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紫外及深紫外光子晶体微腔特性研究

冯　向ａ，高　娜ａ，ｂ，朱啟芬ａ，黄　凯ａ，康俊勇ａ
（厦门大学 物理系ａ．福建省半导体材料及应用重点实验室；

ｂ．物理基础教学实验室，福建 厦门３６１００５）

　　摘　要：运用平面波展开法并结合有限时域差分法仿真计算了紫外及深紫外波段光子晶体微腔能带和品质特性．
结果表明：四角晶格结构的光子晶体相应能带中的光子禁带宽度较窄，不利于形成对紫外波段光子的局域和限制；通过

调控和改变二维光子晶体的晶格类型和晶格常量以及设计单一甚至多缺陷的晶格，所形成的局域电场明显增强．优化

填充因子，获得了品质因数可高达６　１０７的多缺陷光子晶体微腔结构．
关键词：紫外及深紫外；光子晶体微腔；光子能带；品质因数；时域差分法
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　　近年来，光子晶体的研究受到广泛关注［１－３］，

光子晶体微腔尤其引起了研究人员的兴趣．相比
于传统的光学谐振腔，光子晶体微腔具有更高的
品质因数（Ｑ值）和更小的模式体积，同时若在光
子晶体微腔中制造各类“缺陷”，可以精确地调控
光子的运动和传播，并可应用于环形谐振腔通道、

超快光子晶体微腔激光器和传感器以及滤波器等

多种器件［４－７］．

１９９９年，美国加州理工学院 Ｏ．Ｐａｉｎｔｅｒ等首

次观测到波长为１．５５μｍ 的光子晶体激光
［８］．

２００５年，日本京都大学Ｂ．Ｓ．Ｓｏｎｇ等基于Ｓｉ材料

实现了Ｑ值高达１０６ 量级的１．５５μｍ波长激光

出射［９］．同年，美国加州大学分校Ｙ．Ｓ．Ｃｈｏｉ研究

组制备出可见光波段光子晶体激光器［１０］．２００６
年台湾中央大学Ｌ．Ｍ．Ｃｈａｎｇ研究组在 ＧａＮ材
料上制作出入射波长短至３７１ｎｍ的紫外波长光
子晶体激光器，但该激光器的Ｑ值较低［１１］．随着

微纳米精细加工技术的不断发展［１２－１４］，制备紫外

波段激发波长的小尺寸晶格常量光子晶体微腔已

成为可能．

１　原　理

对激发波长位于紫外及深紫外波段的光子晶

体微腔特性（例如光子禁带、品质因数等）进行理
论模拟，采用平面波展开法（Ｐｌａｎｅ　ｗａｖｅ　ｅｘｐａｎ－
ｓｉｏｎ　ｍｅｔｈｏｄ，ＰＷＥ）［１５］和有限时域差分法（Ｆｉｎｉｔｅ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ　ｔｉｍｅ　ｄｏｍａｉｎ，ＦＤＴＤ）［１６］分析．首先，

将麦克斯韦方程组在坐标系中展开成标量场分量

的方程组，然后，将连续的空间和时间离散化，再
由数值稳定性条件和计算所考虑的光波长范围确

定空间离散步长的大小，并且根据空间离散步长
将光子晶体沿坐标轴方向划分若干 Ｙｅｅ氏网格
单元，得到相应的时间步长，加入边界条件如损耗
吸收边界、完全匹配层（ＰＭＬ）等，计算出光子晶
体电磁场的分布情况．其中电磁场满足麦克斯韦
方程：

×Ｈ＝Ｄｔ＋σＥ
，

×Ｅ＝－Ｂｔ－σｍＨ
，

Ｄ＝εＥ，
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Ｂ＝μＨ．
式中，ε为电容率，μ为磁导率，σ和σｍ 分别为介质
的电损耗和磁损耗．该方法下光波能量在微腔中
经时间而衰减，通过对时间衰减常量拟合，可进一
步根据

Ｑ＝２πνα
获得光子晶体微腔的品质因数Ｑ 值．其中，α为
衰减常量，ν为共振频率，α可以通过能量衰减
曲线

Ｕ（ｔ）＝Ｕ（０）ｅｘｐ（－αｔ）
拟合得到．相较于通常通过获取频率或波长的半
高全宽求解Ｑ值的方法，此方法虽然计算速度较
慢，但是精确度更高．在此基础之上，通过自动扫
描变量参量，对光子晶体多个微腔结构的填充比
等设计参量进行优化．

２　四角晶格纳米微腔的设计与性能预测

２．１　四角晶格纳米孔阵列的光子晶体特性
构造如图１所示的完整四角晶格纳米孔阵列

结构，设定 ＡｌＧａＮ 半导体材料基底的折射率

ｎ１＝２．５，在其上周期性地形成空气介质（ｎ２＝１）
纳米孔阵列．纳米孔洞呈等距间隔的阵列排布，
晶格常量ａ＝１μｍ，介质孔半径ｒ＝０．３０ａ，且选取
计算Ｋ 点路径时，选取相应空间构型二维平面内

Γ（四角晶格中心区域），Ｘ（面中心点）和Ｍ（垂直
棱中心点）３点．

图１　四角晶格模型的折射率分布

　　采用平面波展开法的计算结果如图２（ａ）所
示，ＴＥ模式和ＴＭ模式均不存在光子禁带．在所
设结构基底折射率和晶格常量不变的前提下，改
变空气介质孔的尺寸．计算表明，当增大介质孔

半径至ｒ＝０．４２ａ时，该结构的光子晶体出现ＴＭ
模式的光子禁带，如图２（ｂ）所示，光子禁带分布
在归一化频率０．７００　７～０．７１８　１．进一步地，逐
渐增大介质孔半径至０．４４ａ时，可同时观察到如
图２（ｃ）所示的ＴＥ模式和ＴＭ 模式的光子禁带．
然而，由于该结构在２种模式下的光子禁带带宽
较窄，并不利于紫外区域光子局域态的形成，有必
要进行结构参量的优化．

（ａ）ｒ＝０．３０ａ

（ｂ）ｒ＝０．４２ａ

（ｃ）ｒ＝０．４４ａ
图２　不同介质孔半径的四角晶格

纳米孔阵列的光子能带图
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２．２　四角晶格点缺陷光子晶体微腔特性
在上述结构的基础之上，在空气介质孔阵列

中央移除１个介质孔单元，以形成点缺陷光子微
腔，调控晶格常量ａ＝１μｍ，介质孔半径ｒ＝０．４８ａ
（基底折射率不变）．计算时以ＦＤＴＤ方法的高斯
脉冲信号入射，采用ＰＭＬ作为边界条件，获得如
图３所示的腔模频谱特性．

图３　四角晶格点缺陷模型的频谱特性

模拟结果显示，当对应归一化频率为０．３７２　５
的光波入射到谐振腔中时，光波的频率与腔模的
频率相吻合，发生相互耦合，使光波被局域在谐振
腔内．进一步地，拟合计算该光子晶体微腔的品
质因数Ｑ值为１　９１４．
从图４的电场分布图可知，尽管入射光波与

腔模发生耦合，但二者的耦合共振作用并不强，能
量较为分散，导致对光波的局域效果并不理想．

图４　四角晶格点缺陷的电场分布图

为了进一步提高点缺陷光子晶体微腔的品质

因子及改善纳米微腔的谐振特性，在不改变基底
折射率的情况下，将通过改变光子晶体的结构对
称性来降低腔模线宽．

３　六角晶格纳米微腔的设计与性能预测

３．１　六角晶格纳米孔阵列的光子晶体特性
选定结构对称性比较高的六角晶格为单元，

在半导体材料基底上构造六角晶格空气介质孔

阵，孔半径为０．３０ａ，其中计算Ｋ 点路径选取空间
构型二维平面内Γ（六角晶格中心区域），Ｍ（面中
心点）以及Ｋ（垂直棱中心点）３点．模拟结果显
示，所设计的光子晶体存在 ＴＭ 模式光子禁带，
其归一化频率位于０．２９７　７～０．３６１　２范围，如图

５所示．

图５　完整的六角晶格光子晶体的能带分布图

相比于四角晶格纳米孔光子晶体出现的光子

禁带，六角晶格光子晶体相应光子禁带带隙明显
变宽．也就是说，六角晶格结构更有利于对紫外
波段光子能量的局域和限制．
为此，在该结构中引入点缺陷，发现原本较完

整的光子禁带分裂为２条宽度相对较窄的光子禁
带，如图６所示．猜测耦合到缺陷模的光子能量
会得到显著增强．

图６　含点缺陷六角晶格光子晶体的能带分布图
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３．２　六角晶格点缺陷光子晶体微腔特性及优化
如图７模型所示，对含单个点缺陷的六角晶

格光子晶体微腔结构进行模拟．

图７　六角晶格点缺陷模型

以填充因子ＦＦ为变量，不难发现，共振频率
随着ＦＦ的增大而增大，如图８所示，共振波长变
化范围为３１０～２４０ｎｍ，而且随着频率增大逐渐
蓝移．

图８　谐振腔共振频率

当ＦＦ在０．３０～０．５０范围内变化时，观察到
其品质因数Ｑ 值先上升后下降，如图９所示，在

ｒ＝０．４０ａ附近上升到最高值３　４１７．

图９　Ｑ值优化曲线

　　对最高品质因数时的电场进行分析，可知微
腔缺陷模与入射光波的耦合恰好局域在中央缺陷

处，如图１０所示，明显地，缺陷外区域几乎无场强
分布，因而微腔缺陷具有显著增强紫外光约束和
限制作用．

图１０　六角晶格点缺陷模型的电场分布图

考虑到实际样品中存在的缺陷附近孔径会有

所变化，因而进一步地，以点缺陷附近６个纳米孔
径ｒ２ 为变量，保持外围ｒ１＝０．４０ａ不变，如图１１
所示，模拟扫描Ｑ值如图１２所示．

图１１　内径优化模型示意图

图１２　内径优化后Ｑ值变化曲线

当ｒ１＝ｒ２＝０．４０ａ，与图７中模型一致时，Ｑ
值保持３　４１７不变．当逐渐增大孔径于ｒ２＝０．４２ａ
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处Ｑ 值略有提升，此时Ｑ值增大至３　７１３．虽然Ｑ
值提升幅度并不大，但是相比仅含单个点缺陷的
六角晶格光子晶体有所上升．为此，将对含有多
缺陷的六角晶格光子晶体微腔进行结构设计和参

量优化．
３．３　六角晶格多缺陷光子晶体微腔特性及优化
明显地，多个点缺陷的光子晶体微腔对光的

局域作用更强．模拟过程中，保持基底折射率不
变，以填充因子ＦＦ＝ｒ／ａ为变量，扫描范围设定
为０．３～０．５．由于多个点缺陷的腔频谱中存在多
个共振峰，因此每次等间隔取点后取品质因数最
高的峰，并且获取图１３．从图１３中可以看出，当

ＦＦ＝ｒ／ａ＝０．３６时，品质因数Ｑ 值最高，可以达
到６　１０７．

图１３　六角晶格多缺陷光子晶体微腔的Ｑ值变化曲线

图１４为ＦＦ 分别为０．３６，０．３８，０．４２，０．４４
的共振谱线，其中共振峰１和２都来源于缺陷处
形成的局域电场，当ＦＦ逐渐增大时，二者逐渐向
高频方向移动，意味着共振波长向着深紫外波段
蓝移．

图１４　不同填充因子下的谐振腔频谱特性

　　不难发现，当ＦＦ＝０．３６时，共振峰２的强度
明显较高，如图１５（ａ）所示，该共振波长处形成了
显著增强的缺陷模局域电场．当增大ＦＦ至０．３８
时，从图１４看共振峰１和峰２的强度差减小，但
平均强度较ＦＦ＝０．３６时有所减小，因此其共振
强度及品质因数Ｑ值也减小．进一步增大ＦＦ至

０．４０时，所形成的缺陷模电场分布类似于图１５
（ａ），而且Ｑ 值略有提高．有趣的是，当调控ＦＦ
为０．４４时，此时电场的振荡模式明显发生了变
化，但此多模式微腔的Ｑ值并不高．比较而言，当
调控ＦＦ为０．３６时，所设计的多缺陷光子晶体微
腔结构具有最理想的品质因数．

（ａ）ＦＦ＝０．３０／０．３２／０．３４／０．３６／０．４０

（ｂ）ＦＦ＝０．３８

（ｃ）ＦＦ＝０．４２
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（ｄ）ＦＦ＝０．４４／０．４６／０．４８／０．５０
图１５　六角晶格多缺陷光子晶体微腔的电场分布

４　结　论

通过平面波展开法结合ＦＤＴＤ法对光子晶
体能带以及微腔的品质因数Ｑ 值等特性进行仿
真计算，并通过改变晶格类型和晶格常量以及缺
陷结构优化紫外及深紫外光子晶体微腔的性能．
计算表明，相较于光子禁带较窄的四角晶格光子
晶体微腔，在六角晶格结构中引入点缺陷，相当于
将可传播模式限制于光子禁带中心，更能增强对
紫外光子的局域和限制并获得较高的品质因数．
模拟还发现，随着填充因子的逐渐增大，单个点缺
陷微腔的品质因数变化趋势表现为先增大后减

小，当填充因子为０．４０时达到最高值３　４１７．进
一步优化点缺陷附近的６个孔内径，发现比单一
点缺陷结构的品质因数有所提高．其中，当填充
因子为０．３６时，多缺陷的六角晶格光子晶体微腔
的品质因数可高达６　１０７．因此有望与当前的微
纳米精细加工技术结合，设计和制备出紫外及深
紫外光子晶体微腔．
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