，类似于半导体

材料中掺杂的施主原子增多，促使模式出现波长红

移；另一方面，微腔空间尺寸的增大，造成在微腔中

满足驻波条件的模式对应的波长变大，也促使红移

的发生。这两种机制的相长作用使得在空气柱结构

中模式的波长红移明显。对于介质柱结构，这两种

机制是相消的效果，一方面空气缺陷微腔的增大造

成模式的波长蓝移，另一方面微腔空间尺寸的增大

又造成模式红移。两种机制的共同作用最终造成介

质柱结构中模式移动不明显。

３　结　　论

以低折射率聚苯乙烯为材料，研究了光束在聚

苯乙烯八重准晶空气柱平板结构和对应反结构中的

传输特性，重点分析了两种有机平板结构中的光局

域以及带隙特性。研究结果表明，即使在低折射率

对比度的情况下，两种完整八重准晶平板中均出现

了可见光波段的光子带隙和本征模。当在两种准晶
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结构中引入缺陷时，带隙内的缺陷模产生和变化规

律明显不同。随着缺陷微腔的变大，空气柱结构内

的带隙本征模式均发生了明显的波长红移，获得了

高犙值光束局域模，并且在高频带边出现了新的缺

陷模。相比较而言，聚苯乙烯介质柱结构中新缺陷

模出现在低频带边，且带隙内模式没有明显移动。

这种模式变化的差异是由两种物理机制共同作用的

结果。在空气柱结构中，一方面随着光子晶体介质

缺陷微腔的增大，类似于半导体材料中掺杂的施主

原子增多，缺陷能级起始于高频空气带底端，且缺陷

能级逐步向低频介质带移动，即波长红移；另一方

面，微腔空间尺寸的增大，造成在微腔中满足驻波条

件的对应模式波长变大，也促使波长红移。这两种

机制的相长作用使得在空气柱结构中波长红移明

显。对于介质柱结构，一方面空气缺陷微腔的增大

造成缺陷能级起始于介质带顶端，并逐步向高频空

气带移动，即模式波长蓝移，另一方面微腔空间尺寸

的增大又造成驻波模式波长红移。两种机制的相消

作用造成介质柱结构中模式移动不明显。这一研究

结果将为实验制备有机准晶发光器件提供一定的理

论基础。
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