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将遗传算法应用于三角晶格光子晶体的禁带设计过程 * 考虑到可制备性，算法以第五能级下最大绝对禁带为
优化目标，采用粗粒度像素表示原胞结构 * 通过引入傅里叶变换数据备份机制以提高禁带计算速度和算法效率，
从而快速搜索到了具有较大绝对禁带的“介质空气柱”散射体形状的三角晶格光子晶体，其最大绝对禁带的相对宽

度值（绝对禁带宽度和中心高度的比值）为 &%+$, *
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" + 引 言

光子晶体（@ABCB?58 8;9>C46>，/D>）［"，&］中因周期性
结构而存在的频率禁带称为光子禁带（@ABCB?58 E4?=
F4@，/GH），光子禁带的存在是光子晶体具有广泛应
用前景［%，(］的重要原因 * 禁带越大，可控光的频带也
越宽，因而如何设计合适的晶体结构以获得大的光

子禁带一直是研究和应用的重点与热点［0］*
传统的光子晶体设计思路一般是采用有限的几

种对称图形（如圆柱、正方柱等）作为晶格结构或原

胞，通过调整这些散射体的几何参数尽量获得大禁

带的光子晶体，并经验性地提炼可能的设计规律（例

如通过降低晶格结构、原胞和材料的对称性［’］可以

使光子晶体的能带增加、能级退简并甚至产生新的

能带）*
遗传算法（F<?<C58 46FB;5CA3>，HI>）作为一种有

效可行的优化设计方法，已逐渐应用于光通信领域

的研究［-］* 在光子晶体设计方面，文献［$］基于遗传
算法寻找正方晶格二维光子晶体的大绝对禁带相对

值，并得到了 &#+",的好结果，但 "### J "### 的原
胞像素结构限制了实际制备的可行性，也使算法运

行速度深受影响 * 文献［)］利用遗传算法优化正方
晶格二维光子晶体，针对 K1极化波得到了较大的
禁带值 * 本小组［"#］也曾将工艺特性融入遗传算法而

获得了易制备的具有较大绝对禁带的正方晶格二维

光子晶体 * 对三角晶格光子晶体而言，大量研究已
表明其晶格结构的低对称性能导致更宽的绝对禁

带［0］，但利用遗传算法的搜索优势设计三角晶格的

研究还相当少 *
本文将遗传算法应用到三角晶格光子晶体的优

化设计中，寻找具有大绝对禁带的光子晶体 * 对像
素型结构表达的三角晶格光子晶体，采用平面波展

开法（@64?< L4M< <N@4?>5B? 3<CAB=，/OP）［""］计算禁
带结构 * 利用傅里叶变换位移特性，在传统遗传算
法［$，"&，"%］中引入傅里叶变换数据备份机制以提高计

算速度 * 算法以第五能级以下的大绝对禁带为优化
目标以使结果适用于二维光子晶体平板系统，原胞

结构采用 "# J "#粗粒度像素表示以满足实际工艺
条件限制 * 从而高效快速的搜索到了易制备的具有
大绝对禁带的三角晶格二维光子晶体 *

& + 理论模型与计算方法

$%&% 原胞结构

本文考虑由两种介电材料（硅和空气）构成的三

角晶格二维光子晶体，原胞采用具有反演对称性的

平行四边形表示（图 "（4）），其基矢为 !" Q ! 和 !& Q

"
& ! R"%& ! 5 * 与常规设计思路不同，每个原胞被均匀
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分割为 ! ! ! 的小像素，在各像素中填充硅（!" "
##$%&）或空气（!# " #）即可形成特定的原胞结构 ’ 此
时，光子晶体的结构设计问题转化为像素中介电材

料的选择问题 ’ 显然，当 ! 足够大时原则上可以表
达任意形状的结构，但此时搜索规模往往呈指数形

式增长，而且像素粒度过小也给工艺制备带来了难

度 ’ 本文综合考虑运算能力和制备工艺的限制，研
究反演对称条件下大粒度像素（! " #(）的光子晶体
结构设计问题，对应的第一布里渊区如图 #（)）
所示 ’

图 # 满足反演对称性的像素型三角晶格二维光子晶体示例 （*）原胞结构；（)）第一布里渊区

!"!" 平面波展开法

对上述像素型光子晶体，采用平面波展开法［##］

计算其能带 ’ 将 +,-./定理应用于 0*123,,方程组可
分别得到 45，40偏振波的本征方程

!
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求解该方程组即可分别得到 40，45偏振波的色散
关系 ’

上述方程的求解中，介电常数倒数的傅里叶变

换!8 #（" 8 "6）至关重要 ’ 对像素型光子晶体，可
以根据位移特性来计算任意分布的介电常数倒数的

傅里叶变换!8 #（"）’
设 ’" 为原胞中填充介质!" 的像素集合 ’ 首

先，计算中心点像素 (("’"（图 9）介电常数!（ )#，

)9）的傅里叶变换!(（"），!（)#，)9）表示为

!（)#，)9）"!# 7（!" 8!#）*（)#，)9）， （:）
其中
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可求出!（)#，)9）的傅里叶变换!(（"）为
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其中，占空比 + " #( )!
9

’

根据平移特性，任一填充!" 介质的像素 (."’"

（图 9，中心点位置为 #）的傅里叶变换为

!.（"）"!(（"）3
>"·#， （&）

由（&）式可以计算像素型光子晶体介电常数分布的
傅里叶变换!（"）为

!（"）"!
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其中，#（ .）
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(， 其他{ ’
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图 ! 位移特性

设 !（"）" #$"·#%，#$"·#!，⋯，#$"·#[ ]! ，#" 表示原
胞中第 " 个像素的中心点位置；某一原胞结构的像
素介电常数分布矢量表示为

! "［!（ #%），!（ #!），⋯，!（ #!）］， （&）
则（’）式等价于

"（"）""(（"）!（"）·!) （*）
由于 !（"）可以离线计算并存储，（*）式表明，
给定任意原胞结构!后，即可采用加法计算"（"），
从而大大降低运算量 )

!"#" 遗传算法

由于像素型光子晶体的结构设计空间随 $ 增
加而呈指数爆炸趋势（例如具有反演对称性的光子

晶体，$ " %(时其可能的结构总数约为 %(%+，以每秒
种计算 %(((个结构的计算机为例，搜遍所有结构大
约需要 ,万多年），很难用穷尽枚举的方法来获得最
优结构 ) 遗传算法作为一类鲁棒性的全局搜索方
法［%!—%-］很好的显示了求解该类问题的潜力 ) 本文
利用傅里叶变换的位移特性，设计了一种新的遗传

算法，以快速寻找具有大禁带的三角晶格光子晶体 )
! .,.%. 基因表达
像素型二维光子晶体结构采用如（&）式所示的

二进制字符串!"［!（ #%），!（ #!），⋯，!（ #!）］表示，%
和 (分别表示硅和空气 ) 反演对称性条件下，则仅
需一半像素即可描述整个原胞（$ " %(时，遗传个体
长度为 ! " +(）) 每个遗传个体采用平面波展开法
（平面波个数取为 ’!*）计算所对应的三角晶格二维
光子晶体的禁带结构 ) 为使设计的晶格结构更适用
于二维光子晶体平板系统，本文将目标禁带中心控

制在第五能级之下，这样可以将绝对禁带尽可能地

限制在光锥以下的区域 )
! .,.!. 算法流程
遗传算法流程如图 ,所示 )
%）输入待求解的问题参数：如介电常数、平面波

个数、像素尺度 $ 等；
!）初始化：生成初始种群 %，本文设定种群大小

为 %((；
,）计算个体适应度：每个遗传个体采用平面波

展开法计算对应光子晶体的禁带结构，以第五能级

以下的绝对禁带的相对值作为个体的适应度值；

-）依次执行选择、交叉和变异等遗传操作生成
下一代种群 ) 其中，选择采用保留精英的轮盘赌机
制；两个父代个体采用多点交叉产生子代个体（交叉

率 (.*）；个体变异采用位变异机制（变异率 (.(+）；
+）判断种群是否满足终止条件，若满足，输出最

优结果，否则返回步骤 -）)
与一般遗传算法（ /$012# 3#4#5$6 72389$5:0，

;<=）［’，*，%(］有所不同，该算法中增加了傅里叶变换参
数存储机制 ) 算法启动时计算并存储傅里叶变换所
需的基本参数如 &，"(（&），!（&）等，演化过程中，
对每个遗传个体直接根据（*）式计算"（"），以提高
算法速度 )

图 , 遗传算法流程

,. 结果与分析

对三角晶格二维光子晶体，采用快速遗传算法

搜索到的原胞结构如图 -（7）所示，该结构的占空比
为 +!> ) 对应的色散关系见图 -（?），其中，实线对
应 @A波，虚线对应 @B波 ) 在第五能级下最大禁带
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图 ! 最优原胞结构（! " #$）及其禁带 （%）原胞结构；（&）第五能级以下禁带结构；（’）! ( !原胞结构

图 ) 绝对禁带相对值最低的原胞（! " *$） （%）原胞结构；（&）第五能级以下禁带结构

的中心频率为 $+)#!,（*!" -#），禁带宽度为 $+##,.
（*!" -#），最大禁带的相对值为 */+*)0，是以往像
素型三角晶格光子晶体禁带（#/+#0）的近两倍［#)］，
显示了遗传算法设计像素型光子晶体的明显优势 1
23波 *—/能级之间和 24波 /—!能级之间的禁带
所对应的频率范围相同，两个极化波的禁带完美

重叠 1
进一步分析散射体结构（图 !（’）），原胞结构可

以看作扭曲的六角形介质中间镂空平行四边形状 1
已有研究表明［)］，三角晶格光子晶体要取得宽禁带，

散射子形状需为六角形，而此处遗传算法优化出的

晶体结构也正是平行四边形基元所能填充出的六角

形结构，并且此六角形结构存在一定程度的扭曲，因

而可以得到较宽的绝对禁带值 1
目前还没有采用这种介质柱中间镂空空气柱

（“介质空气柱”）散射体结构获得大绝对禁带的相关

报道 1 就制备而言，近红外波段的光子晶体的最小
结构尺寸为几百 56，而目前主流制备技术如电子束

曝光、聚焦离子束刻蚀等的制备精度都已达到几十

56，这种新型的“介质空气柱”散射子的光子晶体结
构是可以实现的；重点是该结构中不仅存在绝对禁

带，而且相当宽，所以这种光子晶体结构是有着广泛

的应用前景的 1 为深入分析其禁带形成机理，将图 !
原胞细分为 *$ ( *$的像素形结构，保持介质柱外围
形状不变，遍历内部像素（空气柱位置）的各种介质

组合 1 在完全填充没有空隙的情况下（图 )（%）），绝
对禁带的相对值最低为 #7+!70（图 )（&））1 这表明
介质柱中的空气孔对获得大的绝对禁带相当重要，

这也正和绝对禁带的存在倾向相呼应，即高介电材

料分布既相互孤立又相互连接 1
图 !进一步精细化后得到的具有最大禁带的原

胞结构如图 8（ %）所示，其绝对禁带相对值为
*/+7#0（图 8（&））1 可以发现此介质柱中的空气孔
形状亦为平行四边形像素所能表示出的六角形结

构，这说明六角形是三角晶格光子晶体获得大绝对

禁带的最佳散射形状 1
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图 ! 最优原胞结构（! " #$）及其禁带 （%）原胞结构；（&）第五能级以下禁带结构

’( 小 结

通过引入物理思想，设计了一种快速遗传算法

并获得了易于制备的具有大禁带结构的三角晶格光

子晶体（)$ * )$ 像素，最大禁带相对值 #+(#,-；
#$ * #$像素，最大禁带相对值为 #+(.-），且散射体

形状为六角形介质柱中镂空六角形空气孔 / 今后，
将针对“介质空气柱”这一类新型散射体形状进行研

究，希望通过合理有效的参数优化而得到具有更大

绝对禁带的三角晶格光子晶体结构 / 另外，还可以
进一步拓展个体的表达机制，并将更多的领域知识

融入到遗传算法中以提高算法搜索效果和效率 /
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