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　 　 与介质光子晶体相比，金属光子晶体的带隙特性在毫米波和亚毫米波波段有着重要的应用价值．基于Ｙｅｅ网
格的频域有限差分法推导得出的本征模方程，求解后能方便而又可靠地得出介质光子晶体的带隙图和场分布．但
由于金属与介质的本质差异，该方法不能直接应用于金属光子晶体．文中引入了金属表面边界条件，推导了二维金
属周期结构的光子带隙本征模方程．通过数值计算，得出了不同晶格结构（正方／三角格子）下两种模式（ＴＥ ／ ＴＭ）
的全禁带特性，并与介质周期结构的禁带特性进行对比，分析了金属周期结构在模式选择和器件集成方面的优点．
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１ 引 言
光子晶体（ｐｈｏｔｏｎｉｃ ｃｒｙｓｔａｌ，ＰＣ）［１，２］是一种由折

射率不同的媒质（介质／金属）周期排列构成的人工
材料，其带隙特性使光的传播控制和电磁波的模式
筛选成为可能，该领域的研究已取得了令人瞩目的
成果［３，４］，并且引发了人们更深入的探索．在毫米波
和亚毫米波波段，金属吸收引起的损耗可以忽略，
金属周期结构在尺寸和重量上优于同一频段的介
质周期结构［５］，同时金属周期结构的带隙更宽，使
得结构参数的选择更自由，因此金属光子晶体
（ｍｅｔａｌｌｉｃ ｐｈｏｔｏｎｉｃ ｃｒｙｓｔａｌ，ＭＰＣ）有着重要的应用
前景［６—１０］．

为了弄清金属周期结构的带隙特性，人们提出
了一些基于Ｍａｘｗｅｌｌ方程的计算方法，其中包括修
正的平面波展开法（ｐｌａｎ ｗａｖｅ ｅｘｐａｎｓｉｏｎ，
ＰＷＥ）［１１，１２］，时域有限差分法（ｆｉｎｉｔｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｔｉｍｅ
ｄｏｍａｉｎ，ＦＤＴＤ）［１３，１４］和传输矩阵法（ｔｒａｎｓｆｅｒ ｍａｔｒｉｘ
ｍｅｔｈｏｄ，ＴＭＭ）［１５—１７］． ＰＷＥ方法收敛性差，且难以
应用于复杂结构（如缺陷结构）；ＦＤＴＤ方法激励设
置复杂，同ＴＭＭ 方法一样，不能直接得出色

散关系．近几年发展起来的基于Ｙｅｅ 网格的频
域有限差分法（ｆｉｎｉｔｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ｆｒｅｑｕｅｎｃｙｄｏｍａｉｎ，
ＦＤＦＤ）［１８—２２］，利用中心差分公式直接将Ｍａｘｗｅｌｌ方
程离散化，建立电磁波在ＰＣ中传播的本征模方程，
数值求解后能直接得到色散曲线和场分布．结合等
效介质理论（ｉｎｄｅｘ ａｖｅｒａｇｉｎｇ，ＩＡ）［２３，２４］和完全匹配
层思想（ｐｅｒｆｅｃｔｌｙ ｍａｔｃｈｅｄ ｌａｙｅｒ，ＰＭＬ）［２５］，ＦＤＦＤ的
计算结果达到了很高的精度［１９］和很快的速度［２２］．

金属是一种特殊的介质，其介电常数的虚部很
大，对入射的电磁波产生很强的衰减，在其表面产
生跳变，内部衰减为零；而一般介质介电常数虚部
为零，其内部场与入射场保持着连续性．电磁波在
金属与一般介质的边界和内部的传播差异，使得该
方法虽适用于介质光子晶体（ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ ｐｈｏｔｏｎｉｃ
ｃｒｙｓｔａｌ，ＤＰＣ），却不能直接应用于ＭＰＣ．

本文在二维ＤＰＣ ＦＤＦＤ的基础上，引入金属表
面的边界条件，推导出二维ＭＰＣ的本征模方程．分
别计算了正方／三角格子ＴＥ和ＴＭ模的色散曲线，
与实空间有限差分法（ｒｅａｌｓｐａｃｅ ｆｉｎｉｔｅｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ，
ＲＳＦＤ）［２６］得出的结果进行比较，二者一致性很好．
在此基础上研究其全禁带特性，分析了ＭＰＣ和ＤＰＣ
在带隙特性和局域特性方面的差异，进而讨论了
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ＭＰＣ的重要应用价值．

２． ＦＤＦＤ算法

２ １ 本征模方程
图１所示为二维ＰＣ横截面示意图，常见的结

构为图１（ａ）中的正方格子和图１（ｂ）中的三角格
子，晶格常数为ａ，圆柱媒质的半径为ｒ，虚线所围区

域为晶体的元胞（ｕｎｉｔ ｃｅｌｌ）．
假设时间因子为ｅｊωｔ，一般媒质的频域Ｍａｘｗｅｌｌ

旋度方程可写为

Δ

× Ｅ ＝ － ｊωμ０μＨ， （１）

Δ

× Ｈ ＝ ｊωε０εＥ ＋ σＥ， （２）
其中μ，ε和σ分别为媒质的相对磁导率、相对介电
常数和电导率，μ０ 和ε０ 为真空的磁导率和介电常数．

图１　 二维ＰＣ横截面　 （ａ）正方格子，（ｂ）三角格子

　 　 若媒质为金属，σ很大，μ ＝ １．在毫米波和亚毫
米波波段，其趋肤深度δ ｓ 远小于微米量级，绝大部
分电流都集中于接近导体表面极薄的区域内，可以
认为金属柱内Ｅ ＝ ０．在整个元胞区域内，（１），（２）
式可写为

Δ

× Ｅ ＝ － ｊωμ０Ｈ， （３）

Δ

× Ｈ ＝ ｊωε０Ｅ． （４）
　 　 考虑ＰＣ结构的平面传播（ｚ向波数ｋｚ ＝ ０）特性，
电磁波可以分解为ＴＥ（电磁分量为Ｅ ＝（Ｅｘ，Ｅｙ，０），
Ｈ ＝（０，０，Ｈｚ））和ＴＭ（电磁分量为Ｅ ＝（０，０，Ｅｚ），Ｈ
＝（Ｈｘ，Ｈｙ，０））两种模式，根据图２所示的Ｙｅｅ网格，
利用中心差分公式将（３），（４）式离散化可得

ＴＥ模式时，
－ ｊωμ０Ｈ ｚ， ｉ ＋ １２ ，ｊ ＋( )１２ ＝

Ｅ ｙ，（ｉ ＋１，ｊ ＋１ ／ ２） － Ｅ ｙ，（ｉ，ｊ ＋１ ／ ２）
Δｘ

－
Ｅ ｘ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ ＋１） － Ｅ ｘ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ）

Δｙ
，

ｊωε０Ｅ ｘ， ｉ ＋ １２ ，( )ｊ ＝
Ｈ ｚ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ ＋１ ／ ２） － Ｈ ｚ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ －１ ／ ２）

Δｙ
，

ｊωε０Ｅ ｙ， ｉ，ｊ ＋( )１２ ＝ －
Ｈ ｚ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ ＋１ ／ ２） － Ｈ ｚ，（ｉ －１ ／ ２，ｊ ＋１ ／ ２）

Δｘ
．

（５）

图２　 二维Ｙｅｅ网格

ＴＭ模式时，
－ ｊωε０Ｅ ｚ，（ｉ，ｊ） ＝

Ｈ ｙ，（ｉ ＋１ ／ ２，ｊ） － Ｈ ｙ，（ｉ －１ ／ ２，ｊ）
Δｘ

－
Ｈ ｘ，（ｉ，ｊ ＋１ ／ ２） － Ｈ ｘ，（ｉ，ｊ －１ ／ ２）

Δｙ
，

－ ｊωμ０Ｈ ｘ， ｉ，ｊ ＋( )１２ ＝
Ｅ ｚ，（ｉ，ｊ ＋１） － Ｅ ｚ，（ｉ，ｊ）

Δｙ
，
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－ ｊωμ０Ｅ ｙ， ｉ ＋ １２ ，( )ｊ ＝ －
Ｅ ｚ，（ｉ ＋１，ｊ） － Ｅ ｚ，（ｉ，ｊ）

Δｘ
． （６）

　 　 电磁分量下标数值即所在网格的编号，（５），
（６）两式可记为

ＴＥ模　
ｊωμ０Ｈ ｚ ＝ Ｕ ｙＥ ｘ － Ｕ ｘＥ ｙ，
ｊωε０Ｅ ｘ ＝ Ｖ ｙＨ ｚ，
ｊωε０Ｅ ｙ ＝ － Ｖ ｘＨ ｚ

{
．

（７）

ＴＭ模　
ｊωε０Ｅ ｚ ＝ － Ｖ ｙＨ ｘ ＋ Ｖ ｘＨ ｙ，
ｊωμ０Ｈ ｘ ＝ － Ｕ ｙＥ ｚ，
ｊωμ０Ｈ ｙ ＝ Ｕ ｘＥ ｚ

{
．

（８）

其中Ｅ ｚ和Ｈ ｚ为向量，分别包含了两种模式下所有
格点垂直于柱体方向的电／磁场分量，Ｕ ｘ，Ｕ ｙ，Ｖ ｘ，Ｖ ｙ
为方阵，由Ｍａｘｗｅｌｌ旋度方程的差分形式和Ｂｌｏｃｈ边
界条件所决定．（７），（８）式消元后可简化为
ＴＥ模式时，

－ （Ｕ ｙＶ ｙ ＋ Ｕ ｘＶ ｘ）Ｈ ｚ ＝ ω( )ｃ
２

Ｈ ｚ， （９）
ＴＭ模式时，

－ （Ｖ ｙＵ ｙ ＋ Ｖ ｘＵ ｘ）Ｅ ｚ ＝ ω( )ｃ
２

Ｅ ｚ ． （１０）
　 　 此即为二维ＭＰＣ本征模方程．根据Ｙｅｅ网格的
中心差分公式和Ｂｌｏｃｈ边界条件可知，ＤＰＣ与ＭＰＣ
本征模方程的Ｕ ｘ，Ｕ ｙ，Ｖ ｘ，Ｖ ｙ 具有相同的矩阵形式，
不同的是后者介电常数为１（不考虑吸收损耗），不
显含于本征模方程中．介电特性转变为导电特性，
这是ＭＰＣ与ＤＰＣ的区别之一．

另外，ＭＰＣ除了满足Ｂｌｏｃｈ定理［１９］，其电／磁场
在金属柱表面Ｓ还满足的边界条件为

Ｈ ｚ
ｎ ｓ

＝ ０　 　 （ＴＥ模），

Ｅ ｚ ｓ ＝ ０　 　 （ＴＭ模），
（１１）

其中ｎ为金属柱表面法向单位矢量．入射场在金属
表面发生跳变且在内部衰减为零，而在介质表面保
持连续，这使得二者本征模方程系数矩阵的结构产
生了变化，不能将现有的ＦＤＦＤ 算法直接应用
于ＭＰＣ．

综上所述，必须在ＤＰＣ本征模方程的基础上，

根据（９）—（１１）式做出相应修改，才能将ＦＤＦＤ应
用于ＭＰＣ特性的计算和分析．对于ＴＥ模式而言，若
（９）式左边的某一点位于金属柱内，则将该点的场
等效于其系数所在矩阵行的对角元素对应点的场．
例如，若系数矩阵的第ｊ行为（··ａｉ··ａｊ··ａｋ··），
对应Ｈ ｚ分量为（··Ｈｚ ｉ··Ｈｚ ｊ··Ｈｚ ｋ··）′，若Ｈｚ ｉ位
于金属柱内，则将其等效为Ｈｚ ｊ，修改后该行变为
（··０··ａｉ ＋ ａｊ··ａｋ··）． 这样，当Ｙｅｅ网格的边长
Δｘ→０，Δｙ→０时，（１１）式得到满足．对于ＴＭ模式而
言，若（１０）式左边的某一点在金属柱内，则直接将
其系数设置为零
２ ２ 色散关系及场分布

通过解本征模方程，可以得出ＰＣ中能存在的
电磁波频率和对应频率下Ｈ ｚ ／ Ｅ ｚ 的相对大小．当ｋ
取遍不可约Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ区边界时，便得到归一化频率
ωａ ／（２πｃ）随ｋ变化的轨迹，即色散关系．色散图上
的每一条曲线，都对应着一个电磁场模式．当ｋ为某
一定值时，该模式的场分布可以通过解对应本征值
ωａ ／（２πｃ）的本征向量得到．

计算时，为了平衡精度和速度这一对矛盾，选
取合适的网格数目非常必要．通过多次尝试，当网
格数增加到某一数时，色散曲线不再发生变化，则
此时的网格数可以保证计算精度．同时，注意到本
征方程的系数矩阵为稀疏矩阵，运用稀疏矩阵的存
储和运算法则，可以大大减少占用内存和计算时间．

３ 数值计算结果

３ １ ＦＤＦＤ与ＲＳＦＤ计算结果比较
设置划分元胞的网格数＝ ４１ × ４１，将ＦＤＦＤ计

算的结果（圆圈）与文献［２６］的结果（虚线）进行比
较，二者符合得很好，如下图３所示．

表１记录了ＦＤＦＤ结果相对于ＲＳＦＤ结果的最
大误差，由算法和网格点数不同带来的误差在可接
受的范围之内．

表１　 ＦＤＦＤ与ＲＳＦＤ计算结果比较
样本 绝对误差 相对误差／ ％

正方格子ＴＥ模 ０ ０２７０ １ ９６
正方格子ＴＭ模 ０ ０１８８ ４ ０２
三角格子ＴＥ模 ０ ０２５９ １ ６８
三角格子ＴＭ模 ０ ０３２５ ５ ２６
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图３　 ＦＤＦＤ与ＲＳＦＤ计算结果比较　 （ａ）正方格子ＴＥ模ＰＢＧ，（ｂ）正方格子ＴＭ模ＰＢＧ，（ｃ）三角格子ＴＥ模ＰＢＧ，（ｄ）三
角格子ＴＭ模ＰＢＧ

３ ２ ＭＰＣ与ＤＰＣ带隙特性比较

为了进一步研究结构参数对带隙的影响［２７］，需
要画出ＰＣ的全禁带，即ｋ取遍不可约Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ区边
界时，归一化频率ωａ ／ ２πｃ随半径周期比ｒ ／ ａ变化的
轨迹．同时为便于ＭＰＣ与ＤＰＣ带隙特性的比较，给

出了运用ＦＤＦＤ方法得到的ＤＰＣ（ε ＝ ８ ９）全禁带．
由图４和图５对比可以看出，无论是正方格子

还是三角格子，ＭＰＣ ＴＥ模的带隙均宽于ＤＰＣ ＴＥ
模，前者两种结构的最大归一化宽带Δωｍａｘ分别为
０ ３３８１和０ ３２４１，后者两种结构的Δωｍａｘ分别为
０ ０５２０和０ ０８０７，显然前者禁带比后者宽得多．

图４　 ＭＰＣ ＴＥ模全禁带　 （ａ）金属正方格子ＴＥ模全禁带，（ｂ）金属三角格子ＴＥ模全禁带

　 　 由图６和图７对比可以看出，ＭＰＣ ＴＭ模的带
隙宽于ＤＰＣ ＴＭ模，且存在截止频率，低于该频率的
频段不存在任何模式，即出现了第一禁带． ＭＰＣ ＴＭ

模两种结构的Δωｍａｘ分别为１ ３０７０和２ ０２１０，远远
大于ＤＰＣ ＴＭ模对应的Δωｍａｘ ．当ｒ ／ ａ→０ ５时，禁带
几乎覆盖了所有频率，此时ＭＰＣ呈现“电壁”的特
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图５　 ＤＰＣ ＴＥ模全禁带　 （ａ）介质正方格子ＴＥ模全禁带，（ｂ）金属三角格子ＴＥ模全禁带

图６　 ＭＰＣ ＴＭ模全禁带　 （ａ）金属正方格子ＴＭ模全禁带，（ｂ）介质三角格子ＴＭ模全禁带

图７　 ＤＰＣ ＴＭ模全禁带　 （ａ）介质正方格子ＴＭ模全禁带，（ｂ）介质三角格子ＴＭ模全禁带

性，这是由于当电磁波频率低于金属柱填充比决定
的等离子体频率时，电子运动屏蔽了平行于金属柱
的电场［２８］．这再次证明了修正ＦＤＦＤ的可靠性．

同时，运用ＦＤＦＤ还能方便地计算出某一模式
的场分布，通过场分布的对比，可以看出ＭＰＣ与
ＤＰＣ局域特性的差异．图８给出了图６（ａ）和图７
（ａ）中圆点标注的缺陷模在５ × ５点缺陷超晶格中
的场分布．

从图６—８可以看出，由于缺陷模ａ处于比较宽
的禁带范围内，其场分布比较紧凑，而且金属柱内
不存在电磁场，即ＭＰＣ对电磁波的局域特性比较
好，其中传播的电磁波能量耗散少，处于禁带的模
式能很好地在缺陷中传播．

ＰＣ的应用基于其禁带对电磁波的选模及传播控
制，所以大禁带是设计ＰＣ结构的基本要求［２９］，而且随
着器件的规模急剧增大，集成度对器件的尺寸和重量
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图８　 Ｅ ｚ 场分布　 （ａ）ＭＰＣ缺陷模（ωａ ／ ２πｃ ＝ ０ ３７７５），（ｂ）ＤＰＣ缺陷模（ωａ ／ ２πｃ ＝ ０ ３９４１）

的要求也愈加苛刻［３０］．由上述计算结果可见，ＤＰＣ的
禁带狭窄，难以从中找到稳定的工作模式；而ＭＰＣ在
模式选择上有更大的自由，处于宽带隙中的模式抗干
扰能力也更强．同时，对于ＴＭ模而言，若选取相同的工

作频率，通过合理设计，可以使ＭＰＣ的填充比比ＤＰＣ
的填充比小很多，因此前者尺寸更小、重量更轻．

表２记录了ＭＰＣ与ＤＰＣ的Δωｍａｘ和最大归一
化中心宽带Δωｍ，ｍａｘ及分别对应的ｒ ／ ａ．

表２　 ＦＤＦＤ与ＲＳＦＤ计算结果比较
媒质 晶格 模式 （Δωｍａｘ，ｒ ／ ａ） （Δωｍ，ｍａｘ ／ ％，ｒ ／ ａ）

金属
正方格子

三角格子

ＴＥ （０ ３３８１，０ ４８） （６３ ５３，０ ４８）
ＴＭ （１ ３０７０，０ ５０） （２００，０ ５０）
ＴＥ （０ ３２４１，０ ４７） （３７ ３８，０ ４７）
ＴＭ （２ ０２１０，０ ４５） （２００，０ ４５）

介质（ε ＝ ８ ９）
正方格子

三角格子

ＴＥ （０ ０５２０，０ ２１） （４ ０９，０ ２１）
ＴＭ （０ １１０４，０ ２０） （２９ ７１，０ ２２）
ＴＥ （０ ０８０７，０ １８） （８ ６５，０ ２０）
ＴＭ （０ １７０４，０ １７） （３９ ５４，０ １９）

４ 结 论
本文运用修正的ＦＤＦＤ研究了ＭＰＣ的带隙特

性，并与ＤＰＣ的带隙特性进行比较，发现ＭＰＢＧ比
ＤＰＢＧ宽得多，且ＭＰＣ ＴＭ模的第一禁带位于０频率
与截止频率之间，使得ＭＰＣ具备了一些ＤＰＣ不能取

代的优点：禁带宽度大，局域特性好，便于模式选择和
提高工作模式稳定性；尺寸小，重量轻，便于集成．

修正的ＦＤＦＤ方法将是ＭＰＣ毫米波和亚毫米
波器件设计的有力工具，本文计算得到的ＭＰＢＧ特
性，为毫米波和亚毫米波真空器件的应用提供了理
论依据．利用ＭＰＢＧ特性，三角格子ＭＰＣ已经很好
地应用于１７和１４０ ＧＨｚ谐振腔中［８，９］．
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