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采用时域有限差分（+,-,./01,++/2/-3/ .,4/01546,-，7898）方法计算正方和六角排列圆形光子晶体的能带结构，研
究了光子晶体占空比对能带的影响，找到一组获得带隙个数最多的二维光子晶体的几何结构参数；采用 7898方法
计算具有该参数的光子晶体的发光二极管（:;8）出光效率，模拟表明该结构参数的正方和六角排列圆形光子晶体
提高了 <6=基蓝光 :;8出光效率 >—?倍，六角排列优于正方排列；利用禁带理论、等效介质理论分析了增透机理 @
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! N 引 言

以 <6=为基底的 :;8具有长使用寿命（可大于
!%?O），而且体积小，重量轻，已被广泛应用于显示、
照明和通信等领域 @同时，为全固态照明大型节省能
源提供可行的选择 @不过，相对高效率的常规光源，
要使发光二极管具有竞争力，所有方面的效率需要

加以优化［!］@由于 :;8所使用的材料的折射率 ! 很
高，光在 :;8介质与空气的界面发生全反射，使得
大部分光都不能从二极管中发射出来，导致出光效

率受到很大的限制［"］@如果能将发光二极管的效率
提高到 >%P以上，则发光二极管将全面取代白炽
灯，这将是一个非常广阔而诱人的市场 @
人们曾经尝试发光表面粗糙化、镀增透膜、光子

循环利用、谐振腔增强等办法，出光效率都有不同程

度的提高 @近年来，在 <6=层上引入光子晶体（DC）
以提高光提取率成为人们的研究热点［’—(］@主要利
用 DCK的带隙结构提高 :;8的出光效率 @带隙是被
用来禁止导模，而这些导波模式直接被 DCK耦合成
为辐射模式穿透 :;8而进入空气 @另一方面，如果
发光频率位于光子晶体禁带之上，DCK可以通过布
拉格散射使这些模式耦合成为辐射模式［!，)］@

<6=基蓝光 :;8基本结构如图 !所示 @本文在
<6=（! Q "N& R ,%N%%"）层上引入 DCK，研究正方排列
和六角排列的圆形 DCK结构不同占空比（"S Q %N!—

%N*，# 为圆形 DCK的半径，$ 为周期）对带隙进行调
制，根据不同 "S 对带隙的影响，找出最佳的 "S 和归

一化中心频率 %%（$ $!），从而可以得出光子晶体的最
佳参数，用 7898方法对其进行数值模拟实验加以验
证，从而为高性能 :;8结构的设计提供依据 @

图 ! <6=基蓝光 :;8基本结构
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!" 光子晶体的能带分析

!"#" 正方形排列的圆形 $%&结构能带分析

本文首先研究如图 !所示光子晶体不同占空比
对光子禁带的影响，图 #—$ 为 !% & ’"#—’"( 时光
子晶体的能带结构 )

图 ! 正方形排列的圆形 *+,结构 - . /平面视图

图 # （0）!% & ’"#时正方排列的圆形 *+,能级结构；（1）!% &

’"2时正方排列的圆形 *+,能级结构

图 2 （0）!% & ’"$时正方排列的圆形 *+,能级结构；（1）!% &

’"3时正方排列的圆形 *+,能级结构

由计算结果可知：当 !% & ’"4，’"!时没有禁带 )
如图 #（0）所示，!% & ’"# 时，有两个 5 偏振禁

带，归一化频率范围分别为 ’"22$—’"264，’"62(—
’"677（85），禁带宽度为 ’"’23，’"’!6（ " 9!），归一化
中心频率 #’（ " 9!）分别为 ’"23(，’"63#；如图 #（1），

!% & ’"2 时，一个 5 偏振禁带：’"#6!—’"236（85），
禁带宽度为 ’"’77（" 9!）；归一化中心频率 #’（ " 9!）
为 ’"2# )
如图 2（0）所示，!% & ’"$时，两个禁带，一个 5

偏振带隙，一个 : 偏振带隙：’"#$2—’"2#2（85），
’"($#—’"((2（8;），禁带宽度为 ’"’(，’"’#4（ " 9!），
#’ 分别为 ’"#62，’"(36（ " 9!）；如图 2（1），!% & ’"3
时，三个禁带，两个 5偏振带隙，一个 :偏振带隙：
’"#!6—’"#(3，’"$77—’"3#7（ 85），’"7(’—’"(’7
（8;），禁带宽度为 ’"’$7，’"’3，’"’!7（ " 9!），#’ 分别
为 ’"#$(，’"3’7，’"762（" 9!）)
从图 $（0）可知，当 !% & ’"7时，有四个禁带，两

个 5 偏振带隙，两个 : 偏振带隙：’"#4#—’"#22，
’"$!7—’"$74（ 85），’"7’6—’"7#2，’"(6—’"6’#
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（!"），禁带宽度分别是 #$#%&，#$#’’，#$#()，#$#&%
（! *!），"#（! *!）分别为 #$%(+，#$)’+，#$,((，#$-+, .

图 ) （/）#0 1 #$,时正方排列的圆形 234能级结构；（5）#0 1

#$-时正方排列的圆形 234能级结构

如图 )（5）所示，#0 1 #$- 时，三个禁带，一个 6
偏振带隙，两个 7 偏振：#$’+)—#$)#8（!6），#$8)—
#$88，#$,++—#$-&,（!"），禁带宽度为 #$#&&，#$#&，
#$#&-（! *!），"#（! *!）分别为 #$)，#$8))，#$-#-；#0 1
#$+时，无禁带 .

!"!" 六角排列的圆形 #$%结构能带分析

同理，对于如图 8（/）所示的 234，当 #0 1 #$8时
能带结构如图 8（5）所示，四个禁带，三个 6偏振带
隙，一个 7偏振带隙：#$%&-—#$’&(，#$)-)—#$8-)，
#$--&—#$+%(（!6），&$##-—&$#(’（!"），禁带宽度分
别是 #$#+’，#$#++，#$#)&，#$#&)（ ! *!），"#（ ! *!）分别
为 #$%8’，#$8%)，#$+#8，&$#&, .
可见，改变占空比 #0 的值可以对带隙进行调

制，禁带个数，禁带位置，禁带宽度都随着 #0 而变

化 .随着 #0 的增大，禁带边界频率下降，这是由于

9/:光子晶体的空气部分比例减小，从而导致其平
均介电常数变大 .图 ,为两种结构占空比对禁带宽

图 8 （/）六角排列的圆形 234结构 $;%面视图；（5）#0 1 #$8时

六角排列的圆形 234能级结构

度的影响，结果表明，占空比存在一个最佳值，使

234带隙宽度最大 .当 #0 < #$,时，6偏振带隙个数
随着 #0 增大在增多，这是由于随着 #0 的增大，平

均介电常数变大，而孤立的高介电常数区域有利于

6偏振带隙的产生［+］；当 #0 = #$)时，7偏振带隙个
数是随着 #0 的增大在增多，这是由于随着 #0 的增

大，234的介质部分在增大，介质之间的空气部分减
少，形成近似的互联网络，而互联的网络结构有助于

7偏振带隙的产生［+］.
由于禁带有助于提高 >6?的光提取效率，对于

正方排列的圆形 234，我们取 #0 1 #$,，有四个带隙，
此时禁带中心频率 "#（ ! *!）分别为 #$%(+，#$)’+，

#$,((，#$-+, .由于 9/: 基蓝光 >6? 的发光波长为
’8# @A，此时 234 的周期 ! 1 "# B!分别为 &)&$%’
@A，()($)’ @A，%%($&( @A，’&($8( @A.根据实现工艺
的难易程度，我们取 ! 1 ’&( @A，圆形 234的半径 &
1 &’’$( @A；同理，对于六角排列，! 1 ’8- @A，& 1
&’#$’ @A.用 C?!?对此结构参数的 234进行数值模
拟实验，检验此结构参数的 234是否对发光波长为
’8#@A的蓝光有增透作用，并比较两种结构对 >6?
出光效率的影响 .
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图 ! （"）正方排列（#）六角排列圆形 $%&的禁带宽度与占空比

之间的关系

’( )*+*数值模拟实验与分析

!"#"$%&%方法

)*+*法是求解电磁场 ,"-./00 方程的通用方
法 1具体方法是：将 ,"-./00方程组在坐标系中展开
成标量场分量的方程组，然后用二阶精度的中心差

商代替微商，将连续的空间和时间问题离散化，得到

标量场分量的迭代差分方程组；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，根据空间离散步长将光子晶体沿坐标轴向方向

分成很多 2//氏网格单元 1
求出每个网格点的有效介电常数，再由空间步

长和时间步长所满足的数值稳定性条件，得出相应

的时间步长 1以上参数确定后加入边界条件，就可以
将迭代方程组在划分好的 2//氏网格空间中迭代计
算出光子晶体中在任意时刻场的分布情况，并通过

傅里叶变换，计算出包含很大频率范围的透射谱 1

以直角坐标系中的三维 )*+* 迭代公式为例，
见式

!"34
#（ $ 3 456，%，&）

7 !"
#（ $ 3 456，%，&）

3 !’
!（ $ 3 456，%，& 3 456）"

8

("3456
) （ $ 3 456，% 3 456，&）

9 ("3456
) （ $ 3 456，% 9 456，&）

9 ("3456
* （ $ 3 456，%，& 3 456）

3 ("3456
* （ $ 3 456，%，& 9 456













）

，

（4）
!" 3 4

# （ $ 3 456，%，&）表示网格点标号为（ $ 3 456，%，&）

处，第 " 3 4个时间步长电场分量 !# 的值，其他场

分量类似 1!（ $ 3 456，%，& 3 456）为（ $ 3 456，%，& 3 45
6）处的介电常数，"为离散步长 1模拟中截取了 # 9
) 9 * 平面 6": 8 6( ;": 8 6":的计算单元 1为了
能够精确还原，在 # 9 ) 平面四边设置了周期性边
界，并且在光子到达像素边界所需的平均时间上对

能量进行积分，同时在 * 轴设置完全匹配层（$,<）
边界条件［4=］1

!"’" 正方排列和六角排列的圆形 ()*结构的 !+ 对

,-%出光效率的影响

<>* 系统结构中 ?"@ 层的厚度 A/BCAD ?"@ 7
’== E:1由薄膜理论可知，当膜层材料的光学厚度是
入射波长的四分之一时有良好的增透效果 1我们主
要研究的中心波长#= 7 FG= E:，则 $%& 的高度

A/BCAD$%& 7 44; E:1
定义 $%&亚波长结构 <>*相对出光效率 ! H 为

该 $%&亚波长结构 <>*出光效率 >与无 $%&亚波
长结构 <>*出光效率 != 的比值 1入射光波长为 FG=
E:，得到的正方排列和六角排列的圆形 $%&结构参
数 +I 对 <>*出光效率影响如图 J所示 1对于正方

排列，固定周期 , 为 F46 E:时，占空比 +I 7 =(!时，
出光效率最大，与上述能带计算结果是一致的，在

+I 7 =(!时出光效率提高了 ;倍；对于六角排列，结
论也是一致的，在 +I 7 =(G 时出光效率提高了 G(6
倍 1无 $%&时，?"@基蓝光 <>*出光效率大约为 ;K
（ L 45F"6）［’，44，46］，引入正方和六角排列 $%& 后出光
效率分别为 ’=K，’GK 1可见，六角排列比正方排列
的效果更好，比后者提高了 6=K 1
对于二维对称的亚波长增透结构而言，其等效
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图 ! （"）无 #$%（&）正方排列（’）六角排列圆形 #$%结构 ()*的

!+ 随 ", 的变化

折射率有以下几种求法［-.］：

#/
/* 0（- 1 $）#/

2 3 $#/
%， （/）

#/
/* 0
［（- 1 $）#/

2 3 $#/
%］［ $#/

2 3（- 1 $）#/
%］3 #/

2 #/
%

/［ $#/
2 3（- 1 $）#/

%］
，

（.）

（- 1 $）
#/

% 1 #/
2

#/
% 1 #/

/*
0

# 2

#/*
， （4）

其中，# 2 为空气折射率，# % 为衬底折射率，#/*为等

效折射率，$ 为占空比 5此处占空比 $ 是单位周期内
的填充因子，即单位周期内的衬底介质占的面积比，

而 ", 0
/ %
& ，则 $ 0!%

/& 0!",

4 5（/）式和耦合波理论的

结果差距最大，（.）式在 # % 6 -78 时，与耦合波理论
的结果匹配较好，（4）式在 -78 6 # % 6 4时，与耦合波
理论的结果匹配比较好 5因此，用 9":做基底时，二
维亚波长增透结构占空比与等效折射率的关系式应

选用（4）式，其占空比与等效折射率的关系曲线如图
; 5对于正方排列，当 ", 0 <7= 时，$ 0 <784;8，代入
（4）式，可得 #/*’>&2’ 0 -788?；对于六角排列，当 "’ 0
<7?时，$ 0 <784.;，#/*@AB"CDE"F 0 -784;8 5根据等效介质
理论可以知道，等效折射率是占空比的函数，而反射

率是等效折射率的函数，二维亚波长增透结构的反

射率与占空比的函数关系式是［-4］

" 0（# % 1
#/
/*

# 2
）/ G（# 2 3

#/
/*

# %
）/， （8）

其中，#/*由（4）式确定，图 -< 是反射率与等效折射
率的关系曲线 5将 #/*’>&2’ 0 -788?代入（8）式，可得反
射率 " 0 <7<-H，将 #/*@AB"CDE"F 0 -784;8代入，可得 "
0 /7/8 I -<1 =，基本为零，与图 -< 所示关系曲线相
符合 5所以两种结构对出光效率都有了较大的提高，

六角结构提高的程度更大，效果更显著 5

图 ; 等效折射率与占空比的关系曲线

图 -< 反射率与等效折射率的关系曲线

47 结 论

9":基蓝光 ()*在无 #$% 时，导波模式将会在
全频域空间存在，而在 9":界面引入周期性调制的
#$% 结构后，会引入一个导波的频率上限，从而减少
了导模，增加漏波模式 5通过改变不同结构 #$%的占
空比可以对其能带进行调制，而禁带的存在一方面

直接将带隙中的导波直接耦合为辐模，另一方面也

可以将导波通过衍射进入空气，从而可以提高 ()*
的光提取效率 5由 J*K*模拟结果可知，通过调制能
带而得出合适参数的 #$%确实提高了 ()*的出光
效率，其中六角结构对出光效率的提高优于正方结

构 5通过进一步优化六角 #$%的结构及其几何参数，
()*的出光效率将会进一步提高 5而且改变 #$%的
结构和占空比，可以对不同波长的光进行增透，即可

以提高不同发光波长的 ()*的出光效率 5
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