
基元配置对二维光子晶体不同能带

之间带隙的调节和优化!

许振龙!）"）# 吴福根"）

!）（湄洲湾职业技术学院，莆田 $%!"%&）

"）（广东工业大学实验教学部，广州 %!’’(’）

（"’’)年 )月 "!日收到；"’’)年 !"月 !*日收到修改稿）

介绍一种方法来调节和优化二维光子晶体不同能带之间的带隙 +在单胞中任意位置增加一个基元，可以调节
不同能带之间的带隙 +而且固定两个基元的最佳位置，调节两个基元柱体边长，可以找到一个合适的配置，使各自
的带隙相对带宽达到更大值 +同时结果也表明双基元情况下，不同能带之间带隙优化对系统对称性要求不同，频率
越高处的带隙优化要求系统对称性越低 +
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! A 引 言

光子晶体是电介质材料周期性排列的人工复合

的功能材料［!，"］+当电磁波在介电常量受到周期性调
制的复合介质中传播时，会产生光子带隙 +光子晶体
的应用主要基于光子带隙的存在与宽度［$—%］+产生
光子带隙的瓶颈之一是光子晶体布里渊区高对称点

出现的简并态，改变光子晶体的对称性使简并态分

立从而得到光子带隙是科学家们的共识，因而科学

家们设计各种光子晶体结构对光子带隙进行优化 +
基于这个理念，有多种方法被用于改变光子晶体对

称性，如在二维晶格单胞的中心插入一个小柱体［*］，

降低散射体的对称性［,］，采用不同的晶格结构［)］，使

标准的晶格发生形变［(］等 +
然而，先前的研究主要是最低带隙的调节和优

化，受到 B:C423等人［!’］研究工作的启发，本文介绍
一种方法用于调节并优化多条能带之间的带隙 +我
们在单个基元的单胞中增加一个基元，并调节两个

基元配置，使不同能带之间带隙的相对带宽得到优

化 +为了便于比较，我们还研究了单个基元单胞的

情况 +

" A 模型和方法

对于二维光子晶体，当电磁波沿垂直于光子晶

体轴向传播时，电磁场分解为 0和 D两种偏振模式
的线性叠加，它们的电场矢量分别平行和垂直于柱

体的轴向 +本文中仅考虑 0偏振模式 +考虑到当散
射体对称性与晶格的对称性相同时能产生最大的完

全光子带隙［!!］，而且由于 0偏振的带隙容易出现在
高介电常数的介质孤立分布的结构中［!"］，我们研究

的模型二维方形晶格的光子晶体如图 !（3），由无限
多!! E !%A’方形介质柱体置于空气（!" E !A’）基体

中，单胞中任意位置增加一个介质柱体基元后结构

模型如图 !（F）+
本文所有能带结构用平面波展开法［!$—!*］计算，

使用 !*)!个平面波，计算误差小于 ’A)G +并采用相
对带宽［!’］#$%（又称宽高比

［!,］）来评价带隙的品质，

相对带宽 #$%"!"$% H"$%，!"$% E"% I"$ 是带隙绝对

宽度，"$% E"% J"$ 是带隙中间频率 +
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图 ! （"）二维方形晶格结构的光子晶体模型；（#）单胞中任意位置增加一个基元

后的光子晶体模型（!表示第二个基元的位移，! 是晶格常数）

$% 结果和分析

!"#" 单基元情况

为了比较，我们先计算单个基元单胞产生的带

隙的相对带宽 "#$ &我们把基元的边长 %! 从 ’调到

!%’!（最大可能值），并观察多条能带之间的带隙相
对带宽 &计算结果如图 (，带隙在不同范围逐渐展
开 &其中，!—( 能带之间的带隙在较大范围（’%!$!
!%!!’%)*!）内展开，当 %! + ’%$(! 时"!(达到最大

值 ’%,,’ & $—,能带之间的带隙在最后打开，展开范
围为 ’%$*!!%!!’%)$!，当 %! + ’%-’! 时，"$,达到

最大值 ’%(!( & ,—- 能带之间的带隙在范围 ’%(.!
!%!!’%$.! 内展开，当 %! + ’%$$! 时，",-达到最

大值 ’%’-- &值得关注的是 (—$，-—*之间的带隙一
直无法打开 &

图 ( 单基元情况下不同能带之间的带隙相对带宽 "#$与单个基

元边长 %!之间的关系图

!"$" 双基元情况

我们研究单个基元的单胞中任意位置中增加一

个基元时的各带隙相对带宽 "#$ &两个方形基元柱体
的边长为 %! + ’%(’!，%( + ’%(’! &图 $表示的是 "#$

的等高线，等高线上各点是第二个基元中心所在位

置的点，这四个图与带隙的对应关系分别为（"）对应
!—(带隙（"!(），（#）对应 (—$ 带隙（"($），（/）对应

,—-带隙（",-），和（0）对应 -—* 带隙（"-*）& $—,
带隙无法打开（"$, + ’）&在图的四个角上的深黑色
方形表示第一个基元的四分之一，邻近的灰色区域

为第一个基元和第二个基元将存在重叠的区域 &在
最黑区域带隙相对带宽 "#$为 ’，越亮的地方 "#$

越大 &
首先，我们来看图 $（"）!—(能带之间带隙相对

带宽 "!(等高线，相对带宽 "!(一系列最大值为

’%(,)，最大值出现在第二个基元和第一个基元最靠
近的位置 &当第二个基元逐渐远离第一个基元，"!(

逐渐减小，最后在单胞的中心消失 &我们偿试调节两
个方形基元柱体的边长而不改变它们得到最大 "!(

时的相邻状态，试图得到更大的 "!( &分别给定第一
个基元边长 %! + ’%(’! 和 ’%,’!，调节第二个基元
边长，结果在图 ,中表示，当 %! + ’%(’!，%( + ’时，

"!(达到最大值 ’%(-. &当 %! + ’%,’!，%( + ’ 时，"!(

达到最大值 ’%,(( &尽管我们做了更多调节工作，!—
(能带之间的带隙 "!(仍无法超过只有一个基元时

的情况 &如果从基元边长调节的情况分析，可以发现
当第一个基元边长较大，而第二个基元边长较小时，

"!(更大，也可以说增加的基元使得 "!(更难得到优

化 &而且在两个基元邻近时才可以得到较大带隙，换
句话说，如果两个基元合成一个基元或者说只是增

*.(* 物 理 学 报 -.卷

Absent Image
File: 0

Absent Image
File: 0



图 ! 相对带宽 !"#的等高线图（等高线上各点是第二个基元中心所在）（"）!#$；（%）!$!；（&）对 !’(；（)）!(*

大了单个基元的填充率会得到较大带隙 +进一步，我
们从系统的点群对称性对 !#$影响方面分析，如果

只有一个基元，晶体的点群对称操作属于 $’%点群，

具有 ,个对称操作，增加的基元导致系统对称性降
低 +以上结果表明高对称性更有利于在 #—$能带之
间带隙增大 +
图 !（%）表示的是 $—!能带之间带隙相对带宽

!$!的等高线 +与 !#$相反，当第二个基元逐渐远离

第一个基元时，!$!值增大并在单胞中心达到最大值

-.’-’ +同样，为了得到一个更大的 !$!，我们保持第

二个基元在中心位置不变，结构模型如图 (（"）+分
别给定第一个基元边长 &# / -.$-’ 和 -.’-’，观察

!$!随第二个基元边长 &$ 的变化，计算结果如图 (
（%）所示 +当 &# / -.$-’，&$ / -.$!’ 时，!$!为 -.’#, +
当 &# / -.’-’，&$ / -.!’’ 时，!$!为 -.$00 +当单胞中
只有一个基元时，无论如何调节基元大小，$—! 能
带之间带隙无法打开 +双基元情况下，如果第二个基

图 ’ 分别给定 &# / -.$-’ 和 -.’-’ 时，相对带宽 !#$和 &$ 的关

系图

元放置在单胞的中心位置，很容易地得到较大带隙，

也可以说双基元情况下，系统的这种点群对称性有

利于 $—!能带得到一个大的带隙 +此时系统的点群
对称操作还是属于 $’%点群，具有 ,个对称操作 +
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图 ! （"）相对带宽 !#$最大时光子晶体模型（ "% & ’(#’#，"# &

’(#’#）；（)）分别给定 "% & ’(#’#和 ’(*’#时，相对带宽 !#$和 "#

的关系图

图 $（+）为 *—! 能带之间带隙相对带宽 !*!的

等高线图，在图中最亮区域的中心（ $ & , ’(#*#，%
& , ’(#*#）得到 *—! 能带之间的带隙相对带宽
!*!最大值（’(’##）-为了得到更大 !*!，我们在 $ &
, ’(#*#，% & , ’(#*# 四个位置中的一个位置（如图
.（"））增加第二个基元，并调节两个基元边长结果表
示在图 .（)）-分别给定第一个基元的边长 "% &
’(#’# 和 ’($’#，观察 !*!随第二个基元边长 "# 的

变化 -当 "% & ’(#’#，"# & ’($’# 时，得到相对带宽
!*!达到最大值 ’(’#. -当 "% & ’($’#，"# & ’(’$/ 为
最大值 -虽然通过不断调节，我们还是无法得到一个
比单个基元情况下更大的带隙 -同时我们也注意到
在双基元情况下，比较其他位置而言，采用在最佳位

置增加一个基元的做法可以得到较大带隙，此时系

统的对称性降低，系统的对称操作只剩下属于 &*’

点群的两个对称操作 -
最后，我们研究 !—. 能带之间带隙相对带宽

!!.，!!.等高线如图 $（0）-当第二个基元位于 $ & ,
’(#!#，% & , ’($1# 和 $ & , ’($1#，% & , ’(#!# 八
个位置中的任一个位置时 !!.得到最大值 ’(’%# -当
!!.最大时配置如图 /（"），系统的对称操作只剩下
属于 &*’点群操作的一个对称操作，即不变操作 ( -

图 . （"）相对带宽 !*!最大时光子晶体模型（ "% & ’(#’#，"# &

’(#’"）；（)）分别给定 "% & ’(#’#和 ’($’# 时，相对带宽 !*!和 "#

的关系图

图 / （"）相对带宽 !!.最大时光子晶体模型（ "% & ’(#’#，"# &

’(#’#）；（)）给定 "% & ’(#’#时，相对带宽 !!.和 "# 的关系图

为了得到一个更大的 !!.，我们保持两个基元如图 /
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（!）位置不变，在给定第一个基元边长为 !" #
$%&$"，当 !& # $%&’" 时 #()达到最大值 $%$&* +而在
只有一个基元的情况下，(—) 能带之间带隙无法
打开 +
以上的调节中（在单胞中任意位置增加一个基

元，且 !" # $%&$"，!& # $%&$"）,—*能带之间带隙无
法打开 +对双基元情况下得到较大带隙时系统的对
称性分析中我们得到启发，设想通过设计一种系统

来打开 ,—*能带之间带隙 +这种系统的对称性介于

图 ’ （!）在单胞中心位置引入一个长方形柱体基元后光子晶体

模型（!" # $%&$"，!& # $%*$"）；（-）给定 !" # $%&$" 时，相对带宽

#,*和 !& 的关系图

#&,和 #*(最大时的系统的对称性之间，也就是系统

的点群对称操作属于 $*%点群，且对称操作数介于 ’
个和 &个之间，因此我们在单胞的中心位置引入一
个长方形柱体状基元，此时系统的点群对称操作属

于 $*%点群的 * 个对称操作 +我们选择长方形的两
边长比为 &%( +保持两个基元如图 ’（!）位置不变，在
给定第一个基元边长为 !" # $%&$"，调节 !& # $%(*"
时 #,*达到最大值 $%&(*，也可高于调节单个基元时
得到的最大相对带宽值 +

* % 结 论

以上研究中，我们在单胞中任意位置增加一个

基元，可以调节不同能带之间的带隙 +而且可以固定
两个基元的最佳位置，调节两个基元柱体边长，找到

一个合适的配置，使各自的带隙相对带宽达到更大

值 +同时结果也表明双基元情况下，不同能带之间带
隙优化对系统对称性要求不同，频率越高处的带隙

优化要求系统对称性越低 +
./012!等人［"$］在方形晶格单胞中任意位置增

加一个介电常数不同的圆柱体基元，通过调节找到

了最佳位置使不同能带之间的带隙最大 +本文采用
了方形晶格单胞中增加一个介电常数相同的方柱体

基元的模型，在固定两个基元的最佳位置后，继续调

节两个基元柱体边长，可以找到一个合适的配置，使

不同能带之间的带隙得到进一步优化 +特别是通过
对系统对称性的分析，在单胞的中心位置引入一个

长方形基元柱体，对 ,—*能带之间带隙的打开和优
化是非常有效的 +这种方法将有效用于设计光子晶
体多条能带之间的带隙结构 +
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