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基于标量波近似方法模拟三维光子晶体光学特性
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摘要　利用标量波近似方法对三维光子晶体进行光学特性模拟，主要对标量波近似方法进行优化及改进。阐述了

标量波近似方法的基本思想以及该方法的计算步骤，对该方法进行了优化及改进，重点研究了光子带隙。采用流

动控制垂直沉积方法制备多层三维光子晶体并测量其透射光谱，实验结果表明标量波近似方法可以较好地模拟三

维光子晶体的光学行为。
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１　引　　言

自１９８９年Ｙａｂｌｏｎｏｖｉｔｃｈ等
［１］首次发现具有光

子带隙结构的周期性介电材料以来，光子晶体因其

周期性结构产生的特殊效应而被广大研究者所关

注［２－４］。这样 的 周 期 性 结 构 会 产 生 光 子 带 隙

（ＰＢＧ），从而控制或阻止特定频率范围的可见光或

近红外光通过。由于光子晶体类似于电子领域中的

半导体，可以调控光子的运动，因此被称为光学半导

体。光子晶体可以制作高性能光学器件，如超紧缩

型光波导器件、低阈值发光二极管、激光器、光滤波

器、光开关、分光镜、平板透镜等［５－６］，在集成光电子

学领域有重大的应用，在传感、太阳能电池、光纤通

信等领域也有巨大的应用前景［７］。

Ｒｕｓｓｅｌｌ等
［８］首先运用耦合波理论对一维光子

１２１６００４１
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晶体超晶格结构进行了理论研究。随后，多个研究

小组采用不同的理论对光子晶体进行了深入研究。

例如，Ｚｈａｎｇ等
［９］采用传输矩阵法、Ｓｈａｒｋａｗｙ等

［１０］

采用时域有限差分法分别对二维（２Ｄ）光子晶体的

光学特性进行了研究。Ｎｅｆｆ等
［１１］采用平面波展开

法研究了二维光子晶体的光学特性。Ｉｓｔｒａｔｅ等
［１２］

采用包络函数法对三维（３Ｄ）光子晶体进行了理论

研究。Ｍｉｔｔｌｅｍａｎ等
［１３］利用标量波近似法（ＳＷＡ）

来模拟三维光子晶体光学特性，在模拟一些简单结

构的物质时非常精确，也可以用理论解释ＰＢＧ变化

规律。该方法基于两个假设，假设一：由于光是电磁

波，可把电磁波近似为标量，即方便进行模拟计算；

假设二：光的传播过程是一个复杂的过程，忽略对光

的传播影响很小的因素，如光在传播过程中的散射

损失，光子晶体对电磁波的吸收及电磁波与介质之

间的其他相互作用等。

Ｍｉｔｔｌｅｍａｎ模拟多层光子晶体所得结果与实验

结果进行比对，吻合程度较高，但在计算优化时精确

程度不高，如ＰＢＧ左侧透射率会高于ＰＢＧ右侧透

射率。由于入射光会发生多级衍射，根据布拉格衍

射原理可知，ＰＢＧ左侧透射率应该低于ＰＢＧ右侧透

射率。因此，对标量波近似法的计算公式进行优化，

同时修正多级衍射造成透射率不同的问题。另一方

面，Ｍｉｔｔｌｅｍａｎ在模拟三维光子晶体光学性质时只考

虑正入射的情况，本文对该方法进行改进，对斜入射

时的光学特性进行模拟。实验采用流动控制垂直沉

积（ＦＣＶＤ）方法制备多层光子晶体，利用热场发射扫

描电子显微镜（ＳＥＭ，ＬＥＯ１５３０）对实验样品的纳米

结构进行观察，利用ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公司紫外／可见／近

红外分光光度计（Ｌａｍｂｄａ９５０）测量样品透射光谱。

２　标量波近似方法的优化及改进

２．１　标量波近似方法

在周期结构的物质中，电磁波在晶体内部传播

时有类似电子在周期性势场中传播的薛定谔方程：

－
２犈－

ω
２

犮２
ε
＇犈 ＝

ω
２

犮２
ε０犈， （１）

式中介电常数被分成两部分：第一部分为平均介电

常数ε０，第二部分为周期性变化的介电常数ε′。首先

讨论平均介电常数。光子晶体具有周期性结构但并

不均匀，因此要引入填充比犳，即球占总体积的比率

（紧密排列的球犳＝０．７４）。球的介电常数为εａ，小球

间空隙的介电常数为εｂ，则周期性结构的光子晶体

的平均介电常数为

ε０ ＝犳εａ＋（１－犳）εｂ． （２）

　　然后讨论周期性变化的介电常数ε′。由于光子

晶体是具有周期性结构的材料，因此可以把光子晶

体类比为半导体。则ε′可以展开为

ε′＝∑
犌

犝ｅｘｐ（ｉ犌狉）， （３）

对上式倒易矢量犌在第一布里渊区进行求和，犝 为

傅里叶系数：

犝 ＝
３犳
（犌犚）３

（εａ－εｂ）ｓｉｎ（犌犚）－犌犚ｃｏｓ（犌犚［ ］），

（４）

这里犚是小球的半径。电场强度近似为标量，根据

Ｂｌｏｃｈ定律可以扩展为

犈＝∑
犌
∑
犽
Ｈ

犆犽
Ｈ－犌
ｅｘｐ［ｉ（犽Ｈ－犌）狉］， （５）

式中犽Ｈ 为衍射光波矢量。犽０ 为入射光波矢量，犌

为倒易矢量，根据Ｌａｕｅ条件，有犽Ｈ－犽０＝犌。对（１）

式进行简化，计算出衍射光波矢量犽Ｈ 的标量值

犽Ｈ ＝
１

２
犌±

犌２

４
＋ε０

ω
２

犮２
－ 犌２ε０

ω
２

犮２
＋犝

２ω
４

犮槡槡 ４．

（６）

光子晶体的重要特性是存在 ＰＢＧ，对于垂直于

（１１１）晶面入射的光来说，频率在ＰＢＧ处的电磁波

会被反射回来。根据布拉格定律，当光垂直入射

（１１１）晶面时，光子带隙中心波长为

λａ＝２犱（１１１）ε槡０． （７）

用一个标量α把变化的波长λ与中心波长λａ 联系

起来：

α＝λ／λａ－１． （８）

由（６）～（８）式得到衍射光波矢量犽Ｈ 的表达式

犽Ｈ ＝犽０ ε槡０ １＋α± （１＋α）
２
＋１－ ４×（１＋α）

２
＋
犝２

ε槡槡［ ］２
０

． （９）

２．２　标量波近似方法的优化

光在整个区域传播过程中，如图１所示，光从０

位置进入介质，在狕０ 位置穿出介质，沿着＋狕方向传

播。光穿过一个有限的晶体可以认为是量子隧穿效

应。

１２１６００４２



赵夺彪等：　基于标量波近似方法模拟三维光子晶体光学特性

　　根据图１，电场强度的连续性可认为是

犈＝

ｅｘｐ（ｉ犽０狕）＋狉ｅｘｐ（－ｉ犽０狕）　（狕＜０）

犃｛ｅｘｐ（ｉ犽Ｈ狕）＋犢ｅｘｐ［ｉ（犽Ｈ－犌）狕］｝＋犅｛ｅｘｐ（－ｉ犽Ｈ狕）＋犢ｅｘｐ［－ｉ（犽Ｈ－犌）狕］｝　（０＜狕＜狕０）

狋ｅｘｐ（ｉ犽０狕）　（狕＞狕０

烅

烄

烆 ）

，（１０）

这里犢 为入射波振幅与衍射波振幅之比。根据（６）式和（７）式可得

犢 ＝
犽２Ｈ－ε０犽

２
０

犝犽２０
． （１１）

光在晶体传播过程中经过了两个临界区域（０，狕０），利用边界条件计算（７）式使电场强度犈及其一阶导数连

续即可得到反射系数狉、透射系数狋和系数犃、犅。通过优化及傅里叶变换，得到透射系数狋为

狋＝２犽０（犢＋１）（犽Ｈ＋犽Ｈ犢－犌犢）／［ｉ犢（犽
２
Ｈ＋犽

２
０＋犌

２犢＋犽
２
Ｈ犢＋犽

２
０犢－犌犽Ｈ－２犌犽Ｈ犢）·

ｓｉｎ（犌犖犱－犽Ｈ犖犱）－犽０犢（犌＋２犌犢－２犽Ｈ－２犽Ｈ犢）ｃｏｓ（犌犖犱－犽Ｈ犖犱）－

ｉ（犽２Ｈ＋犽
２
０＋犽

２
犎犢＋犽

２
０犢－犌犽Ｈ犢）ｓｉｎ（犽Ｈ犖犱）－犽０（犌犢－２犽Ｈ犢－２犽Ｈ）ｃｏｓ（犽Ｈ犖犱）］． （１２）

图１ 电磁波在光子晶体中传播的示意图

Ｆｉｇ．１ Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ

ｗａｖｅｐｒｏｐａｇａｔｉｎｇｉｎｔｈｅｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ

２．３　标量波近似方法的改进

在之前的研究中，标量波近似方法只能模拟正

入射时的光谱，因此对该方法进行改进，使其可以模

拟多角度的光谱，增大该方法的适用范围。通过波

矢量犽来表示入射光的多少。当斜入射时，可认为

犽ｓ＝犽ｓｉｎθ， （１３）

式中θ为光线与犱（１１１）面的夹角。同时中心波长

λａ将会变为

λａ＝２犱（１１１） ε０－ １－ｓｉｎ
２

槡槡 θ
［１４］

． （１４）

同样通过边界条件（１０）式得出斜入射时光子晶体的

透射系数为

　

狋＝２犽０（犢＋１）（犽ｓ＋犽ｓ犢－犌犢）／［ｉ犢（犽
２
ｓ＋犽

２
０＋犌

２犢＋犽
２
ｓ犢＋犽

２
０犢－犌犽ｓ－２犌犽ｓ犢）·

ｓｉｎ（犌犖犱－犽ｓ犖犱）－犽０犢（犌＋２犌犢－２犽ｓ－２犽ｓ犢）ｃｏｓ（犌犖犱－犽ｓ犖犱）－ｉ（犽
２
ｓ＋犽

２
０＋犽

２
ｓ犢＋犽

２
０犢－

犌犽ｓ犢）ｓｉｎ（犽ｓ犖犱）－犽０（犌犢－２犽ｓ犢－２犽ｓ）ｃｏｓ（犽ｓ犖犱）］． （１５）

２．４　光子带隙理论

由（９）式可知，对于光子带隙带宽通过衍射波矢

量犽Ｈ 可以确定，令

犙＝
犌２

４
＋ε０

ω
２

犮２
－ 犌２ε０

ω
２

犮２
＋犝

２ω
４

犮槡 ４
， （１６）

犽Ｈ ＝
１

２
犌±槡犙． （１７）

对（１６）式中犙进行求解，如图２所示，只有当衍射

波矢量在光子带隙时才为虚数，则在犙＜０的波段

是光子带隙［１５］，因此当犙＝０时为光子带隙的两个

边界点λ１，λ２（λ２＞λ１）。

根据（１６）式得

λ１ ＝２犱 ε０－槡 犝， （１８）

λ２ ＝２犱 ε０＋槡 犝， （１９）

图２ 犙值与电磁波波长关系

Ｆｉｇ．２ 犙ｖｅｒｓｕｓｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｏｆｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃｗａｖｅｓ

则光子带隙带宽为

　Δλ＝λ２－λ１ ＝２犱（ε０＋槡 犝－ ε０－槡 犝）．（２０）

而根据（２０）式可以推断出光子带隙带宽是由微球直

径、介质填充比、相对介电常数共同决定。通过模拟

计算可知，介质相对介电常数增大、高相对介电常数
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介质填充比增大、微球直径变大，都会使光子晶体带 隙宽度增大，如图３所示。

图３ 理论模拟影响带隙带宽的因素。（ａ）微球直径对带宽的影响；（ｂ）填充比对带宽的影响；（ｃ）当空隙为空气时（εｂ＝１），

微球介电常数对带宽的影响；（ｄ）在微球为聚苯乙烯时（εａ＝２．５６），空隙介电常数对带宽的影响

Ｆｉｇ．３ Ｆａｃｔｏｒｓｉｎｆｌｕｅｎｃｉｎｇｔｈｅｂａｎｄｇａｐｗｉｄｔｈｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄｂｙｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ．（ａ）Ｍｉｃｒｏｓｐｈｅｒｅｄｉａｍｅｔｅｒ；（ｂ）ｆｉｌｌｉｎｇ

ｒａｔｉｏ；（ｃ）ｍｉｃｒｏｓｐｈｅｒｅｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ［ｔｈｅｖｏｉｄｉｓａｉｒ（εｂ＝１）］；（ｄ）ｖｏｉｄｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ［ｔｈｅｍｉｃｒｏｓｐｈｅｒｅｉｓｐｏｌｙｓｔｙｒｅｎｅ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（εａ＝２．５６）］

３　光子晶体的制备

实验所用的单分散聚苯乙烯（ＰＳ）胶体微球的

粒径为３３７、４２０、４４０、６００ｎｍ，相对标准偏差小于

５％。将上述胶体微球用去离子水配置成质量分数

为１％的聚苯乙烯胶体溶液，超声分散２０ｍｉｎ。实

验所用基底为普通玻璃载玻片，在浓硫酸和双氧水

体积比为３∶１的溶液中浸泡１２ｈ后，用去离子水漂

洗待用。采用ＦＣＶＤ方法制备光子晶体，将载玻片

垂直固定在实验烧杯内壁，再将超声分散后的ＰＳ

胶体溶液缓慢倒入实验烧杯中，用保温膜包住烧杯

并将烧杯置于加热器上，在４０℃下用蠕动泵抽取溶

液，避免噪声和振动影响。

４　结果与讨论

利用热场发射ＳＥＭ 对实验样品的纳米结构进

行观察。图４为ＰＳ光子晶体的ＳＥＭ 侧面图，通过

ＳＥＭ可以观察４４０ｎｍＰＳ样品具体的层数及周期

性，观察结果发现样品层数为２０层，且纳米结构周

期性良好。利用紫外／可见／近红外分光光度计测量

样品透射光谱，与模拟结果进行对比，如图５所示。

图４ ２０层４４０ｎｍＰＳ光子晶体的ＳＥＭ侧面图

Ｆｉｇ．４ ＳＥＭｐｒｏｆｉｌｅｏｆ２０ｌａｙｅｒｓ４４０ｎｍＰＳ

ｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ

图５中模拟的ＰＢＧ中心波长在１０４１ｎｍ，同时

实验测量ＰＢＧ中心波长也在１０４１ｎｍ，模拟ＰＢＧ

与实验结果相同。理论模拟时，当光子晶体达到一

定层数，ＰＢＧ就会完全阻止这段频率的光传播。但

实际上有部分光通过，这是因为理论研究的光子晶

体没有缺陷，具有完美的周期结构，而实际制备的光

子晶体存在缺陷，光子晶体的ＰＢＧ处有一部分光不

会发生布拉格衍射而直接透过晶体。因此在ＰＢＧ
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图５ 光子晶体的透射光谱模拟（红色谱线）和

测量结果（黑色谱线）

Ｆｉｇ．５ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ（ｒｅｄ）ａｎｄｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ（ｂｌａｃｋ）ｏｆ

ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ

处的实验透射率会比模拟透射率高。当频率不处在

ＰＢＧ时，由于理论认为光子晶体是完美无缺陷的，

因此光在晶体中的散射和吸收很小，由于该方法没

有考虑光的散射和吸收问题，所以认为ＰＢＧ以外频

率光的透射率为１００％。但实际制备的光子晶体一

定存在缺陷，而且随着层数的增多，缺陷叠加。光子

晶体层数在２０层左右，因此整体散射损失的能量和

吸收的能量较大，所以ＰＢＧ以外频率的光的实验透

射率比模拟透射率低。

利用紫外／可见／近红外分光光度计对６００ｎｍ

ＰＳ光子晶体进行不同角度的反射率测试，反射角度

分别为１０°、２０°、３０°。同时利用标量波近似法模拟

斜入射角度为１０°、２０°、３０°的反射光谱。测量和模

拟结果如图６所示。

图６ 斜入射光子晶体的反射光谱模拟和测量结果

Ｆｉｇ．６ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎａｎｄｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｏｆｏｂｌｉｑｕｅｉｎｃｉｄｅｎｃｅ

ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｔｈｅｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ

通过对比模拟结果与测量结果发现，随着入射

角度增加，光子禁带中心测量结果与模拟结果相差

增大。这是由于两个原因造成的，第一个原因是随

着角度增大，分光光度计的精度也随之下降。另一

个原因是该方法未考虑能量损失等问题，而当光倾

斜入射时，产生更多的散射及能量损失［１６］。

对于光子带隙带宽理论的验证，分别测量４２０、

６００ｎｍ的ＰＳ光子晶体的透射光谱，如图７所示。

可以看出６００ｎｍ的ＰＳ光子晶体带隙宽度明显比

４２０ｎｍ的ＰＳ光子晶体宽，与图３（ａ）符合较好。

图７ ４２０ｎｍ和６００ｎｍＰＳ光子晶体的透射光谱

Ｆｉｇ．７ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ４２０ｎｍａｎｄ６００ｎｍ

ＰＳｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌｓ

图８为利用甲苯蒸气对３３７ｎｍ的ＰＳ进行溶

胀处理［１７］前后对比，图８（ａ）为３３７ｎｍ溶胀处理前

的微球，图８（ｂ）为３３７ｎｍ溶胀处理后的微球，溶胀

处理后填充比会增大。从图９中可以看出，填充比

犳明显增大。同时根据理论计算当填充比犳增加的

时候，带隙宽度也会增大［见图３（ｂ）］，与实验测量

结果非常吻合。

图８ 胶体光子晶体ＳＥＭ正面图。（ａ）３３７ｎｍＰＳ；

（ｂ）溶胀处理后３３７ｎｍＰＳ

Ｆｉｇ．８ ＳＥＭｉｍａｇｅｓｏｆｔｈｅｃｏｌｌｏｉｄａｌｐｈｏｔｏｎｉｃｃｒｙｓｔａｌ．（ａ）

３３７ｎｍＰＳ；（ｂ）３３７ｎｍ ｍｉｃｒｏｓｐｈｅｒｅｓａｆｔｅｒｔｈｅ

　　　　　　　　　ｓｗｅｌｌｉｎｇ

光子晶体因具有周期性结构而产生光子带隙，
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图９ ３３７ｎｍ和３３７ｎｍＰＳ溶胀后的透射光谱

Ｆｉｇ．９ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ３３７ｎｍａｎｄ３３７ｎｍ

ＰＳａｆｔｅｒｓｗｅｌｌｉｎｇ

图１０ ４４０ｎｍＰＳ填充不同物质的透射光谱

Ｆｉｇ．１０ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎｓｐｅｃｔｒａｏｆ４４０ｎｍＰＳ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｉｌｌｅｒｓ

从理论上来讲当微球的介电常数εａ 与间隙介电常

数εｂ相差越大时，带隙宽度就越大［图３（ｃ）和（ｄ）］。

如果绝对值Δε＝｜εａ－εｂ｜越大，说明此光子晶体的

周期结构越明显，光子带隙宽度也越宽。如图３（ｃ）

所示，当间隙为空气（εｂ＝２．５６）的时候，改变微球介

电常数，当０＞εａ＞１时，光子带隙宽度会随着εａ 增

加而减小；当εａ＝εｂ＝１时候不存在光子晶体，光子

带隙宽度为０；当εａ＞１时，光子带隙宽度会随着εａ

增加而增加。图３（ｄ）为微球为聚苯乙烯（εａ＝２．５６）

时，间隙介电常数对光子带隙带宽的影响。向

４４０ｎｍ聚苯乙烯球间隙填充不同折射率的物质：１）

ＮａＣｌ溶液（狀＝１．３６９５）；２）ＭｇＣｌ２，（狀＝１．３３５５）溶

液进行对比。对于未处理的光子晶体，可认为球隙

填充空气，Δεａｉｒ＝｜εＰＳ－εａｉｒ｜＝１．５６，ΔεＭｇＣｌ２（ａｑ）＝

｜εＰＳ－εＭｇＣｌ２（ａｑ）｜＝０．７７，ΔεＮａＣｌ（ａｑ）＝｜εＰＳ－εＮａＣｌ（ａｑ）｜＝

０．６８，由此可知Δεａｉｒ＞ΔεＭｇＣｌ２（ａｑ）＞ΔεＮａＣｌ（ａｑ），理论结

果图３（ｄ）和实验结果图１０趋势相同。

５　结　　论

利用标量波近似的方法模拟了光子晶体的透射

光谱，采用流体化学气相沉积方法制备三维光子晶

体并测量其透射光谱。结果表明数值模拟与实验测

量结果符合很好；模拟的ＰＢＧ的中心波长与实验测

量结果完全吻合。实验测量的ＰＢＧ频率范围内的

光的透射率高于模拟值，而对于ＰＢＧ以外频率的

光，模拟值高于实验测量值，对其产生的原因进行了

分析。标量波近似方法可以很好地模拟三维光子晶

体的光学特性。基于斜入射时光子晶体的光学特性

的模拟，对标量波近似方法进行改进之后，扩大了该

方法的使用范围。利用优化和改进的标量波近似方

法对光子晶体带隙宽度进行了模拟计算，和实验对

比基本吻合，能很好地推断出影响光子晶体带隙宽

度的因素，可以通过这些因素得到预期光子带隙宽

度的材料，还可以利用该理论及光子晶体透射光谱

来解决实验上不容易解决的问题，如溶胀后占空比

的大小、填充光子晶体球隙物质有效介电常数等这

些实验上很难测出的参数。
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