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通信波段硅基气孔光子晶体的带隙特性及其

物理模型研究∗
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用平面波展开法对硅背景下的通信波段不同晶格类型和气孔形状光子晶体的能带结构进行数值计算与

分析, 提出了相应的物理模型. 结果表明: 利用光子受限效应和晶格对称性效应可以有效地调控光子带隙. 随
光子晶体填充率的增加, 其约束光子的能力增强, 光子带隙在一定范围内展宽且其中心频率蓝移; 带隙随晶格
对称性增加而变宽. 对基元形状和旋转角度的研究发现, 光子带隙随基元旋转角度变化具有周期性和对称性,
表现出各向异性, 由此优化出对应的不同晶格的最佳谐振腔型结构.
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1 引 言

在硅芯片上以光子作为信息载体的光互联取

代传统的电互联具有传输容量大、速度快、能耗低

及抗干扰性强等优点 [1]. 光子晶体 (photonic crys-
tal, PC)是不同介电材料在空间上具有一定周期
性分布的新型光控结构 [2−4]. 利用光子带隙 (pho-
tonic band gap, PBG)和带隙中的缺陷态可以实现
许多全新原理的高性能器件, 如光子晶体波导、高
性能太阳能电池、强光LED 和低阈值纳米激光器
等 [5−8]. 基于在通信波段透明和目前成熟的硅基加
工技术, 通信波段硅基光子晶体已成为一个非常活
跃的研究领域. 尽管三维光子晶体具有全方向禁
带, 考虑其制作工艺相当复杂, 实际较广泛应用的
仍是具有平面禁带的二维光子晶体结构.

目前, 国内外的理论和实验研究主要集中于正
方和三角晶格圆形腔光子晶体的结构. 为设计出带
隙尽可能宽的晶体结构, 许多问题亟待解决. 例如,
如何展宽光子带隙, 怎样改变晶格类型、晶格基元
形状和基元旋转角度等参数来影响光子带隙, 如何

通过改变晶格对称性和光子受限来有效调控光子

带隙等. 空气背景下介质柱型光子晶体易形成较好
的TM带隙, 介质背景下腔型光子晶体易形成较好
的TE带隙 [9]. 在光子能带工程中, 晶格对称性破
缺是一种有效改变带隙特性的方法 [10,11]. 本文主
要研究在通信波段通过改变气孔形状和基元旋转

角度等方法对不同晶格的硅光子晶体TE带隙产生
影响, 提出相应的物理模型, 由此得到不同晶格的
最佳结构参数.

2 模型建立与计算

采用平面波展开法 [12](plane wave expansion,
PWE)计算电磁波在光子晶体中的传输及其带隙
特性. 取通信波段硅和空气介电常数分别为 12.25
和 1. 为分析晶格对称性效应和光子受限效应对光
子带隙的影响, 首先构建不同晶格类型 (长方、正方
和三角晶格)和不同气孔形状 (圆形、正方形和六边
形)的光子晶体结构, 对其带隙参数优化比较, 并进
行数值拟合. 然后改变不同晶格光子晶体的基元形
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状和旋转角度, 分析比较带隙特性, 得到不同晶格
最佳基元形状和取向.

部分晶格类型和气孔形状晶体结构如图 1所

示, a为晶格常数, d为基元宽度, 与圆孔直径对应.
其中, 图 1 (a), (b)分别为三角晶格六边孔形和正方
孔形, 图 1 (c)为正方晶格正方孔形, 且规定此时它
们的基元取向角度为0◦. 正方形和六边形分别满足
四次和六次旋转对称操作, 旋转周期T分别为 90◦

和 60◦, 且T/2处为旋转对称轴. 计算过程中旋转
步长均取 15◦, 图 1 (b)中基元旋转 45◦后的结构如
图 1 (d)所示. 为使硅光子晶体的光子带隙出现在
通信波段范围, 计算过程中均取a = 400 nm, 并定
义填充率 f = d/a.

a
a

a

(a) (b)

(c) (d)

a

d

d
d

d

图 1 不同晶格类型和气孔形状的光子晶体结构

3 结果与讨论

3.1 光子受限效应和晶格对称性效应对光

子带隙影响

在纳米尺度范围内, 随着纳米结构尺寸减小,
由于电子的量子受限效应 [13]电子带隙展宽. 在光
波段尺度范围内, 不同晶格腔型光子晶体随填充率
f增加, 约束光子能力增强, 光子带隙同样得到展
宽, 且带隙中心频率蓝移. 图 2所示为三角晶格圆

形腔体结构的带隙宽度和中心频率随填充率变化

曲线及其拟合.
其中带隙中心频率E与 f关系满足下式:

E = A · (1.155− f)−n. (1)

式中A为光子受限效应系数 (可由实验校准),
(1.155−f)对光子的约束作用可以与量子受限效应

中纳米结构的尺寸效应类比 [14], f越大, (1.155−f)

对应了光子所处的空间越小, 光子受约束越强, 故
光子带隙中心的能量越高. 当 f = 1 时, 晶体处于
腔结构与硅柱结构临界值, 如图 2 (b)中插图所示;
f约为 1.155时, 整个空间恰为均一空气, 为理论受
限最大值. 对不同晶格腔型光子晶体, A和n分别

取不同值.
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图 2 光子带隙参数随填充率变化关系曲线及其拟合

(a) 光子带隙宽度; (b) 光子带隙中心频率 (插图为 f = 1

时光子晶体结构)

以最简单的长方和正方晶格圆孔结构为模型,
分析改变晶格对称性与光子受限对光子带隙的影

响. 长方晶格和正方晶格分别具有两次、四次旋转
对称. 固定长方晶格中腔的大小和X方向的晶格

常数ax = a = 400 nm, 通过改变Z方向晶格常数

az改变晶格对称性和光子受限, 晶体结构如图 3中

插图所示. 当az从大减小至 400 nm的过程中, 长
方晶格转为正方晶格, 晶格对称性增加, 光子受限
增强; az继续减小, 正方晶格又转为长方晶格, 对
称性降低, 光子受限持续增强. 图 3所示为光子带

隙宽度随az变化关系及其拟合, 容易发现对称性
和光子受限共同作用于光子带隙, 且使带隙宽度在
az为400 nm时出现峰值F .
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结合数值拟合, 带隙宽度可通过下式表示:

∆E = −B · (az − 400)2 + c/az +D, (2)

式中第一项的B与晶体对称性有关, 在az = 400

nm附近对称性对带隙起主要作用, B取较大值, 可
由图 3中抛物线型拟合曲线1描述;随着az增大, B
值变小, 第二项涉及的光子受限效应逐渐起主要作
用, 可由图 3中反比例线型拟合曲线 2描述. 因此,
抛物线型和反比例线型可以精确描述光子晶体的

对称效应和受限效应. 当az值离开 400 nm时, 引
起对称性破缺, 当az值大于 400 nm时, 光子受限
效应作用强于对称性破缺效应, 故光子受限效应起
主要作用; 而当az值小于 400 nm 时, 其尺度小于
光子受限效应的特征尺度 (对应光子的德布洛意波
长), 故光子受限效应减弱, 对称性破缺效应起主要
作用.
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图 3 长方晶格PBG宽度随 z方向周期 az变化曲线及其

拟合 (插图为相应晶格结构)

相同条件下, 三角晶格腔型光子晶体比正方晶
格形成更大的TE光子带隙 [15]. 由于三角晶格具
有六次旋转对称, 比正方晶格对称效果更好. 因此
容易得出结论: 相同条件下, 随晶格对称性增加,
光子晶体形成较好的光子带隙.

3.2 同一晶格不同基元形状的光子带隙

比较

对三角晶格腔型光子晶体, 基元形状分别取圆
形、六边形和正方形. 为便于分析令d为1, 则圆孔、
六边形孔和正方孔所占空间面积分别为π/4, 0.866
和1, 依次增加. 如图 4 (a), (b)所示, 当 f取值小于

0.7时, 圆孔、六边形孔和正方孔光子晶体对应的带
隙宽度和中心频率均依次增加. 因此对晶格相同
基元形状不同的光子晶体, 在填充率一定条件下,
腔所占空间越大, 光子所处空间越小, 相应光子受

限效应增强, 带隙变宽. 但是, 随填充率增加, f为
0.866时三角晶格正方孔结构首先开始转化为硅柱
结构, TE带隙很快消失. 对于TM带隙会有类似的
效应.
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图 4 三角晶格不同腔型带隙参数随填充率变化曲线

(a) 光子带隙宽度; (b) 光子带隙中心频率
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图 5 正方晶格圆形和正方形腔带隙宽度随填充率变化

上述情况对正方晶格不同基元形状光子晶体

同样适用. 图 5所示分别为正方晶格圆形和正方孔

光子晶体带隙宽度随填充率变化, 很明显正方晶格
正方孔结构带隙宽度在整个填充率范围内均优于
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圆形孔. 由图 4 (a)和图 5可知, 三角晶格六边形孔
和正方晶格正方孔与其他孔形相比有明显的PBG
宽度最大值. 它们的结构独特性在于随着填充率增
加至整个空间全为空气 (f均为 1)过程中, 腔没有
过渡为硅柱结构, 可实现对空间的充分占据, 从而
达到对光子最佳约束, 有利于TE带隙的形成.

3.3 同一晶格基元旋转不同角度的光子带

隙比较

对三角晶格六边形腔和正方晶格正方形腔结

构, 基元旋转满足周期性和对称性. 研究发现, 它
们的光子带隙宽度随基元旋转角度变化同样满足

旋转周期性和对称性, 表现出各向异性, 而带隙中
心频率相同, 其中带隙宽度变化分别如图 6 (a), (b)
所示. 由于只改变基元旋转角度, 约束光子能力没
有改变, 只有对称性效应对带隙有影响. 基元旋转
角度为 0◦时, 对应带隙宽度均为最大值, 旋转一个
周期T的过程中, 带隙宽度先减小后增加相应也
变化一个周期; 旋转角度分别为T/2时, 由于对称
性破缺最大, 带隙宽度最小. 这类特殊结构光子晶
体的各向异性, 可应用于滤波器、太阳能电池和纳
米激光器等方面. 图 6 (b)中拐点G, H分别对应
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图 6 基元旋转不同角度时带隙宽度随填充率变化比较

(a) 三角晶格六边形腔; (b) 正方晶格正方形腔

f为 0.707和 0.857, 由于孔结构开始转变为硅柱导
致TE带隙快速减小.

4 结 论

总之, 本文通过构建物理模型, 用平面波展开
法研究了光波尺度下的光子受限效应和晶格对称

性效应对光子带隙的调控. 第一, 光子受限效应和
晶格对称性效应共同影响光子带隙的形成, 且在
一定条件下分别起主要作用. 随填充率增加, 光子
受限增强, 带隙在一定范围内展宽且其中心频率
蓝移. 三角晶格与长方晶格、正方晶格相比对称性
最好, 形成较好的光子带隙. 第二, 对同一晶格光
子晶体, 在一定范围内相同条件下基元所占空间越
大, 带隙特性越好, 光子受限效应起主要作用. 第
三, 光子带隙随晶格基元旋转角度满足周期性和
对称性, 即表现各向异性, 对称性效应起主要作用.
随填充率增加, 基元取向一定的三角晶格六边形腔
和正方晶格正方腔结构光子晶体带隙有最优值.
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A physical model for band gap of silicon-based photonic
crystal of air hole at telecom wavelengths∗
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Abstract
Band structures of silicon photonic crystal (PC) with different lattices and shapes of air holes at telecom wavelengths

were investigated by plane-wave expansion method, and the related physical models were proposed. Calculated results
demonstrate that photonic band gap (PBG) can be effectively manipulated by photon confinement effect and lattice
symmetry effect. With the increase of filling fraction, the ability with which photons are confined by PC is enhanced,
PBG is opened and the central frequency undergoes a blue-shift. PBG is enlarged as the lattice symmetry increases.
Shape and rotation of lattice element are also studied. Band gap with the rotation angle which follows periodicity and
symmetry indicates its anisotropy. The optimal cavity structures for different lattices are also found.

Keywords: silicon photonic crystal, photon confinement effect, symmetry effect, photonic band gap
manipulation
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