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摘要 研究了一维TiO2 亚波长光栅(SWG)的衍射异常现象,具体表现为泄漏模共振效应和瑞利异常。研究表明,

一定参数条件下的横磁波(TM偏振)和横电波(TE偏振)入射均会出现瑞利异常和泄漏模共振效应。在
 

TM偏振

光情况下,会出现传统的窄带、高衍射效率泄漏模共振效应,而在TE偏振光情况下,由于多个接近的泄漏模共振峰

相互叠加,故会形成宽带、高衍射效率的反射谱。采用严格耦合波理论计算了一维TiO2 SWG的衍射效率,研究了

光栅周期、高度和占空比对光栅反射率的影响。当光栅周期为0.49
 

μm,高度为0.25
 

μm,占空比为0.34时,SWG
具有TE偏振选择性,在0.52

 

μm波段处的反射率接近1,且高反带(反射率达到99.9%以上)宽度为26
 

nm。优化

各结构参数,得到光栅周期、占空比、高度的制作容差分别为1.6%、8.3%、2.0%,故SWG理论上可以作为垂直腔

面发射激光器的反射镜。
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Abstract The
 

diffraction
 

anomalies
 

of
 

a
 

one-dimensional
 

TiO2 subwavelength
 

grating
 

 SWG 
 

are
 

studied 
 

which
 

are
 

characterized
 

by
 

leakage
 

mode
 

resonance
 

effect
 

and
 

Rayleigh
 

anomalies 
 

The
 

results
 

show
 

that
 

Rayleigh
 

anomalies
 

and
 

leakage
 

mode
 

resonance
 

effect
 

occurrs
 

for
 

transverse
 

magnetic
 

wave
 

 TM
 

polarization 
 

and
 

transverse
 

eletric
 

wave
 

 TE
 

polarization 
 

incident
 

under
 

certain
 

parameter
 

conditions 
 

In
 

the
 

case
 

of
 

TM
 

polarized
 

light 
 

the
 

traditional
 

leakage
 

mode
 

resonance
 

effect
 

with
 

narrow
 

band
 

and
 

high
 

diffraction
 

efficiency
 

will
 

occur 
 

while
 

in
 

the
 

case
 

of
 

TE
 

polarized
 

light 
 

due
 

to
 

the
 

superposition
 

of
 

several
 

close
 

leakage
 

mode
 

resonance
 

peaks 
 

the
 

reflection
 

spectra
 

with
 

broad
 

band
 

and
 

high
 

diffraction
 

efficiency
 

will
 

be
 

formed 
 

The
 

diffraction
 

efficiency
 

of
 

a
 

one-dimensional
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TiO2 SWG
 

is
 

calculated
 

by
 

the
 

rigorous
 

coupled-wave
 

theory
 

 RCWA  
 

and
 

the
 

effects
 

of
 

grating
 

period 
 

height
 

and
 

duty
 

cycle
 

on
 

the
 

reflectivity
 

of
 

the
 

grating
 

are
 

studied 
 

When
 

period 
 

height 
 

and
 

duty
 

cycle
 

of
 

the
 

grating
 

are
 

0 49
 

μm 
 

0 25
 

μm
 

and
 

0 34
 

respectively 
 

the
 

SWG
 

exhibites
 

TE
 

polarization
 

selectivity 
 

The
 

reflectivity
 

at
 

0 52
 

μm
 

is
 

close
 

to
 

1 
 

and
 

the
 

high
 

reflection
 

band
 

 reflectivity
 

is
 

higher
 

than
 

99 9% 
 

had
 

a
 

width
 

of
 

26
 

nm 
 

By
 

optimizing
 

the
 

structural
 

parameters 
 

the
 

manufacturing
 

tolerances
 

of
 

the
 

grating
 

period 
 

duty
 

cycle 
 

and
 

height
 

are
 

1 6% 
 

8 3% 
 

and
 

2 0%
 

respectively 
 

so
 

the
 

SWG
 

can
 

be
 

theoretically
 

used
 

as
 

the
 

reflector
 

of
 

a
 

vertical
 

cavity
 

surface
 

emitting
 

laser 
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1 引  言

垂直腔面发射激光器(VCSEL)具有阈值电流

低、单纵模工作、可以形成圆形光斑和光纤耦合效率

高等优点[1-6],被广泛应用于光通信、光互连和光信

息处理等领域中[7-8],受到了国内外研究人员的广泛

关注。VCSEL是在两个反射镜之间设置有源区所

构成的,传统的 VCSEL反射镜为分布布拉格反射

镜(DBR)。为实现极高的反射率,DBR的对数通常

要达到20~40对。DBR对数增多会导致更高的串

联电阻和严重的发热,影响器件性能。同时,DBR
对数增多会增加工艺难度和生长成本,不利于器件

的小型化[9-11]。亚波长光栅(SWG)的突出特点是高

折射率光栅条纹完全被低折射率介质包围,折射率

差大,通过改变光栅的介质材料、厚度、占空比和光

栅周期等参数,反射率可以超过99.9%,可以替代

DBR
 

作为VCSEL的反射镜,避免多层双DBR引起

的串联电阻高和吸收损耗大的问题的出现。同时,
该方法能够提高激光的输出质量,改善 VCSEL的

偏振特性,满足器件小型化的发展需求[11-14]。
本文主要研究面向GaN基VCSEL的SWG及

其衍射异常现象,运用严格耦合波理论(RCWA)对
一维TiO2 SWG进行数值计算和理论分析。在理

论 分 析 的 基 础 上,设 计 了 一 种 用 于 绿 光 波 段

(0.52
 

μm)VCSEL的横电波(TE偏振)SWG反射

镜,为SWG的结构设计提供了理论指导。

2 严格耦合波理论与可靠性验证

利用RCWA[15-17]对一维TiO2 SWG的衍射效

率进行求解。RCWA是 Moharam和Gaylord[18]提

出的一种基于麦克斯韦方程组的严格矢量衍射分析

方法。由于该方法具有周期性特性,故其非常适合

用于模拟光场通过光栅结构的反射率和透射率。

RCWA将SWG分3个区域进行求解,分别为

入射区(区域I,z<0)、光栅区(0<z<d)和透射区

(区域II,z>d)。假设入射区的折射率为n1(一般

为空气,此时n1=1),光栅区的折射率为ng,透射区

的折射率为n2。图1为一维SWG结构示意图。其

中:灰色区域代表入射光平面;k 为入射光波矢;t
为入射平面内与入射波矢垂直的矢量;n 为入射平

面的法向矢量;E 为电场矢量;ϕ 为方位角,即X-Z
平面与入射平面之间的夹角;ψ 为电场方向与入射

平面之间的夹角;θ为入射光的入射角;Λ 为光栅周

期;f 为占空比;
 

f·Λ 为光栅宽度;d 为光栅厚度。

图1 一维SWG结构示意图

Fig 
 

1 Schematic
 

diagram
 

of
 

one-dimensional
 

SWG

首先,对各区域进行傅里叶级数展开以获得电

磁场表达式。然后,将电磁场表达式代入麦克斯韦

方程组严格求解以获得耦合波方程。最后,通过连

续性边界条件求解衍射效率。TE偏振的衍射效率

可定义为

Dr,i=RiR*
iRe

kⅠ,z,i

k0nIcos
 

θ  , (1)

Dt,i=TiT*
iRe

kⅡ,z,i

k0nIcos
 

θ  , (2)

式中:Dr,i 为反射衍射效率;Dt,i 为透射衍射效率;
k0 为波数;i为衍射波级次;nI 为区域I(入射区)的
折射率;kⅠ,z,i 和kⅡ,z,i 为入射区和透射区中沿z轴

方向的波矢;
 

Ri 是反射区第i级衍射波电场的归一

化振幅;Ti 是透射区第i级衍射波电场的归一化振

幅;R*
i 为Ri 的复共轭;T*

i 为Ti 的复共轭。对于
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无损耗光栅,反射和透射衍射效率之和必须为1,下
文中提到的0级衍射效率即为反射率。

为 验 证 本 文 仿 真 计 算 的 可 靠 性,使 用

Slosberg[19]研究的GaN基SWG
 

数据进行计算,并
与文献[19]报道的结果进行比较。如图2所示,使

用相同的光栅参数进行计算,仿真得到的结果与文

献[19]中的反射谱基本一致,证明了仿真计算的可

靠性。其中,光栅高度为0.13
 

μm,占空比为0.5,
光栅周期范围为0.36~0.44

 

μm。

图2 GaN基SWG反射谱。(a)文献[19]中的反射谱;(b)仿真计算得到的反射谱

Fig 
 

2 Reflection
 

spectra
 

of
 

GaN-based
 

SWG 
 

 a 
 

Reflection
 

spectra
 

in
 

Ref 
 

 19  
 

 b 
 

reflection
 

spectra
obtained

 

by
 

simulation

3 仿真计算

本文研究的是一维 TiO2 SWG面向绿光波段

(0.52
 

μm)的VCSEL。设计的SWG是一种被空气

包围的TiO2 光栅,其结构如图3所示,其中 H 为

TiO2 的高度。TiO2 与空气可形成较大的折射率

差,这会使得中心波长(0.52
 

μm)处反射率可以达

到99.9%以上,并且具有较宽的高反带。

图3 一维TiO2 SWG结构

Fig 
 

3 Structure
 

of
 

one-dimensional
 

TiO2 SWG

Wood[20]研究金属SWG时发现,当改变入射波

长或入射角时,SWG各级次衍射波能量分布会发生

很大的变化,即光栅衍射异常,这种现象又被称为

Wood异常。Hessel和 Oliner[21]利用光栅衍射的

电磁场理论对 Wood异常进行了全面的分析,研究

发现 Wood异常主要分为两种,一种是共振异常,另
一种是瑞利异常[22]。

共振异常是指当入射波长、入射角或光栅结构

参数发生微小变化时,衍射效率在某一波长处突然

增大,随后又骤然减小的现象。亚波长介质光栅的

共振异常又被称为泄漏模共振效应或导模共振效

应[23-26],特点为窄带、对入射波长或入射角敏感和高

衍射效率。泄漏模共振效应具体的物理机制可以理

解为:一维SWG可看作周期性调制的平面波导,一
部分高阶衍射波(在z 方向某一入射光波长处会由

传播波变为倏逝波)因为衍射效应进入到波导中,此
时高阶衍射波与光栅模式相位匹配变为导模。由于

光栅的周期性调制使得导模变为泄漏模,故当反射

波或透射波与泄漏模发生耦合时,能量会重新分布,
表现为衍射效率在某一波长处急剧变化[27]。图4
为 TiO2 SWG 的 入 射 角 为 0°、光 栅 高 度 H 为

0.25
 

μm、周期Λ 为0.49
 

μm、占空比f 为0.34情

况下,入射波长在0.4~0.7
 

μm范围内变化时TE、

TM偏振的反射谱。可以发现:在TM偏振情况下,
在0.542

 

μm处反射率突然增大到99.6%以上,随
后反射率骤然降低,明显出现泄漏模共振效应;在

TE偏振情况下,高衍射效率带宽达到26
 

nm,而不

是尖锐的共振峰,看似在此参数条件下TE偏振没

有出现泄漏模共振效应,实则是因为多个相近的泄

漏模共振峰相互叠加形成了一个高反带[28-29]。因

此,在这一光栅参数条件下,TM 偏振和TE偏振都

会产生泄漏模共振效应。
瑞利异常是指当入射波长发生微小变化时,

SWG的某一衍射级次突然消失,变为倏逝波,导致

衍射效率重新分布的现象[22]。发生瑞利异常的入

射波长被称为瑞利波长,根据相位匹配条件,瑞利波

长的计算公式为λR=Λ(n1sin
 

θ+n2)/i,其中n1、

n2 分别为光栅入射区、透射区的折射率(TiO2 SWG
 

0905001-3
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图4 TiO2 SWG中TE偏振和TM偏振的反射谱

Fig 
 

4 Reflection
 

spectra
 

of
 

TE
 

polarization
 

and
TM

 

polarization
 

in
 

TiO2 SWG

中n1、n2 为空气折射率,二者值均为1)。图5、图6
分别为当入射角为0°、光栅高度 H 为0.25

 

μm、周
期Λ 为0.49

 

μm、占空比f 为0.34时,
 

TiO2 SWG
不同衍射级次随波长变化的TM、TE偏振反射谱。
可以看出,在0.4~0.7

 

μm波长范围内,TM 偏振

光和TE偏振光的高阶衍射波(衍射级数大于1或

小于-1)在此结构参数下均不存在。-1级和1级

衍射波都在入射光波长为0.49
 

μm处衍射效率降

为0,变为倏逝波。倏逝波是一种沿光栅表面传播

一旦进入介质中会迅速衰减的电磁模式[30],由传播

波变为倏逝波的入射光波长(0.49
 

μm)即为出现瑞

利异常的入射光波长,很明显可以看出,该波长与计

算得到的瑞利波长一致。当-1级和1级衍射波突

然消失时,为保持能量守恒,0级衍射波的衍射效率

将重新分布,之后随着波长的继续增加,只存在0级

衍射波。
从图5和图6中可以看出:TM 偏振和TE偏

振的0级衍射波的最高衍射效率出现的位置并不重

合;TM 偏振的高反带非常窄,且最高反射率在

0.542
 

μm处,未与设计的中心波长重合;TE偏振

的衍射效率在入射波长为0.497~0.530
 

μm范围

内达到99.5%以上,可见在绿光波段范围内,TiO2 

SWG具有良好的TE偏振选择性。
在设计过程中,采用严格耦合波法计算在 TE

偏振光下不同光栅参数的反射谱,通过控制变量法

确定最优光栅参数,并结合等效介质理论对反射谱

的变化规律进行分析。等效介质理论将一维SWG
等效为平面介质波导,当第i级衍射波与波导模式

相位匹配时,衍射波变为导模,其传播波数β
[26]可表

示为

βi=k0(n1sin
 

θ-iλ/Λ), (3)
式中:λ为入射光波长。

图5 TiO2 SWG不同衍射级次的TM偏振反射谱

Fig 
 

5 TM
 

polarization
 

reflection
 

spectra
 

of
 

TiO2
SWG

 

at
 

different
 

diffraction
 

orders

图6 TiO2 SWG不同衍射级次的TE偏振反射谱

Fig 
 

6 TE
 

polarization
 

reflection
 

spectra
 

of
 

TiO2 SWG

at
 

different
 

diffraction
 

orders

将相应的等效折射率 N 定义为βi/k0,为使共

振发生,N 必须满足的关系[26]为

max{n1,n2}≤ N = n1sin
 

θ-iλ/Λ ≤ng,
(4)

式中:ng 为光栅区折射率;max(·)为最大值函数。
根据 VCSEL的器件结构和工作原理,可以假

设光垂直于光栅表面(θ=0°)入射,入射光的电场方

向垂直于光栅周期方向(TE偏振)。当SWG高度

H 为0.25
 

μm,占空比f 为0.34时,分析比较不同

光栅周期下的反射谱,如图7所示。从图7(a)中可

以看出,当周期增大时,反射谱整体发生红移。图7
(b)为高反带顶部的放大图,从中可以清晰地看出

高反带是由两个共振峰组合形成的。根据式(3)、
(4),光栅周期增大使传播波数增大,共振发生的入

射波长范围逐渐红移,从而使共振形成的高反带逐

渐向长波长方向移动。当周期为0.49
 

μm时,由式

(4)可知,-1级、1级衍射波只有在入射波长为

0.49~0.88
 

μm范围内才可能产生共振。由仿真结

果可以看出,在入射波长为0.500~0.526
 

μm范围

内发生泄漏模共振效应,进而形成高反带(反射率超

过99.9%),带宽为26
 

nm。当周期继续增加时,两
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个共振峰逐渐分开,虽然高反带宽度有所增加,但是

其中心凹陷,反射率低于99.9%。为了实现较宽的

高反带和在中心波长处的高反射率,详细计算了周

期在0.488~0.496
 

μm范围内的反射谱,如图8所

示。在此周期范围内,高反带较宽且在中心波长处

的反射率都达到99.9%以上,光栅周期制作容差

(ΔΛ/Λ)约为1.6%,其中ΔΛ 为周期允许范围的最

大值与最小值之差。

图7 当光栅高度为0.25
 

μm,占空比为0.34时,不同光栅周期下的反射谱。(a)完整反射谱;(b)反射谱的顶部放大图

Fig 
 

7 Reflection
 

spectra
 

under
 

different
 

grating
 

periods
 

when
 

grating
 

height
 

is
 

0 25
 

μm
 

and
 

duty
 

cycle
 

is
 

0 34 

 a 
 

Full
 

reflection
 

spectra 
 

 b 
 

magnified
 

view
 

of
  

top
 

of
 

reflection
 

spectra

图9 当光栅周期为0.49
 

μm,高度为0.25
 

μm时,不同光栅占空比下的反射谱。(a)完整反射谱;(b)反射谱的顶部放大图

Fig 
 

9 Reflection
 

spectra
 

under
 

different
 

grating
 

duty
 

cycles
 

when
 

grating
 

height
 

is
 

0 49
 

μm
 

and
 

height
 

is
 

0 25
 

μm 

 a 
 

Full
 

reflection
 

spectra 
 

 b 
 

magnified
 

view
 

of
  

top
 

of
 

reflection
 

spectra

图8 光栅高度为0.25
 

μm,占空比为0.34,

周期范围为0.488~0.496
 

μm时的反射谱

Fig 
 

8 Reflection
 

spectra
 

when
 

grating
 

height
 

is
 

0 25
 

μm 
duty

 

cycle
 

is
 

0 34 
 

and
 

period
 

range
 

is
 

0 488--0 496
 

μm

  根据等效介质理论,TE偏振下一维SWG的等

效折射率 N 的 一 阶 近 似 又 与 光 栅 占 空 比f 有

关[28],表达式为

N =[(1-f)n2
1+fn2

g]1
/2。 (5)

  由式(5)可知,改变光栅的占空比会使得光栅的

等效折射率发生变化,故形成泄漏模共振的位置也

会产生变化。在 TE偏振光下,将光栅周期设为

0.49
 

μm,高度设为0.25
 

μm,分析占空比对SWG
反射谱的影响。如图9(b)所示,高反带由两个明显

的共振峰形成。当占空比为0.29时,两个共振峰间

距较大,高反带中间反射率低于99.9%,形成一个

凹陷。随着占空比的增大,有效折射率增大,两个共

振峰 逐 渐 靠 近,使 得 中 间 凹 陷 处 逐 渐 变 浅,在

0.52
 

μm波段处的反射率逐渐增大到99.9%以上。
当占空比为0.34时,两个共振峰合并为一个宽度为

26
 

nm的高反带,在0.52
 

μm波段处的反射率接近

1。继续增加占空比,高反带会逐渐变窄。考虑高反

带宽和中心波长处的反射率,确定了占空比(范围为

0.33~0.36)的误差允许范围,相比光栅周期,占空

比的制作容差较大(Δf/f 约为8.3%),其中
 

Δf 为
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占空比允许范围的最大值与最小值之差。
将光栅周期设为0.49

 

μm,占空比设为0.34,
分析光栅高度对SWG反射谱的影响,如图10所

示。当光栅高度为0.23
 

μm时,形成两个满足相位

匹配条件的共振峰,此时两个共振峰中间形成凹陷。
随着光栅高度的增加,左侧共振峰和右侧共振峰逐

渐向中间汇聚形成一个宽平带。当光栅高度为

0.25
 

μm时,可形成反射率接近1、带宽26
 

nm的高

反带。当光栅高度继续增加时,左右两个共振峰逐

渐分开,高反带中间出现凹陷且反射率降低。由式

(4)可知,当光栅周期为定值0.49
 

μm时,发生共振

的波长最小为0.49
 

μm,故随着光栅高度的增加,即
使左侧共振峰不断向短波长方向移动,其发生共振

的入射波长也不会小于0.49
 

μm,这与仿真结果一

致。为确定光栅高度的制作容差,详细计算了光栅

高度为0.243~0.255
 

μm范围内的反射谱,如图11
所示。当光栅高度在0.247~0.252

 

μm范围内时,
高反带带宽较宽且反射率高达99.9%以上,制作容

差(ΔH/H)为2.0%,其中ΔH 为高度允许范围的

最大值与最小值之差。

图10 当光栅周期为0.49
 

μm,占空比为0.34时,不同光栅高度下的反射谱。(a)完整反射谱;(b)反射谱的顶部放大图

Fig 
 

10 Reflection
 

spectra
 

under
 

different
 

grating
 

heights
 

when
 

grating
 

period
 

is
 

0 49
 

μm
 

and
 

duty
 

cycle
 

is
 

0 34 

 a 
 

Full
 

reflection
 

spectra 
 

 b 
 

magnified
 

view
 

of
  

top
 

of
 

reflection
 

spectra

图11 光栅周期为0.49
 

μm,占空比为0.34,

光栅高度范围为0.243~0.255
 

μm时的反射谱

Fig 
 

11Reflection
 

spectra
 

when
 

grating
 

period
 

is
 

0 49
 

μm 
 

duty
 

cycle
 

is
 

0 34 
 

and
 

grating
 

height
    

 

range
 

is
 

0 243--0 255
 

μm

4 结  论

首先,研究了SWG的光栅衍射异常现象。对

于TM 偏振,在0.542
 

μm处衍射效率突然增大到

99.6%以上,随后入射波长发生微小变化,衍射效率

骤然减小,出现传统窄带类型的泄漏模共振效应。
对于TE偏振,多个接近的泄漏模共振峰相互叠加

导致宽平带反射谱的形成。TM 偏振和TE偏振都

具有明显的瑞利异常,在0.49
 

μm处-1级和1级

衍射波都变为倏逝波,随着入射波长的增大,只剩下

0级衍射波。比较TM偏振和TE偏振0级衍射波

的反射率最高值所处位置,发现TE偏振在中心波

长处具有极高的反射率和宽高反带,而TM 偏振衍

射效率最高值带宽极窄且不在中心波长处。因此,
在选择的绿光波段范围内,TiO2 SWG具有良好的

TE偏振选择性。
采用RCWA 对一维TiO2 SWG的衍射效率进行

仿真计算,结合等效介质理论,研究了TE偏振不同

光栅参数对衍射效率的影响,发现光栅周期、光栅高

度和光栅占空比都对SWG的反射率影响较大。根据

仿真结果得出,TiO2 与空气形成的SWG可以实现

99.9%以上的反射率,且高反带宽可以达到26
 

nm,
光栅周期、占空比、高度的制作容差分别为1.6%、

8.3%、2.0%,较大的制作容差更有利于器件的实现。
在理 论 上,一 维 TiO2 SWG 可 以 代 替 DBR 作 为

VCSEL的反射镜,因为其偏振依赖性有利于实现

VCSEL的偏振方向控制,同时可以实现极高的反射

率和宽的高反带,这符合VCSEL对于反射镜的要求。
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