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一维光子晶体纳米梁腔结构参量
对带隙特性的影响
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摘 要:采用解析表达式的方法对一种一维光子晶体结构模型进行理论分析,通过三维时域有限差分数

值计算仿真孔洞型一维光子晶体各结构参量对其带隙特性的影响.仿真结果表明孔洞周期和半径、

InGaAsP波导宽度、下包层折射率以及填充系数等参量的变化都会对其带隙带宽和中心频率产生较大

影响.设计具有特定谐振波长的一维光子晶体纳米梁腔实例,得到的谐振波长为1561.7nm、品质因子

达104量级.带隙特性的研究对于由一维光子晶体构成的光子集成器件如激光器、调制器等具有重要的

指导意义.
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Abstract:One-dimensional(1D)photoniccrystalstructuremodelwastheoreticallyanalyzedthrough
analyticalexpressionswithvariousstructuralparameters.Thebandgapcharacteristicsofthe1Dphotonic
crystalresultingfromthestructuralparameterswerefurthersimulatedbyathree-dimensionaltime
domainfinitedifferencenumericalmethod.Theresultsshowthatthebandwidthandcenterfrequencyof
the1D photoniccrystalbandgaparesignificantlyinfluencedbyholeperiodandradius,InGaAsP
waveguidewidth,refractiveindexofbottomcladding,andfillingfactor.A1Dphotoniccrystalnanobeam
cavityissuccessfullydesignedforaQ-factorupto104withadesignatedresonantwavelengthof1561.7
nm,showingthevalidationandpracticabilityoftheaforementionedresults.Thestudyofbandgap
characteristicsof1Dphotoniccrystalstructureproducesanimportanteffectontheintegratedphotonic
componentssuchasformedlasersandmodulators.
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0 引言

一维光子晶体是由具有不同折射率和介电常数的电介质在一个方向上周期性排列,而在另外两个方向

上均匀分布的光学结构.由于存在和半导体材料类似的“光子禁带”效应,可以有效地控制光子,使其在光探

测、滤波器、调制器以及光源等方面有着广泛的应用[1].例如,T.Y.Li等使用一维光子晶体的带隙特性设计

了一种具有高灵敏度的气体浓度探测器[2].D.Q.Yang等将一维光子晶体带隙滤波器和传感器结合,设计了

一种具有高精度的介质折射率探测器[3],并在硅芯片上设计了多重紧凑一维光子晶体纳米梁腔传感器阵

列[4].刘广平等将光子晶体应用于热光伏技术的光谱选择控制[5].P.B.Deotare等利用热光、机电等集成技

术,研究了基于一维光子晶体的滤波器的调谐特性[6].J.Hendrickson等通过一维光子晶体波导将纳米线波

导和谐振腔集成,设计了一种具有很低转换能量的电光调制器[7].在有源器件方面,K.Y.Jeong等人制备了

室温激射的一维光子晶体纳米梁腔单模激光器[8],其最小物理体积达到~0.8μm3.
在一维光子晶体纳米梁腔的设计方面,冯琛等研究波导宽度和中心两孔距离对基于宽度抛物线型纳米

梁腔的Q 值和模式体积V 的影响[9].J.Husna等数值计算了晶格常数、孔洞大小等参数对一维光子晶体纳

米梁腔性能的影响,并得到了谐振波长在L波段1617.9nm的一维光子晶体纳米梁腔结构[10].L.Huang等

研究了纳米梁腔背景折射率对其谐振波长的影响,以及光波能量在其内的分布情况[11].P.Yu等设计了一种

侧面耦合波导的基于硅基一维光子晶体纳米梁腔,并研究了耦合间距对Q 值和谐振波长的影响[12].可见一

维光子晶体纳米梁腔新型结构的设计研究仍然是当前的热门课题.
光子晶体的带隙特性一直是人们研究的重点.刘靖等利用时域有限差分法研究了磁导率对光子晶体带

隙个数及深度的影响[13],计算了磁介质材料光子晶体的能带结构,结果表明磁性散射也能形成光子禁带.王
骥等利用 MPB和 MEEP软件讨论了不同介质填充比和介质介电常数对光子晶体带隙中心频率和宽度的影

响[14].张志新以及张玲等利用传输矩阵法分析了一维布喇格反射型光子晶体的介质层厚度、周期数、介质层

折射率对其带隙宽度、带隙图边缘陡峭度等特性的影响,并将影响作用应用到滤波器的设计之中[15-16].A .
Gharaati等研究了介质层反射率和厚度对光子带隙宽度的影响[17].然而上述研究基于的光子晶体结构均为

周期性布喇格反射型,与本文研究的含有空气孔洞的一维光子晶体结构不同.传统的光子晶体结构设计方法

是基于反复地参数修改实验,此法的弊端是需要大量地模拟仿真时间.但是Q.M.Quan等提出了利用一维

孔洞型光子晶体带隙设计其结构的方法[18],唐军等利用传输矩阵法分析了一维光子晶体的传输特性[19],极
大地节省了设计时间和计算机资源如内存等.但上述研究也未涉及一维孔洞型光子晶体结构参量对其带隙

特性的影响.近年来此类型的一维光子晶体结构受到了广泛关注,其带隙特性对构成的光器件具有重要的

作用.
本文采用解析表达式的方式对一种一维光子晶体结构模型进行理论分析,利用三维时域有限差分数值

仿真法分析了圆孔型光子晶体的结构参量对其带隙特性的影响,如孔洞半径和周期、InGaAsP波导宽度、下
包层折射率以及填充系数等对带隙带宽和中心频率的改变.并应用这些结论设计了目标谐振波长在

1560nm左右、品质因子达到104的一种一维光子晶体纳米梁腔结构,并分析了传输谱和腔内模式等光学特

性.本文研究对构成相应光集成器件有重要的指导意义.

1 一维光子晶体结构模型和理论分析

本文设计的一维光子晶体的结构模型如图1,包含的物理参量有:1)空气圆孔半径R,2)相邻空气孔的

圆心距离即周期a,3)InGaAsP光波导宽度w 和厚度h,4)下包层材料折射率n.如果中心两个孔洞的圆心

距离不是缺省的a 值,即可形成谐振腔,对应的腔长为S=L-2R,其中L 为中心两个孔洞之间的圆心距离.
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图1 一维光子晶体结构仿真模型及参量和波导光模式强度分布

Fig.1 Modelingofone-dimensional(1D)photoniccrystalstructureanditsopticalwaveguidemodeintensitydistributionprofile
对于上述一维光子晶体结构,利用平面波展开法,InGaAsP介质材料的介电常数表示为[18]

1
εx( )

=K0+K1eiGx+K-1e-iGx+… (1)

式中,G=2π/a,a 为光子晶体周期,K0,K1,K-1均为傅里叶系数,数值计算中为提高计算精度,常采用傅里

叶-贝塞尔级数,因此K0,K1 表示为[18]
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式中,J1 为一阶Bessel函数,R 为孔洞半径,εair=1.f=
πR2

aw
,定义为填充系数,用于表示孔洞面积在一个晶

格单元中所占的比例.同时给出的色散方程为[20]
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在一维光子晶体的带隙中,特定光频率ω 所对应的波矢量k是一个复数[21].在带沿附近有

ω= 1-δ( ) K0πc/a (5)

k= 1+iγ( )π/a (6)
式中,δ为带隙中心频率的扰动,γ 为一维光子晶体中的反射强度,c为真空中的光速.等式变化后可以得
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在此一维光子晶体结构的中心圆孔处,反射强度γ 趋向于0[18],因此在中心圆孔的带沿附近得出

δ=K1/2K0 (9)
即
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在一维光子晶体纳米梁腔中,光波的谐振频率ωres趋近于中心圆孔的带沿频率[21],有

ωres→ 1-K1/2K0( ) K0πc/a (11)
根据式(4)、(5)、(7)、(10)得出,当f 发生变化时,一维光子晶体的色散特性、反射强度以及带沿频率都

将发生改变,从而说明其带隙特性发生变化.从f 的定义(即填充系数)可以看到,一维光子晶体周期a,

InGaAsP波导宽度w,孔洞半径R 都是影响其带隙变化的重要因素.

2 结构参量对带隙特性的影响

光子晶体带隙特性主要包括带隙的宽度以及中心频率,这两种特性和许多结构参量有关.本文使用加拿

大商业化软件LumericalFDTDsolutions对此特性进行数值计算,除上述指出的孔洞半径和周期、光波导宽

度、填充系数这些参量以外,还将研究下包层材料折射率对带隙特性的影响.需要指出的是,对于仿真软件,
由于此一维光子晶体结构中的空气孔洞在一个方向上周期性排列,因此在计算光子晶体带隙的数值分析中,
只需采用Bloch边界条件模拟其中的一个晶格单元即可.

本文设计的一维光子晶体结构参数确定过程可按以下步骤进行[21-22]:首先确定周期a,由式a=λ/2neff

可知,a 和有效折射率neff(介于nInGaAsP和nair之间)有关,λ为谐振波长.通过选择谐振波长和有效折射率便可

初步确定a 值.其次确定InGaAsP波导宽度w 和厚度h,由于二者的数值大小和波导横纵向的光波模式数

量有关[23].在纵向为单模时,波导的厚度h 取固定值为220nm(图1插图,此时波导宽度w 为0.55μm).最
后调整空气孔洞的大小,产生光子带隙.本文通过初始仿真,首先确定一维光子晶体各结构参量的变化范围,
并对其微调,使带隙特性落在特定的光通信波段范围内.在此基础上逐一改变孔洞半径、周期等参量,研究其

对带隙特性的影响.
2.1 孔洞半径对带隙特性的影响

  本文所研究的一维光子晶体带隙宽度和中心频

率随孔洞半径的变化曲线如图2,此时仿真条件为

光波导宽度w=0.55μm,周期a=0.39μm和下包

层材料为聚合物时的折射率取值为n=1.5.当孔洞

半径增大时,带隙明显变宽,且带隙的中心频率发生

蓝移.此外,随着孔洞半径的减小,带隙的宽度也逐

渐减小,当孔洞半径小于0.06μm 时,最终带隙消

失.当孔洞半径大于0.12μm时,带隙中心位置对应

的光频率较大,超出了光通信波段的范围,因此未有

展示结果.同时从式(5)和(8)中得到,当R 变大时,
反射强度g随之增强,带隙展宽,带隙中心频率发生

蓝移.这一理论结果同数值分析所得结论一致.

图2一维光子晶体带隙宽度和中心频率随孔洞半径的变化

Fig.2 Bandgapwidthandcenterfrequencyof1Dphotonic
crystaldependencyonholeradius

2.2 周期对带隙特性的影响

一维光子晶体带隙宽度和中心频率随孔洞周期的变化曲线如图3.此时仿真条件为光波导宽度为

0.55μm,孔洞半径为0.09μm和下包层材料的折射率为n=1.5.在其他参量不变时,逐渐增大光子晶体周

期,带隙的中心频率发生明显红移,带隙宽度变小.当周期小于0.33μm时,在一定范围内,带隙宽度继续变

大,但带隙中心频率较高.当周期大于0.51μm时,带隙宽度逐渐减小并最终消失.根据式(5)和(8)可得,当
周期增大时,f 值减小,相应的反射强度减弱,带隙变窄,带沿频率红移,即带隙中心频率发生红移.此外,由
于周期的改变对带隙的中心位置影响较大,当周期较大时,带隙中心位置频率很小,同时在模拟的频率范围

内,出现第三条能带,产生“第二带隙”,如图4.图中横轴k 代表模拟仿真时取样点在X 方向的波矢量,是归

一化数值.纵轴为光波的频率,右侧灰度比例尺代表光强的大小.
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图3一维光子晶体带隙宽度和中心频率随孔洞周期的变化

Fig.3 Bandgapwidthandcenterfrequencyof1Dphotonic
crystalasafunctionofholeperiod

图4 一维光子晶体带隙 (a=0.51μm)

Fig.4 Thebandgapdiagramof1Dphotoniccrystal
witha=0.51μm

2.3 InGaAsP波导宽度对带隙特性的影响

一维光子晶体带隙宽度和中心频率随InGaAsP波导宽度的变化曲线如图5,仿真条件为周期a=
0.42μm,孔洞半径R=0.09μm和下包层材料折射率n=1.5.当其他结构参量不变时,增大InGaAsP波导宽

度,带隙的中心位置发生红移,且带隙的宽度也逐渐减小.当InGaAsP波导的宽度为1.3μm时,已经没有带

隙.由式(5)和(8)得到,当InGaAsP波导宽度增大时,f 值变小,相应的反射强度减弱,带隙变窄,带沿频率

红移,带隙中心频率也发生红移.并且,当InGaAsP波导宽度较大时,能带数量变多,能带图发生交叠,即在

模拟的光波频率范围内,出现较多的光波模式,如图6.当InGaAsP波导宽度小于0.4μm,在一定范围内,带
隙宽度继续变大,但带隙中心频率值也较高.

图5 一维光子晶体带隙宽度和中心频率随InGaAsP
波导宽度的变化曲线

Fig.5 Bandgapwidthandcenterfrequencyof1Dphotonic
crystaldependentonInGaAsPwaveguidewidth

图6一维光子晶体带隙图 (InGaAsP波导宽度w=1.0μm)
Fig.6 Thebandgapdiagramof1Dphotoniccrystal

with1.0μmInGaAsPwidth

2.4 下包层材料折射率对带隙特性的影响

图7 一维光子晶体带隙宽度和中心频率随下包层材料折射率的变化

Fig.7 Bandgapwidthandcenterfrequencyof1Dphotoniccrystalasafunctionofpolymersubstrateindex
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  一维光子晶体带隙宽度和中心频率随下包层材料折射率的变化曲线如图7,仿真条件为周期a=
0.42μm,孔洞半径R=0.09μm和InGaAsP波导宽度为0.55μm.当下包层材料折射率增加较小时,其对带

隙宽度和带隙中心频率的影响也较小.但是当下包层材料的折射率增加到一定程度时,其对带隙的宽度和带

隙的中心频率的影响显著增强.下包层材料的折射率越大,带隙宽度越小,带隙中心频率发生红移.当下包层

材料的折射率为2.25时,带隙宽度减小至0,带隙消失.在此条件下继续增大下包层材料的折射率,带隙宽度

也不再发生变化.
2.5 填充系数对带隙特性的影响

在上述分析过程中,当孔洞半径R,周期a,InGaAsP波导宽度w 发生变化时,实际上是改变了晶格单

元的填充系数.一维光子晶体带隙宽度和中心频率随填充系数的变化曲线如图8(a)和(b).从填充系数的定

义可以看出当分别增大孔洞半径、减小周期、减小InGaAsP波导宽度时,晶格单元的填充系数都将增大.可
以得出的结论是,增大晶格单元的填充系数,可以使带隙展宽.此外,改变周期所对应的曲线斜率大于改变半

径所对应的曲线,这说明通过改变周期而使填充系数发生变化对带宽的影响更大.改变InGaAsP波导宽度

对应的曲线斜率逐渐减小,说明通过改变InGaAsP波导宽度而使填充系数发生变化对带宽的影响逐渐减

小.即InGaAsP波导宽度越小,填充系数越大,其对带隙宽度的影响作用越弱.在图8(b)中,可以看到填充系

数的增大均使带隙中心频率发生蓝移.相应地改变周期所对应的曲线斜率最大,改变孔洞半径所对应的曲线

斜率最小,说明通过改变周期而使填充系数发生变化对带隙中心频率的影响最大,通过改变孔洞半径而使填

充系数发生变化对带隙中心频率的影响小.

图8 一维光子晶体带隙宽度和中心频率随填充系数的影响

Fig.8 TheBandgapwidthandcenterfrequencyof1Dphotoniccrystaldependencyonfillingfraction

3 一维光子晶体纳米梁腔设计实例

为应用以上研究结果,本文设计具有特定谐振频率的一维光子晶体纳米梁腔结构.当中心空气孔洞的圆

心距离不是缺省的a 值时,即可形成谐振腔,对应腔长为S.在研究各结构参量对带隙特性的影响时,由于仿

真区域只需包含一个晶格单元,因此不需要考虑具体的腔长值.
首先设计谐振频率在192.175THz(对应谐振波长为1560nm)的一维光子晶体结构.需要指出的是一

维光子晶体纳米梁腔的谐振频率一般接近于中心圆孔的下带沿所对应的频率[21],对于本文所设计的结构,
通过若干次仿真研究,发现此种一维光子晶体纳米梁腔的谐振频率应略高于其下带沿频率.本文从若干次仿

真结果中挑选出一个带隙频率范围包括192.00THz的例子作为初始结构.例如当InGaAsP波导宽度w 为

0.55μm、周期a为0.42μm、孔洞半径R 为0.09μm,下包层折射率n为1.5时对应的带隙范围是175.84THz
到203.65THz(图9(a)).本文从这一结构出发,应用已知结论,先改变上述结构的周期,随着光子晶体周期

的增大,光子晶体带隙中心发生红移.为使光子晶体的下带沿频率略低于192.2THz,本文将光子晶体的周

期减小至a=0.39μm,得到带隙的范围是183.1THz到215.4THz(图9(b)).此时下带沿频率依然低于目

标值.为了使带隙范围继续蓝移,在此基础上改变光子晶体的宽度至0.45μm,此时得到的带隙频率范围是

193.5THz至230.3THz(图9(c)).此时,光子晶体的下带沿频率已经高于192.2THz,因此本文采用改变

6-2003210



祝欣,等:一维光子晶体纳米梁腔结构参量对带隙特性的影响

孔洞半径的方法来使其降低.当孔洞半径逐渐增大时,带隙范围发生蓝移,因此本文将孔洞半径减小至R=
0.07μm,得到的带隙范围是190.9THz到214.0THz(图9(d)).此时的下带沿频率符合预期.

图9 各种不同参数下的一维光子晶体带隙图

Fig.9 Bandgapdiagramsof1Dphotoniccrystalwithvariousparameters
需要指出的是一维光子晶体纳米梁腔的腔长值影响其品质因子,而品质因子的大小与谐振频率相关.为

了在谐振频率为192.175THz时获得较高的品质因子,本文改变上述所得结构中的中心圆孔间距,以形成有

效谐振腔.经过若干次仿真,当中心圆孔间距为L=0.7μm(即腔长S=0.56μm)时,品质因子Q 获得较大

数值.
为验证设计结果,模拟了此一维光子晶体纳米梁腔传输频谱图,见图10.在192.0THz(即波长1561.7nm)

处有最大的谐振强度 (圆圈标记),此波长接近预期设计的1560nm.此频率值处于带隙范围内,且略高于下

带沿频率,FDTD数值分析结果与之前采用带隙方法设计的相一致.另外,本文还模拟了谐振频率为

192.0THz时的腔内TE基模模式场分布(图11).光波能量大部分集中在谐振腔内,对应的品质因子Q 达到

104 量级.因此得出孔洞半径R=0.07μm、周期a=0.39μm、InGaAsP波导宽度w=0.45μm、腔内谐振频率

在192.175THz左右的一维光子晶体纳米梁腔结构完全符合设计预期.
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图10 设计特定频率的一维光子晶体纳米梁腔的传输频谱图,其中圆圈标注了带隙内的谐振峰值频率

Fig.10 Transmissionspectrumof1Dphotoniccrystalnanobeamcavitywithadesignatedresonantwavelength,
showingaresonantpeakwithinthebandgaplabeledbyacircle

图11 谐振频率为192.0THz时的一维光子晶体纳米梁腔腔内TE基模模式场分布

Fig.11 TEmodeintensityprofileof1Dphotoniccrystalnanobeamcavityataresonantfrequencyof192.0THz
该结构在制备工艺上可以通过以下步骤进行:首先在未图形化的硅衬底上涂敷一层厚度约为1μm 的

BCB聚合物,然后再对聚合物进行热处理使其凝固,以形成下包层.之后采用化学气相淀积在BCB聚合物上

淀积一层厚度为220nm的InGaAsP层.最后两次分别采用电子束曝光和电感耦合等离子体刻蚀技术相结

合[24],即第一次将InGaAsP介质层刻蚀成脊形波导结构,第二次在InGaAsP中刻蚀一排深度为220nm的

空气孔洞,从而完成整个器件制备流程[25].

4 结论

通过解析表达式的方式理论研究了一种一维光子晶体的结构参量对其带隙特性的影响,并采用三维时

域有限差分数值仿真法对一维孔洞型光子晶体的带隙特征进行了验证.得到增大孔洞半径,其带隙宽度变

宽,带隙中心频率发生蓝移.而增大其周期,光子晶体带隙宽度变窄,带隙的中心频率发生红移.增大

InGaAsP波导宽度,带隙宽度变窄,带隙中心频率发生明显红移.同时宽度加大,带隙数目增多,波导中存在

的模式数量有所增加.下包层折射率越小,即下包层折射率与InGaAsP的折射率差值越大,带隙越宽.随着下

包层折射率增大,带隙变窄,且带隙中心频率发生红移.当下包层折射率增加到一定数值时,带隙完全消失.
这些结论与理论分析结果一致.设计了具有特定谐振波长的一维光子晶体纳米梁腔实例,得到的谐振波长为

1561.7nm和品质因子达104量级,验证了所得结论的有效和实用性.带隙特性的研究对由一维光子晶体构

成的光子集成器件如激光器、调制器等具有重要的指导意义.
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