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亚波长尺度光子晶体结构可有效提升发光二极管 (LED)的光提取效率 (LEE),然而在制造过程中会存在缺陷或

无序.利用时域有限差分法对理想方形光子晶体结构进行了优化,在此基础上对三种无序光子晶体结构进行了仿真,

研究了光子晶体结构参数的无序变化对 GaN基蓝光 LED LEE的影响.结果表明,光子晶体空气孔位置和半径的无

序变化使优化的 80 nm光子晶体 LED的 LEE下降,而可使非优化的 60 nm光子晶体 LED的 LEE增加;当光子晶

体空气孔位置和半径的无序变化量从 0到 ±20 nm之间变化时, LEE最大会产生 53.8%的浮动;光子晶体刻蚀深度

的无序变化对 LEE影响较小,一般可以忽略.研究结果为高性能蓝光光子晶体 LED的设计制作提供了重要的理论

参考.
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1 引 言

发光二极管 (LED) 作为一种半导体固体发光
器件,具有环保节能、坚固耐用、可靠性高、体积
小等诸多优点,在照明、通信、国防、医疗等领域
有着广泛的应用前景 [1,2]. GaN 基蓝光 LED 可作
为白光照明的光源, 很有可能替代白炽灯和荧光
灯而成为新一代的绿色照明能源. 由于 GaN 材料
与空气折射率之间大的差异所引起的全内反射和

Fresnel反射,有源层产生的光大部分陷落在半导体
材料内部而转变为热能耗散掉, 导致 LED 的外量
子效率极差. LED的外量子效率 (EQE)由内量子效
率 (IQE)和光提取效率 (LEE)两部分相乘而得. 目
前对蓝光 LED在波长 450 nm IQE可以达到 80%以
上 [3]. 较低的光提取效率成为限制其应用的主要
瓶颈. 已有大量文献报道了提高 LEE 的方法与技
术,主要有倒装结构 [4−6]、倒金字塔结构 [7]、表面

粗化 [1,8]、光子晶体 (PhCs)[9] 等. 表面粗化可以削

弱全内反射限制,让更多的光经粗糙表面散射而逃

逸出来, 此方面的研究工作多集中在实验方面. 近

年来在 LED 顶端刻蚀 PhCs 的方法得到了广泛研

究.虽然表面 PhCs制作工艺水平越来越高,但在亚

波长尺度,不可避免地会出现结构上的缺陷和无序,

如空气孔圆柱的中心位置偏离格点位置、空气孔

的半径及深度起伏等,这种无序变化会严重影响光

子晶体的性能, 使其出现一些新的特性, 例如光子

局域化就是由于在无序光子晶体中多重散射的光

发生干涉造成的 [10]. 近年来,由这种无序引起的光

子晶体的特性在理论和实验上得到广泛研究.其主

要研究工作集中在无序光子晶体中光传播的局域

化特性 [11,12] 及其电磁模式 [13] 研究方面, 有关光

子晶体结构参数的无序变化量对 LED光提取效率

影响研究较少. 本文研究了光子晶体的结构参数的

无序变化对 LED LEE 的影响, 以期为高性能蓝光
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PhCs LED的制作提供参考.
本文首先阐述了模拟构建的 GaN基 LED模型

及其采用的计算方法,优化了有源层的位置及 PhCs
的空气孔半径;然后分析了位置无序变化、半径无
序变化及深度无序变化对蓝光 GaN基 LED LEE的
影响,并对结果从理论上给予解释和分析.

2 模型与计算方法

二维理想方形晶格光子晶体 LED 结构如图
1 所示. 图 1(a) 为 LED 沿纵切面的结构示意图,
图 1(b)为理想的二维 PhCs 结构俯视图, 自下而上
依次为蓝宝石衬底、N-GaN、有源层和 P-GaN,其
中蓝宝石衬底厚度为 1000 nm, N-GaN 和 P-GaN
厚度为 2000 nm. 此外, 表面 PhCs 的刻蚀深度为
H0 = 350 nm. 计算采用中心波长为 465 nm的蓝光,
PhCs 的晶格常数为 a = 200 nm 保持不变, 空气孔
的半径为 R0.

N-GaN

1000 nm

200 nm

1800 nm

P-GaN

(a)

(b)

图 1 二维理想方形晶格空气孔型光子晶体 LED结构 (a) LED沿
纵切面的结构示意图; (b)理想的二维光子晶体结构

对于二维无序 PhCs结构,规定 PhCs的空气孔
的中心位置限制在 200 nm×200 nm的方形区域内
变化, 用随机函数来模拟 PhCs结构参数的无序变
化 [14,15], 无序变化的空气孔中心位置的坐标 (x,y)
可表示为

x =
[
i− (imax +1)

2

]
a+(1−2×Rnd)Dx,

y =
[

j− ( jmax +1)
2

]
a+(1−2×Rnd)Dy, (1)

其中 i, j = 1, 2, 3, · · · ,分别表示在 x和 y方向产生

的空气孔的序号, imax, jmax 分别为 i, j的最大取值.

Rnd为通过计算机产生的 0到 1之间的随机数, Dx

和 Dy 分别表示在 x 和 y 方向无序变化量, 为了简

便,本文计算过程中取 Dx = Dy.

无序变化的 PhCs的空气孔半径和刻蚀深度分

别用 R和 H 表示,其定义如下:

R = R0 +(1−2×Rnd)Dr, (2)

H = H0 +(1−2×Rnd)Dh, (3)

其中, Dr 和 Dh 分别表示空气孔半径和刻蚀深度的

无序变化量.

本文计算采用时域有限差分 (FDTD)方法, 用

水平放置的电偶极子源模拟 LED结构中电子 -空

穴复合发光. 由于 LED 光源的非相干性和 FDTD

算法自身的特性, 若在有源区选择多个电偶极子

源或者引入周期性边界条件都将不可避免地产生

非物理特性的干涉模式, 导致计算结果失真, 故本

文只选择了单个电偶极子源模拟 LED有源层. 在

FDTD的数值模拟中,由于目前计算机内存资源的

限制,模拟实际的 LED结构是不可能的. 本文综合

考虑仿真中数据所占内存及消耗时间的问题,仅在

有限区域内对 LED 的能量分布进行数值计算. 同

时文献 [16]证明, 较大区域内 LED的能量分布计

算可以在较小区域范围内进行,故本文选取模拟区

域横向空间大小为 4000 nm×4000 nm,在计算区域

四周添加了完美匹配层 (PML),以此避免截断边界

处外来波和非电磁反射的影响.为了使计算结果尽

量准确,本文计算中采用了至少 3次计算结果的平

均值.

LED顶端的 LEE定义为

ηextr = Pup/Psource ×100%, (4)

其中, Pup 是 LED 顶端出光面法向功率积分值, 即

LED顶端辐射功率; Psource 是包围电偶极子立方体

的六个表面处向体外出射的功率的法向积分总和.

另外,考虑到 GaN介质的折射率虚部在蓝光频段近

似为零 [17],所以计算中忽略了由 GaN材料引起的

功率损耗.
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3 计算结果及分析

3.1 LED结构有源层位置和 PhCs空气孔
半径的优化

3.1.1 LED结构有源层位置的优化
对有源层的位置进行优化是为了消除 PhCs刻

蚀带来的上下两个界面上反射造成的影响. 其实

PhCs 就像一个增透膜, 有源层距出光面位置的改

变就相当于这层增透膜厚度的改变,势必会对出光

效率造成很大的影响,所以很有必要优化有源层的

位置. 图 2 考虑了当光子晶体的空气孔半径有一

定的无序变化 (60 nm 6 R 6 90 nm)时 LEE随有源

层距 P-GaN 上表面的距离 dP-GaN 的变化关系. 通

过计算可以发现, 将有源层置于距 P-GaN 层上表

面为 200 nm时,顶端光提取效率最佳,最高的 LEE

达 24.79%,与没有结构的平板 LED相比 LEE增加

了 6倍以上. 实际上, 200 nm的长度近似为蓝光在

GaN材料一个波长的长度 ∼ λ/n (λ 和 n分别为空

气中光的波长和材料的有效折射率), 这是经有源

层发出的光到达 P-GaN的上表面与从上表面反射

的光发生干涉相长导致的. 源的位置对 LEE 的影

响与文献 [18]给出的平板结构的情况相一致.无序

PhCs 的出现并未改变有源层的位置对 LEE 的影

响.本文下面的计算均设定有源层距 P-GaN层上表

面的距离 dP-GaN = 200 nm.
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图 2 光提取效率随 dP-GaN 的变化关系

3.1.2 PhCs空气孔半径的优化
理想方形 PhCs的填充因子 f = πR2

0/a2, R0 为

空气孔半径, a为晶格常数. 当 a一定时, f 只与 R0

有关.

图 3为 LEE随空气孔半径 R0 的变化关系.为

了后面的讨论,同时给出了填充因子 f 随R0的变化

关系.由图 3可以看出,在 R0 6 60 nm时, LEE随 R0

的增加而缓慢增加,当 60 nm < R0 < 80 nm时 LEE

增加较快, 当 R0 = 80 nm 时达到最大. R0 = 60 nm

时对应的 LEE为 11.66% ,此时填充因子 f ≈ 0.28;

当 R0 = 80 nm 时光提取效率到达极大值, 其值为

28.71%, 对应的填充因子 f ≈ 0.50. 这表明填充因

子对 P hCs LED的 LEE起着重要的作用,在晶格常

数 a一定时,空气孔过大或过小都不利于光的提取.

为了充分研究 PhCs 的结构参数的无序变化

对 LEE的影响,在保持 a = 200 nm不变的情况下,

分别选择了非优化的半径 R0 = 60 nm和优化半径

R0 = 80 nm进行比较. 之所以选择这两个半径进行

比较,是因为由图 3可以发现 R0 = 60 nm是 LEE缓

慢变化与较快变化的一个转折位置;而 R0 = 80 nm

是 LEE效率最高的半径宽度.
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图 3 光提取效率随空气孔半径 R0 的变化关系

3.2 空气孔半径不变,位置无序对 LED光
提取效率的影响

图 4 为由 (1) 式得到的当半径 R0 = 60 和

80 nm、无序变化量 Dx 或 Dy 分别为 20 和 40 nm

时无序 PhCs结构图. 对于 R0 = 60 nm的 PhCs,为

了避免在产生无序 PhCs 的过程中空气孔的重叠,

其位置无序变化量最大为 40 nm, 相应地, R0 = 80

nm PhCs其位置的无序变量最大为 20 nm.

图 5是 LEE随 PhCs位置无序量 Dx 的变化关

系. 图 5(a) 为 R0 = 60 nm 时 LEE 随 Dx 的变化关

系,虚线表示理想 PhCs的结果,点划线表示有无序

变化时计算结果的平均值,细竖线表示计算结果的

浮动范围 (以下相同). 可以看出, R0 = 60 nm 的无
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序 PhCs LED其 LEE略有增加, 但不明显. 因为当
导模的波矢 k// 满足公式 |k//+mG| < k0 的衍射

条件时 [19],可以通过光的衍射使导模变成辐射模,
式中 k// 为平面内导模的波矢, G = 2π/a 是晶格

矢量. 空气孔中心位置的无序变化, 破坏了理想光
子晶体的周期结构, a 发生了变化, G 相应地有一
定的变化, 致使有更多的导模被衍射成辐射模, 使
LEE增加. 但由于计算过程中无序变化量 Dx 变化

范围不大 (6 40 nm),以致 a的变化范围并不大,所
以增加的 LEE能够满足衍射条件的导模有限,使得

LEE有增加但变化不明显. 图 5(b)为 R0 = 60和 80
nm时 LEE随 Dx 的变化关系. R0 = 80 nm时 PhCs
位置无序变化量对 LEE的影响与 R0 = 60 nm时规
律相反, LEE随 Dx 的增加而减小,并且对位置无序
变化的影响更敏感. 这是因为对于 R0 = 80 nm的无
序光子晶体,位置的无序变化破坏了 PhCs与导模
的最佳耦合, 使 LEE 随 Dx 的增加而减小; 而对于
R0 = 60 nm的情况,位置的无序变化改变了晶格矢
量, 增加了满足衍射条件导模的数量, 从而使 LEE
增加.

(a) (b)

图 4 位置无序时光子晶体结构 (a) R0 = 60 nm, Dx = 40 nm; (b) R0 = 80 nm, Dx = 20 nm
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图 5 光提取效率随 Dx 的变化关系 (a) R0 = 60 nm时光提取效率随 Dx 的变化关系; (b) R0 = 60和 80 nm时光提取效率随
Dx 的变化关系

3.3 空气孔的中心位置不变, 半径无序变
化对 LED光提取效率的影响

图 6是由 (2)式得到的当半径 R0 分别为 60和
80 nm, 无序变量 Dr 均为 20 nm 时无序 PhCs 的结
构图,图 7为对该结构计算得到的 LEE随 Dr 的变

化关系.图 7(a)给出了当 R0 = 60 nm时 LEE随 Dr

的变化关系,虚线表示理想 PhCs LED的 LEE.从图
中可以看出 LEE 随着 Dr 的增加而增加, 当 Dr 从

0 增加到 20 nm 时 LEE从 11.66%增到 17.93%, 提

高了 53.8%. 图 7(b)比较了 R0 分别为 60和 80 nm
时半径无序变化对 LEE 的影响. 当 R0 = 80 nm 时
LEE随着 Dr 的增加而减小,当 Dr 从 0变到 20 nm
时, LEE从 28.71%降到 20.05%,降低了 30%. 由此
可见, PhCs空气孔半径的无序变化使优化的 80 nm
空气孔 PhCs LED的 LEE下降,而可使非优化的 60
nm空气孔 PhCs LED的 LEE增加. 这是因为从图
3可以发现, R0 = 60 nm时,当空气孔半径存在无序
变化时, 即使在 60 nm 两侧有相同的变化量, 但由
于半径大于 60 nm 后光提取效率增加速度要明显
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快于半径小于 60 nm的情形,所以半径的无序使得
60 nm孔径 LED的光提取效率增加. 而对于优化的
R0 = 80 nm时,半径的任何无序都会使光提取效率

降低. 这进一步证明,晶格常数 a确定时,必对应特
定优化的空气孔半径,使 PhCs LED可以获得最大
的 LEE.

(a) (b)

图 6 半径无序时光子晶体结构 (a) R0 = 60 nm, Dr = 20 nm; (b) R0 = 80 nm, Dr = 20 nm
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图 7 光提取效率随 Dr 的变化关系 (a) R0 = 60 nm时光提取效率随 Dr 的变化关系; (b) R0 = 60和 80 nm时光提取效率随
Dr 的变化关系

3.4 空气孔的中心位置、半径不变, 刻蚀
深度的无序变化对光提取效率的影响

图 8计算了由 (3)式得到的当 PhCs的刻蚀深
度存在无序变化时 LEE随 Dh 的变化关系.虚线为
相应的理想 PhCs LED的 LEE.由图 8可以看出,当
PhCs 的刻蚀深度有一定的无序变化时, 光提取效
率相对于理想光子晶体而言略有降低,但其变化均
在 1%—2%之间. 因此在 LED PhCs的制作中,可以
忽略刻蚀深度的不准确对 LED的 LEE的影响.
综合前面的结果及分析不难发现, PhCs 的空

气孔位置、半径及刻蚀深度等结构参数的无序变

化对 LED LEE有不同程度的影响,在 PhCs加工工
艺允许的误差下,结合 FDTD方法通过对结构优化,

可获得最佳 LEE的 LED.
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图 8 光提取效率随 Dh 的变化关系

017805-5



物理学报 Acta Phys. Sin. Vol. 62, No. 1 (2013) 017805

4 结 论

本文利用 FDTD 方法研究了二维光子晶体空

气孔位置、半径和刻蚀深度的无序变化对 GaN

基蓝光 LED LEE 的影响. 研究结果表明, 空气孔

位置变化一般呈现弱无序状态, 其对 LEE 的影

响不显著; 空气孔半径的无序变化可以显著地影

响 LED 的 LEE, 最大变化幅度可达 53.8%; 空气

孔在深度刻蚀情况下, 其刻蚀深度在 20%的范围

无序变化时, 对 LEE 的影响可以忽略; 通过比较
R0 = 60 和 80 nm 的 PhCs 的位置、半径和刻蚀深
度的无序变化对 LEE 影响, 得到位置和半径的无
序变化会使得 R0 = 60 nm 的 PhCs 的 LEE 增加,
而使 R0 = 80 nm的 PhCs的 LEE减小. 这说明不同
结构参数的 PhCs LED受结构参数无序变化的影响
不同,但每个 PhCs LED会存在一组优化参数,使其
LEE达到最大,其他 PhCs结构参数的无序变化都
会使 LEE减小.
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Abstract
Sub-wavelength photonic crystal can effectively improve the light extraction efficiency (LEE) of the light emitting diode (LED).

However, it is inevitable to have defects, (namely disorder structures) during its fabrication. In this study, the LED model with ideal
quadrate photonic crystal is optimized by using the finite-different time domain method. Three different LED structures with various
disordered photonic crystals are further simulated. We investigate the influences of several stochastic variables (including position,
radius, and depth of an air hole) of the photonic crystal on the LEE of GaN based blue LEDs. It can be found that regarding photonic
crystal LED whose air hole radius is optimized to 80 nm, the stochastic variables of the position and radius will reduce its LEE.
However, an opposite trend is found when this radius is replaced by 60 nm, which is not optimized. Furhermore, the LEE fluctuates
inside to an extent of 53.8% as two stochastic variables (including the randomized position and the randomized radius) change from
0 nm to ±20 nm. The influence of the stochastic variables of the depth of air hole can be neglected since this variation is very small.
The results in this paper have an important reference value for designing and fabricating high-performance blue light photonic crystal
LED.

Keywords: light emitting diode, disorder photonic crystals, light extraction efficiency, finite-difference time-
domain method
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