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国防科技大学物理学科起源于哈军工时期的物理教授会和原子工程系, 专业积淀深厚、军事特

色鲜明. 七十年传承, 始终面向国家重大战略特别是国防科技战略, 为我国相关领域培养了一大批

优秀人才. 围绕国防高科技武器基础原理和新概念武器开展特色研究, 在极端条件物态物性、强场

超快、聚变能源、量子技术、武器物理等方面形成优势, 孵化了核科学与技术、光学工程一级学科和

量子信息、高能量密度物理等交叉学科, 形成了基础研究与军事应用紧密结合、前沿探索与高水平

人才培养有机统一、自主创新与开放合作相得益彰的鲜明特色, 建成了一流的拔尖人才培养基地和

前沿创新科研平台. 在国防科技大学 70年校庆之际, 在国内对基础学科发展前所未有重视之时, 国

防科技大学对物理学科的支持力度也进入了全新时期, 学科发展进入快车道, 高水平成果不断涌现.

在《物理学报》编辑部的大力支持下, 我们组织了“国防科技大学建校 70周年专题”, 主要集

中展示了极端条件和量子信息技术两个方向的部分成果. 在极端条件物理方面, 赵增秀等利用符合

测量技术, 展示了强飞秒激光场下二氧化碳二聚体的多体解离过程; 康冬冬和戴佳钰等发展机器学

习结合的大尺度精确原子尺度计算方法, 研究了类地行星内部铁流体的离子输运性质; 高城和吴建华

等利用精确的多组态 Dirac-Fock方法, 计算了局域热平衡 Sn等离子体 EUV辐射不透明度, 有助

于 EUV光刻光源的设计和研究; 李永强等综述了近年来利用动力学平均场方法, 开展光晶格超冷

原子量子模拟的进展; 王伟权和银燕等利用粒子模拟方法, 结合机器学习, 获得了钻孔辐射压加速

机制下离子峰值能量; 邹德滨等利用粒子模拟方法和蒙特卡罗方法, 研究了强激光作用超薄氘靶产

生中子的过程. 在量子信息方面, 邹宏新等综述了中国空间站冷原子光钟激光系统研究进展, 该系

统已于 2022年 10月 31日随“梦天”实验舱成功发射; 刘伟涛等综述了在室外环境中开展的关联成

像中关于成像系统、信噪甄别技术和成像算法等方面的研究进展, 并浅析了未来发展方向; 江天

等综述了典型的本征磁性拓扑绝缘体MnBi2Te4 的研究进展, 着重阐述了量子反常霍尔效应、轴子

绝缘体态和马约拉纳零能模等拓扑量子态, 并展望了下一步研究方向; 杨俊波等归纳了几种目前最

常用的片上光互连器件的智能设计方法, 并详细分析了智能化设计的片上光互连器件的几个重大研

究进展与趋势; 刘肯和朱志宏等综述总结了近年来在异质集成二维材料光子器件中进行非线性光学

特性研究的最新进展 (2023年第 17期已发表), 阐述了基于转移方法和直接生长法制备的优势和技

术难点, 指明了发展趋势.

国防科技大学物理学科的发展始终与国防科技发展紧密相连, 始终秉持“面向国防科技前沿基

础, 建设特色一流物理学科”的建设理念, 坚持前沿创新, 在培养一流人才的道路上继续前进.

(客座编辑: 戴佳钰　赵增秀　国防科技大学)
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国防科技大学建校 70周年专题

室外环境中的关联成像研究进展*

常宸 1)2)3)    孙帅 1)2)3)    杜隆坤 1)2)3)    聂镇武 1)2)3)    何林贵 1)2)3)

张翼 1)2)3)    陈鹏 1)2)3)    鲍可 1)2)3)    刘伟涛 1)2)3)†

1) (国防科技大学理学院, 量子信息研究所, 长沙　410073)

2) (国防科技大学, 量子信息学科交叉中心, 长沙　410073)

3) (国防科技大学, 湖南省量子信息机理与技术重点实验室, 长沙　410073)

(2023 年 7 月 31日收到; 2023 年 9 月 5日收到修改稿)

光学成像是人类不可或缺的信息获取方式之一, 其在预警侦察、精确制导、交通运输和工业生产等军用

和民用领域发挥着不可替代的作用. 在室外环境中, 由于背景光、杂散光和大气介质的影响, 光学成像的分辨

率、信噪比和作用距离等受到限制. 近年来, 在光学、物理、信息论及计算机等多学科的交叉融合发展的支撑

下, 新型光学成像技术不断涌现, 为发展远距离、大视场、高信息通量的室外光学成像带来新的契机. 关联成

像作为新型主动成像技术之一, 具有高灵敏、抗干扰、信息并行获取等特点, 能够较好地应对室外光学成像

中所面临的如远距离导致光功率急剧衰减、环境噪声干扰引起的低信噪比等问题, 并能在一定程度上减少散

射、湍流等导致的图像模糊等问题, 是当前室外环境中光学成像的热门研究领域之一. 本文从光学成像原理

出发, 分析室外环境中光学成像分辨率、信噪比、空间带宽积和成像距离的影响因素, 重点介绍和梳理室外

关联成像在成像系统、信噪甄别技术和成像算法等方面的研究进展, 并浅析光学成像向更远距离、更广视场

拓展的过程中需要研究的基础问题和待攻克的关键技术.

关键词：关联成像, 量子光学, 室外环境, 成像系统

PACS：33.80.–b, 84.40.Ua, 42.30.–d 　DOI: 10.7498/aps.72.20231245

 

1   引　言

成像是指将客观景物转变为图像的过程, 是人

类认识、改造世界的过程中不可或缺的工具. 从冷

冻电镜细分蛋白分子结构到韦伯望远镜巡查宇宙

瑰丽场景, 从飞秒脉冲测量超快过程到延迟摄影记

录白云苍狗, 再从激光雷达助力自动驾驶到超声波

图像洞察体内组织, 成像技术的进步在不断拓展人

类的认知边界, 服务人类的生产生活, 并在医学诊

断、智能制造、资源普查、环境保护和国防安全等

领域发挥着关键性的支撑作用.

在成像过程中, 待成像物景反射、透射或辐射

电磁波、声波或物质波等信息载体, 信息载体在介

质中传播后被探测并解译, 进而在物景以外的时空

点记录、恢复或再现物景图像. 根据信息载体的时

空二元性, 成像可以分为时间域成像和空间域成

像. 在空间域成像中, 根据信息载体所编码自由度

的不同, 成像可以分为相位成像、强度成像、复振

幅成像和偏振成像等. 根据信息载体的不同, 成像

又分为声波成像、物质波成像 (电子成像 [1]、质子成

像 [2−4] 等)、电磁波谱段成像 (微波成像 [5−7]、THz

成像 [8−10]、红外成像 [11]、可见光成像、紫外成像 [12]

等), 以及近年来出现的光声成像 [13,14]、微波光子成
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 62275270, 62105365)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: wtliu@nudt.edu.cn
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像 [15,16] 等. 根据探测手段和图像信息域的不同, 成

像还可以分为空间域成像、傅里叶域成像等. 其中

光学成像是指以光波为载体, 利用成像系统和光电

探测再现、恢复或重构物景图像. 由于图像提供的

信息丰富且直观, 光学成像在天基遥感、地球测

绘、预警侦察、自动驾驶等关系国计民生的重要领

域中发挥着不可替代的作用.

在室外环境中, 弱回波、强噪声, 大气扰动等

不利因素是各类光学成像手段所面临的共同挑战.

待成像场景通常较为复杂, 场景中物体以反射式物

体为主, 其材料、结构、形状多变, 反射回波往往较

弱. 此外, 由于成像距离较远, 大气介质对光的吸

收与扩散进一步扩大了弱回波的难题. 较弱的回波

通常携载了丰富物景的信息, 这好比“小马 (弱回

波)拉大车 (大信息量)”, 图像恢复难度较大, 并且

这个问题将随着成像距离的提升变得愈发困难. 同

时, 在室外环境中, 来自其他目标或辐射体的杂散

光不可避免, 常常降低目标回波信噪比. 此外, 光

在大气介质中传播时的波前畸变也会导致目标空

间信息混叠, 图像对比度和分辨率的退化严重. 总

而言之, 要在远距离、广视域、强干扰、低信噪比和

复杂场景条件下实时地获取大视场、高分辨、细节

丰富的场景图像, 这对成像系统的灵敏度、抗噪性

能、空间带宽积、鲁棒性都有极高的要求.

关联成像, 是一种起源于量子纠缠的主动成像

技术, 利用光场二阶相干性对物体的图像进行重

构. 和传统的光学成像不同, 关联成像技术具有高

灵敏、抗干扰、无透镜成像、多维信息并行获取等

潜在优势, 因此具备弱回波探测、低信噪比成像、

突破分辨率极限等潜能, 从而实现远距离成像. 本

文以室外环境中的光学成像为引, 从成像理论、光

源、算法等角度对室外关联成像的研究进展介绍,

并对这一成像技术进行进一步的探讨与展望. 

2   室外环境中的光学成像
 

2.1    光学成像的物理基础

光学成像的过程可以简化为: 基于包括光源、

光学系统与探测装置等的成像系统, 对目标辐射或

反 (透)射光子进行探测与记录, 建立物像之间的

“点对点”映射, 以此重现或恢复目标信息. 以高斯

成像系统为例, 目标各点自发辐射或反 (透)射的

光子经由透镜后被光电探测器记录. 在这一过程

中, 根据单光子干涉的理论, 任意光子仅与自己发

生干涉. 物体各点处光子在达到像面后, 经过相同

的光程而在像点处发生相长干涉, 在其他点发生相

消干涉. 大量光子在干涉面积内非相干叠加, 经系

综平均形成规则艾里斑. 物体上光强越强的点, 单

位时间内反 (透)的光子数越多, 形成的艾里斑也

越亮, 由此完成物面与像面点对点映射关系的建

立. 此外, 这一映射关系也可通过算法恢复重构.

例如, 在共聚焦成像中, 点对点 (斑)映射直接通过

光场通过光学系统后的一阶干涉实现. 再如, 散射

成像中, 点扩展函数是随机散斑, 点对点映射可以

通过算法恢复.

光学成像的构型如图 1所示. 目标物体反射

(自身辐射的光场)通过光学系统到达探测器, 光场

信息经过光电转换最终由计算机记录或恢复图像

信息. 同时, 计算机控制光学系统和探测模块参数,

使获得的图像质量更优. 在主动光学成像中, 光场

调控和光子态的制备通常也需要计算机的控制和

优化. 因此, 成像实验所需的技术包括光源模块技

术, 光路设计和搭建, 光场信号探测以及图像信息

解译等.
 
 

光源

计算机

探测器
光学系统

物体

图 1　光学成像构型示意图

Fig. 1. Schematic of optical imaging configuration.
 

在光学系统中, 光源的强度、波长、类型等决

定了成像过程中能够用于传递物体信息的光子数

及其所传递信息的类型, 间接影响着光学系统、探

测器以及成像算法的选取与应用. 光学系统在光传

播过程中往往起着调整、约束光子的作用, 使物像

间满足成像关系的同时能有效提高光子的利用效

率, 进而提高信号的信噪比. 此外, 光学系统与工

作波长共同决定了成像结果的光学分辨率. 探测器

负责记录光子的分布, 其灵敏度、探测效率、探测

噪声等影响着成像信噪比、成像视场与图像分辨

率, 在需进行多次测量的成像过程中, 探测器的响

应速率也决定了成像速率. 对于部分光学成像过
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程, 算法主要起到图像优化的作用, 通过对成像环

境、重构图像等的分析选取合适的优化算法, 能够

进一步提升成像质量. 而对于散射成像或关联成像

等, 利用算法进行图像重构则是从探测器返回数据

中反解物体信息必不可少的步骤, 算法的性能直接

决定着图像重构的速率、重构图像的质量. 

2.2    光学成像的像质要素

在对成像系统的性能进行定量评价时, 可靠的

像质评价指标不可或缺. 在此我们对成像相关研究

中所常见的像质评价指标, 包括分辨率、信噪比、

对比度等进行简单的介绍.

成像分辨率　成像分辨率是对图像细节分辨

能力的衡量. 成像系统的分辨率主要包括光学分辨

率 (衍射极限)与图像分辨率 (像素尺寸). 二者共

同成为光学成像系统空间分辨率的制约因素.

光学分辨率是指通常指在衍射的影响下, 物体

上两点间能被区分开的最小距离. 限制成像过程中

光学分辨率的因素主要包括两个方面, 其一为光学

系统的孔径尺寸; 其二为观察样本所用光源的波

长. 在表征光学分辨率时, 通常需要考虑 3个物理

概念 : “艾里斑”、“瑞利判据”、“阿贝衍射极限”.

“艾里斑”是指通过一定尺寸的光学系统时, 由于衍

射现象导致的多个亮暗相间的同心环, 其中心为点

状光斑. “艾里斑”之间能否互相区分, 决定着图像中

物体各点能否互相区分, 即 Rayleigh[17] 于 1896年

提出的“瑞利判据”理论: 

δ =
DAiry

2
= 1.22λ

f

D
= 0.61

λ

NA
, (1)

DAiry λ f其中,    为艾里斑的直径,    为光的波长,    为

D NA = D/(2f)焦距,   为通光孔径,   , 即为数值孔

径, 数值孔径 NA 为量纲为一的量, 通常用于表示

镜头收光能力的强弱, 进而决定了系统的光学分辨

率. 值得说明的是, 瑞利判据严格意义上并不是一

个基本的物理定律, 而是一个有些主观定义的值.

1873 年 , Abbe[18] 提出了著名的阿贝成像原

理, 其显式地将成像过程分为两步, 即分频与合成.

成像系统对分辨率的限制作用就体现在频谱面的

低通滤波效应, 其所对应的最小可分辨间距为 

δ = λ
f

D
= 0.5

λ

NA
, (2)

这就是频域角度出发, 得到的“阿贝衍射极限”.

如图 2所示, “艾里斑、瑞利判据”与“阿贝衍

射极限”分别从不同的角度衡量了成像系统的分辨

能力.

在关联成像中, 成像分辨率还可对应于光场自

相关所得单峰函数的半高全宽. 与传统成像所不

同, 关联成像是基于光场间的高阶关联获取重构图

像, 其重构图像中物体上两点能否分辨不再仅取决

于光学系统, 更多地是由照明光场其自身的性质所

决定. 照明光场中, 相邻像素间的相关性决定了区

分重构图像中相邻各点间的难以程度. 显然, 当光

场中相邻像素间的相关性越高, 重构图像中相邻

点也越难以区分, 此时光场自相关函数的半高全宽

越宽.

图像分辨率, 又称像素分辨率, 表述了图像中

对于物体细节的呈现能力, 由单位图像 (或探测器

阵列)内像素点数决定. 随着光电数字化的发展,

图像需要通过图像传感器件进行数字化离散采样

和记录. 因此, 光电探测器件的图像分辨率成为了
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图 2    艾里斑、瑞利衍射以及阿贝衍射极限 [19]

Fig. 2. Limit of Airy disk, Rayleigh diffraction and Abbe diffraction[19].
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光学分辨率外制约系统空间分辨率的另一大因素.

在对光学图像进行离散化采样的过程中, 在每个采

样点上, 局部区域内的辐照度被积分并被图像传感

器所记录. 由香农-奈奎斯特采样定理可得, 采样间

距必须大于信号中最高频率分量的两倍. 对于光学

图像来说, 当探测器像素尺寸间距过大, 或采样过

于稀疏时, 像素中的信息发生混叠, 造成图像分辨

率的下降.

信噪比 (signal-to-noise ratio, SNR)　在光学

成像中, 由于成像过程可分为数据采集与图像重

构, 相应地将信噪比分为信号的信噪比与图像的信

噪比. 前者是指所采集数据中信号光与噪声光的能

量或功率之比, 可用于定性评估系统的成像能力,

后者是指系统所得重构图像中目标与背景噪声能

量/功率之比, 可用于定量评价系统的成像质量.

光子是光学成像系统中的信息载体. 被探测的信号

光子数越少, 光学系统可解耦的信息量越少. 在光

子通量有限的情况下, 噪声会严重影响信息的解

耦, 具体表现为图像的信噪比极低、信息缺失、甚

至无法成像.

在信号信噪比中, 噪声光包括环境中非目标

反 (透)射的杂散光、探测器测量及信号传输过程

中产生的散粒噪声与测量噪声等. 由此可得信号的

信噪比为 

SNR =
Np × QE√

(Ns)
2
+ (Ne)

2
+ (Nd)

2
, (3)

Np QE Ns

Ne Nd

其中   为光子数;    为探测器的量子效率;    ,

 和  分别为散粒噪声、环境噪声和探测器噪声.

所以如何提高探测器的灵敏度, 降低探测器的测量

噪声成为了光学成像中的一个重要课题.

对于图像信噪比 , 我们将其中感兴趣区域

(region of interest, ROI)像素的理想值视为图像

中的信号真值, 其与实际重构图像的差异视为噪

声, 此时可以定义图像信噪比为 

SNR =
⟨S⟩ − ⟨N⟩
SDimg

, (4)

⟨S⟩ ⟨N⟩ SDimg其中  为信号均值,   为噪声均值,   为图

像的标准差. 一般来说, 信号的信噪比越高, 得到

的图像信噪比就越高. 如何准确甄别信号与噪声、

最大程度上抑制噪声也是一项极具挑战性的研究

工作. 相对其他像质评价指标, 信噪比是相关研究

中最为常用的评价指标.

图像对比度 (contrast)　对比度指的是一幅图

像中明暗区域最亮的白和最暗的黑之间不同亮度

层级的差异. 差异范围越大代表对比越强烈, 差

异范围越小代表对比越小. 常用的韦伯对比度表达

式为 

Cw =
S1 − S2

S2
, (5)

S1 S2其中,   为物体的亮度,   为背景的整体亮度. 韦

伯对比度表示在同种刺激下, 人感受到的刺激的动

态范围正比于标准刺激的强度. 另有Michelson对

比度: 

Cm =
S1 − S2

S1 + S2
, (6)

其和韦伯对比度有异曲同工之处.

对比度也是图像质量的一种衡量方式. 即使具

有相同的信噪比, 但依然可能具有不同的对比度,

并呈现出较大的视觉差异.

图像衬噪比 (contrast-to-noise ratio, CNR)　

与图像信噪比相似, CNR是一类用于评价图像中

信号与背景噪声差异的评价指标. 关联成像特别是

赝热光关联成像中, 由于其原理决定即使无噪声情

况下图像中非信号区域也会得到非零取值, 因此通

常将相应的背景项扣除后再对信号与噪声进行比

较. 即定义图像衬噪比 CNR为 

CNR =
⟨To⟩ − ⟨Tb⟩√

1

2
[var (To) + var (Tb)]

, (7)

To Tb其中  指重构图像中的目标区域,   指重构图像

中的背景区域.

结构相似性 (structural similarity index mea-

sure, SSIM)　从图像的亮度、对比度及结构等角

度评估了重构图像与实际物体间的相似性. 其公式

较为复杂, 在此不再列出. 由于 SSIM计算结果取

值范围固定为 0—1 (分别代表两张图像完全不同

与完全相同), 因此该指标能够直观地表现重构图

像质量. 但在 SSIM中, 并未区分重构图像中的“信

号”与“背景”, 故而在成像目标占视场尺寸较小时,

其评价结果更多地集中于对“背景区域”的评价, 无

法很好地反映图像中目标物体的重构情况.

图 3中以一张关联成像实验中所得的重构图

像为基础, 计算了其图像信噪比、对比度、衬噪比与

结构相似性. 图 3(a)为参考图像, 图 3(b)和图 3(c)
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分别为以涨落关联、差分关联算法所得的重构图

像. 所得的评价结果为: 对于图 3(b), SNR为 4.02,

CNR为 2.79, 对比度为 0.15, SSIM为 0.09; 对于

图 3(c), SNR为 2.39, CNR为 1.51, 对比度为 0.11,

SSIM为 0.05; 

2.3    室外环境对光学成像的影响

与室内环境相比, 室外环境对光学成像的影响

主要体现在弱回波、强噪声、环境影响等方面.

弱回波　在传输过程中, 受大气中组分的影

响, 不同波段的光波均会产生一定程度的衰减. 对

于可见光波段, 由氮分子与氧分子所引起的瑞利散

射不容忽视, 大气中某些原子的共振吸收也将进一

步导致可见光波段的衰减. 对于红外波段, 分子的

带吸收是其衰减的重要原因. 此外, 由气溶胶颗粒

所导致的米氏散射也将导致光波能量的急剧衰减.

同时, 光波在传输过程中将不可避免地发生扩散.

根据激光雷达公式可知, 探测器所接收光的功率与

距离四次方成反比.

此外, 在室外环境中成像目标多为反射式目

标. 与反射式目标相比, 透射式目标的回波信号并

未经过吸收或反射, 其扩散角度与单位面积内光强

可近似视为未受物体影响. 而当目标为反射式目标

时, 回波信号是由目标表面对光波的反射形成, 这

一过程中物体表面将会发生对光波的吸收与反射,

能量损失无可避免. 与此同时, 目标的粗糙表面或

反射角度将会加剧光波的扩散现象, 进一步加剧回

波能量的衰减. 综合而言, 对于反射式目标, 其材

料性质、反射类型、反射角度等因素决定了可收集

的回波远远小于照射信号, 进一步恶化了室外环境

中光学成像所面临的弱回波问题.

强噪声　在光学成像中, 背景光、散射光等会

带来很强的噪声. 面对噪声的干扰, 常见的滤波降

噪手段包括频率滤波、时域滤波或空间滤波等. 在

室外环境中, 日光覆盖了绝大多数光学成像所用的

波段, 目标周边环境的反射光与目标回波具有相似

的特征. 而在主动成像体系中, 散射介质引起的后

向散射噪声与目标回波仅在时域上有着一定的区

分. 对于此类环境光噪声, 难以借助单一的滤波手

段进行有效地降噪, 同时也会进一步降低回波信号

能量.

此外, 探测器自身在完成光电转换、信号传输

的过程中会产生一定的量化误差与探测噪声. 当回

波能量较高时此类噪声的影响往往可忽略不计, 但

在室外环境下, 目标回波通常较弱, 此时此类噪声

的影响将不容忽视.

C2
n

大气环境影响　大气环境对成像的影响不仅

体现在吸收与散射引起的光能量衰减, 还包括散

射、气流或者湍流引起的像与物之间点对点关系的

扭曲. 大气湍流是大气中一种典型的不规则的随

机过程, 在远距离传播过程中, 其引起的折射率随

机起伏对成像的影响不容忽视. 一种用于描述大气

湍流的参数是大气结构常数  , 该参数表示大气

折射率的起伏大小, 在环境温度、风速等影响下将

会产生上下波动. 基于该参数, 研究人员提出了多

种模型, 如 SLC-Day模型 [20], H-V模型 (Hufnagel-

Valley model)[21]、Greenwood模型等 [22]. 雨雾等不

良天气条件下, 大气散射显著增强, 光的直线传播

被破坏, 从而物像之间的点对点对应快速退化, 同

样导致成像质量下降. 针对散射或湍流的影响, 研

究人员提出了如利用弹道光成像的光学相位共轭、

反馈控制的波前整形、基于光学记忆效应的散射成

像技术及深度学习等方法. 然而由于其影响的随机

性和复杂性, 散射及湍流影响仍是室外光学成像中

亟待解决的难题. 

3   室外环境中的关联成像
 

3.1    关联成像原理

C1 C2

关联成像, 又称鬼成像, 是一种基于光场高阶

关联的主动成像技术. 该技术通过对光源进行调

制, 并基于所采集数据进行重构运算得到目标图像.

其起源可追溯至 Hanbury-Brwon和 Twiss (HBT)

实验 [23], 该实验原理如图 4所示. 通过计算探测器

 和  所接受的星光的干涉条纹, 计算其周期即

可得到星体角.

 

(a) (b) (c)

图 3    (a)理想图像 ; (b)涨落关联重构图像 ; (c)差分关联

重构图像

Fig. 3. (a) Ideal  image;  (b)  reconstructed  image  by   fluctu-

ation  correlation;  (c)  reconstructed  image  by  differential

ghost imaging.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 18 (2023)    183301

183301-5

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


I1 I2 C1 C2在 HBT实验中, 以  与  分别表示  和 

的探测结果, 计算其内积可得 

G(2) = ⟨I1I2⟩ = ⟨E∗
1E1E

∗
2E2⟩ , (8)

E1, E2, E
∗
1 , E

∗
2此即光场的二阶关联函数, 其中   分

别表示两个探测器光场的复振幅及其共轭 . 将

(8)式归一化可得 

g(2) =
⟨E∗

1E1E
∗
2E2⟩

⟨E∗
1E1⟩ ⟨E∗

2E2⟩
=

⟨I1I2⟩
⟨I1⟩ ⟨I2⟩

. (9)

由于在关联成像中, 光场各空间位置处强度相

互独立且随机, 因此光场的二阶相关度可写作: 

g(2) = gδ (x, y) + 1, (10)

g δ (x, y)其中  为由光场自身所决定的常数,   为冲激

响应, x 和 y 分别代表空间坐标. 此时相干长度与

图像像素尺寸相匹配, 若成像系统无需考虑散射等

传播影响, 物像间形成严格的“点对点”一一对应.

Ir (x, y)

IB (x, y) O (x, y)

以   表示某一时刻参考臂照明光场 ,

 表示同一时刻探测臂照明光场,   表

示目标物体的透过函数, 则桶探测器所采数据可表

示为 

B =

∫
xy

IB (x, y)O (x, y) dxdy. (11)

此时双臂数据的归一化二阶关联结果可写作: 

GI =
⟨Ir (x, y) IB (x, y)⟩
⟨Ir (x, y)⟩ ⟨IB (x, y)⟩

=

⟨
Ir (x, y)

∫
xy

IB (x, y)O (x, y) dxdy
⟩

⟨Ir (x, y)⟩
⟨∫

xy

IB (x, y)O (x, y) dxdy
⟩

=

∫
xy

⟨Ir (x, y) IB (x, y)⟩O (x, y) dxdy

⟨Ir (x, y)⟩
⟨
IB (x, y)

∫
xy

O (x, y) dxdy
⟩

=
g

T
O (x, y) + 1, (12)

T =

∫
xy

O (x, y) dxdy T其中   ,    为由目标决定的常

数. 可见归一化的二阶关联结果与目标物体的透

过函数间呈线性关系, 因而可将重构结果作为目标

图像.

第 1个具体的关联成像理论方案由 Klyshko[24]

于 1988提出, 并由 Shih[25] 于 1995年以参量下转

换纠缠光实现首例关联成像原理验证实验. 随后

经过近 30年的发展, 在光源类型上逐渐出现了热

光、赝热光甚至微波 [26]、物质波 [27] 等关联成像实

验; 在成像架构上则在双臂关联成像之外衍生出了

单臂 (计算)关联成像 [28]; 在重构算法上, 在传统

的强度/涨落关联算法外诞生了差分关联成像算

法 [29]、归一化关联成像算法 [30], 以及压缩感知算

法 [31−33] 与深度学习算法 [34−36]. 在相关研究所应用

的各类光源中, 自发参量下转换所得的纠缠光子数

目过少, 自然存在的热光光强的相干时间或涨落时

间太短, 相较之下, 以其他光源模拟热光所得的赝

热光光源易于制备, 便于探测, 因此成为研究所用

的主流光源之一. 其中以激光经过旋转毛玻璃所形

成的赝热光最为常见, 其实验架构如图 5所示.

 

Correlator

C1 C2

Photocells

Mirrors
M2M1

Recorder

图 4    HBT实验基础原理图 [23]

Fig. 4. Schematic diagram of HBT[23].

 

面阵探测器 桶探测器

目标物体

重构图像

分束镜激光光源 旋转毛玻璃

赝热光源

图 5    赝热光关联成像系统示意图

Fig. 5. Schematic diagram of ghost imaging based on pseudo-thermal light.
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如图 5所示, 激光经过毛玻璃后形成散斑场,

随后被分束镜分为参考臂与探测臂两束光路, 在参

考臂光路中, 散斑场经由面阵探测器直接记录其空

间分布, 在探测臂光路中, 散斑场经由目标反射后

由桶探测器记录其光强. 面阵探测器没有对物体进

行探测, 探测臂上仅进行单像素的能量探测, 不具

有空间分辨能力, 因此这两个探测器单独均不能对

物体进行成像. 但是借助光场的二阶关联特性, 在

完成多次采样后借助重构算法, 对双臂所采集的数

据进行关联运算则可得到目标的重构图像. 在计算

关联成像中, 则是通过计算机生成光场的调制图

样, 并借助数字微镜 (digital micromirror devices,

DMD)或空间光调制器 (spatial light modulator,

SLM)等调制器件生成相应的照明散斑场, 借此省

略了对参考臂散斑场的记录需求, 从而取消了参考

臂光路.

对于关联成像而言, 光场的二阶相干度相当于

系统的点扩散函数. 成像结果中物体分布可以写作

物体反射率函数和光场的二阶相干度的卷积, 所用

光场二阶相干度的单峰特性保证了物和像的点对

点的成像关系. 因此光源产生光场的二阶相干度分

布是影响成像质量的重要因素. 以赝热光关联成像

为例, 激光经旋转毛玻璃后的光场打在物体上形成

散斑场, 散斑大小由激光照射在毛玻璃上的尺寸、

激光波长和传播距离共同决定, 二阶相干度函数的

峰值宽度就对应于散斑大小且决定了成像的分辨

率. 根据关联成像的卷积关系可知, 成像的对比度

由二阶相干度的对比度决定, 光场二阶相干度峰值

越接近 2, 图像的对比度越高. 当然, 在任何成像系

统中都不可避免受到外界噪声干扰, 关联成像中探

测器及信号传输将会产生探测噪声、电噪声及量化

噪声等, 光的传输也会引入相位噪声. 对于成像系

统中传输路径上的噪声研究, 人们主要考虑大气湍

流和散射介质的影响. 

3.2    室外关联成像特点

与其他光学成像方式相比, 关联成像具有高灵

敏探测、抗噪声干扰及多维信息获取等特点, 能够

在一定程度上应对室外环境对成像的干扰, 同时可

实现成型应用场景的扩展.

高灵敏探测　传统成像中是以阵列探测器收

集待探测物体的空间分布信息, 回波光子被分散到

多个像元中完成探测, 存在光子数难以达到像元探

测阈值的可能性, 加之环境中其他噪声和散射介质

的存在, 限制了成像灵敏度. 而在关联成像中对物

体回波的探测则是以桶探测器为主. 桶探测器虽不

具备空间分辨能力, 但将探测范围内全部光子进

行记录, 因而使得关联成像系统具有更灵敏的探

测能力, 在相同光源功率的条件下具备更远成像距

离的潜力, 从而更好地应对室外成像场景下弱回波

问题.

抗噪声干扰　室外成像环境中, 环境光噪声、

目标周边的背景噪声等是影响成像质量的典型因

素. 关联成像基于光场的高阶关联获取目标图像,

对照明光源的主动调控可视作是对物体进行编码,

对回波进行关联运算则是解码过程, 因此能够抑制

与光源统计性质无关的光噪声. 利用关联成像主动

照明这一特点, 结合时域、空域编码等技术可一定

程度上去除背景噪声干扰, 实现低信噪比条件下的

成像. 另外, 在数据采集过程中还可以根据已有数

据反解物体信息, 并对后续照明光场的分布、类型

等做出实时调整, 进一步提升抗噪声能力. 面对室

外环境中的散射、湍流等干扰, 关联成像可借助对

成像架构、算法等的优化设计, 或是与自适应光学

相结合, 提高对大气干扰的抵抗能力.

多维信息获取　在实际应用中, 信息需求往往

不仅仅局限于图像, 目标的距离、三维结构、运动

状态也是重要信息. 作为一种主动成像方式, 关联

成像能够对照明光场施以多维度并行编码从而同

时获取多种信息. 可基于时域关联获得飞行时间从

而完成进行测距, 或是仿照激光雷达/单光子成像

的模式实现目标三维结构信息的获取, 空间时间综

合编码还可以实现测速甚至同时完成对运动目标

的追踪与成像 [37−41]. 

4   室外关联成像研究进展

室外关联成像系统依据其工作过程可分为光

源调制、大气传输、回波探测与图像重构. 为提高

成像质量, 扩展应用范围, 相应的研究也主要围绕

这四部分展开. 

4.1    赝热光源获取

如前文所述, 光源的强度、波长、类型决定了

成像过程中能够用于传递物体信息的光子数及其

所传递信息的类型, 间接影响着光学系统、探测器
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以至于成像算法的选取与应用. 因此, 研制高刷

新、高能量的赝热光源对室外关联成像至关重要.

关联成像系统常用的光源包括以旋转毛玻璃、空间

光调制器或数字微镜器件等作为光场调制器件的

赝热光源, 以高速光开关为核心技术的发光二极

管 (light emitting diode, LED)阵列, 以及近年来

崭露头角的片上集成赝热光源等.

基于激光穿过旋转毛玻璃所得的赝热光源,

2016年, 中国科学院上海光学精密机械研究所 Gong

等 [42] 采用脉宽 10 ns的激光, 实现了三维激光关

联成像雷达. 在 2016和 2017年, Deng等 [43,44] 将

近红外 3D成像雷达技术与关联成像、压缩感知理

论相结合, 实现了基于近红外波段的 3D激光关联

成像雷达.

上述光源调制方式下的成像采用的是双光路

形式, 参考臂接收端采用的是采样效率较低的面阵

探测器. 采用其他光学调制装置, 如 DMD或 SLM

代替旋转毛玻璃可以省略参考臂以减少采样时间、

提高成像效率, 此即 2008年 Shapiro[28] 提出的计

算关联成像. 在该类成像系统中, 照明光场的散斑

模式可预制后加载于 DMD或 SLM中, 因此研究

人员得以对散斑模式进行主动设计与实时优化.

2016年英国格拉斯哥大学以 DMD调制过的激光

做了三维关联成像实验 [45]. 后来 Rai等 [46] 提出了

推扫式GISC LiDAR(light detection and ranging)

系统, 也是用 DMD对脉冲激光进行调制, 发射经

预置和校准好的矩形散斑图案.

上述两种主流的光源调制模式均是以激光结

合调制器件形成照明光场. 调制器件自身的刷新速

率限制着光源的调制速率. 因此, 研究人员开始追

求对光源直接进行调制, 而非经过调制器件调制.

2016年, Shin等 [47] 研制的高帧速率 LED阵列照

明光源其刷新频率可达 500 kHz, 能够捕获动态场

景的图像. 2017年中国科学院西安光学精密机械

研究所研制了一种片上集成多倍速率的脉冲激光

器 [48], 利用了片上集成激光模式选择机制, 使其脉

冲源的重频可达 GHz量级, 也可用于室外远距离

关联成像. 2019年, 日本神户大学在此基础上提出

了基于 VCSEL光源的快速计算关联成像 [49]. 同

年, 日本东京大学制备了硅基赝热光源 [50]. 此外,

本课题组自主研制了一种新型赝热光源, 显著提升

了光场刷新率与能量利用率, 成功将成像速率提高

一个数量级, 工作距离提升 30%. 

4.2    大气影响下的关联成像

在室外成像场景下, 大气传输过程中所无法规

避的能量衰减与湍流、气流等引起的折射率随机波

动困扰着绝大多数光学成像手段. 为解决此类问

题, 在关联成像的相关研究中出现了基于理论、硬

件、架构、算法等多种方式方法, 验证并不断提高

着这一成像技术的抗干扰成像能力.

2009年, Cheng[51] 理论上推导了关联成像在

大气湍流影响下的解析解, 并指出光源尺寸越小、

湍流强度越大、传播距离越远都会使得图像质量的

下降. 随后 Li等 [52] 推导了部分相干光源条件下通

过大气湍流的关联成像公式, 得出与 Cheng[51] 一

致的结论并指出物体与桶探测之间的湍流不会影

响成像质量. 2010年, Zhang等 [53] 利用随机相位

屏模型通过数值仿真验证了在湍流条件下关联成

像能够获得比直接成像更好的分辨率, 其实验结果

如图 6所示, 并于 2013年在真实大气环境下进行

了关联成像实验 [54], 其实验结果如图 7所示, 实验

上验证了关联成像相对直接成像具有更强的抵抗

大气扰动的能力. 2011年 Meyers等 [55] 提出了一

种无湍流热光关联成像, 并进行了理论论证以及实

验验证. 这一发现立即引发了广泛的关注. 2012年

Sun等 [30] 指出Meyers等 [55] 给出的无湍流关联成像

理论推导以及实验验证只有在光源尺寸小于源平

面湍流相干尺寸时才成立. 2011年, Gong和Han[56]

研究了散射介质在物臂不同位置对二阶关联成像

的影响. 当散射介质处于光源与物体之间时, 直接

成像可以免受散射介质的干扰. 当散射介质处于物

体与探测器之间时 (此时为桶探测器), 关联成像可

以免受散射介质的干扰. 同年 Hardy和 Shapiro[57]

提出了更具有实用价值的反射式关联成像, 并研究

 

(a) (b)

图  6    湍流干扰条件下直接成像与关联成像图像质量对

比 [53]　(a)直接成像图像; (b)关联成像图像

Fig. 6. Comparison  of  image  quality  between  two  imaging

method[53]: (a) Traditional non-correlated imaging; (b) ghost

imaging.
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了其在湍流条件下的分辨率、对比度、信噪比, 给

出了和透射式关联成像一致的结论.

2015年, Xu等 [58] 在不同散射强度下对比了

传统成像与关联成像的抗散射能力, 其实验结果如

图 8所示. 随着散射强度的增加, 关联成像不仅可

以保持成像分辨率不变, 而且相对传统成像可以有

效抑制图像中的散射光的影响. 研究表明, 关联成

像相对传统成像在抗扰动方面具有一定的优势, 对

物体与桶探测器之间的扰动免疫.

为降低大气环境对关联成像的影响, 研究人员

分别在光源、系统、算法等不同角度对关联成像系

统进行了相应的优化 [59,60]. 此外, 研究者们还积极

将各种抗散射技术引入到关联成像中 .  2012年

Shi等 [61] 将自适应光学技术引入关联成像中以解

决大气湍流的问题, 其实验结果如图 9所示, 图像

质量相对传统关联成像有明显提升. 2021年, Li

等 [62] 将偏振成像技术引入到关联成像中, 提出了

基于直方图预处理的水下偏振差分关联成像方法.

该方法结合了偏振成像技术以及差分关联成像, 有

效地提取出了在散射介质后面的物体图像并通过

直方图预处理进一步加强图像对比度 . 2022年 ,

Yuan和 Chen[63] 引入相位恢复算法来恢复受到严

重散射影响的关联成像图像, 实现了对被散射介质

包围物体图像的恢复.

近几年还有一些新颖关联成像抗扰动方案被

相继提出. 2022年 Lin等 [64] 研究发现当物臂存在

散射介质扰动时, 通过在参考臂加入与物臂散射介

质特征相似的散射介质就可以补偿散射光场的扰

动相位, 实现利用散射光的透过散射介质的关联成

像. 2022年, 孙帅等 [65] 提出了一种计算波前整形

的孔径合成关联成像方案. 该方案基于计算关联成

像, 以物体本身为导星利用特定的优化函数结合遗

传算法在计算参考臂光场的同时加入相位补偿, 有

效解决了光源的相位噪声带来的关联图像退化.

2020年, Gao等 [66] 使用高斯模糊核来模拟散射介

质在关联成像光路不同位置时的散射场景, 并通过

 

(a)

(b)

(c)

(d)

(e)

(1) (2) (3) (4)

图 7    不同天气条件下直接成像与关联成像图像对比, 其

中 (a)—(e)分别代表晴朗、多云、小雨、中雾、夜晚天气对

应 ; (1)—(4)分别对应实地场景、传统成像、关联成像、基

于总变分约束的关联成像 [54]

Fig. 7. Comparison of images between two imaging method in

different weather: (a) Clear; (b) cloudy; (c) light rain; (d) mo-

derately foggy;  (e)  night.  Where  (1)  scenes  of  field   experi-

mental, (2) traditional imaging, (3) ghost imaging, (4) ghost

imaging by TV (total variation)[54].

 

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

β图 8    双缝直接成像与关联成像结果, 从 (a)到 (f)对应散射强度逐渐增加, b= 100%, 33.26%, 12.14%, 6.44%, 3.16%, 1.28%,   表

示散射介质的透过率, 每一对图像的左图为关联成像结果, 右图为传统直接成像结果 [58]

β

Fig. 8. Imaging results of a double slit achieved with both methods. From set (a) to (f), the strength of scattering is increasing, b =
100%,  33.26%,  12.14%,  6.44%,  3.16%,  1.28%,  where      shows  the  transmission  ratio  of  the  scattering  media  as  a  measure  of

strength of scattering. For each set, the left one is the result of ghost imaging and the right one is that of traditional non-correlated

imaging[58].
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计算仿真的方式产生 DNN网络的训练数据, 并实

验验证了该 DNN神经网络在面对不同位置的散

射介质时依然能够恢复出目标图像. 由此可见, 关

联成像具有高度的开放性与灵活性, 能够很好地与

计算领域的新技术相结合, 取得更好的成像效果,

同时有效扩展了应用场景. 

4.3    回波探测与信噪甄别

针对回波探测, 相关研究的侧重点在于提高回

波信噪比, 实现高效、可靠的信噪甄别. 信噪甄别,

即从回波信号中尽可能识别、提取真实信号, 降低

背景噪声干扰. 发展高探测效率、大探测面积、高

动态范围的探测器有助于提高所接收的物体回波

信号, 是提高信噪比的手段之一. 但此种手段仅能

提高探测能力, 缺乏信噪甄别能力. 若噪声与物体

回波信号具有一定的关联, 如散射介质引起的后向

散射、环境中与物体回波同频率的噪声光, 仅提升

探测能力并不能有效提高信噪比. 而在室外关联成

像中, 此类噪声往往是干扰回波信号的主要噪声.

为获取高质量重构图像, 对信噪甄别技术的研究必

不可少. 由于关联成像所具有的如光源可主动调

控、成像与优化过程可一体化等特点, 基于成像架

构或重构算法的信噪甄别研究也成为了研究的重

要方面.

在时域对照明光场添加时域调制以实现信

噪甄别是关联成像中行之有效的甄别技术之一.

2016年, Deng等 [43] 率先提出将脉冲压缩技术、相

干探测技术与关联成像结合的方案. 通过将赝热光

脉冲做啁啾幅度调制并分为两路, 一路光作为本地

振荡, 另一路作为关联成像系统的照明光源, 最后

用物体的回波和本振光进行相干探测, 实现了低信

噪比下的关联成像. 此外, 也可以通过在光场调制

的过程中加载周期脉冲信号作为标定, 以此在回波

中滤除时序上与照明调制匹配的噪声 [66]. 而在已

知目标空间距离的条件下, 基于时间门控技术 [67]

则可以降低非物体反射的噪声光子, 从而提高成像

质量.

在频域对图像进行处理以提高成像质量的方

式也是光学成像中常见的信噪甄别技术之一, 这一

方法同样适用于室外关联成像. 在重构图像中, 物

体的形状是由空间频率域中的低频率决定的, 而高

频率则多表示物体细节, 噪声在空间域具有典型的

均匀分布, 但在频率域中往往集中在高频区域. 在

部分室外成像场景下, 信息获取能力有限的情况

下, 通常选择放弃细节, 此时可通过对照明光场或

重构图像进行频域变换及滤波, 选择性保留部分低

频信息, 实现信噪甄别, 提高图像信噪比.
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图 9    字母“A”在不同强度大气湍流下的图像　(a)—(c)湍流系数分别为 2.0, 3.2, 6.8时常规关联成像图像; (d)—(f)湍流系数

为 2.0, 3.2, 6.8时自适应关联成像图像 [61]

Fig. 9. Obtained images of letter “A” under different strength atmospheric turbulence: (a)−(c) Images of convention ghost imaging

at turbulence coefficient of 2.0, 3.2 and 6.8, respectively; (d)−(f) images of adaptive optical ghost imaging at turbulence coefficient

2.0, 3.2 and 6.8, respectively[61].
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4.4    图像重构算法、架构优化

在关联成像中, 基于算法进行重构是获取目标

图像最后也是最关键的一步, 算法是决定重构图像

质量的主导因素之一, 也是这一成像技术能否顺利

应用化的关键因素之一. 成像过程中所面临的弱回

波、低信噪比、环境干扰等问题, 均可通过算法得

到一定程度的解决. 因此, 对成像算法的优化一直

是国内外各团队的研究重点. 在室外成像场景下,

关联成像算法研究目标主要集中于: 1)回波信号

信噪甄别; 2)成像质量的提升; 3)成像应用的扩

展. 其中回波信号信噪甄别研究已在 4.3节中单独

列出, 在此不多赘述. 要介绍在提升成像质量、扩

展成像应用等方面的重构算法研究.

1) 成像质量的提升

在关联成像中, 成像质量与采样数呈现正相关

关系, 因此提高成像质量与降低采样数互为表里.

以最基础的强度关联为基础, 为实现成像质量的提

高, 先后出现了差分关联成像、归一化关联成像、

伪逆关联成像、奇异值分解关联成像、压缩感知算

法及基于神经网络的重构算法等. 其中对于强度关

联算法、差分关联算法与归一化关联算法, 可在重

构过程中随时增加采样数据而中断重构成像过程;

对于伪逆关联成像、奇异值分解关联成像与压缩感

知算法, 在重构时需先将参考臂数据整理为测量矩

阵, 而后续若要追加采样数据, 则需重启重构过程;

而基于神经网络的重构算法由于其特殊性, 无法以

上述标准进行分类.

强度关联算法　如前文所述, 关联成像是一种

基于双臂光场的高阶关联, 借助关联运算以重构目

标图像的成像技术, 其基础的重构公式为 

O (x, y) = ⟨IR (x, y; i) IB (i)⟩ , (13)

IR(x, y; i) i

IB(i) i

即直接强度关联, 其中  为第  次采样中参

考臂面阵探测器所得数据,   则为第  次采样中

探测臂桶探测器所得数据. 强度关联无需数据的预

处理或额外的实验架构, 代码简洁、重构迅速, 然

而其对光源稳定性、光场的均匀性及探测信噪比水

平有着较高的要求. 因此, 以直接强度关联为基础,

衍生出了多种重构算法, 以提升图像重构性能.

根据光场相干度的定义将其改写为 

OGI(x, y) =
⟨IR (x, y; i) IB (i)⟩
⟨IR (x, y; i)⟩ ⟨IB (i)⟩

, (14)

即可得归一化的强度关联. 将公式由“除法”形式

改写为“减法”形式, 所得即为涨落关联算法的重构

公式: 

OGI(x, y) = ⟨IR(x, y; i)IB(i)⟩ − ⟨IR(x, y; i)⟩ ⟨IB(i)⟩ .
(15)

归一化强度关联及涨落关联重构公式中的分母/减

数项可视为受照明光场平均强度影响的背景项, 因

而除法/减法运算使得归一化强度关联与涨落关联

能够在一定程度上排除照明光场不均匀所带来的

影响, 提高图像对比度, 从而实现成像质量的提升.

差分关联成像算法与归一化关联成像算法　

在关联成像中, 当目标为高透过率或反射率的目标

物体时, 在有限次采样条件下, 原本依赖光强涨落所

体现的物体信息淹没于较强的光场平均强度, 成像

质量难免受到其影响. 为解决这一问题, Ferri等 [29]

于 2010年提出了差分关联成像 (differential ghost

imaging, DGI). 在差分关联算法中, 需将参考臂端

将面阵探测器所采集数据求和以模拟桶探测器, 并

将模拟结果引入到重构运算中, 其重构公式如下: 

ODGI (x, y) = ⟨IR (x, y; i) IB (i)⟩

− ⟨IB(i)⟩⟨∑
xy
IR(x, y; i)

⟩ ⟨IR (x, y; i)∑
xy

IR (x, y; i)

⟩
,

(16)⟨∑
xy
IR(x, y; i)

⟩
其中  项为模拟桶探测器测量值.

在差分关联成像的基础之上 ,  Sun等 [30] 于

2012年提出了归一化关联成像 (normalized ghost

imaging, NGI), 其重构公式可概括为 

ONGI (x, y) =
ONGI (x, y)

⟨IR (x, y; i)⟩
, (17)

ONGI(x, y)其中  为 DGI所得重构图像.

对比归一化强度关联与强度关联算法, 可见

NGI同样是引入了光场强度均值作为分母项以排

除光场平均强度非均匀所带来的干扰, 从而在光场

平均强度出现明显的涨落时, 在 DGI的基础之上

进一步提高成像质量. 图 10为文献 [68]中的结果

图, 以在同一条件下展示不同重构算法所得重构图

像间的差异.

伪逆关联成像与奇异值分解关联成像　如前

文所示, 具有正交性的光场能够较好地压制背景噪

声及环境噪声. 当照明光场自身不具备正交性时,

则可通过算法对其进行处理, 通过正交变化, 为其

“赋予”正交性.
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在伪逆关联成像 (pseudo-inverse ghost imag-

ing, PGI)中, 通过将采样过程中所得的全部照明

光场整理为测量矩阵, 求解测量矩阵的伪逆矩阵,

将其与探测臂数据所整理而成的向量进行重构运

算 , 实现图像重构的同时有效提高成像的信噪

比 [69,70]. 图 11为文献 [69, 70]的实验结果图, 直观

地展现了伪逆鬼成像对成像质量的提升效果.

与 PGI相似, 由 Zhang等 [71] 于 2018年提出

的奇异值分解关联成像 (singular value decomposi-

tion ghost imaging, SVDGI)同样实现了照明光场

的“正交化”. 与 PGI所不同的是, SVDGI选择了

奇异值正交分解这一方法来实现测量矩阵的“正

交化”.

压 缩 感 知 算 法 　 压 缩 感 知 (compressive

sensing, CS)技术最初是为了突破香农采样定理,

以更低的采样频率实现原始信号的重构. 其理论基

础为当具有稀疏性时, 通过非均匀采样可以远低于

奈奎斯特采样率的采样数准确还原原始信号. 压缩

感知算法最初由 Katz等 [71] 于 2009年引入关联成

像, 随后白旭等 [72,73] 对不同类型的压缩感知算法

进行了详尽的分析或优化.

压缩感知的流程可大致分为: 信号的稀疏表

示、非相干测量与信号重建. 信号的稀疏表示是指

借助正交完备字典或过完备字典将原始测量信号

以更为简洁的形式进行表达. 非相干测量是指测量

矩阵与字典间的不相干. 信号的重建则是指利用凸

优化算法、贪婪算法以及贝叶斯压缩感知重构算法

等从稀疏信号中恢复出原始信号的过程, 根据所用

的过完备字典或凸优化算法等不同, 基于压缩感知

技术衍生出了多种不同的算法, 如基于稀疏约束压

缩感知算法、正交追踪匹配算法、多选正交最小二

乘算法等.

虽然不同类型的压缩感知算法其成像效果各

不相同, 但总体而言, 相较于其他重构算法压缩感

知算法在成像质量方面具有显著优势, 此外, 在重

构的过程中压缩感知虽未改变每次采样中所获取

的信息量, 但其理论基础则带来了“物体具有稀疏

性”这一额外信息, 可视作降低了重构目标所需的

总信息量, 因而能够降低成像所需的采样数. 此外,

这一约束也抑制了重构时光场像素间的相关性, 进

而提高了成像分辨率. 遗憾的是相较于前述各类算

法, 压缩感知算法在进行图像重构时所需的运算时

间与空间远超其他算法, 且对探测噪声较为敏感,

限制了其在关联成像中的应用.

基于神经网络的关联成像重构算法　作为机

器学习算法中最受欢迎的算法, 神经网络算法细分

出了卷积神经网络、对抗神经网络、极限学习机等

不同类型的算法, 其应用领域广泛涉及到信息科

学、计算机科学、生物医学、数理科学等学科领域

中. 算法的核心思路在于模拟神经系统, 搭建输入

层、隐藏层、输出层三层结构的网络体系, 以大量

 

Object GI DGI NGI

图 10    不同算法所得重构图像对比 [68]

Fig. 10. Images reconstructed by different algorithms[68].
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图 11    强度关联算法与伪逆鬼成像重构结果图 [69,70]

Fig. 11. Images reconstructed by GI and PGI[69,70].
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数据进行训练, 从而建立输入特征与所求结果间的

对应关系. 这一类算法最初由中国科学院上海光学

精密机械研究所司徒国海小组 [34] 于 2017年引入

关联成像领域中, 随后 Shimobaba等 [74]、Higham

等 [75] 研究人员投入到了相关研究中.

与其他重构算法相比, 基于神经网络的重构算

法其重构原理、效果都更为依赖所使用的网络其本

身的性能, 而非关联成像这一技术其背后的物理原

理, 故在此不进行详细讨论.

2) 成像应用的扩展

由于在关联成像中获取单张图像需要进行多

次的采样, 在这一过程中难以确保目标与照明光场

保持相对静止, 因此在室外成像条件下, 困扰关联

成像应用的主要场景之一为对运动目标进行成像.

本节介绍两类对运动目标进行追踪与成像的关联

成像方法.

基于图像的动目标成像算法　Sun等 [37] 提出

了一种基于图像互相关的动目标成像算法 (corss-

correlation-based ghost imaging, CBGI). 在该算

法中, 研究人员将成像过程划分为多个阶段, 在每

个阶段中基于采集数据进行一次图像重构, 其后计

算相邻两阶段重构图像互相关. 互相关函数的峰值

坐标中隐含了目标的位移与旋转角度信息, 据此可

获取目标的空间状态, 从而后续成像过程中调整照

明光场, 使照明光场与运动目标保持相对静止, 在

实现对运动目标追踪的同时实现了对动目标的高

质量成像, 解决了动目标场景下高成像速率需求与

关联成像大采样数需求间的矛盾. 其实验结果如

图 12所示. 图中 K 表示采样分段后, 当前成像所

用的数据为从初始时刻到完成第 K 段采样的数据.

与之相类似, Zha等 [39] 提出了一种基于图像

多阶矩的动目标成像算法. 与 CBGI不同的是, 在

该算法中, 通过对比每个阶段所得重构图像的低阶

矩, 从而获取了在采样过程中目标物体的运动信息

并据此调整后续光场, 实现对运动目标的成像与追

踪. 其中目标空间位置信息由图像一阶矩计算可

得, 目标的旋转角度由图像二阶矩计算可得. 在该

方案中, 为精确计算目标的空间坐标及旋转角度,

研究人员采用了压缩感知算法进行图像重构以抑

制背景噪声. 其实验结果如图 13所示. 图中 K 表

示采样分段后, 当前成像所用的数据为从初始时刻

到完成第 K 段采样的数据.

基于桶探测信号的动目标成像算法　关联成

像系统利用桶探测回波与参考光场的关联获取目

标图像信息. 因此, 利用关联成像系统自身的回波

信号变化也可以实现对运动目标的跟瞄追踪. Du

等 [41] 提出了一种运动目标追踪与成像方法, 基于

四象限探测器, 通过对关联成像系统自身的回波信

 

目标物体

互相关
成像结果

=1 =2 =3 =4 =5 =6 =7

图 12    基于互相关的运动目标成像结果 [37]

Fig. 12. Results of CBGI with moving object[37].

 

目标物体

低阶矩
成像结果

=1 =5 =9 =13 =17

图 13    基于低阶矩的运动目标成像结果 [39]

Fig. 13. Results of GI based on low-order moments with moving object[39].
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号特征及变化的测试分析确定其运动方向, 并实时

反馈以调整照明范围, 实现对目标的实时跟踪与准

静止成像. 由于无需进行采样分段及图像重构, 因

此该方法极大地提升了追踪速度与精度. 其实验结

果如图 14所示.

Zha等 [40] 提出了一种单像素成像方法的实时

跟踪方法. 在该方法中, 照明光场被分为多组, 每

组中对同一张光场分别以匀强、水平递增、垂直递

增的方式进行灰度调制, 因此对于探测器所收集的

回波进行相应强度计算, 即可得成像区域图像的零

阶矩与一阶矩, 进而实时重建和跟踪快速移动物体

的质心. 其实验结果如图 15所示. 该方法仅实现

对目标的跟踪, 无法进行成像.
 

5   室外关联成像技术研究展望

室外关联成像技术朝着更高分辨率、更大工作

距离、更大视场、更高分辨率及全天时甚至全天候

发展. 面向实际应用, 我们提出以下 4个方面的发

展建议.

1) 主被动成像方式相结合　与传统的被动成

像方式相比, 关联成像成像速率不佳且探测视场有

限, 其主要原因在于多次采样的需要及调制光源的

刷新速率受限、照明范围受限. 优点则在于信息维
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图 14    四象限跟踪成像方法实验结果 [41]　(a) 成像结果; (b)目标追踪结果; (c)成像质量随时间变化曲线

Fig. 14. Experimental results of GI based on four-quadrant detector[41]: (a) Results of imaging; (b) trajectory of the moving object;

(c) quality of reconstructed images over time.
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图 15    实时追踪方法实验结果 [40]　(a)实验架构示意图; (b)相机追踪轨迹 (红)与算法计算所得轨迹 (蓝)

Fig. 15. Experimental results of the real-time online tracking of a moving object[40]: (a) Experimental framework diagram; (b) cam-

era tracking track (red) and algorithm calculated track (blue).
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度丰富、不受天时限制. 相较之下, 被动成像利用

物体自身辐射或反射的环境光, 具有更广的探测视

场且成像速率仅受信号积累需求限制. 因此将主被

动成像方式相结合, 相互弥补对方的不足, 可以成

为室外关联成像技术向应用发展的一个方向.

2) 研制高灵敏、 高带宽探测器　在室外关联

成像中, 远距离、大视场、高信噪比成像是其发展

的必然需求. 依据雷达公式, 激光能量随着成像距

离的增加而急剧下降, 因此高灵敏的探测器愈加重

要. 另外, 为尽可能实现实时成像, 需要探测器在

短时间内获得物体或场景的信息. 低光通量、短时

间探测使得探测器捕获的光子数极为有限, 探测信

号的信噪比极低. 因此研制高灵敏、高信息带宽的

探测器尤为重要.

3) 研究高效信噪甄别技术与重构算法　高灵

敏探测使得关联成像能够探测更微弱的回波信号,

赋予其比传统成像具有更远成像距离的潜力, 但这

也意味着探测器对噪声同样更加敏感, 因而需要更

精准的信噪甄别技术. 除了前文所述的匹配滤波、

频域滤波、光场设计等方式外, 优秀降噪算法的开

发也是重要的研究方向之一.

4) 发展抗大气干扰成像技术　室外成像中无

法规避的另一个问题是大气环境对成像的影响. 大

气湍流具有随机、易变、难预测的特点, 其对光场

的扰动在一定程度上破坏了关联成像光场间的相

关性, 降低成像分辨率的同时影响了图像质量. 如

前文所述, 研究人员已于光源、算法、实验方案等

方面展开了相关研究, 而为推进室外关联成像的研

究与应用, 进一步发展相应的抗大气干扰成像技术

有着重要意义. 

6   结　语

在当前研究中, 关联成像的应用领域已扩展到

图像加密、生物医学、遥感探测、雷达探测等多个

领域. 关联成像特殊的硬件架构使得这一成像技

术相较于其他光学成像方式, 在解决室外成像所

面临的困境时具有一定的优势. 其所具有的主动照

明、可控光场调控等特点有助于应对室外成像环

境中弱回波、强噪声及大气干扰等问题. 而其所必

须的算法重构过程使得在成像过程中可以对成

像系统进行实时且具有针对性的调整, 以助其取得

更好的成像效果. 但关联成像的成像速率、视场

及重构图像质量均有所限制, 制约了这一成像技术

的应用化. 因此, 开展室外关联成像的相关研究,

进一步提升成像质量、扩展成像视场、压缩成像

耗时, 促进其在室外探测与成像领域的应用有着

重要意义.
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Abstract

Image,  as  a  method  of  information  acquisition,  is  indispensable  for  human  beings,  and  it  plays  an

irreplaceable  role  in  military  and  civilian  fields,  such  as  detection  and  scouting,  precision  guidance,

transportation, and industrial production. In the outdoor environment, the resolution, signal-to-noise ratio, and

working distance of optical imaging are limited as result of the influence of background light, stray light, and

atmospheric  medium.  In  recent  years,  with  the  development  of  muti-discipline  such  as  optics,  physics,

information  theory,  and  computer  science,  the  new  optical  imaging  technologies  continue  to  emerge,  thus

bringing  new  opportunities  for  outdoor  optical  imaging  towards  long-distance,  large  field  of  view  and  high

information  flux.  As  one  of  the  new  active  imaging  technologies,  correlation  imaging  has  the  potential

applications of robustness against turbulence and noise, and the possibility of beating the Rayleigh limit. It can

deal with the problems better, such as sharp attenuation of optical power caused by long distances, detection of

interference  signals  from  environmental  noise,  and  influence  of  turbulence.  Based  on  the  principle  of  optical

imaging, this paper analyzes the factors affecting optical imaging, in terms of resolution, signal-to-noise ratio,

spatial bandwidth product, and imaging distance under outdoor environment, focusing on the research progress

of  outdoor  correlation  imaging  including  imaging  systems,  signal-to-noise  screening  technology  and  imaging

algorithm. In addition, we analyze the requirements of optical imaging for longer distances and broader field of

view, and consider the fundamental problems and the key technologies.

Keywords: quantum correlation imaging, quantum optics, outdoor environment, imaging system
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国防科技大学建校 70周年专题

基于动力学平均场的光晶格超冷原子量子模拟*

谭辉 1)    曹睿 1)    李永强 1)2)†

1) (国防科技大学理学院, 长沙　410073)

2) (国防科技大学, 极端条件物理与应用湖南省重点实验室, 长沙　410073)

(2023 年 4 月 29日收到; 2023 年 6 月 17日收到修改稿)

随着原子冷却技术与光晶格技术的发展, 光晶格与超冷原子气体组成的量子系统已经成为量子模拟中

的有力工具. 光晶格纯净和高度可控的性质赋予其强大的调控能力, 如今, 人们可以模拟更复杂和有趣的物

理现象, 从而加深对量子多体物理的认识. 本文综述了近年来本课题组利用玻色动力学平均场理论对强关联

区间的光晶格玻色体系进行的一系列研究, 包括多组分玻色体系、高轨道玻色体系以及存在长程相互作用的

体系等. 通过玻色动力学平均场理论的计算, 揭示了从弱相互作用区间到强相互作用区间出现的丰富物理现

象, 包括不同磁序的量子相、多步凝聚、超固体相以及高轨道体系中的自旋-角动量耦合和阻挫效应.

关键词：冷原子量子模拟, 玻色动力学平均场理论, 量子相变

PACS：37.10.Jk 　DOI: 10.7498/aps.72.20230701

 

1   引　言

量子模拟简而言之就是利用其他可控的量子

多体系统对真实复杂量子系统进行实验或理论研

究的一种方法 [1]. 光晶格中的超冷原子气体由于系

统参数可控和成熟的实验技术, 已经成为了一个完

善的量子模拟实验平台 [2,3]. 光晶格通常是由相干

激光束形成的, 通过控制激光的数目和角度来实现

不同维度 [4−6] 和不同结构 [7−11] 的周期性晶格结构,

从而模拟固体中的晶格. 在光晶格中, 人们可以自

由调节晶格深度 [6], 可以研究晶格无序性, 还可以

设计出有等效磁场的系统, 其磁场强度可以达到目

前固体物理实验室中最大磁场的数百倍 [12]. 除此

之外, 人们可以精确控制激光的相对相位, 实现可

编程的连续可调晶格系统, 这些实验技术大大拓展

了光晶格的调控和模拟能力 [13,14]. 中性原子在激光

的交变电场中被极化, 从而受到偶极力被陷俘在这

样的周期性光晶格中 [15]. 根据激光波长的不同, 光

晶格中的原子被陷俘在波结或波腹, 这种相干激光

束产生的周期性晶格势会产生一系列布洛赫能带.

一般而言, 原子在转移到光学晶格之前就被冷却到

了足够低的温度, 因此在绝热地装载在光晶格后只

有最低的布洛赫带被填充, 当晶格势足够深时, 该

体系可以用一个简单的单能带紧束缚模型描述 [16],

该模型主要包含原子在格点上的相互作用以及在

格点间的跃迁振幅, 通过调节晶格深度或者通过费

什巴赫 (Feshbach)共振 [17−19] 改变跃迁振幅与原

子间相互作用的比值大小可以观察到丰富的量子相.

1995年, 玻色-爱因斯坦凝聚首次在实验中被

观察到 [20,21], 六年后 Greiner研究组 [6] 成功将原子

装载在光晶格中并观察到了著名的莫特绝缘相, 莫

特绝缘相是一个典型的强关联相, 由于原子间的相

互作用非常强, 原子局域在各个格点上, 每个格点

上的粒子数都是整数. 这一想法最开始来自 Jaksch

和他的同事 [22], 他们提出光晶格中的原子可以模
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拟固体材料中的电子行为, 并模拟哈伯德模型. 在

Greiner等的实验之后, 利用光晶格中的超冷原子

进行量子模拟的实验和理论研究如雨后春笋般大

量涌现. 基于光晶格中超冷原子的量子模拟也成为

了现代物理中不可或缺的一部分 [23−31].

随着实验技术的发展, 人们开始对自旋玻色体

系进行研究 [32], 这里的自旋可以是原子不同的超

精细态, 也可以是不同种类的原子. 在这样的体系

中, 自旋关联起着重要作用, 并且会带来不同于标

量玻色子体系的物理现象. 在最近的实验中, 旋量

超冷玻色体系已经被实现了 [33−37], 并出现了非常

广泛的研究, 如自旋混合 [38,39]、自旋波 [40,41]、自旋

动力学 [42−46]、自旋图案 [47−49] 以及相变 [50−52]. 这些

实验为研究自旋关联凝聚体中的量子现象提供了

新的路径, 也激起了对光晶格中旋量玻色气体的进

一步研究 [53−58]. 此外, 研究表明: 在外加磁场下, 体

系基态的简并被打破, 自旋相互作用与原子间短程

相互作用的竞争会引起丰富的强关联量子相 [31,32,59,60].

除了原子间的短程相互作用, 长程相互作用也

是强关联体系中的一个重要组成部分, 具有长程相

互作用的体系倾向于形成新的量子相 [61]. 长程相

互作用通常出现在材料科学中, 并与短程相互作用

竞争导致空间调制相的出现 [62]. 在光晶格超冷原

子体系中有两种方式可以带来长程相互作用: 一是

利用超冷原子间的偶极力 [61]; 二是将原子与高精

细腔耦合, 腔场自洽地将所有原子耦合在一起, 可

以等效地认为原子间具有长程相互作用 [63−66]. 偶

极玻色-爱因斯坦凝聚体 [67]、极性分子 [68] 和耦合到

光学腔 [63,69] 的玻色-爱因斯坦凝聚体的实验实现,

为具有长程相互作用的量子气体的研究开辟了新

的道路, 也为研究具有新奇性质的量子相提供了更

多的途径.

此外, 轨道自由度也是量子材料中重要的组成

部分, 其与自旋自由度、电荷自由度等一起构成了

量子材料的物理特性. 对于轨道自由度的研究, 极

大地丰富了人们对于基础物理机制的认知. 在冷原

子量子模拟中, 这种高轨道原子系统具有的空间各

向异性, 带来了丰富的物理现象 [70−79]. 在实验方

面, 随着技术的不断提高, 高轨道冷原子的相关实

验也取得了丰硕的成果. 最早在实验室观测到 p能

带现象是 2007年由 Bloch研究组 [80] 实现的, 之后

汉堡大学的 Hemmerich小组 [81,82] 利用二分晶格

px + ipy

(bipartite lattice)实现了正方晶格的 p轨道玻色

凝聚, 并观测到 p能带玻色系统中存在  的

手征超流. 近年来, 随着实验技术的不断提高, 三

角晶格、六角晶格的 p轨道玻色系统和高轨道费米

系统 [83,84] 也已经被实现, 并观察到了非常有趣的

物理现象 [75,85−89].

总的来说, 光晶格中的超冷原子为量子多体问

题的模拟提供了理想的平台, 在凝聚态物理、统计

物理、量子化学、高能量物理等领域中都起着重要

作用 [90]. 第 2部分详细介绍玻色动力学平均场理

论, 该理论对于研究高维强关联体系是非常有效

的. 第 3, 4, 5部分分别介绍了我们近几年在旋量

玻色体系、存在长程相互作用体系、高轨道玻色体

系的研究. 最后是总结和展望. 

2   玻色动力学平均场理论

在多体系统中, 由于粒子间复杂的相互作用,

整个体系是密切关联在一起的, 因此理论求解是非

常困难的. 要处理多体系统, 只能采取近似处理、

数值求解的方法. 目前研究多体系统的方法有平均

场理论、密度矩阵重整化群、量子蒙特卡罗方法、

动力学平均场理论 (dynamical mean-field theory,

DMFT)、精确对角化等. 本文主要介绍玻色动力学

平均场理论 (Bosonic dynamical mean-field theory,

BDMFT).

动力学平均场理论的研究始于 1989年, Vollh-

ardt和 Metzner[91] 研究发现无穷维度下 Fermion-

Hubbard模型可以进行简化. 同年, Hartmann[92,93]

指出在无穷维下关联将变得局域, 动量将不再重

要, 这种局域的关联具有动力学属性, 任何非局域

的关联效应都可以用一个静态的平均场描述. 之

后, 1991年, Janiś[94] 利用动力学干涉势近似理论

给出了无穷维下 Hubbard模型的格林函数和自能

的泛函方程. 在此基础上, Georges与 Kotliar[95] 利

用 Anderson杂质模型将 DMFT的自洽方程推广

到了 Hubbard模型, DMFT的基本框架构建完成.

从 1989年开始, 到 1991年结束, 短短三年的时间,

动力学平均场理论就建立完成, 动力学平均场理论

被广泛地用于材料计算、多体系统等, 拓展了数值

求解物理问题的计算方法, 是处理多体问题的一种

高效的计算手段.
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动力学平均场的核心思想是无穷维极限下系

统的局域性. 在无穷维度下, 自能是严格局域的,

系统的空间涨落被冻结, 只剩下了局域的量子涨

落, 此时就可以将多体系统解耦成单体问题, 因此

动力学平均场理论是一种考虑了局部量子涨落的

数值方法, 如图 1[96] 所示. 在无穷维度下自能是严

格局域的, 因此动力学平均场理论对于低维度问题

的计算误差比较大, 但随着研究发现, 二维、三维

的多体系统中动力学平均场理论的结果也令人满

意 [97−99]. 因此, 动力学平均场理论是计算二维及以

上维度强关联、弱耦合区间的一个主要方法.
 
 

Boson reservoir (normal)

Boson reservoir (BEC)

Time

Correlated lattice
bosons

图 1　玻色动力学平均场示意图. 通过与普通玻色子热库和

玻色-爱因斯坦凝聚热库耦合 [96], 多体格点问题退化为一个

单格点问题

Fig. 1. Schematic  picture  of  BDMFT.  In  BDMFT,  the

many-body  lattice  problem  is  reduced  to  a  single  lattice

problem coupling with normal  Bosonic  reservoir  and reser-

voir of Bose-Einstein condensate (BEC)[96].
 

考虑一个一般的 Bose-Hubbard模型, 其哈密

顿量可写为
 

Ĥ = −
∑

⟨i,j⟩,ν

(
tν b̂

†
i,ν b̂j,ν + H.c.

)

+
1

2

∑
i,νµ

Uνµn̂i,ν (n̂i,µ − δνµ)−
∑
i,ν

εν n̂i,ν , (1)

ν, µ b̂†i,ν(b̂i,ν)

n̂i,ν ≡

b̂†i,ν b̂i,ν
tν

⟨i, j⟩ Uνµ εν

δνµ

其中   表示不同组分的玻色子 ,    是格

点 i 上 n 组分玻色子的产生 (湮灭)算符 ,   

 是格点 i 处 n 组分玻色子的粒子数算符,   为

跃迁振幅,   表示最近邻格点,   和  分别是

相互作用和化学势,    为克罗内克符号. 在巨正

则系综下, 可以把系统的配分函数写为 [96,100,101]
 

Z =

∫
D [b∗, b] e−S[b∗,b], (2)

D [b∗, b] =
∏

i,ν
db∗i,νdbi,ν bi,ν式中,   , 此处的  是一个

复数场. 对应的作用量可写为
 

S [b∗, b] =

∫ β

0

dτ
(∑

i,ν

b∗i,ν (τ)
∂

∂τ
bi,ν (τ) +H (τ)

)

=

∫ β

0

dτ
[∑

i,ν

b∗i,ν (τ) (∂τ − εν) bi,ν (τ)

−
∑

⟨i,j⟩,ν

tν
(
b∗i,ν (τ) bj,ν (τ) + c.c.

)

+
1

2

∑
i,νµ

Uνµni,ν(τ)(ni,µ(τ)− δνµ)

]
,
(3)

τ = it′ t′ H (τ)

β = 1/(kBT ) kB

S0 ∆S S(0) S0

i = 0

式中,    是根据时间   定义的虚时;    为

虚时下的体系哈密顿量;    , 其中   为

玻尔兹曼常数, T 为体系的温度. 可以将作用量分

成 3个部分  ,   和  , 其中,   是只有格点

 的有效作用量, 即 

S0 =

∫ β

0

dτ
[∑

ν

b∗0,ν (τ) (∂τ − εν) b0,ν (τ)

+
1

2

∑
ν,µ

Uνµn0,ν (τ) (n0,µ (τ)− δνµ)

]
; (4)

∆S i = 0  是仅包含了  格点与其周围格点的跃迁过

程的作用量, 

∆S =

∫ β

0

dτ
∑
i,ν

−tν(b∗0,ν (τ) bi,ν (τ) + c.c.)

≡
∫ β

0

dτ∆S (τ) ; (5)

S(0) i = 0最后的  则包含了所有跟  格点无关的项, 

S(0) =

∫ β

0

dτ
[ ∑

i ̸=0,ν

b∗i,ν (τ) (∂τ − εν) bi,ν (τ)

−
∑

⟨i,j⟩,ν

′
tν
(
b∗i,ν (τ) bj,ν (τ) + c.c.

)

+
1

2

∑
i ̸=0,νµ

Uνµni,ν (τ) (ni,µ (τ)− δνµ)

]
, (6)

∑′
式中的   是除了 0格点外所有的最近邻的求和

符号. 因此, 可以将系统的配分函数写成 

Z =

∫
D
[
b∗0,ν , b0,ν

]
e−S0

×
∫ (

D(0)
[
b∗0,ν , b0,ν

]
e−∆Se−S(0)

)
. (7)

S(0)考虑到,   描述的系综平均值可以写成 

⟨A⟩0 =
1

Z(0)

∫
D(0)

[
b∗0,ν , b0,ν

]
Ae−S(0), (8)
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代入 (7)式, 配分函数被写成  

Z =

∫
D
[
b∗0,ν , b0,ν

]
e−S0Z(0)⟨e−∆S⟩0, (9)

⟨e−∆S⟩0 ϕi,ν (τ) = ⟨bi,ν (τ)⟩0将  展开到二阶, 引入超流序参量  和连通格林函数 

G
(0)
iν,jµ (τ1, τ2) = −

⟨ biν (τ1)− ⟨biν (τ1)⟩0
b∗iν (τ1)− ⟨b∗iν (τ1)⟩0

 (
b∗jµ (τ2)− ⟨bjβ (τ2)⟩0
bjµ (τ2)− ⟨bjµ (τ2)⟩0

)T⟩
, (10)

最终可以将配分函数写成 

Z = Z(0)

∫
D
[
b∗0,ν , b0,ν

]
e−S0exp

{∫ β

0

dτ
∑
i,ν

− tν [b
∗
0,ν (τ)ϕi,ν (τ) + b0,ν (τ)ϕ

∗
ν,i (τ)]

+

∫ β

0

dτ1dτ2
∑
i,ν

∑
j,µ

tµtνG
(0)
iν,jµ (τ1, τ2)

}
. (11)

(i = 0)观察 (11)式的形式, 可以定义一个有效的杂质格点  的配分函数 

Zimp ≡
Z

Z(0)
=

∫
D
[
b∗0,ν , b0,ν

]
e−Simp , (12)

其中杂质格点的作用量可写成 

Simp = −
∫ β

0

dτ1dτ2
∑
νµ

(
b∗0ν (τ1)

b0ν (τ1)

)T

G−1
0,νµ(τ1 − τ2)

(
b0µ (τ2)

b∗0µ (τ2)

)

+

{∫ β

0

dτ
∑
νµ

1

2
Uνµn0ν (τ) (n0µ (τ)− δνµ)−

∑
i,ν

tν (b
∗
0ν (τ)ϕi,ν (τ) + c.c.)

}
, (13)

(13)式中引入了Weiss格林函数, 有 

G−1
0,νµ (τ1 − τ2) = (∂τ1σz − εν) δνµ +G

(0)
iν,jµ, (14)

σz

t→ zt̃

其中,   是泡利矩阵. 由于考虑的是高维情况, 为

了使得此时动能不发散 , 需要对跃迁项做变换

 , z 是配位数 [96,97,102]. 其原因是在计算最近

邻跃迁的过程中, 会多出一个配位数 z, 因此在无

穷维度下, 会出现动能发散的情况, 故需要在此处

进行一个修正. 上面的这种将杂质格点从整个多体

系统中解耦出来, 变成一个杂质格点与热浴耦合的

方法, 被称为“空腔方法”[96,97,103].

在松原频率的表象下, Weiss格林函数可写成 

G−1
0,νµ (iωn)=(iωnσz + εν) δνµ−tνtµ

∑
i,j

′
G

(0)
iν,jµ (iωn) ,

(15)

ωn = 2πn/β其中,   是松原频率. Weiss格林函数满

足 Dyson方程: 

G−1
0,νµ = Σimp (iωn) +G−1

lat (iωn) , (16)

Σimp式中,   是杂质格点的自能; 杂质格点的格林函

G−1
lat (iωn)数  满足

 

G−1
lat (iωn) =

∑
k

1

iωnσz + ε−Σimp (iωn)− εk
, (17)

εk

Σ (k, iωn) ≈ Σimp (iωn)

Σimp G−1
0,νµ (iωn)

Σimp

G−1
0,νµ (iωn)

其中,   是色散关系. 在这里, 近似认为自能是个

局域的量, 即   . 这个近似在

系统处于无穷维度时是严格成立的, 在高维下基本

符合. 但这种近似无法处理由空间关联所带来的物

理现象, 对于长程相互作用、自旋液体等物理问题

无法得到很好的结果. 现在,   和  互

相包含了对方, DMFT的自洽回路已形成. 给Weiss

格林函数一个试探值, 就可以求解作用量 (13)式,

之后就可求出自能   等物理量, 利用 Dyson方

程 (16), 可以得到新的   , 构成一个自洽

回路.

在上面的自洽过程中, 求解作用量是非常困难

的, 因此比较好的方法是将作用量映射到可以求解

的模型上. 这个可解的模型要能够较为完美地描述

杂质格点与环境的物理状态, 对于杂质格点不仅要
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考虑到单格点 , 还需要考虑到其和环境的关联 ,

Georges和 Kotliar[95] 提出 Anderson杂质模型的

映射方法是现在DMFT广泛使用的方法. Anderson

杂质模型哈密顿量可写为 [103,104]
 

 

ĤA = −
∑
ν

ztν

(
ϕ∗ν b̂ν + H.c.

)
+

1

2

∑
νµ

Uνµn̂ν (n̂µ − δνµ)

−
∑
ν

εν n̂ν +
∑
l

εlâ
†
l âl +

∑
l,ν

(
Vν,lâ

†
l b̂ν +Wν,lâlb̂ν + H.c.

)
, (18)

ϕν a†l εl

Vν,l Wν,l {εl, Vl,Wl}

(18)式中, 相互作用部分和化学势直接从 Hubbard模型中得到. 玻色-爱因斯坦凝聚的玻色子热库由超流

序参量  描述, 普通玻色子的热库由一定数目的轨道表示, 其中  和  为轨道的产生算符和能量. 杂质格

点通过正常跃迁振幅  和反常跃迁振幅  与轨道耦合起来, 因此  也被称为 Anderson参数.

哈密顿量 (18)的作用量分别有杂质部分作用量 

Sloc =

∫ β

0

dτ

[∑
ν

b∗ν (τ) (∂τ − εν) bν (τ) − ztν (ϕ
∗
ν (τ) bν (τ) + c.c.) +

∑
ν,µ

Uνµ

2
nν (τ) (nµ (τ)− δνµ)

]
(19)

和轨道部分作用量 

SO =

∫ β

0

dτ
∑
l

{
a∗l (τ) (εl + ∂τ ) al(τ) + Vl [a

∗
l (τ)b(τ) + al(τ)b

∗(τ)] +Wl [al(τ)b(τ) + a∗l (τ)b
∗(τ)]

}
. (20)

将轨道部分积出去, Anderson杂质模型的有效作用量可以写成 

Seff = −
∫ β

0

dτ1dτ2
∑
ν,µ

b∗ν (τ1) [(∂τ1σz − µν) δνµ +∆ν,µ (τ1, τ2)]bµ (τ2)

+

{∫ β

0

dτ
∑
ν,µ

1

2
Uνµnν (τ) (nµ (τ)− δνµ)−

∑
ν

ztν (b
∗
ν (τ)ϕν (τ) + c.c.)

}
, (21)

其中, 引入了南部表象 

bν (τ) =

(
bν (τ)

b∗ν (τ)

)
, b∗ν (τ) =

(
b∗ν (τ) bν (τ)

)
, (22)

以及杂质函数矩阵 

∆ν,µ (τ1, τ2) =

(
∆1

ν,µ (τ1, τ2) ∆2
ν,µ (τ1, τ2)

(∆2
ν,µ)

∗ (τ1, τ2) (∆1
ν,µ)

∗ (τ1, τ2)

)
. (23)

通过对比相互作用量, 在松原频率表象下, 有 

∆νµ (iωn) =̂ tνtµ
∑
i,j

′
G0

iν,jµ (iωn) , (24)

此时杂质函数为 

∆1
νµ (iωn) ≡ −

∑
l

(
Vν,lVµ,l
εl − iωn

+
Wν,lWµ,l

εl + iωn

)
, ∆2

νµ (iωn) ≡ −
∑
l

(
Vν,lWµ,l

εl − iωn
+
Wν,lVµ,l
εl + iωn

)
.

因此, 可以得到Weiss格林函数新的表达方式

如下:
 

G−1
λν (iωn) = (iωnσz + µλ) δν,µ −∆νµ (iωn) . (25)

对于 Anderson杂质模型, 可以利用数值的方式求

解这个单体哈密顿量. 在动力学平均场方法中, 这

种求解 Anderson杂质模型所用不同的数值手段就

叫做杂质求解器. 常用的杂质求解器有精确对角

化 [105,106]、量子蒙特卡罗方法 [107]、数值重整化群 [108]

等. 对应于不同的物理系统, 杂质求解器的选取非

常重要. 通过杂质求解器求解 Anderson杂质模型,

就可以得到哈密顿量的本征态和本征能量, 以及超
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流序参量等物理量. 在 Lehmann表象下, 可以用

本征态和本征能量表示局域格林函数 

G1
imp,νµ (iωn) =

1

Z

∑
mn

⟨m|b̂ν |n⟩⟨n|b̂†µ|m⟩

× e−βEn − e−βEm

En − Em + iℏωn
+ βϕνϕ

∗
µ,

G2
imp,νµ (iωn) =

1

Z

∑
mn

⟨m|b̂ν |n⟩⟨n|b̂µ|m⟩

× e−βEn − e−βEm

En − Em + iℏωn
+ βϕνϕµ, (26)

|m⟩ Em其中,    为本征态,    为对应的能量. 因此, 系

统的自能可以写成 

Σimp (iwn) ≈ Σlat (iwn)

= iwnσz + ε−∆−G−1
imp (iwn) , (27)

Σimp (iwn)≈Σlat (iwn)

此处, 考虑了自能近似, 即认为自能是局域的, 因此

满足  . 由Dyson方程 (16), 能

够得到格点格林函数为 

Glat(k, iωn)=1/(iωnσz+εν −Σimp(iωn)−εk). (28)

现在, 利用 Anderson杂质模型构造的动力学

平均场方法的自洽循环便完成了. 利用 Anderson

杂质模型, 成功绕开求解作用量来实现动力学平均

场的自洽过程. 在 Anderson杂质模型中, 动力学

平均场的循环为: 先给出 Anderson参数的试探值,

利用杂质求解器求解 Anderson杂质模型哈密顿

量, 便能够得到系统的本征态和本征能量, 进一步

可以求得自能、超流序参量等物理量, 然后利用

(28)式求得新的格点格林函数. 利用新求得的格点

格林函数, 可以得到新的 Anderson参量, 然后再

重新循环上述过程, 直到满足自洽条件, 输出最终

所求系统的物理量, 如图 2所示.

Σij,λν = Σi
λνδij

虽然用 Anderson杂质模型可以很好地求解动

力学平均场, 但在真实的实验中, 由于外场或人工规

范场, 冷原子系统并不是各向同性的. 因此, 需要对

现在的动力学平均场理论进行进一步拓展. 类似于

费米系统的实空间动力学平均场理论 [109,110], 我们

发展了实空间玻色动力学平均场理论 (RBDMFT).

在实空间玻色子动力学平均场理论中, 虽然自能

是局域的, 但各个空间位置的自能是不同的, 即

 . 因此, 利用实空间动力学平均场

理论, 可以求解各向异性的 Hubbard模型, 并得到

较好的结果. 

3   光晶格中多组分玻色子体系的磁性
研究

 

3.1    三维光晶格中自旋-1 超冷玻色气体的
磁性相变研究

随着超冷原子气体在光晶格中的实现, 理论研

究也变得非常广泛, 量子蒙特卡罗方法和密度重整

化群理论可以在一维情形下进行研究 [53−56], 而在

三维体系中, 对强关联量子相的研究一般都是通过

晶格规范理论预测 [111], 强耦合极限下的有效自旋

模型 [112,113] 以及静态平均场理论 [114−118] 等方法. 而

超越了静态平均场理论, 从弱耦合到强耦合极限下

的量子多体相图还几乎没有人研究. 因此本课题组

利用玻色动力学平均场理论研究了自旋-1玻色体

系中的量子相变 [119]. 在适当的晶格深度下, 自旋-1

的玻色子体系可以用紧束缚近似下的玻色-哈伯德

模型描述: 

Ĥ = − t
∑
⟨ij⟩,σ

(
b̂†i,σ b̂j,σ + b̂†j,σ b̂i,σ

)

+
1

2
U0

∑
i
n̂i (n̂i − 1)

+
1

2
U2

∑
i

(
Ŝ2
i − 2n̂i

)
− µ

∑
i
n̂i, (29)

b̂†i,σ(b̂i,σ)
mF = σ

n̂i =
∑

σ
n̂i,σ n̂i,σ ≡ b̂†i,σ b̂i,σ

这里   是格点 i 上超精细态   的产生

(湮灭)算符;    , 其中   是

 

格点格林函数 自能 超流序参量

杂质函数
杂质求
解器

Anderson参量
{,,}

Anderson杂质
模型哈密顿量

图  2    Anderson杂质模型下动力学平均场方法的自洽循

环示意图 . 给 Anderson参数初值 , 利用杂质求解器求解

Anderson杂质模型 , 得到物理量和自能 , 通过自能得到格

点格林函数 , 利用 Dyson方程得到杂质函数 , 从而得到新

的 Anderson参量, 构成自洽过程

Fig. 2. Schematic picture of BDMFT loop in Anderson im-

purity model. For an initial value of Anderson parameters,

physical  quantities  and self-energy  are  obtained by solving

the  Anderson  impurity  model.  After  obtain  lattice  Green

function  through  self-energy, impurity  functions  are   at-

tained. Finally, the loop is complete by fetched new Ander-

son parameters from impurity functions.
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Ŝi ≡ b̂†i,σFσσ′ b̂i,σ′

Fσσ′

U0 U2

格点 i 处 s 态的粒子数算符;    为

总自旋算符 ,    是自旋-1玻色子的自旋矩阵 ;

μ是体系的化学势; 此外还有最近邻格点间的跃迁

振幅 t, 原子间的相互作用  以及自旋相互作用  .

U2/U0 > 0

ϕ1α ≡ ⟨b̂α⟩ ϕ2αβ ≡ ⟨Ŝ†
αŜβ⟩−

δαβ/3⟨Ŝ2⟩ φ2
αβ ≡ ⟨b̂αb̂β⟩

M ≡ ⟨Ŝ⟩

ϕ1α=0,

ϕ2αβ > 0 M = 0

ϕ1α = 0 ϕ2αβ = 0

ϕ1α =

0 ϕ2αβ=0, ⟨Ŝ2⟩ = 0, M = 0, Θ ≡ ⟨−2b̂−1b̂1 + b̂20⟩ ̸=

0

对于这一哈密顿量, 我们基于玻色动力学平均

场理论在铁磁自旋相互作用 (  )的情形下

计算了体系的零温相图. 通过定义不同的序参量如凝

聚序参量   、向列序参量  

 、对凝聚序参量   以及局域

磁化   , 我们发现体系呈现非常多不同的

量子相, 在格点上粒子数为奇数时, 体系形成向列

相绝缘体 (nematic insulator, NI), 对应于  

 ,   , 而在粒子数为偶数时, 体系形成

自旋单态绝缘相 (spin-singlet insulator, SSI), 对

应   ,    . 并且随着铁磁相互作用的增

强, SSI的区域会逐渐增大, 相反 NI的区域逐渐减

小直至从体系消失并伴随着新的自旋单态凝聚相

(spin-singlet condensate, SSC)的出现, 对应于 

 ,  

 , 如图 3[119] 所示.

进一步地, 研究了温度对体系的影响, 并观察

到超流体可以通过一阶 (二阶)相变被加热成具有

偶 (奇)填充的莫特绝缘体, 类似于 3He中的 Pome-

ranchuk效应. 我们发现有序态 (如向列绝缘相和

自旋单态绝缘相)的临界温度在现有的冷却方案范

围内, 这表明有机会使用现有的实验技术直接观察

这些相. 

3.2    三维光晶格中磁场下自旋-1 超冷玻色
气体的相变研究

mF = ±1

研究多组分超冷原子气体的磁序和玻色-爱因

斯坦凝聚体之间的联系是一个有趣的话题. 对于旋

量气体, 理论上已经预测了多步凝聚 [120−125], 并在

实验中被观察到了 [50,126,127]. 例如, 对于较小的塞曼

场, 反铁磁相互作用定性地改变了相图并导致在超

精细态   态下的凝聚 [128], 然而对光晶格中

自旋玻色气体的多步凝聚目前还没有人进行研究.

因此紧接着上面的工作, 本课题组基于玻色动力学

平均场理论, 系统地研究了该自旋-1玻色子体系在

存在外部塞曼相互作用时的性质 [129]. 体系的哈密

顿量与无磁场的自旋-1玻色子体系相比, 多了线性

塞曼能量 p 和二次塞曼能量 q 这两项: 
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U2/U0图 3    三维光晶格中自旋-1超冷玻色子在不同反铁磁相互作用下的零温相图 [119],   分别为 0.01, 0.04 (23Na), 0.3, 和 2.0. 数

据来源于 BDMFT(黑线), Gutwiller(红线)以及文献 [117](蓝线)中的计算. 体系中存在 4种不同的相, 即超流相 (SF)、向列绝缘相

(NI)、自旋单态绝缘相 (SSI)和自旋单态凝聚相 (SSC)

U2/U0

Fig. 3. Zero-temperature phase diagram for spin-1 ultracold bosons in a 3D cubic lattice[119] for different antiferromagnetic interactions

  = 0.01,  0.04 (23Na),  0.3,  and 2.0,  respectively,  obtained via BDMFT (black circle),  Gutzwiller  (red cross) and in Ref.  [117]

(blue dashed). There are four different phases in these diagrams: superfluid (SF), nematic insulator (NI), spin-singlet insulator (SSI)

and spin-singlet condensate (SSC).
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Ĥ = − t
∑

⟨i,j⟩,σ

(
b̂†i,σ b̂j,σ + b̂†j,σ b̂i,σ

)

+
U0

2

∑
i

n̂i (n̂i − 1)

+
U2

2

∑
i

(
Ŝ2
i − 2n̂i

)
+ pŜiz

+ q
∑
i,σ

σ2n̂i,σ − µ
∑
i

n̂i, (30)

mF = 1, 0,−1

p = (E−1 − E1)/2 q =

(E1 + E−1 − 2E0)/2 U0 U2

U2/U0 ≈ 0.037

U2/U0 ≈ −0.7

U2/U0 ≈ −0.005

这是由于外加磁场导致超精细态 (  )

退简并的塞曼效应 , 其中   ,   

 ,   为原子间的相互作用,  

为自旋相互作用. 在这一体系中, 塞曼相互作用与

自旋相互作用的竞争会出现非常多有趣的相. 对于

反铁磁自旋相互作用, 以 23Na (  
[52])

为例, 计算该体系的多体相图, 体系存在向列绝缘

相、铁磁相、自旋单态绝缘相和不同类型的超流相.

计算表明二次塞曼项使得粒子数为偶数的区域出

现了向列绝缘相, 在塞曼能量非常大时, 体系的莫

特绝缘区完全处于向列莫特绝缘相. 对于铁磁自旋

相互作用的情况, 以 7Li(  
[112])和 87Rb

(  
[20])为例, 绘制了铁磁和向列绝

缘相、超流体相等相图, 计算结果表明随着塞曼能

量的增强, 铁磁绝缘相的区域逐渐由向列绝缘相取

代. 此外, 我们还研究了这些量子相对热涨落的稳

定性, 得到了有限温度下的相图.

Tc

mF = −1

mF = 0 Tc

同时, 对超流体的分步凝聚进行了研究, 给出

了各个塞曼组分的临界凝聚温度  与纵向磁化强

度的关系. 有趣的是, 在反铁磁相互作用下我们观

察到了超精细态   组分的临界温度随着纵

向磁化强度的非连续变化: 随着纵向磁化强度的增

加, 临界温度首先降低至 0, 然后逐渐增长到某一

最大值后再逐渐降为 0; 而对于铁磁相互作用, 超

精细态  的临界凝聚温度  会首先减小到某

一极小值点, 然后增长到某一极大值, 最后减小到 0.

这反映了强关联超冷玻色气体的独特性质. 

3.3    自旋碱金属与碱土金属混合体系的磁性
研究

量子磁性在固态系统中起着重要作用, 揭示量

子多体系统磁序背后的机制一直是理论研究和实验

研究的热点. 最近, 超冷旋量玻色子的异核混合物

已经在实验上被实现, 如旋量碱金属原子的异核混合

物 [130]、旋量碱金属和碱土金属原子的混合物 [131,132],

然而在光晶格中还没有对旋量碱金属和碱土金属

原子混合体系的研究. 在 3.1节和 3.2节中研究了

自旋-1玻色子体系的基态相图, 以及该体系存在磁

场时的性质. 本节主要研究三维光晶格中自旋-1碱

金属原子与自旋-0碱土金属原子混合体系的基态

相图 [133]. 体系的哈密顿量由紧束缚近似下的玻色-

哈伯德模型描述: 

Ĥ = −
∑

⟨ij⟩,ν,σ

tνσ

(
b̂†i,νσ

b̂j,νσ
+ H.c.

)
+
∑
i,σ

U12b̂
†
i,20

b̂†i,1σ b̂i,1σ b̂i,20

+
∑
i

[
1

2
U1n̂i,1 (n̂i,1 − 1) +

1

2
U ′
1

(
Ŝ2
i,1 − 2n̂i,1

)
+

1

2
U2n̂i,2 (n̂i,2 − 1)− µ1n̂i,1 − µ2n̂i,2

]
,
(31)

b̂†i,νσ
(b̂i,νσ )

n̂i,ν =
∑

σ
n̂i,νσ

n̂i,νσ = b̂†i,νσ
b̂i,νσ

Ŝi,1 =
∑

σσ′
b̂†i,νσ

·

Γσσ′ b̂i,νσ′ Γσσ′

µν tνσ

U1

U ′
1

U2

U12

其中 ,    是格点 i 处对于超精细态 s 的

n 种类原子的产生 (湮灭)算符.    ,

 为粒子数算符,   

 是自旋-1粒子的自旋算符.   为常用的

自旋-1的矩阵,   表示 n 种类粒子的化学势,   为

近邻格点间的隧穿振幅.   为自旋-1粒子间的相互

作用,    为自旋相互作用, 此外还有自旋-0粒子间

的相互作用   以及自旋-1和自旋-0粒子间的相互

作用   . 我们的研究主要围绕两种原子间的相互

作用展开, 并计算了体系的基态相图, 如图 4[133] 所示.

U12

U12 <
√
U1U2

U12 >
√
U1U2

n = 1 n = 2

U12 ≪ U1,2 n = 2

U12/U1 = 2

首先研究种间相互作用  对相图的影响. 对

于较小的种间相互作用  , 两种原子是

互相混合的 . 但是对于较大的种间相互作用

 , 体系会出现相分离. 当种间相互作

用减小时,   的区域会减小, 而  的区域会

增大. 这是因为在   的条件下,    的

区域更容易形成自旋单重态. 对于较大的种间相互

作用   , 我们观察到体系出现了相分离.

这里只得到了自旋-1 87Rb原子的相图. 作为比较,

也用Gutzwiller平均场理论计算了自旋-1和自旋-0

混合体系的基态相图, 如图 4[133] 中的红线所示.

Gutzwiller的计算结果是小于 BDMFT的计算结

果的, 这正是由于 BDMFT包含了量子涨落.

↓
n ≡ nRb + nSr = 1 nRb = nSr = 0.5

Mtot ̸= 0 n = 2

为了更好地描述 87Rb和 84Sr的混合体系, 我

们把87Rb当作自旋↓, 把84Sr当作自旋  . 计算表明,

系统在填充数    (  )

时具有非零的磁性,    , 而在填充数  
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Mtot = 0 nSr (nRb)

t1σ ≈ t2σ

U12 ≪ U1,2

ϕνσ ̸= 0

Rb

MISr SFRb

时磁性为零,   , 这里  表示 84Sr 87Rb

在格点上的填充数. 也就是说整个体系在格点上粒

子数为 1时处于铁磁绝缘相, 在粒子填充数为 2时

处于无序绝缘相. 这其中的物理规律可以通过在强

相互作用下推导的玻色-玻色混合体系的有效自旋

模型来理解. 当格点上粒子填充数为 1时, 由于几

乎相同的隧穿振幅  , 铁磁自旋耦合占据主

导, 因此体系表现为铁磁序. 而当格点上粒子数为 2

时, 由于种间相互作用  , 自旋涨落被抑

制, 于是体系表现为无序绝缘相. 在远离莫特绝缘

区时, 随着隧穿振幅的增大, 密度涨落成为主导,

系统经历量子相变进入超流相  . 并且由于

质量的不平衡 , 质量较大的   会先解除局域化

(   +    ), 之后随着隧穿振幅的继续增大,

两种原子都会处于非局域化的状态 (2SF).

此外还研究了在三维光晶格中具有反铁磁相

U ′
1/U1 = 0.037互作用的 23Na (  )和 84Sr原子的混

合体系. 对于 23Na和 84Sr原子的混合体系, 在填充

数为 1的区域是铁磁相 (FM), 在填充数为 2的区

域是无序相 (UI). 有趣的是自旋-1 23Na原子在填

充数为 1和 2的情形都展示了从向列绝缘相到极

化超流相的相变, 这与单独将 23Na原子放在光晶

格中偶数填充的情形是不一样的. 

4   具有长程相互作用的光晶格体系的
研究

 

4.1    偶极玻色气体中的超固态相研究

为了实现由两体相互作用诱导的超固体相 (su-

persolid, SS), 人们在极性分子 [68, 134−140]、磁性 [16,67,141]

和里德伯原子 [142−150] 上付出了巨大的努力, 然而

理论上提出的方案通常在实验上都难以实现. 本课

题组提出一种可行的方案, 研究了二维光晶格中双
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1/U1 = −0.0046

U12/U1 = 0.2, 0.5, 0.935

U12/U1 = 2

t ≡ t1σ ≈ 0.97t20 U2/U1 = 1.26

图 4    三维光晶格中由 BDMFT计算得到的自旋-1 87Rb(  )和自旋-0 84Sr异核玻色子混合体系在不同种间相互

作用   和 2下的基态相图 [133]. 格点上粒子填充数为 1时 , 系统处在铁磁绝缘相 . 格点上粒子填充数为 2

时, 体系为无序绝缘相. 此外随着隧穿振幅的增大会出现两种不同的超流相. 其中具有铁磁相互作用的三组分自旋-1 87Rb原子

也处在铁磁相 . 注意 , 当种间相互作用特别大 (  )时 , 系统中只有自旋 1的玻色子 . 作为比较 , 红色线条是 Gutzwiller

平均场理论的计算结果. 其他参数为   ,  

U ′
1/U1 = −0.0046

U12/U1 = 0.2, 0.5, 0.935

n = 1

n = 2 MISr + SFRb
U12/U1 = 2

t = t1σ ≈ 0.97t20 U2/U1 = 1.26

Fig. 4. Phase diagrams of heteronuclear mixtures of ultracold spin-1 87Rb (spin-dependent interaction   ) and spin-0
84Sr  bosons  in  a  three  dimensional  (3D)  cubic  lattice  for  different  interspecies  interactions      and 2,   ob-

tained by BDMFT[133]. The system favors ferromagnetic insulating phase (FM) at filling    , unorder insulating phase (UI) at

 , and two types of superfluid (  , and 2SF), where the three-components of spin-1 87Rb demonstrate ferromagnetic

order as a result of  ferromagnetic interactions.  Note here that the system favors phase separation for    ,  and here we

only show the phase diagram of spin-1 bosons. For comparisons, the red cross is obtained by Gutzwiller mean-field theory. The oth-

er parameters   , and   .
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组分玻色混合体系的超固态相 [151], 其中一个组分

通过非共振激光被耦合到了里德伯态, 因此在这一

组分之间存在长程相互作用, 如图 5[151] 所示.

在适当深的光晶格中, 体系由一个单带双组分

哈伯德模型描述:
 

Ĥ = −
∑
⟨ij⟩,σ

tσ

(
b̂†i,σ b̂j,σ + H.c.

)
+
∑
i<j

Vij n̂i,dn̂j,d

−
∑
i

[
1

2

∑
σσ′

Uσσ′ n̂i,σ (n̂i,σ′ − δσσ′)−
∑
σ

µσn̂i,σ

]
,

(32)

σ = d

σ = b tσ

Vij

Uσσ′

这里算符下标  表示处于里德伯态的原子, 下

标  表示另一组分的原子,   表示 s 组分原子

的跃迁振幅,   表示不同格点间原子的相互作用,

 为同一格点上同种或不同种原子间的相互作用.

ni,b = 1, ni,d = 2

Ubd

基于实空间玻色动力学平均场理论, 计算了该

体系的完整相图. 在强耦合极限下 (即原子间的短

程相互作用远大于动能)体系倾向于形成莫特绝缘

相或密度波相 (density wave phase). 有趣的是我

们发现了一个原子总密度分布不均匀的密度波相

(  ), 它打破了晶格平移对称性. 在

远离莫特区的地方, 如中间区域, 观察到两种从莫

特绝缘相到超固体相的量子相变, 即未耦合的基态

从莫特绝缘态到裸态形成的超固体 (SS1)的相变,

而被修饰的原子仍然处于莫特绝缘态. 进一步增加

隧穿振幅 t, 两种原子都进入了超固体相 (SS2). 有

趣的是, 在模拟中观察到一个明显的超固体区域,

这是两种原子间相互作用的结果, 表明与单组分情

况 [152] 相比, 在现实实验中直接观察到这些相变过

程的概率更高. 事实上, 还观察到 SS1和 SS2的宽

度随种间相互作用的减小而缩小, 对于较小的种间

相互作用  , SS1相消失了. 此外还发现, 虽然裸

态原子只具有短程相互作用, 但是另外一种原子

间的长程相互作用依旧移动了 MI和 SS1之间的

相变.

t≫ Uσσ′最后在  的弱相互作用区间, 体系形成

原子总密度分布均匀的超流态, 并且两种原子的密

度分布也是均匀的. 这是由于剧烈的密度涨落破

坏了晶体序, 因此体系只能形成密度分布均匀的超

流态. 

4.2    光腔中的超辐射相研究

2010年, Baumann等 [63] 实现了玻色-爱因斯

坦凝聚体与光腔耦合的开放系统中的 Dicke量子

相变, 并观察到了自组织相的出现. 该相变是由凝

聚体原子之间的无限长程相互作用驱动的, 由涉及

腔模和泵浦光场的双光子过程引起. 简单来说, 均

匀原子密度中的量子涨落使得所应用的横向驻波

激光中的光子被集体散射到腔模中. 反过来, 散射

到腔中的光子又非线性地作用于原子, 并放大了

BEC密度的涨落. 当泵浦光功率小于临界泵浦光

功率时, 腔模中的光子数为 0, 原子凝聚在低动量

态上. 在横向激光的临界泵浦功率以上, 低动量态

的原子被散射到高动量态, 系统经历可逆的零温量
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图 5    (a)考虑两个电子基态   (蓝色),   (红色)和一个

里德伯态  . 一束非共振激光 (拉比频率为W, 失谐量为D)
将态   与   耦合. (b)里德伯态   间的软核型相互作用

势   (红线). 软核半径   可以大于晶格间距 a, 图中展示

的是  的情形. (c)被修饰原子处于有序密度波 (DW)
时的裸态处于 SS. (d)裸态的 Roton不稳定性. 声子的 Bogo-

liubov色散关系 (沿   轴 )被种间相互作用显著地改变 .

当种间相互作用   增加时, 会出现类 Roton不稳定性, 表

明基态相由均匀的超流体转变为超固体 . 图中  

 (点线),   (虚线),   (实线), 其他参

数为   , 和    [151]

|b⟩ |d⟩
|r⟩

|d⟩ |r⟩
Vij

|d⟩ Rc

Rc = 2a

kx

Ubd

Ubd/U = 0 Ubd/U =

0.45 Ubd/U = 1

ky = 0, V /U = 0.4 t/U = 0.04

Fig. 5. (a) Two electronic ground states     (blue) and   

(red) and a Rydberg state    are considered. An off-reson-

ant laser  (with Rabi  frequency W and detuning D)  weakly
couples the state    to   . (b) The soft-core shape inter-

action  potential      (red)  between  atoms  in  the  Rydberg

dressed  state    .  The  soft-core  radius      can  be  larger

than the lattice spacing a. Here,     is shown. (c) SS

of  the  bare  state  when  dressed  atoms  are  in  an  ordered

density wave (DW).  (d)  Roton instability  of  the  bare   spe-

cies. The Bogoliubov dispersion relation (along the     ax-

is)  of  phonons  is  significantly  modified  by  the  interspecies

interaction. A rotonlike instability emerges when the inter-

species  interaction      is  increased,  indicating  that  the

groundstate  phase  changes  from  a  homogeneous  superfluid

to supersolid. We show    (dotted line),  

   (dashed  line),  and      (solid  line).  Other

parameters are   , and   [151].
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子相变成为完美和有序的晶体. 近年来在这一领域

出现了非常多的研究, 包括对多模光腔 [153−155]、极

限环 [156]、时间晶体 [157]、拓扑相变 [158] 以及对非厄

米趋肤效应 [159] 的研究. 理论上, 通过改变激光频

率与腔共振的关系, 可以将腔诱导的原子间相互作

用从吸引调到排斥, 在蓝失谐驱动的高精细腔中也

出现了非常多有趣的研究, 如对 Su-Schrieffer-Hee-

ger模型 [160]、时间晶体 [161−164]、p-轨道自组织相 [165]

以及结构相变的研究 [166].

本课题组研究了超冷玻色气体与蓝失谐激光

驱动的高精细腔的耦合体系, 探索该体系在弱相互

作用与强相互作用区间可能出现的量子相 [167]. 实

验装置如图 6[167] 所示.

κ = 40ωr

ωr

780.1 nm

η ≡ E−/E+ E+ E−

87Rb原子被装载在耗散   的高精细单

模光腔中,   是反冲频率. 原子由垂直于腔模方向,

即 y 方向的两束对向传播的波长为   的蓝

失谐激光驱动, 这可以通过一束激光和反射镜实

现. 这两束对向传播激光强度的不平衡由镜子的反

射率控制   , 这里   和   分别为入射

光和反射光的振幅. 在第 3个方向, 也就是 z 方向,

用一束非常强的激光来冻结原子的运动自由度. 体

系由下面的玻色-哈伯德模型描述: 

Ĥ = −
∑
⟨ij⟩,σ

J ij
σσ b̂

†
i,σ b̂j,σ −

∑
i,σ

µσ b̂
†
i,σ b̂j,σ − ℏ∆câ

†â

+
∑

i,σ1σ2σ3σ4

Uσ1σ2σ3σ4

2
b̂†i,σ1

b̂†i,σ2
b̂i,σ3

b̂i,σ4
+ V̂1 + V̂2,

(33)

J ij
σ1σ2

(i = j) (i ̸= j)

µσ â† (â)

Uσ1σ2σ3σ4

∆c = ωp − ωc ωp ωc

式中  是格点上  和最近邻格点间 

的跃迁振幅 ;    为化学势 ;    是光子的产生

(湮灭)算符;   为原子间的相互作用; 失谐

量  , 其中  为泵浦光频率,   为腔模

的频率; 泵浦光和腔模间的散射项为 

V̂1 =
1 + η

2
(â+ â†)

∑
ij
(−1)

i

× (J ij
sd b̂

†
i,sb̂j,d + J ij

pxpy b̂
†
i,px b̂j,py + H.c.),

V̂2 = − i
1− η

2
(â− â†)

∑
ij
(−1)i

× (J ij
spx b̂

†
i,sb̂j,px + J ij

pydb̂
†
i,py b̂j,d + H.c.).

通常来说在光腔系统中, 主要过程为泵浦光和腔模

通过原子而发生的散射过程, 散射项的宇称和系统

的维度起着重要作用. 在红失谐光的条件下, 由于

散射项是偶宇称的, 原子处在 s-轨道. 然而在蓝失

V̂1

px

谐体系中, 由于散射项为奇宇称, 原子可以从 s-轨

道散射到更高的轨道. 在我们考虑的二维蓝失谐

体系中 , 原子可以被散射到奇宇称的 p-轨道和

偶宇称的 d-轨道, 形成稳定的强关联高轨道相. 如

图 6(c)[167] 所示, 由于  在 x 和 y 方向都是奇宇称

的, 因此它会改变轨道在 x 和 y 方向的宇称, 从而

将原子从 s-轨道散射到 d-轨道以及从   -轨道散
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图 6    原子在光腔中耦合高轨道态示意图 [167]　(a)原子被

陷俘在光腔中, 由一束不平衡因子  的横向泵浦

光驱动; (b)四方晶格的布里渊区示意图, 原子从动量态 

 被散射到   , 右侧上下两幅图分别为 p-轨道和 d-

轨道能带原子的动量分布图; (c), (d)腔模和泵浦光之间的

主要散射过程, 其引起了高轨道激发. 通过控制参数  

(c), 原子可以选择性地被散射到偶宇称的 d-轨道态 , 当

  (d), 原子被散射到奇宇称的 p-轨道态. 此处  ,   ,

和   分别表示 s-轨道和   -轨道 ,   -轨道和   -轨道 ,

s-轨道和   -轨道 ,    -轨道和   -轨道在格点 i 和格点

j 间由散射引起的轨道反转跃迁

η = E−/E+

k = (0, 0)

(π, π)

η

dxy
η = 1

η < 1 Jij
sd Jij

pxpy Jij
spx

Jij
pyd

dxy px py
px py dxy

Fig. 6. Populating  higher-orbital  states  with  ultracold

atoms in an optical cavity[167]: (a) Atoms are prepared in an

opticalcavity, pumped by a blue-detuned laser in the trans-

verse direction with an imbalance parameter    .

(b)  Brillouin  zone  of  the  square  lattice,  where  atoms  are

scattered from the quasimomentum state    to the

excite  state    ,  with  quasimomentum  distributions  for

the p- and d-orbital bands shown in right upper and lower

panels, respectively;  (c),  (d)  dominating  scattering   pro-

cesses of atoms induced by cavity, leading to higher-orbital

excitations.  By  controlling    ,  atoms  can  be  selectively

scattered  into  the  even-parity    -orbital  state  with  a

single node in both x and y directions for     (c), or in-

to the odd-parity p-orbital state with a single node only in

one direction for     (d). Here,    ,    ,    , and

   denote  cavity  induced  orbital-flip  hoppings  between

sites i and j for the s- and   -orbitals,   - and   -orbit-

als, s- and   -orbitals, and   - and   -orbitals, respect-

ively.
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py V̂2

px
py

射到   -轨道. 如图 6(d)[167] 所示,    在 x 方向是

奇宇称, 在 y 方向是偶宇称, 因此它只改变轨道在

x 方向的宇称, 从而将原子从 s-轨道散射到   -轨

道以及从   -轨道散射到 d-轨道. 有趣的是, 与红

失谐泵浦光体系超辐射相伴随着电荷-密度波的

出现不同, 在蓝失谐的腔中, 由于散射导致的轨道-

翻转隧穿, 自组织相的形成伴随着轨道-密度波的

出现.

总的来说我们发现在二维光晶格中, 通过改变

泵浦光的反射率, 原子可以被散射到偶宇称的 d-

轨道能带和奇宇称的 p-轨道能带, 形成稳定的高

轨道自组织超流相和莫特-绝缘相, 这提供了一种

新的调控高轨道现象的机制. 

5   光晶格中的高轨道玻色子体系研究
 

5.1    旋转对称性增强的 p 轨道玻色子自旋和
角动量的耦合

p̂νσ,r

r ν = x, y px py
σ = ↑, ↓

Φ̂ν,r = [p̂ν↑,r, p̂ν↓,r]
T

p轨道冷原子系统的实验实现给研究轨道

自由度提供了一个有利的工具 . 在轨道物理中 ,

一个有趣的方向是自旋-轨道耦合. 在之前的冷原

子实验中, 人们借助激光构建人工规范场, 从而

实现了冷原子系统中的自旋 -轨道耦合 [168−191].

自然而然地, 对于高轨道玻色系统, 其中的自旋自

由度和轨道自由度的相互作用会不会带来有趣的

物理效应 [192,193]? 本课题组首先研究了正方晶格中

的两组分 p能带玻色系统, 相较于之前的相关研

究 [71,72,77], 引入了自旋自由度 , 希望研究自旋角

动量与轨道角动量的相互作用 [194].    表示格

点   位置的湮灭算符,    表示   和   轨道

自由度,      表示不同的组分 (赝自旋). 为了

简便, 引入旋量   , 哈密顿量可

以写成 

Ĥ =
∑
r,m

t//Φ̂
†
m,rΦ̂m,r+em

−
∑
r,m

t⊥Φ̂
′†
m,rΦ̂

′
m,r+em

+ H.c.+
U0

2

∑
r

[
2

3
: n̂2 : −1

3
: L̂2

z : +
1

3
: Ŝ2 :

]

+
U2

2

∑
r

[
1

3
: n̂2 : −1

3
: L̂Ŝ2

z : +
(
: Ŝ2

z :−1

3
: Ŝ2 :

)]
,

(34)

t// t⊥ t//

其中, 平行或垂直两个最近邻格点方向的 p轨道

玻色子的跃迁振幅分别为  和  .   的旋量湮灭

Φ̂m,r ≡ [(p̂x↑,rex + p̂y↑,rey) · em, (p̂x↓,rex+
p̂y↓,rey) · em]T e1 = ex t⊥

Φ̂′
m,r ≡ [(p̂x↑,rex + p̂y↑,rey) · e′m,

(p̂x↓,rex + p̂y↓,rey) · e′m]T e′1 =

ey Uα=0,2 = cα

∫
d3rw4

µ wµ

U// = U0 + U2 U⊥ = U0−
U2

n̂ =
∑

µ
Φ̂†
µΦ̂µ L̂z =

[iΦ̂†
yΦ̂x + H.c.] Ŝ =

∑
µ
Φ̂†
µσΦ̂µ

L̂Ŝz =

[iΦ̂†
yσzΦ̂x + H.c.]

算符为  

 , 对应的单位矢量有   ,    的

旋量湮灭算符为  

 , 对应的单位矢量为 

 . 相互作用强度为   ,    为

局域万尼尔函数, 引入  和 

 , 分别对应于同组分相互作用和不同组分相互

作用 .    是粒子数密度算符 ,   

 和   分别是角动量

算符和自旋算符 , 自旋 -轨道耦合算符为  

 .

U⊥ = 0 U0 =

U2

px ± ipy
Φ̃±(q)=

∑
r
eiq·r·

[(−)
rx Φ̂x,r ± i (−)

ry Φ̂y,r]

1/
√
N↑!N↓![Φ̃

†
±↑ (0)]

N↑ [Φ̃†
±↓ (0)]

N↓ |0⟩

|0⟩ L̂z L̂Ŝz

当不同组分相互作用   或等效为  

 时, (34)式退化为与自旋无关的 p轨道玻色-哈

伯德模型 , 此时系统在弱相互作用时的基态正

是   的手征玻色凝聚 . 为了便于描述系统

的基态 , 引入角动量携带算符  

 , 此时系统的四重简并基

态可写为   , 其

中  是真空态. 按照算符  和  将基态表示为  [∑
r

(−1)rx+ry L̂z

] ∣∣χc
±
⟩
= ±N

∣∣χc
±
⟩
,

[∑
r

(−1)rx+ry L̂Ŝz

] ∣∣χs
±
⟩
= ±N

∣∣χs
±
⟩
, (35)

U2 = 0 L̂z L̂Ŝz

U2 ̸= 0

在   时,    和   的本征值是系统的好量子

数. 但当  时,  [
L̂z, Ŝ

2
]
= 0,

[
L̂Ŝz, Ŝ

2
]
̸= 0, (36)

|χc⟩ |χs⟩
|χs⟩

⟨L̂Ŝz⟩ =
±ρ

px + ipy
px − ipy

此时态   仍是守恒量, 而   则不再守恒. 由于

相互作用的调制, 系统的基态变成了  . 此时, 系

统的基态便出现了自发的自旋角动量耦合 

 , 称之为 SAI相 (spin angular-momentum inter-

wined superfluid). 在这种相中, 原子的轨道角动

量与自旋角动量锁定在了一起, 即自旋向上的原子

的轨道角动量为  , 自旋向下的原子的轨道

角动量锁定为  , 如图 7(a)[194] 所示.

为了证明上述的理论预测, 采用玻色动力学平

均场理论来计算系统基态 , 得到的基态相图如

图 7(d)和图 7(e)[194] 所示. 可以看出, SAI相是系

统处于超流态时的基态, 而在强相互作用区间的基

态分别是无序绝缘态 (UI)和有序绝缘态 (OI). 为

了证明 SAI态的鲁棒性, 分别计算了不同相互作
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U⊥/U//用比例   和不同的热涨落下, SAI相的相变

曲线, 如图 7(b)和图 7(c)[194] 所示. 同时计算了不

同的跃迁比例下, 整个系统的基态相图, 也证明了

SAI相的稳定性. 

5.2    六角光晶格中自旋诱导的轨道阻挫效应
研究

p轨道超冷原子提供了一个研究轨道自由度

和自旋自由度相互作用的理想平台, 但对于复杂的

晶格体系中的自旋、轨道自由度的相互作用仍然是

一个有趣的问题, 在复杂的晶格中, 由于晶格的几

何结构会带来阻挫效应, 这种阻挫效应会带来丰富

的物理现象 [78,195−201]. 本课题组进一步研究六角

晶格中两组分 p能带玻色系统, 探索不同的晶格

结构对这种自旋-轨道耦合现象的影响 [202]. 系统的

哈密顿量与 (34)式一样, 但是单位矢量需要做修

em e1,2 = ±
√
3

2
ex +

1

2
ey e3 = −ey

e′m e′1,2 = −1

2
ex ±

√
3

2
ey e′3 = ex

正, 其中  改为  和  ,

而   变成   和   , 具体

如图 8(a)[202] 所示.

Pσ,r = [⟨P̂x
σ,r⟩, ⟨P̂y

σ,r⟩, ⟨P̂z
σ,r⟩] P̂x

σ,r ≡
1

2

(
p̂†xσ,rp̂xσ,r − p̂†yσ,rp̂yσ,r

)
P̂y
σ,r ≡ 1

2

(
p̂†xσ,rp̂yσ,r−

p̂†yσ,rp̂xσ,r
)

P̂z
σ,r ≡ 1

2i
(p̂†xσ,rp̂yσ,r− p̂†yσ,rp̂xσ,r)

U// = U↑,↓ ⩾ U↑↓ = U⊥ > 0

n↑ + n↓ = 2

|ψ⟩ = 1√
2
(|px↑, py↓− |px↓, py↑⟩)

P↑,↓ = 0

首先研究在强相互作用下, 系统的基态量子相

的表征. 为了理解强关联区间的物理, 引入轨道极

化矢量   , 其中  

 ,  

 和     . 当

 , 最低的 Mott填充为

 , 此时在跃迁振幅为零的极限时, 系统

的单格点基态为     ,

说明在深的 Mott绝缘区系统没有轨道极化

 . 当略微增加跃迁振幅时, 可以通过二阶

微扰的方法得到一个有效哈密顿量. 为了强调相互

 

Phases <> <> <> <><S2>

SAI-SF

OI

UI

 0

=0

=0

=0

=0

=0

 0

 0

=0

=0

=0

=0

 0

=0

=0

(e)

Spin up

Spin down

Phase/p(a)
3p/2

p/20

3p/20

p

p

p/2

1

0

-1

(b)

0
0

1.0

1.0

2.0

0.5

S
A

I 
o
rd

e
r

u///

//=10u
//=2u
//=u

//=10u
//=u

(c)

0
0

1.0

0.40.30.1

2.0

0.2

S
A

I 
o
rd

e
r

///

0

0.05

0.10

0.15

0.150.100.050

OI

UI

(d)

/////

 u
/


//

SAI-SF
1

0

-1


/////

//=10u

UI
(=4)

UI
(=2)

SAI-SF


/


//

0

1.0

2.0

0.5

0

1.5

2.5

0.150.100.05

OI

OI

/////

//=u

UI
(=4)

UI
(=2)


/


//

0

1.0

2.0

0.5

SAI-SF

0

1.5

2.5

0.04 0.08

OI

OI

0

0.2

0.4

0.02 0.06 0.10


S2




/////

⟨n⟩ = 2

U// = U⊥

t///t⊥ = 1 U// = U⊥

图 7    (a) SAI相的示意图, 在 SAI相中, 由于自发的自旋-轨道耦合, 粒子的自旋自由度和轨道自由度相互锁定; (b)在不同相互

作用强度下, SAI相的稳定性; (c)在不同的温度下, SAI相的稳定性; (d)粒子数填充   时, 玻色动力学平均场方法得到的

两组分 p轨道玻色系统基态相图 , 相互作用强度设置为   ; (e)表为不同相之间序参量的表征 , 下左图和右图分别为

 和 10时, 不同填充数情况下基态相图, 下左图的插图为相变时序参量的变化. 相互作用强度设置为    [194]

⟨n⟩ = 2

U// = U⊥

t///t⊥ = 1 10

U// = U⊥

Fig. 7. (a)  Pictorial  illustration  of  SAI  order.  In  presence  of  spontaneous  spin  angular-momentum  coupling,  the  phase  of  spatial

wave-function is entangled with the internal degrees of freedom of an atom in each optical lattice site. (b) Stability of SAI order

against interaction quantum fluctuations. (c) Stability of SAI order against thermal fluctuations. (d) Phase diagram of the spinful p-

orbital system with an even integer filling. The phase diagram is obtained via BDMFT. The atomic filling is fixed at    , we

set   . (e) Table is the characterization of different quantum phase. Left and right picture are phase diagrams of spinful p-

orbital bosons at generic fillings for    and   . The inset in left shows the evolution of the order parameters. We use in-

teraction strengths    [194].
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↓
↑ t// ≈ t⊥

作用的效应, 冻结自旋-  的自由度, 而仅考虑自

旋-  组分, 在  时, 得到有效哈密顿量为 

Ĥeff =
∑

m,r∈A

JxP̂x
↑,rP̂x

↑,r+em
, (37)

Jx < 0 P̂↑,r em

↑
其中,    ,    是与键的方向   相关的. 自

旋-  的有效自旋模型说明, 在缺少自旋自由度的

时候, 强关联区间 Mott相应是一个反铁磁性, 而

自旋自由度将会诱导出平面内的轨道阻挫相, 如

图 8(b)[202] 所示. 在跃迁振幅为零时, 系统是无轨

道极化的自旋单态, 而在强关联区间的量子相是轨

道阻挫相, 说明在Mott绝缘态时也存在一个相变.

t// ≈ t⊥

P2 ̸= 0

Q± =

±4π
9

(e1 − e2)

P2 = 0

P2 ̸= 0

ρc ̸= 0

为了验证上述结果, 采用实空间玻色动力学平

均场方法进行数值计算, 得到的结果如图 8(c)[202]

所示. 在Mott绝缘区, 当  时, Mott相表征

为  的 sMI相 (spin-orbital interwined Mott-

insulating), 对应的动量空间密度凝结在  

 , 见图 8(d)[202]. 系统还存在两个量

子相, 一个是Mott区的无轨道极化  的 uMI

相 (unordered Mott-insulating), 另一个是  

和  的 sSF相 (spin-orbital intertwined super-

fluid). 

6   结论与展望

n = 1

n = 2

本文主要回顾了本课题组利用玻色动力学平

均场理论对光晶格中强关联玻色体系进行的一系

列研究. 主要结果可以概括为: 基于 BDMFT计算

了三维光晶格中自旋-1超冷玻色气体在零温和有

限温下的相图, 发现了自旋单态凝聚相的存在, 并

观察到超流体可以通过一阶 (二阶)相变被加热成

具有偶 (奇)填充的莫特绝缘体. 在存在磁场时, 基

态简并被打破, 体系中存在非常丰富的量子相, 如

向列相、铁磁相、自旋单态绝缘相、极化超流以及

轴对称破缺超流, 此外还观察到了多步凝聚. 进一

步计算了自旋-1碱金属原子与自旋-0碱土金属原

子混合体系的零温相图, 发现系统表现出非零磁性

长程序, 当填充数  时表现为二阶莫特绝缘-超

流体相变, 当填充数   时, 表现为一阶莫特绝

缘-超流体相变, 还观察到了由于质量不平衡带来

的两步莫特绝缘-超流体相变. 在对长程相互作用

的研究中, 首先利用里德伯原子进行了研究, 发现

了两种不同的超固体相, 随后在原子与高精细腔耦

合的体系中通过控制泵浦光的反射, 实现了耦合到

不同轨道的超辐射相. 最后对高轨道玻色体系进行
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图 8    (a)左图为二维六角晶格的几何结构, 晶格的格矢为   , 右图为晶格的第一布里渊区. (b)强关联区间轨道极化矢量   在

实空间的分布图 . 左图为无自旋玻色子的 Ising型结构 , 中间和右图分别为自旋向上、自旋向下玻色子的平面内轨道涡旋结构 .

(c)粒子填充数   时, 实空间玻色动力学平均场得到的两组分六角晶格 p轨道玻色系统多体基态相图. 左图和右图的相互

作用分别为   和   . 右图的插图为右图灰色垂直线路径下, 序参量的相应变化. (d)不同自旋组分在

动量空间下密度的分布 [202]

em

P

⟨n⟩ = 2

U↑ = U↓ = U↑↓ U↑ = U↓ = 2U↑↓

nσ,k

Fig. 8. (a) Geometry of two-dimensional hexagonal lattice with lattice vector    (left), and the first Brillouin zone (right). (b) Cartoons

of  real-space  orbital  polarization      for  strongly  interacting  many-body  phases  in  p-orbital  bands  of  the  two-dimensional  (2D)

hexagonal lattice, where left picture is spinless bosons demonstrate out-of-plane Ising-type orbital order, middle and right are spin-

ful case in-plane orbital textures. (c) Hopping-dependent phase diagrams of spinful bosonic gases in p-orbital bans of a 2D hexagon-

al  lattice  for  fixed  filling    ,  obtained  via  real-space  bosonic  dynamical  mean-field  theory.  The  left  and  right  are  set

   and    . Inset  picture  is  the  evolution  of  order  parameter  along  the  gray  vertical  line.  (d)  Mo-

mentum-space distributions of density   [202].
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了研究, 首先在正方晶格中提出了一种基于多体关

联和自发对称性破缺的自旋-轨道角动量耦合的新

机制, 然后在六角晶格中研究了阻挫效应, 基于对

称分类, 发现轨道阻挫和强相互作用之间的相互作

用导致了奇异的莫特绝缘相和自旋轨道交织的超

流体相.

总的来说, 基于 BDMFT对光晶格中超冷玻

色体系的自旋自由度、轨道自由度和长程相互作用

进行了研究, 这些体系中存在丰富的量子相, 以及

自旋-轨道角动量耦合效应、阻挫效应等, 揭示了丰

富的量子多体物理现象. 目前我们的研究还只是对

稳态的研究, 在未来的研究中, 将发展非平衡动力

学平均场理论, 对光晶格中的强关联非平衡体系进

行研究.
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Abstract

n = 1

n = 2

With  the  development  of  atomic  cooling  technology  and  optical  lattice  technology,  the  quantum system

composed of optical lattice and ultracold atomic gas has become a powerful tool for quantum simulation. The

purity  and  highly  controllable  nature  of  the  optical  lattice  give  it  a  strong  regulatory  capability.  Therefore,

more  complex  and  interesting  physical  phenomena  can  be  simulated,  which  deepens  the  understanding  of

quantum many-body physics. In recent years, we have studied different Bose systems with strong correlations in

optical lattice based on the bosonic dynamical mean-field theory, including multi-component system, high- orbit

bosonic  system,  and  long-range  interaction  system.  In  this  review,  we  introduce  the  research  progress  of  the

above  mentioned.  Through  the  calculation  by  using  bosonic  dynamical  mean-field  theory  which  has  been

generalized  to  multi-component  and  real  space  versions,  a  variety  of  physical  phenomena  of  optical  crystal

lattice  Bose  system in  weak  interaction  intervals  to  strong  interaction  intervals  can  be  simulated.  The  phase

diagram  of  spin-1  ultracold  bosons  in  a  cubic  optical  lattice  at  zero  temperature  and  finite  temperature  are

drawn.  A spin-singlet  condensate  phase  is  found,  and it  is  observed that  the  superfluid  can be  heated into  a

Mott insulator with even (odd) filling through the first (second) phase transition. In the presence of a magnetic

field,  the  ground state  degeneracy  is  broken,  and there  are  very  rich  quantum phases  in  the  system,  such as

nematic  phase,  ferromagnetic  phase,  spin-singlet  insulating  phase,  polar  superfluid,  and  broken-axisymmetry

superfluid.  In addition,  multistep condensations are also observed.  Further,  we calculate the zero-temperature

phase diagram of the mixed system of spin-1 alkali metal atoms and spin-0 alkali earth metal atoms, and find

that the system exhibits a non-zero magnetic ordering, which shows a second-order Mott insulation-superfluid

phase transition when the filling number is    , and a first-order Mott insulation-superfluid phase transition

when  the  filling  number  is    .  The  two-step  Mott-insulating-superfluid  phase  transition  due  to  mass

imbalance  is  also  observed.  In  the  study  of  long-range  interactions,  we  first  use  Rydberg  atoms  to  find  two

distinctive  types  of  supersolids,  and  then  realize  the  superradiant  phase  coupled  to  different  orbits  by

controlling the reflection of the pump laser in the system coupled to the high-finesse cavity. Finally, we study

the  high-orbit  Bose  system.  We  propose  a  new  mechanism  of  spin  angular-momentum  coupling  with  spinor

atomic  Bosons  based  on  many-body  correlation  and  spontaneous  symmetry  breaking  in  a  two-dimensional

optical  lattice,  and  then  study  the  orbital  frustration  in  a  hexagonal  lattice.  We  find  that  the  interaction

between orbital  frustration and the strong interaction results  in exotic Mott and superfluid phases with spin-

orbital intertwined orders.

Keywords: quantum  simulation  of  ultracold  atoms,  bosonic  dynamical  mean-field  theory,  quantum  phase
transition
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中国研制的世界首台空间冷原子光钟于 2022年 10月 31日随“梦天”实验舱成功发射, 进入中国空间站.

紧凑稳定的激光系统是实现光钟空间应用的关键环节. 本课题组提出类同步调谐方案, 研制了高性能外腔半

导体激光器, 能同时满足空间光钟对激光器调谐范围、线宽和力学热学稳定性的要求. 采用注入锁定和锥形

放大器进行激光功率放大 , 满足了空间光钟对激光功率的要求 . 本文简要介绍了空间冷原子光钟的系统构

成、激光器方案和电控系统, 并对光钟激光系统面临的问题和发展方向进行了总结和展望.

关键词：冷原子光钟, 中国空间站, 激光系统, 控制系统
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1   引　言

原子钟以原子量子化的能级作为基准, 具有

远超传统计时工具的精度, 目前已在现代守时系

统和卫星导航系统中得到广泛应用 [1]. 在太空实

现高精度原子钟的稳定运行, 将有助于与地面钟组

建立频率比对链路 , 构建更高精度时频体系 [2].

在航天器上搭载原子钟可以为深空探测提供高

精度导航定位 [3]. 对太空中不同引力势场处的原

子钟进行频率比对可以实现对广义相对论的高精

度验证 [4].

目前在太空中运转的较为成熟的原子钟均是

基于热原子, 受多普勒频移和碰撞频移等因素影

响, 无法充分发挥原子钟的精度优势. 为了进一步

提升精度, 2016年中国科学院上海光学精密机械

研究所研制了世界首台在轨运行的激光冷却原子

钟 [5]. 2019年美国宇航局 (National Aeronautics and

Space administration, NASA)喷气推进实验室研

制了基于囚禁离子的深空原子钟 [6]. 这些钟虽然相

比传统热原子钟准确度和稳定度都大幅提高, 但其

钟跃迁频率只在微波频段, 进一步提升的空间有

限. 光钟的钟跃迁频率相比微波钟高 4—5个数量

级, 在准确度和稳定度方面都具有显著优势, 因此受

到广泛关注. 2006年, 欧洲航天局 (European Space

Agency, ESA)开启了“空间光频原子钟”(SOC)项

目, 目前已实现了锶 (Sr)原子和镱 (Yb)原子可移动

光晶格钟的演示验证 [7,8]. 俄罗斯航天局 (Russian

Federal Space Agency)也计划进行空间光钟测试,

目前已完成可移动 Yb离子光钟原型机 [9].  2021

年, 日本理化学研究所 (RIKEN)研制了高精度可

搬运 Sr原子光钟, 有望进一步开展空间应用研究 [10].

中国科学院国家授时中心于 2016年开始空间光钟

研究, 并于 2018年完成了小型化 Sr原子光钟物理

系统的研制 [11].

激光器是光钟系统的核心部件. 空间光钟必须

能够抵抗火箭发射过程中的巨大振动, 同时质量、

尺寸、能耗等还受到严苛限制. 这就要求其激光系
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统也具有极佳的紧凑性、能效比和稳定性. 目前的

商用激光器可以满足地面指标要求, 但无法空间使

用. 激光器在航天领域的应用始自 NASA的一系

列空间科学试验计划, 自 2001年, MOLA, GLAS,

CALIPSO, MLA, LOLA等高精度科学测量装置

进入太空进行相关物理参数测量, 但这些项目里采

用的都是调 Q 脉冲 Nd:YAG激光器 [12]. 2012年,

为了探测大气层 CO2 和 O2 含量和分布情况, 研究

气候变暖问题, 发射了基于分布反馈式 (distributed

feed back, DFB)激光器和光纤放大的连续激光

器, 证明光纤激光器可以应用于航天系统 [13]. 2015

年, 法国空间研究中心 (National Centre for Space

Studies)和巴黎天文台 (Paris Observatory)等单

位联合发表了一篇关于 PHARAO计划激光器的

设计方案 [14]. 这个计划是为了将冷原子钟送到国

际空间站, 整个光路系统围绕 Cs原子所需要的

852 nm波长, 将多台外腔半导体激光器 (external

cavity diode lasers , ECDL)利用光学锁相环连到

一起, 其 ECDL采用猫眼结构. 2016年, 德国光梳

生产厂家Menlo-System联合多家德国单位将飞秒

光梳送上了太空 [15], 用于将来基于卫星的精密计

量. 系统将飞秒光梳锁在 Cs原子钟上, 然后对 Rb

原子饱和吸收稳频的 780 nm激光器进行频率精确

测量. 这里的 780 nm激光器是采用集成化的 DFB

激光器来实现的, 他们将激光管、隔离器、光纤准

直器和射频调制电路集成到了一起. 2017年, 柏林

洪堡大学 (Humboldt University of Berlin)等单位

合作实现了 K39 所需 766.7 nm外腔反馈半导体激

光器, 并将两台激光器进行拍频锁定, 完成了太空

验证实验 [16]. 激光器与前面所介绍的激光器完全

不一样, 其直接将激光芯片集成到系统中, 芯片两边

镀膜, 一边通过体全息布拉格光栅 (volume hologra-

phic Bragg grating, VHBG)反射回来形成反馈 ,

然后主激光从另外一边射出, 并通过集成的透镜、

隔离器和准直器耦合到光纤中输出. 对于 Sr原子光

钟, 所需要的波长种类较多, 目前都没有成熟 DFB

或分布式布拉格反射器 (distributed Bragg reflector,

DBR)光源, 且不在光纤增益波长范围之类, 因此

只能采用非线性频率变换的方式产生, 导致体积和

功耗等指标无法满足空间站要求. 2019年, 德国联

邦物理技术研究院 (Physikalisch Technische Bun-

desanstalt)研制了一种基于电光调制器 (electro-

optic modulator, EOM)调制的紧凑型 ECDL[17],

可以同时产生二级冷却光和搅拌光, 但该方案并未

进行振动测试. 同年, 意大利比萨大学 (University

of Pisa)针对紧凑型 Sr原子光钟研制了一种基于

Pr:GLF晶体的半导体泵浦固体激光器 [18], 但同

样未进行振动测试. 本次梦天舱中搭载的光钟系

统所采用的超稳激光采用的是基于干涉滤光片的

ECDL[19]. 该方案结构稳定, 抗振性能强, 但自由运

行时线宽较宽, 且连续调谐范围小, 因此并不适用

于其他波长的激光器. 本文介绍一种采用类同步调

谐方案的 ECDL, 可以在保证调谐范围的同时获得

较窄的线宽, 以及良好的力学稳定性和热学稳定

性, 能够满足空间光钟的需要. 

2   空间 Sr原子光钟系统构成

中国空间站 Sr原子光钟的系统构成如图 1所

示. 整套光钟共由 5个单元构成, 包括: 光学单元、

物理单元、电控单元、空间光梳系统和窄线宽激光

器. 其中物理单元主要由放置 Sr原子样品的真空

系统和波长计构成. 真空系统中的 Sr原子炉加热

到 400 ℃ 后经过差分管和塞曼减速线圈, 进入主

真空腔体后被磁光阱 (MOT)陷俘. 物理单元中的

波长计主要用于对系统的 6路激光进行波长测量,

并将测量结果通过网口传输给电控单元. 物理单元

中还有电荷耦合器件 (CCD)相机和光电倍增管

(PMT)探测器, 其结果同样传输给电控单元. 电控

单元是整个系统的中央控制单元, 其不仅负责与其

他各个单机进行通信和协调工作, 同时包含了对激

光器、声光调制器 (AOM)、磁场线圈和光开关等

的驱动, 以及时序控制.

 

电控单元

光学单元
物理单元

(真空系统+

波长计)

空间光梳系统 窄线宽激光器

698 nm

钟激光

689 nm

激光及
拍频锁定

679 nm, 707 nm, 813 nm,

461 nm, 689 nm激光

串口
通信

波长计和
探测数据、
线圈驱动

激光器、
光开关和
AOM驱动

时钟输出

698 nm激光拍频锁定

图 1    Sr原子空间光钟系统方框图

Fig. 1. Schematic of Sr atom space optical clock system.
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激光器是光钟里的核心部件, 对于空间光钟而

言, 激光器能否满足航天要求是空间光钟能否成功

发射的关键. Sr原子相应的能级如图 2所示. Sr原

子光钟系统需要 6种不同输出波长的激光器, 其中

波长 461 nm激光用于 Sr原子塞曼减速与多普勒

冷却, 679 nm激光用于多普勒冷却的重泵浦光,

707 nm激光用于重泵浦光和暗态消除, 689 nm窄

线宽激光器用于 Sr原子二级冷却和原子扰动 ,

698 nm窄线宽激光器用于 Sr原子的钟跃迁探测,

813 nm激光用于光晶格的产生.
 
 

=
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9 
nm

=679 nm

=688 nm

=707 nm

(5s6s)3S1

(5s4d)1D2

(5s5p)1P1
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6
1
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m

=
698

 nm

(5s2)1S0

(5s5p)3P0

(5s5p)3P1

(5s5p)3P2

图 2　Sr原子光钟系统所需 6种不同波长激光

Fig. 2. Lasers  at  six  wavelengths  in  Sr  atom  optical  clock

system.
 

光学单元总共包含了 679,  707,  813,  461,

689 nm 5个波长的激光器和对应的集成光路. 所

有激光通过光纤连接到物理单元, 进行原子的激光

冷却和光晶格装载. 窄线宽激光器是一个独立的单

元, 其将 698 nm激光器锁定到 ULE腔上, 并进行

精密控温和隔振后 , 一方面输送到物理单元进

行 Sr原子钟谱探测, 另一方面通过光纤输送到空

间光梳单元作为光梳的光学参考基准. 空间光梳

是经过加固和处理后的光纤光梳系统, 重复频率

200 MHz, 同时锁定到氢钟和窄线宽激光器上, 产

生 100 MHz的微波信号进行使用. 锁定后的空间

光梳还作为 689 nm的锁定参考源, 用于稳定和线

宽压窄光学单元中的 689 nm激光器. 窄线宽激光

器和空间光梳分别通过串口与电控单元相连, 接收

指令并上报单机状态, 最终配合光钟电控完成整套

光钟的闭环运行.

光钟的 5个单元都采用独立机箱安装, 所有单

元之间采用光纤和电缆连接. 整个光钟由电控系统

进行协调和控制分别实现原子的产生、减速、俘

获、一级冷却、二级冷却、光晶格装载和钟谱探测

等功能, 同时电控系统还负责对各台激光器进行控

制、频率稳定, 对超稳激光和光梳子系统输入的信

号进行处理等功能. 最后光钟的时间信号从飞秒光

梳输出, 进行传输和其他应用. 

3   光钟激光器

受体积和功耗限制, 空间光钟系统所有激光器

均选用半导体激光器. 激光器直接输出功率不足时

则采用注入或半导体锥形放大 (tapered amplifier,

TA)的方式提升功率. 因此整个激光系统除 698 nm

钟激光器外, 包含了 5台种子激光器、5台注入激

光器以及 1台半导体 TA放大器. 

3.1    种子激光器

所有种子激光器均采用 Littman结构光栅外

腔反馈半导体激光器方案. 本文提出类同步调谐光

栅 ECDL方案, 用柔性铰链结构支架代替传统的

悬臂梁结构支架, 能够模拟反射光栅或直角棱镜围

绕虚拟轴点旋转, 并且大大缩短了旋臂长度 [20]. 该

方案在保证激光器满足同步调谐条件, 获得宽泛无

跳模调谐性能的同时, 使得激光器外形小巧、结构

紧凑, 抗振性能得到有效提升, 可应用于航空航

天、武器装备或其他环境恶劣的工业领域. 图 3为

Littman结构类同步调谐 ECDL结构图, 包括输

出窗口 5、激光二极管压环 6、激光二极管 7、激光

二极管卡座 8、准直透镜卡座 9、准直透镜 10、反射

光栅 11、三角棱镜 12、柔性铰链结构支架 13、压电

陶瓷 14、压电陶瓷安装套 15和高反镜 16. 另外,

1—4项分别为激光器外底板、控制器接口和控温

陶瓷, 未在图中体现出来, 可以参考发明专利 [21].
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图 3    Littman结构类同步调谐 ECDL结构图

Fig. 3. Exploded view of Littman-configuration ECDL with

synchronous-tuning-like scheme.
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Q

Littman结构光栅 ECDL的工作原理图如图 4

所示, 其中反射镜平面和光栅平面延长线的交点为

最佳调谐旋转点  , 在激光管的输出耦合端面镀了

增透膜的情况下, 想要获得连续不跳模调谐, 必须

保持反射光栅与外腔的选模条件同步进动, 同时满

足光栅方程与外腔驻波条件. 这里通过改变 PZT

支点的位置和调节两个柔性链的长度来满足类同

步调谐条件, 最终达到最优的调谐效果.

 
 

7

11

13
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14





















图 4　Littman结构光栅 ECDL的工作原理图 (P, 压电陶瓷

作用点; q, 光栅入射角; j, 光栅一级衍射角; R, 理想旋转半

径; L2, 实际旋转半径; h, 调谐点与 Y 轴的垂直距离; Q, 调谐

支点)

Fig. 4. Functional  schematic  of  Littman-configuration

ECDL. (P,  PZT action point; q,  grating incident angle; j,

first order diffraction angle of grating; R, ideal rotation ra-

dius; L2, actual rotation radius; h, the distance between the

pivot point and the Y coordinate axis; Q, pivot point).
 

3D机械结构装配图如图 5所示. 其中图 5(a)

是整个种子激光器的安装爆炸图, 最左边的小镜架

是窗口片和整型棱镜对; 图 5(b)是主体部分安装

完成后的结构图; 图 5(c)是最终装配完成后的激

光器效果图. 该激光器实际质量为 279 g左右, 可

以满足空间站的体积、质量和抗振性要求.
 

3.2    注入激光器

用于一级冷却的 461 nm激光器需要功率在

600 mW以上, 市面上只有倍频激光器可以满足这

个要求. 但倍频激光器因其原理上的局限性, 无法

同时满足低功耗、小体积和轻质量等约束条件, 不

能用于空间站 Sr原子光钟系统. 本系统采用种子

激光器和注入激光器相结合的方式实现 461 nm

激光器的功率放大. 用于 Sr原子二级冷却的 689 nm

激光同样存在功率不够的问题, 也是采用注入放大

的方式来满足使用要求.

注入放大激光器原理很简单, 就是一个单管激

光二极管结合精密控温来实现, 很多文献都有报道 [22],

这里不详细介绍其原理, 只简单介绍一下本文采用

的注入激光器结构, 如图 6所示. 图 6(a)是注入激

光器爆炸图, 激光二极管放入紫铜热沉中固定, 安

装准直透镜将光束调成平行光, 然后通过整型棱镜

对输出. 图 6(b)和图 6(c)则是装配完成的结构图.
 

 

(a) (b) (c)

图 5    种子激光器结构装配图

Fig. 5. Assembly view of seed laser.
 

(a) (b) (c)

图 6    注入激光器结构装配图

Fig. 6. Assembly view of injection locked laser.
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3.3    半导体 TA 放大器

Sr原子光钟需要 813 nm作为魔幻波长, 实现

光晶格装载. 为了实现有效的原子装载, 满足钟跃

迁谱的探测信噪比要求, 进入真空系统的 813 nm

激光功率需要达到 800 mW以上, 考虑光路中的

损耗和光纤耦合效率, 激光器出光功率应该在 2 W

以上. 采用种子激光结合半导体 TA放大, 勉强可

以满足使用要求. 图 7(a)是 TA放大激光器爆炸

图, TA芯片固定在紫铜热沉上, 两边分别用相同

的非球面镜进行准直, 为了提升芯片的使用寿命,

采用密封设计, 避免灰尘和水汽进入腔体内. 图 7(b)

和图 7(c)则是装配完成的结构图, 整个 TA放大

器结构非常紧凑, 并且包含了接口电路和连接器,

满足抗振和长寿命使用要求. 

3.4    实物图和测试结果

所有激光器集成到 3块光路面板中, 如图 8所

示. 左边的光路面板包含了 813 nm种子、813 nm

TA放大器、689 nm种子、679 nm和 707 nm激光

器, 右边的两块光路面板分别包含了 2台 689 nm

注入激光器和 3台 461 nm注入激光器. 特殊的铝

合金基板材料和结构保证轻量化的同时有一定刚

度, 加强筋和镂空处都经过精心的设计、仿真; 所

有光学元件和镜架采用专门设计的小型化元件, 以

满足空间站严格的体积和质量要求. 单块光学面板

尺寸为 548 mm×380 mm×85 mm.

光钟激光系统所有种子激光器都是采用相同

的结构, 性能相近. 针对其中的 689 nm激光器自

由运行时和拍频锁定后的频谱特性进行了测试, 如

图 9所示. 左图是激光器自由运行状态下的情况,

扫描带宽为 100 MHz, 激光线宽小于 1 MHz, 连续

调谐范围根据波长不同有一定差别, 在无前馈的条

件下通常为 3—5 GHz, 加入前馈后可达 20 GHz.

右图是通过拍频锁定, 将 689 nm激光器锁定到一

台商用超稳激光器后拍频得到的结果, 偏置频率选

取 50 MHz, 扫描带宽 10 MHz, 锁定后拍频线宽小

于 1 Hz. 经过实验验证, 所有激光器性能均满足空

间 Sr原子光钟的正常运行要求, 光钟在轨开机功

耗测试正常.
 

 

(a) (b) (c)

图 7    TA放大器结构装配图

Fig. 7. Assembly view of tapered amplifier.

 

813 nm TA

689 nm seed laser 679 nm laser 707 nm laser

813 nm seed laser

461 nm slave laser

689 nm seed laser 461 nm seed laser

图 8    激光系统实物图

Fig. 8. Pictures of laser system.
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4   光钟激光控制系统

光钟激光控制系统与其他驱动和控制模块协

调工作, 共同构成独立的光钟电控单元. Sr原子光

钟需要 6个波长的激光器, 如何有效地驱动它们,

并让它们协调工作是一件复杂的事情. 其中 461 nm

激光用于原子的一级激光冷却, 679 nm和 707 nm

用于匀化和回泵, 提升一级冷却效率. 689 nm激光用

于原子的二级激光冷却, 将原子温度降低到 30 μK

以下, 然后用大功率 813 nm激光进行光晶格装载,

最后用 698 nm激光进行钟谱探测. 整套光钟的运

行必须严格按照时序进行, 具体时序可参考文献 [23].

光钟激光控制系统集成在光钟电控单元中, 是其重

要的组成部分. 光钟电控单元是整套的光钟的核心

控制系统, 它由 4个基于 FPGA的控制板和一系

列的驱动电路协调完成, 其结构如图 10所示.

其中光钟主控是整个光钟电控单元的核心, 其

主要功能包括: 1)时序控制磁场线圈驱动、AOM

驱动的微波开关、液晶波片和机械光开关; 2)采集

各路电源电压、温度和 3路磁场信号; 3)与数据采

集和声光控制系统进行串口通信, 发送运行状态获

得谱数据; 4)与两套激光器控制系统进行通信, 将

激光器设置参数发送给激光控制器, 同时将激光器

监视数据反馈给地面; 5)与波长计和 CCD相机进

行通信, 获取二者的测量数据, 一方面反馈控制激

光器参数, 另一方面将数据发送到地面; 6)与空间

光梳和窄线宽激光器进行通信, 获取它们的状态信

息, 并协调工作, 完成测频、锁频和闭环等功能;

 

图 9    689 nm激光器拍频锁定前后频谱图

Fig. 9. Beating signals of 689 nm lasers before (left) and after (right) frequency offset locking.
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图 10    空间光钟电控系统方框图

Fig. 10. Schematic of electronic control unit of space optical clock.
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7)与时频柜控制器通信, 获取地面指令, 同时将各

个应用数据和工参数据进行下传; 8)与地检设备

或上位机按约定通信协议进行通信, 用于调试设

备. FPGA1控制整个光钟的工作模式和对时频柜

的通信, 同时负责时序信号产生, 并通过硬件电路

同步给其他 FPGA.

基于 FPGA2的数据采集和声光控制系统, 主

要完成对 12路数字信号合成器 (DDS)进行参数

配置, 产生所需要的射频驱动信号. 产生的射频信

号经过滤波和功率放大后, 由微波开关控制, 并通

过同轴线缆输送到光学单元上的 AOM, 对激光信

号进行移频、扫频和时序控制. 该系统还备有高速

数据采集, 用于对扫谱产生的 PMT数据进行采集

和分析, 同时对真空系统的温度进行采集监视.

基于 FPGA3和 FPGA4的两套激光控制系

统, 主要用于对 Sr原子光钟所需要的 679, 707, 461,

689, 813 nm五个波长的激光器进行参数设置和数

据采集, 同时与光钟主控进行数据交互. 其中 461 nm

激光器包含种子激光和 3台注入激光器, 用于增加

功率, 满足 Sr原子一级冷却需要. 689 nm激光器

包含种子激光和 2台注入激光器, 用于增加功率满

足 Sr原子二级冷却需要. 813 nm激光器由种子激

光器和 TA放大器两部分构成. 同时, 两套激光控

制系统还需要控制 461 nm稳频模块和 689 nm拍

频锁定模块, 实现两台激光器的波长锁定. 所有激

光器调优都是基于软件自动完成, 相关算法在光钟

主控中进行, 然后通过串口通信将所有激光器的参

数值发送给激光主控, 并对激光驱动模块参数进行

设置. 698 nm钟激光器是一套独立的单机, 不受这

里的控制系统控制.

空间光钟电控单元和主要控制电路实物如图 11

所示. 电控单元采用水冷进行散热, 两块水冷板分

别放置在电控箱的顶端和底端, 所有单元模块通过

结构与水冷板相连. 电控箱前面板包含了 11台套

激光器的驱动模块和稳频模块, 光钟主控单元放置

在电控箱中部, 并通过前面板连接器引出信号. 发

热量较大的电源模块和射频驱动模块分别与水冷

板直接相连, 保持良好的散热特性. 其他内部板卡

则放置在电控箱的两侧, 通过顶部和底部进行散

热. 整个电控单元尺寸 465 mm×420 mm×410 mm,

总功耗小于 600 W, 且在不同工作模式下, 光钟软

件会自动关闭不需要的能量供给 . 图 11右图是

3块带 FPGA配置项的控制电路实物图, 包含光

钟主控、激光器主控和射频驱动模块. 其中, 两块

激光器主控电路功能一致, 所以只放了 1张图, 射

频驱动电路实际上还包含了 DDS信号产生电路和

数据采集电路. 

5   总结和展望

本文详细介绍了光钟里每种激光器的实现方

案和结构设计, 结合电控系统共同构成了当前空间

光钟的激光器系统; 所有模块均采用轨道可更换单

元设计, 当某个模块出现故障时, 可由宇航员进行

更换. 为了满足空间站时频柜的约束条件, 整套光

钟按 5个独立单元进行设计和装配. 这是目前首台

进入太空的光钟, 成功实现了光钟的高度集成, 国

产化率达到 80%以上. 光钟系统里最敏感的就是

激光器, 也是影响光钟可靠性最主要的因素. Sr原

子光钟所需要的激光波长主要集中在可见光波段,

 

光种主控电路

激光器主控电路

射频驱动电路

稳频
模块

电源模块

水冷板

内部板卡

射频驱动
模块

激光
驱动
模块

主控模块

图 11    光钟电控单元 (左)和主要控制电路 (右)实物图

Fig. 11. Pictures of electronic control unit (left) and main control modules (right).
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受限于这个波段的半导体材料还不成熟, 激光二极

管的寿命和功率都偏低, 只能采用注入放大的方式

来满足使用需求, 这给系统带来了很大的不确定

性, 而且严重限制了光钟的连续运行时间. 光钟要

真正走向实际应用, 必须解决光源的问题, 针对光

钟激光系统的发展方向, 作如下展望: 1)从半导体

材料和工艺入手, 解决激光二极管的功率和寿命问

题; 2)寻求有效的注入激光反馈控制机制, 确保其

不失锁; 3)采用光纤激光器结合频率变换技术代

替半导体激光器方案, 但需要提升转换效率, 降低

功耗, 满足更多场景的应用; 4)发展微纳光学技术,

重点解决声光移频问题, 实现光学系统的高度集

成. 中国空间站冷原子光钟是世界首台上天的光

钟, 标志着中国在光钟工程化方面已经迈出了第一

步, 相信不久的将来, 可以帅先实现光钟的实际工

程应用, 有效提升我国时频体系的精度, 服务于社会.
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Abstract

The world's first space optical clock (SOC) developed in China, which is composed of five subsystems, i.e.

an optical  unit,  a physics unit,  an electronic control unit,  a space optical  frequency comb, and an ultrastable

laser, was successfully launched with the Mengtian space laboratory on October 31, 2022, and entered into the

China  Space  Station  (CSS).  Compact  and  stable  laser  is  a  key  element  for  the  operation  of  the  SOC.  The

optical  unit  consists  of  5  lasers  with  wavelengths  of  461,  679,  689,  707  and  813  nm,  respectively.  With  a

synchronous-tuning-like scheme, high-quality external cavity diode lasers (ECDLs) are developed as the seeds.

The linewidths of the lasers are all reduced to approximately 100 kHz, and their tuning ranges, free from mode

hopping, are capable of reaching 20 GHz, satisfying the requirements for the SOC. With careful mechanical and

thermal design, the stability of the laser against vibration and temperature fluctuation is sufficiently promoted

to confront the challenge of rocket launching. While the power from the ECDL is sufficient for 679-nm repump

laser  and 707-nm repump laser,  additional  injection lock is  utilized for  the  461-nm laser  and 689-nm laser  to

amplify the power of the seeds to more than 600 mW, so that effective first and second stage Doppler cooling

can be achieved. To generate an optical lattice with deep enough potential well, over 800-mW 813-nm lasers are

required. Therefore, a semiconductor tapered amplifier is adopted to amplify the seed to more than 2 W, so as

to cope with various losses of the coupling optics. The wavelengths and output power values of the 5 lasers are

monitored and feedback is controlled by the electronic control unit. All the modules are designed and prepared

as orbital replaceable units, which can be easily replaced by astronauts in case failure occurs. Now the lasers are

all  turned  on  and  operate  normally  in  CSS.  More  data  of  the  SOC  will  be  obtained  in  the  near  future.  At

present stage, according to our evaluation, the continuous operation time of the SOC is limited by the injection

locked  lasers,  which  are  relatively  vulnerable  to  mode  hopping.  Hopefully,  this  problem  can  be  solved  by

improving the  laser  diode preparing technology,  or  developing fiber  lasers  with compact  frequency conversion

modules.

Keywords: cold atom optical clock, China Space Station, laser system, control system
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*  Project supported by the National Natural Science Foundation of China (Grant Nos. 62105368, 62275268).

†  Corresponding author. E-mail:  hxzou@nudt.edu.cn 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 18 (2023)    184202

184202-9

http://doi.org/10.7498/aps.72.20230412
mailto:hxzou@nudt.edu.cn
mailto:hxzou@nudt.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


中国空间站冷原子光钟激光系统

刘云   王文海   贺德晶   周勇壮   沈咏   邹宏新

Laser system of cold atom optical clock in China Space Station

Liu Yun      Wang Wen-Hai      He De-Jing      Zhou Yong-Zhuang      Shen Yong      Zou Hong-Xin

引用信息 Citation: Acta Physica Sinica, 72, 184202 (2023)    DOI: 10.7498/aps.72.20230412

在线阅读 View online: https://doi.org/10.7498/aps.72.20230412

当期内容 View table of contents: http://wulixb.iphy.ac.cn

您可能感兴趣的其他文章

Articles you may be interested in

超高精度空间站共视时间比对新方法

Super-high accurate new method of common-view time comparison based on space station

物理学报. 2018, 67(19): 190601   https://doi.org/10.7498/aps.67.20180842

小型化锶光钟物理系统的研制

Miniaturization of physics system in Sr optical clock

物理学报. 2018, 67(5): 050601   https://doi.org/10.7498/aps.67.20172584

锶原子光晶格钟

Strontium optical lattice clock

物理学报. 2018, 67(16): 160604   https://doi.org/10.7498/aps.67.20181097

绝热跃迁方法测量铯喷泉钟冷原子碰撞频移

Investigation of cold atom collision frequency shift measured by rapid adiabatic passage in cesium fountain clock

物理学报. 2020, 69(14): 140601   https://doi.org/10.7498/aps.69.20191800

光梳主动滤波放大实现锶原子光钟二级冷却光源

Optical frequency comb active filtering and amplification for second cooling laser of strontium optical clock

物理学报. 2018, 67(8): 080601   https://doi.org/10.7498/aps.67.20172733

锶原子光晶格钟自旋极化谱线的探测

Interrogation of spin polarized clock transition in strontium optical lattice clock

物理学报. 2018, 67(7): 070601   https://doi.org/10.7498/aps.67.20172759

https://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.72.20230412
http://wulixb.iphy.ac.cn
https://doi.org/10.7498/aps.67.20180842
https://doi.org/10.7498/aps.67.20172584
https://doi.org/10.7498/aps.67.20181097
https://doi.org/10.7498/aps.69.20191800
https://doi.org/10.7498/aps.67.20172733
https://doi.org/10.7498/aps.67.20172759


 

国防科技大学建校 70周年专题

片上光互连器件的智能化设计研究进展*

杜特 1)    马汉斯 1)2)    姜鑫鹏 1)    赵芬 1)3)    张兆健 1)    王志成 1)4)

彭政 1)4)    张伊祎 1)5)    张煜青 1)4)    罗鸣宇 1)5)    邹宏新 1)    吴加贵 4)

闫培光 6)    朱刚毅 7)    于洋 1)    何新 1)    陈欢 1)    张振福 1)    杨俊波 1)†

1) (国防科技大学理学院, 长沙　410073)

2) (国防科技大学计算机学院, 长沙　410073)

3) (重庆理工大学两江人工智能学院, 重庆　400054)

4) (西南大学人工智能学院, 重庆　400715)

5) (广西大学计算机与电子信息学院, 南宁　530004)

6) (深圳大学物理与光电工程学院, 深圳　518060)

7) (南京邮电大学通信与信息工程学院, 南京　210023)

(2023 年 4 月 30日收到; 2023 年 8 月 1日收到修改稿)

光互连技术相比于电互连等传统通信技术具有带宽大、能耗低、抗干扰等系列优势, 正在逐渐成为短距

离、甚短距离数据终端间通信的重要手段和发展趋势. 基于绝缘体上硅的片上光互连技术作为光互连在芯片

尺度上的实现, 在一系列复用技术的支持下得到了非常广泛的应用. 智能设计方法具有原理直观、设计自由

度高、材料兼容性好等优点. 随着智能设计方法在片上光互连器件设计活动中的广泛应用, 目前片上光互连

器件逐渐呈现出超紧凑化、可调控化、系统集成化等重要发展趋势. 本文首先归纳了几种目前最常用的片上

光互连器件的智能设计方法, 然后详细分析了智能化设计的片上光互连器件的几个重大研究进展与趋势, 最

后对未来智能化设计的片上光互连器件的发展进行了展望.

关键词：片上光互连器件, 智能设计方法, 相变材料, 光子集成回路

PACS：42.82.Ds, 42.79.Ta, 42.30.–d, 42.82.Bq 　DOI: 10.7498/aps.72.20230705

 

1   引　言

随着移动互联网产业和大数据产业的蓬勃

发展, 各种规模的数据终端之间的通信速率和通

信容量面临着更高的要求和更大的挑战. 光通信

和光互连技术被认为是解决这一问题的根本途

径 [1]. 相比于以铜线为传输媒介的电互连, 光互连

凭借其带宽大、速率高、成本低、能耗低、抗电磁干

扰等优势, 成为了短距离数据中心之间、甚短距离

计算机之间甚至集成电路之间数据通信的最佳解

决方案 [1−3]. 特别是近些年来 , 基于绝缘体上硅

(silicon on insulator, SOI)的片上光互连技术在波

分复用 (wavelength division multiplexing, WDM)

技术、偏振复用 (polarization division multiplexing,

PDM)技术、光时分复用 (optical  time  division
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 60907003, 61805278, 12272407, 62275269, 62275271)、国家重点研发计划 (批准号: 2022YFF0706005)、
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multiplexing,  OTDM)技 术 和 空 分 复 用 (space

division multiplexing, SDM)技术等多种复用技术

的支持下得到了非常广泛的应用 [4−15]. 这些技术使

得片上光互连技术能够进一步提升传输容量、加快

处理速度、降低成本以及削减能耗 [1,16−19].

一段时间以来, 有大量的基于耦合模 (coupled-

mode)理论、多模干涉 (multi-mode interference)

理论、传输线 (transmission line)理论等传统设计

方法的片上光互连器件问世 [20−26]. 这些器件为短

距离至甚短距离数据终端之间信息的传输提供了

重要的硬件基础, 也极大地拓展了光互连的应用场

景. 但与此同时, 这些传统设计方法在设计器件时

往往会面临设计思路不直接、人力成本高的问题,

设计出的器件很多也会面临紧凑度和集成度不足、

功能单一等限制 [27−31].

近年来, 智能化设计在整个光子器件设计领域

呈现出蓬勃的发展趋势 [32−36]. 利用智能设计方法,

人们设计出了大量的外形、结构和功能都很新颖的

光子器件 [37−43]. 智能设计方法一般是指利用各种

人工智能技术来解决复杂设计问题的方法, 它们通

过模仿一些自然规律或者基于一些数学原理来寻找

或接近目标, 可主动寻找规律, 自动学习和优化 [44].

在许多情况下, 智能设计方法都是解决各种具有挑

战性的工程问题的实用技术 [44]. 相比于传统的光

子器件设计方法, 智能设计方法的原理简单、操作

方便, 且优化过程不需要大量复杂的理论推导以及

对物理过程细节的探究, 因此能够让研究者更加专

注于器件的设计活动本身. 另外, 与传统设计方法

相比, 智能设计方法的设计自由度更高, 更有利于

设计多功能器件, 也更容易在较小的区域内得到符

合设计要求的器件结构 [45−49]. 与传统设计结果相

比, 智能化设计的光子器件在紧凑度和功能丰富度

方面有了大幅的提升 [50−52]. 与此同时, 智能设计方

法往往能够兼容各种光学材料, 从而设计出基于各

种材料的器件结构. 这一特点使得智能设计方法的

应用范围得到了极大的拓宽, 也使得研究者在设计

基于各种材料的器件时无需单独探究每种材料的

特性, 从而能够更加专注于器件功能、尺寸等方面

的优化 [53−56]. 基于以上优势, 智能化设计大幅解决

了传统方法在设计器件时所面临的多个问题和挑

战, 使得包含片上光互连器件在内的大量光子器件

得到了进一步的优化.

随着智能设计方法在片上光互连器件设计活

动中的广泛应用, 目前片上光互连器件已经取得了

超紧凑化、可调控化、系统集成化等可喜的进展,

也在这些方面呈现出了更进一步发展的趋势. 本文

对目前常用的片上光互连器件的智能设计方法进

行介绍, 并详细分析智能化设计的片上光互连器件

的这几个重要研究进展与趋势.

本文共包含 6节. 第 1节是文章的引言, 整体

介绍了片上光互连技术的优势和发展现状、智能设

计方法的优点和解决力以及本文的整体思路. 第 2

节介绍、归纳、分析了常用的光子器件的智能设计

方法, 主要包括几种基于经典智能算法的智能设计

方法和基于神经网络的智能设计方法. 第 3节从不

同的角度介绍了智能设计方法在设计片上光互连

器件时的显著优势, 即大幅提升所设计器件的紧凑

度, 为包含片上光互连系统在内的片上光子回路的

大规模集成提供了重要的基础条件. 第 4节介绍了

“相变材料”这一新兴材料的独特优势, 以及基于智

能设计方法对材料的广泛适应性而设计的片上可

调控光互连器件. 第 5节介绍了几种基于智能设计

方法的推动片上光互连器件系统集成化的方式.

第 6节对目前智能化设计的片上光互连器件的研

究进展进行了总结, 并对相关领域未来发展的趋势

做出了展望. 

2   光子器件的智能设计方法

随着光子学研究的发展与光子器件的大规模

应用, 光互连、光计算、光子神经网络、超透镜、超

表面等新兴应用所展示出的独特优势让人们对各种

结构、功能的光子器件产生了前所未有的兴趣 [57−68].

近年来, 智能设计方法在光子器件设计领域呈现出

了蓬勃的发展趋势. 利用智能设计方法, 设计出了

大量具有新颖的外形、结构和功能的光子器件.

本节介绍、归纳、分析了几种应用广泛的光子

器件的智能设计方法, 并从几个角度分析了它们在

光子器件设计领域的优势. 本节所归纳的智能设计

方法主要可以分为基于经典智能算法的智能设计

方法和基于神经网络的智能设计方法两大类, 它们

是目前光子器件智能化设计领域最活跃的方向, 也

代表了光子器件智能化设计的发展趋势. 这些方法

的提出与应用, 给包含片上光互连器件在内的大量

光子器件提供了丰富的设计工具, 也创造出了一大

批功能新颖、性能优良的新型光子器件. 
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2.1    现有的代表性光子器件智能设计方法

随着计算机性能的不断提高, 充分利用计算机

强大的计算能力帮助人类解决各种科学技术问题

一直是人们追求的目标. 基于这个目标, 各种各样

的智能设计方法如雨后春笋般在光子器件设计领

域不断涌现. 本节选取了几种最为常用的智能设计

方法, 包括几种基于经典智能算法的智能设计方法

和基于神经网络的智能设计方法. 在它们的辅助

下, 人们设计出了大量种类繁多、功能齐全的光子

器件. 可以预见的是, 这些智能设计方法将继续为

包含片上光互连器件在内的光子器件的设计提供

充足的动力. 为了更加充分地展示智能设计方法的

优势, 如卓越的设计能力和广泛的适用性, 本小节

中列举的一些智能化设计成果不局限于片上光互

连器件.
 

2.1.1    基于经典智能算法的智能设计方法

下面介绍基于遗传算法、粒子群优化算法、直

接二进制搜索算法、伴随法等经典智能算法的智能

设计方法及它们在光子器件设计领域的广泛应用.

这些智能设计方法的主体部分为算法优化, 研究者

通过选择合适的优化内容与优化目标, 以及设置与

调整算法的初始参量等操作, 使得算法能够找到满

足优化目标的结果 (一般为器件结构).

1975年, 美国的 J. Holland教授提出了遗传

算法 (genetic algorithm, GA)的概念 [69]. 该算法

借鉴了进化学说中优胜劣汰的思想, 通过个体基因

的不断迭代获得最优解. 算法的一个典型的流程

图如图 1(a)所示. 作为一种启发式算法, GA拥有

很好的全局搜索能力, 不易陷入局部最优, 因此在

片上光互连器件的设计中备受关注 [70−72]. 例如,

2009年, Sanchis等 [70] 设计了模式可扩展的交叉

波导, 在传统交叉结构的基础上对交叉区域的波导

进行分段, 通过 GA优化每段波导的宽度, 以得到

最大的传输效率, 减小因波导交叉造成的损耗. 该

模式可扩展交叉波导的结构如图 1(b)所示 [70]. 又

如, 2017年, Yu等 [71] 提出的基于多模干涉耦合器

(multi-mode interference, MMI)结构的超紧凑偏

振旋转器, 先将设计区域划分为多个同等大小的像

素点, 再利用 GA对结构所要刻蚀的像素点位置数

量进行优化, 实现了 1440—1580 nm 波长范围内

TE00 到TM00 的偏振旋转, 如图 1(c)所示. 2019年,

Liu等 [72] 也利用 GA设计了一种波长路由器, 尺

寸仅有 1.4 μm×1.8 μm. 与上文提到的偏振旋转

器不同, 器件在初始化时没有采用划分均匀像素

点的方式, 而是在设计区域使用多种不同规则排列
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图 1    典型的 GA流程图及 GA在片上光子器件设计领域的应用　(a) 一个典型的 GA流程图; (b) 利用 GA设计的模式可扩展

的交叉波导 [70]; (c) 利用 GA设计的超紧凑偏振旋转器 [71]; (d) 利用 GA设计的波长路由器 [72]

Fig. 1. Typical flowchart of GA and its application in on-chip photonic devices design: (a) A typical GA flowchart; (b) mode-extens-

ible  crossing  waveguide  designed  by  GA[70];  (c)  ultra-compact  polarization  rotator  designed  by  GA[71]; (d)  wavelength  router   de-

signed by GA[72].
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的单元模型 , 通过 GA优化模型位置调节光的

传输. 图 1(d)给出了该波长路由器的扫描电子显

微镜 (scanning  electron  microscopy,  SEM)成像

图 [72].

粒子群优化 (particle  swarm  optimization,

PSO)算法是一种基于群体智能的优化算法, 其基

本思想是模拟鸟群、鱼群等群体动物的生存行为,

通过不断调整粒子的速度和位置, 优化目标函数,

找到最优解. PSO算法由 Kennedy和 Eberhart[73]

于 1995年提出, 其基本优化原理如图 2(a)所示.

PSO算法原理简单易懂, 容易实现, 因此在光子器

件的设计过程中得到了广泛的应用 [74−76]. 例如,

2020年, Chen等 [74] 利用 PSO算法优化了反锥形

耦合器结构, 设计出一种片上偏振分束器, 其结构

如图 2(b)所示. 该片上偏振分束器能够在 5 μm的

长度内实现 TE0模式和 TM0 模式的分束. 2021年,

Qin等 [75] 利用 PSO算法优化设计了一种单层超

临界透镜, 可以在原子厚度的尺度上实现光波相位

的调控, 它的 SEM成像图如图 2(c)所示. 2022年,

Chen等 [76] 又利用 PSO算法通过优化锥形耦合器

结构设计了一种多模式功率分束器. 该多模式功率

分束器能够实现对 TE0—TE4 共 5种模式的 3 dB

功率分束, 其结构如图 2(d)所示.

直接二进制搜索 (direct binary search, DBS)

算法是一种通过将状态空间转换为二进制编码空间

从而进行求解的优化算法. 1987年, Seldowitz等 [77]

首次提出了 DBS算法并将其应用于全息光学设

计. 自此, DBS算法进入了光子学领域研究者们的

视野. DBS算法的优化流程如图 3(a)所示. DBS

算法适合于求解简单的优化问题, 是目前逆向设计

算法中最常用的算法之一. 该算法因其操作十分简

单, 收敛速度快, 不需要复杂的理论推导和计算,

吸引了光子器件设计研究者们的兴趣 [78−81]. 2014年,

DBS算法首次被 Shen等 [78] 应用于光子器件设计

领域. 自此以后, DBS算法被广泛应用于各种光子

器件设计中 [79−81]. 2015年, Shen等 [79] 利用 DBS

算法设计了尺寸仅为 2.4 μm×2.4 μm的超紧凑偏

振分束器, 如图 3(b)所示. 实验结果表明, 在 32 nm
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图 2    PSO算法的流程图及 PSO算法在光子器件设计领域的应用　(a) PSO算法的流程图; (b) 利用 PSO算法设计的片上偏振

分束器 [74]; (c) 利用 PSO算法优化设计的单层超临界透镜的 SEM图 [75]; (d) 利用 PSO算法设计的片上多模式功率分束器 [76]

Fig. 2. Flowchart of PSO algorithm and its application in photonic devices design: (a) Flowchart of PSO algorithm; (b) on-chip po-

larization beam splitter designed by PSO algorithm[74]; (c) SEM image of single-layer supercritical lens optimized by PSO algorithm[75];

(d) on-chip multi-mode power beam splitter designed by PSO algorithm[76].
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的带宽范围内, TE和 TM模式的传输效率都在

70%以上, 相应的消光比大于 10 dB. 该器件的成

功设计, 证明了 DBS算法应用在片上光互连器件

设计领域的可行性. 2016年, Wen等 [80] 提出了一

种改良的 DBS算法, 设计了一种类似条形码的一

维纳米结构, 用于芯片与光纤的耦合, 解决了耦合

角和偏振问题, 如图 3(c)所示. 2017年, Zhou等 [81]

利用 DBS算法设计了一个双通道的波长解复用

器, 如图 3(d)所示. 该器件具有 2.6 μm×5 μm的

超紧凑占地面积, 在实验中显示出了−2.3 dB的插

入损耗、−16.4 dB的串扰. 这些优点使其成为下一

代芯片级光通信的有前途的组件.

伴随法 (adjoint method, AM)是为了解决物

理问题而提出的 [82]. 自提出以来, 它已被广泛应用

于工业模型的优化设计 [83−85]. 近十年来, AM也被

广泛应用于光子器件的拓扑优化设计过程中 [86−88].

AM是基于梯度信息进行优化的, 其核心思想是使

用两次仿真的所得到的信息求出“全局梯度”, 再使

用处理梯度信息的方法等进行优化 [89]. 得益于对

梯度信息的利用 , AM的优化收敛速度很快 , 且

优化得到的光子器件性能较好, 在设计复杂功能光

子器件时有一定优势. 时至今日, 已有大量的利

用 AM设计的片上光子器件问世. 例如, 2013年,

Lalau-Keraly等 [86] 对 AM在光子器件设计中的原

理进行介绍, 并使用 AM对一个功率分束器进行

形状优化, 在 2 μm×2 μm的区域内优化得到的分束

器插入损耗低至 0.07 dB, 如图 4(a)所示. 2018年,

Hughes等 [87] 将 AM应用到非线性光子器件的设

计中, 进行了完整的推导并开发了一个完整的优化

方法, 而后使用频域有限差分法进行数值仿真. 他

们设计了两种光子器件, 当光功率较低时和较高

时, 光子器件所实现的功能不一样, 如图 4(b)和
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图 3    DBS算法的流程图及 DBS算法在光子器件设计领域的应用　(a) DBS算法具体优化流程图; (b) 基于 DBS算法设计的偏

振分束器的结构图, 以及波长为 1550 nm的 TE和 TM通过该器件时的光场图 [79]; (c) 利用改良的 DBS算法设计的离散化纳米结

构的侧视图 [80]; (d) 利用 DBS算法设计的双通道波长解复用器及不同波长的光通过该器件时的光场图 [81]

Fig. 3. Flowchart of  DBS algorithm and its  application in photonic device design:  (a) Flowchart of  DBS algorithm; (b) structure

diagram of the polarization beam splitter designed by DBS algorithm, and the light field diagram of TE and TM with a wavelength

of 1550 nm passing through the device[79]; (c) side view of the discretized nanostructures designed by the improved DBS algorithm[80];

(d)  dual-channel  wavelength  demultiplexer  designed  by  DBS  algorithm,  and  the  optical  field  diagram  when  light  of  different

wavelengths passing through the device[81].
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图 4(c)所示. 2018年, Michaels和 Yablonovitch[88]

使用 AM对垂直光栅耦合器进行优化设计, 首先

得到的光栅耦合器在 1550 nm处得到耦合效率为

99.2% (−0.035 dB)的器件, 如图 4(d)所示. 后续

对该器件进行了约束优化, 以实现耦合效率超过

96%和背反射小于−40 dB的垂直耦合器, 并可以

使用 65 nm分辨率的光刻机进行制作. 

2.1.2    基于神经网络的智能设计方法

神经网络 (neural network)是一种模仿大脑

神经系统工作的强有力的计算模型, 可以利用数据

学习和解决问题. 它无需事先确定输入输出之间的

映射关系, 可以通过对自身的训练, 得到所需要的

映射关系和规则, 从而在给定输入值时得到最接近

期望输出值的结果. 神经网络起源于 20世纪 50年

代, 到 20世纪 90年代, 误差反向传播 (error back

propagation)算法的提出使神经网络能够处理更

加复杂的问题 [90]. 时至今日, 神经网络已全方位地

走进人类生产生活的各个方面, 在目标识别 [91−100]、

自然语言处理 [101−110]、智能交互 [111−113] 等很多领

域都发挥了重要的作用. 随着计算机性能的不断提

高, 神经网络的应用领域也变得愈加广泛.

自神经网络兴起以来, 各种结构的网络模型层

出不穷, 数不胜数. 近些年来, 已有多种基于神经

网络的智能设计方法出现在了包含光互连器件在

内的光子器件的设计过程中.

2019年, Hammond等 [114] 开发了一种实用的

人工神经网络 (artificial neural network, ANN)架

构, 包括用作“正向”设计和“逆向”设计的网络结

构. 作为示例, 他们利用这个神经网络设计并制造

了几个集成布拉格光栅, 如图 5(a)所示. 经过训

练, 他们提出的 ANN的预测结果与实验测量结果

吻合得很好, 证明了 ANN在片上光子器件设计领

域的成功. 类似地, 2021年, Tu等 [115] 利用深度神

经网络 (deep neural network, DNN)设计了一种

光栅耦合器, 如图 5(b)所示. 他们也建立了一种由

光栅结构到光学响应的“正向”深度神经网络和一

种更复杂的、由光学响应到光栅结构的“逆向”深度

神经网络, 最终得到了较高的预测精度和较好的器

件性能. 这两种网络架构也是基于神经网络的智能

设计方法最常用的.

除了片上光子器件设计领域, 基于神经网络的

智能化设计方法还在超表面等空间光调制器件设

计领域发挥了重要的作用. 例如, 2022年, An等 [116]

关注于近场耦合效应对超表面设计的影响, 提出了

一种基于深度学习的方法来预测大面阵中每一个

超原子的精确电磁场响应. 首先, 他们通过仿真软

件 CST建立目标超原子的仿真数据集, 并基于卷
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图 4    AM在光子器件设计领域的应用　(a) 利用AM设计的功率分束器 [86]; (b), (c) 基于AM提出的两种非线性光子器件 [87]; (d) 使

用 AM优化的垂直光栅耦合器 [88]

Fig. 4. Application of AM in photonic device design: (a) Power splitter designed by AM[86]; (b), (c) two nonlinear photonic devices

designed by AM[87]; (d) vertical grating couplers optimized by AM[88].
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积神经网络 (convolutional neural network, CNN)

建立预测网络模型PNN (predicting neural network),

将目标超原子与邻近超原子的几何参数作为输入,

就可快速得到目标超原子的局部电磁场响应. 该预

测网络模型的架构示意图如图 5(c)所示. 该方法

可用于提升超表面的效率, 如有效提升光束偏转器

和超透镜的效率. 由于结构间的相互耦合作用被简

化为一维模型, 后续还需要考虑复杂耦合模型的预

测问题, 并用于提升多功能超表面的光响应. 与传

统方法相比, 利用他们的神经网络设计出的光束偏

转器和聚焦镜头在性能上有明显的提高.

在上述较为通用的网络架构的基础上, 人们又

聚焦于解决一些具体技术问题, 在光子器件的智能

化设计过程中引入了很多新的神经网络架构, 从而

使神经网络在光子器件设计领域逐渐成为了一种

解决力强、适应性好的强大设计工具.

在前文所引述的工作中, “逆向”神经网络无

疑具有非常强大的吸引力. 它在一定程度上能够

根据输入的目标光响应迅速地反推出所需要的

器件结构. 但是“逆向”神经网络也有一定的缺陷.

从原理上讲, 每一个器件结构都会单独对应一种

光响应, 但是每一种光响应却未必会只对应一种器

件结构. 这种“一多对应”的关系就会在“逆向”设计

过程中造成“隐式冲突 (implicit conflicting)”[117].
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图 5    神经网络在光子器件设计领域的应用　(a) 基于人工神经网络架构设计的布拉格光栅 [114]; (b) 利用深度神经网络设计的

光栅耦合器 [115]; (c) 用来预测超表面中的超原子光响应的 PNN架构 [116]

Fig. 5. Application  of  neural  network  in  photonic  device  design:  (a)  Bragg  grating  based  on  ANN  architecture[114];  (b)  grating

couplers designed using DNN[115]; (c) PNN architecture for predicting meta-atom light responses in metasurfaces[116].
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2018年, Liu等 [117] 提出了一种“正、逆向串联神经

网络 (tandem network) ”的网络架构来解决“隐式

冲突”. 他们构建了如图 6(a)左图所示的串联神经

网络, 即在“逆向”设计网络之后再串联一个预先训

练好的“正向”预测网络. 在训练整个串联网络时只

调整“逆向”设计网络中的权重分布. 他们将这个神

经网络引入二氧化硅 (SiO2)和氮化硅 (Si3N4)交

错的多层膜系结构设计中, 来确定能够实现目标透

射光谱的各层膜的厚度, 如图 6(a)右图所示. 经过

检验, 串联神经网络确实能够很好地克服隐式冲

突, 从而顺利完成多层膜系结构的设计.

基础神经网络的另一个缺点是需要大量的

数据作为训练集. 为了解决这一问题, 2021年, Ren

等 [118] 将 DNN和 GA结合, 提出了一种显著减小

设计成本的设计方法——基于 GA的深度神经网

络 (genetic-algorithm-based deep neural network),

如图 6(b)所示. 他们先利用 GA的初代样本训练

“正向”深度神经网络, 再将该神经网络反置作为

“逆向”网络, 利用选择后的数据生成若干新的器件

结构作为子代. 最后将这些后代添加到初始种群

中, 并更新深度神经网络模型中的权重, 以开始下

一次迭代. 该网络可以显著缩小设计类似器件所需

要的计算量, 利用该网络, 他们设计了一系列的片

上光互连器件. 同样为了解决所需数据量大的问

题, 2022年, Zhao等 [119] 提出了一种少样本数据增

强迭代 (data  enhanced  iterative  few-sample)算

法, 用来设计二维可编程手性超材料. 超材料示意

图如图 6(c)所示. 少样本数据增强迭代算法可分

为“数据增强”和“迭代”两个主要阶段. 数据增强阶

段是利用“正向”预测网络生成的“伪数据”来获得

数据增强后的数据集. 迭代阶段是利用光谱以及附

加的小误差参数来预测相应超材料的几何参数. 在

迭代阶段, 他们同样用到了前文所述的串联神经网

络. 最后, 通过将输出谱与输入谱进行比较来验证

算法的结果是否令人满意. 该设计方法在灵活性、

可扩展性和时间消耗方面明显优于传统逆设计方

法和许多机器学习方法.

除了前文所述的工作之外, 2021年, Yeung等 [120]

还开发了一种基于全局深度学习的逆设计框架来

弥补训练完成的神经网络适用范围较为狭窄的短

板 . 他们首先将折射率、等离子体频率、结构参

数等数据编码在彩色图像上, 之后利用这些图像训

练条件深度卷积生成对抗网络 (conditional deep

convolutional generative adversarial network). 训

练得到的网络可以用来设计跨越了多种材料、结

构、目标的超表面, 一定程度上实现了神经网络的

通用性. 该网络的训练和设计过程如图 6(d)所示. 

2.2    智能设计方法的优势

经过近几十年的发展, 智能设计方法已凭借其

特有的优势在光子器件设计领域稳定立足. 相比于

一些传统的光子器件设计方法, 智能设计方法具有

设计思路直接、器件紧凑度高、人力成本低等几个

显著的优势.

首先, 在方法的设计思路方面. 大多数智能设

计方法在设计器件时都是利用器件结构与光响应

之间的直接联系, 因此无需对器件中复杂的物理过

程进行解析. 例如, 基于 GA和 PSO算法的智能

设计方法往往将器件的几何参数或几何参数组合

(例如, 长度、角度、间隔)作为待优化对象 (染色体

或粒子), 每个几何参数或几何参数组合对应的光

响应作为评价指标. 当它们进行优化时, 只需要将

这些参量当作数字, 再按照预定方式进行搜索, 无

需考虑几何参数或几何参数组合具体是如何对光

响应产生影响的, 从而使研究者的设计更加方便和

专注. 类似地, 基于 DBS算法的智能设计方法在

优化时也只利用每个正在搜索的像素的状态与整

个器件的光响应之间的直接联系, 无需考虑器件中

复杂的电磁场分布. 而基于神经网络的智能设计方

法更是聚焦于建立器件结构与器件光响应之间的

直接联系 (隐式函数), 从而“绕开”大量的仿真或实

验工作来获取所需的数据. 之后再根据所获得的数

据找到最优的器件结构. 与此同时, 智能设计方法

对不同材料具有广泛兼容性, 这使得研究者无需在

设计前专门对每种材料进行深入的理论研究. 在设

计光子器件时, 每种材料的光学特性例如折射率和

消光系数都是不相同的. 每种材料独有的光学特性

会导致光响应的特异性. 传统的设计方法不可避免

地要考虑每种材料的光学特性, 并针对该种材料进

行单独设计. 相反, 智能设计方法避免了过多关注

材料的光学特性这一弊端. 它们只需要收集该种材

料的结构与光响应之间的对应数据并进行寻优, 无

需专门为某种材料制订单独的优化方法.

其次, 在器件的紧凑度方面. 相比于绝大多数

的传统设计方法, 大多数智能设计方法的搜索自由

度更大. 从很多经典智能算法的寻优原理中可以
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图 6    用来解决一些具体技术问题的神经网络架构　(a) “正、逆向串联”神经网络示意图以及利用该网络设计的多层膜系结构 [117];

(b) 基于 GA的深度神经网络 [118]; (c) 利用少样本数据增强迭代算法优化得到的二维可编程手性超材料 [119]; (d) 一种基于全局深

度学习的逆设计框架的训练和设计过程 [120]

Fig. 6. Neural  network architectures used to solve some specific  technical  problems: (a) Schematic of  the “forward and backward

series” neural network and the multilayer structure designed by this network[117]; (b) GA-based DNN[118]; (c) two-dimensional pro-

grammable chiral metamaterial optimized by data enhanced iterative few-sample algorithm[119]; (d) training and design process of an

inverse design framework based on global deep learning[120].
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看出, 它们往往能够在相当紧凑的范围内进行充分

的搜索. 这就使得利用智能设计方法在很小的空间

范围内获得满足设计目标的器件结构的可能性更

大, 从而使得智能设计方法在所设计器件的紧凑度

方面具有独特的优势.

最后, 在优化的人力成本方面. 很多智能设计

方法都是由计算机代替人类进行试错并收集信息,

再利用已完成的优化所产生的信息指导后续的优

化. 通过将繁重的信息收集与规律学习过程交给

计算机完成, 研究者得到了很大程度的解放, 能够

更加专注于器件功能、适应性、应用场景等方向的

创新.

另外, 大多数经典智能算法往往能够同时对很

多个几何参数进行搜索, 而这是手动调参或参数扫

描难以实现. 这就使得很多智能设计方法相比于传

统设计方法在优化速度方面具备了优势. 

2.3    智能设计方法的有待提升之处

虽然与传统设计方法相比, 智能设计方法在人

力成本和器件尺寸方面都大幅减小, 但是智能设计

方法也存在一些有待提升之处.

首先是智能化设计的器件, 在加工时往往会遇

到一些挑战. 智能化设计的器件往往非常紧凑, 这

就对器件的加工精度提出了很高的要求 . 例如 ,

DBS算法设计的片上光互连器件往往需要在 SOI

的顶硅平面上刻蚀若干极微小的区域. 刻蚀中心的

偏移、刻蚀尺寸的变化以及两刻蚀区域之间硅材料

的完整性都会对最终的器件光响应产生一定的影

响. 而且, 由于反应离子刻蚀 (reactive ion etching)

滞后效应等效应的影响, 现有的制造水平很难将设

计出的器件结构的细节完全加工, 而是会存在一定

的误差. 器件的尺寸越小, 这些误差的影响就越大.

因此, 智能化设计的器件走向更高水平的应用还需

要芯片加工工艺的进一步提升.

其次是智能化设计的器件, 其中的物理过程相

对难以定量描述. 由于智能化设计的器件在一个非

常紧凑的空间尺度内完成对电磁场的操控, 因此其

中的电磁场变化过程以及相互作用情况非常复杂.

这个复杂的物理过程有时难以用数学方法进行定

量描述, 需要通过仿真来展示.

传统设计方法是智能化设计的基础, 研究者

只有在充分理解传统设计方法的思想、原理、过程

的基础上, 才能为智能化设计提供合适的初始参数

等条件, 才能大幅避免智能化设计过程中的冗余

成本. 

3   智能化设计的超紧凑片上光互连
器件

本节介绍智能化设计的光互连器件相对于传

统设计结果的一个重要、显著的优势——器件尺寸

大幅度减小, 器件紧凑度大幅度提升. 时至今日,

不论是电子芯片领域的发展经验还是层出不穷的

大规模集成光电子芯片, 都显示出了单器件尺寸减

小所带来的巨大效益 [121−123]. 片上光互连器件所占

区域的减小可以使宝贵的芯片面积得到更加充分

的利用.

传统方法设计片上光互连器件时, 由于一些物

理过程需要较大的作用尺度以及传统设计的参数

空间较小等原因, 有时设计出的器件不得不占用较

大的面积. 而以上问题和弊端都可以利用智能设计

方法加以克服. 智能设计方法可以利用其广阔的参

数空间和充足的搜索自由度在一个很小的区域内

搜索出能够实现目标光响应的器件结构. 更进一步

地, 从优化目标的角度来说, 智能设计方法往往无

需深究在超紧凑的区域内发生的复杂物理过程, 也

无需过多关注所设计器件的具体形状, 只需要关注

目标光响应是否得到优化.

本节从两个方面介绍了智能化设计的超紧凑

片上光互连器件的优势和成果. 第 1个方面是研究

者无需指定特定的初始结构, 可以利用智能设计方

法直接设计出超紧凑的片上光互连器件; 第 2个方

面是研究者可以基于传统的设计理论, 先给定一个

传统方法设计的器件基础, 再利用智能设计方法在

超紧凑空间内优化得到满足光响应要求的片上光

互连器件. 

3.1    通过智能设计方法直接设计超紧凑片
上光互连器件

本节通过介绍 3种在光互连领域有重要应用

的器件——(多模)功率分束器、模式 (分解)复用

器和 (多模)弯曲波导的智能化设计过程, 来说明

利用智能设计方法直接设计超紧凑光互连器件的

优势: 无需给定初始结构或仅给定简单形状作为初

始结构, 利用智能化设计强大的搜索能力直接搜寻

满足光响应要求的器件结构. 在这些器件的设计过
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程中, 研究者的双手得到了很大程度的解放. 这些

智能化设计的器件, 与传统方法设计的相同 (似)

功能的器件相比, 尺寸上往往会有数量级程度的缩

小. 它们之间的对比清晰地显示了智能设计方法在

提升器件紧凑度方面的巨大作用.

功率分束器是一种重要的光子器件, 可用于包

含光互连在内的诸多应用场景. 特别是多模功率分

束器, 常常用于多模光互连系统, 如模分复用 (mode-

division multiplexing, MDM)系统. 它能够对一束

光束进行分裂, 让产生的新光束向不同方向传播,

从而实现信息的一对多传递. 2013年, Zhang等 [124]

利用 PSO算法设计了一种波长不敏感的单模功率

分束器, 该器件的结构如图 7(a)所示. 该器件的外

轮廓由 13条线段的长度决定, PSO算法用来寻找

这 13条线段长度的最优组合. 该器件的尺寸小于

1.2 μm×2 μm, 相比于 2022年Kumari和Prince[125]

利用光束传播法 (beam propagation method)设

计的基于 S形曲线脊波导的波长不敏感单模功率

分束器, 其尺寸有了数量级程度的减小. 利用光束

传播法设计的功率分束器的结构如图 7(b)所示,

它最小的分束区域 (区域 3)中 S形曲线脊波导的

曲率半径为 325 μm, 器件的实际长度大于 25 μm.
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图 7    几种由不同方法设计的功率分束器及对比　(a)利用 PSO算法设计的波长不敏感的单模功率分束器 [124]; (b) 利用传统方

法设计的基于 S形曲线脊波导的波长不敏感单模功率分束器 [125]; (c) 传统方法设计双模功率分束器的原理示意图 (左)和基于对

称优化的 DBS算法设计的双模功率分束器 (右) [126]; (d) 利用多种算法分阶段优化设计的超宽波段适用的双模功率分束器 [127];

(e) 基于传统方法设计的任意分束比的功率分束器架构示意图 [128]; (f) 基于 QPSO算法设计的几种不同分束比的功率分束器 [129]

Fig. 7. Several power splitters designed by different methods and their comparison: (a) Wavelength insensitive single-mode power

splitter designed by PSO algorithm[124]; (b) wavelength insensitive single-mode power splitter based on S-shaped curved ridge wave-

guide designed by conventional methods[125]; (c) schematic of dual-mode power splitter designed by conventional method (left) and

dual-mode power splitter designed by symmetric-optimize-DBS algorithm (right)[126]; (d) dual-mode power splitter suitable for ultra-

wide band optimized by multiple algorithms[127]; (e) schematic of the power splitter with arbitrary split ratio designed by conven-

tional methods[128]; (f) power splitters with different split ratios designed by QPSO algorithm[129].
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随着人们对通信带宽的要求越来越高, 光的模

式作为一个单独的维度受到越来越多的重视. 利用

光的不同模式之间互不干扰的特性, 人们可以在一

条通路里实现多种模式同时传播, 从而成倍地增大

通信带宽. 因此, 适用于如 MDM系统的多模光

互连系统中的多模功率分束器应运而生. 2018年,

Chang等 [126] 分析了传统方法设计双模功率分束

器时在紧凑度方面所受到的限制, 并提出了一种基

于对称优化的 DBS算法设计的双模功率分束器,

如图 7(c)所示. 他们提出, 如果按照耦合的方法设

计双模功率分束器, 则该分束器的重要组件——双

模转换器 (dual-mode convertor) 需要 100 μm以上

的耦合长度, 整个器件的总长度可能大于 200 μm[126].

而他们提出的相同功能的双模功率分束器的尺寸

仅为 2.88 μm×2.88 μm, 器件紧凑度得到了大幅度

的提升. 除了他们的工作之外, 2022年, Xu等 [127]

也通过利用多种算法分阶段优化的方式得到了相

同功能的、超宽波段适用的双模功率分束器. 该双

模功率分束器的结构如图 7(d)所示. 他们提出了

一种模拟数字拓扑优化 (analog and digital topolo-

gy optimization)的方法, 首先设计出模拟的拓扑

结构, 然后再利用 DBS算法对模拟的拓扑结构进

行二次优化, 设计出适合加工的数字优化的结构.

他们优化得到的器件的尺寸为 5.4 μm×2.88 μm,
也能达到超紧凑的程度.

在光互连的实际应用场景中, 光束并不总是要

求平均分束, 人们需要一套能够根据不同的需求场

景灵活设计功率分束比的设计框架. 2021年, Zhu

等 [128] 提出了利用传统方法设计锥形波导从而构建

基于不同材料的任意分束比的功率分束器, 该分束器

可用于波分复用 (wavelength division multiplexing,

WDM)光子回路. 他们通过 70 nm浅刻蚀的方式

构建了基于硅材料的脊波导和基于氮化硅材料的

锥形脊波导, 再通过调整锥形脊波导之间的间隙宽

度来实现不同分束比的光功率输出. 该设计架构如

图 7(e)所示, 设计出的几种分束比的功率分束器

所需的作用距离在 45—80 μm之间. 而在 2019年,

Sheng等 [129] 基于改进的 PSO算法——量子 PSO

(quantum particle  swarm  algorithm,  QPSO)  算

法提出了一种可以设计任意功率分束比的功率分

束器的智能化设计框架. 在 QPSO算法中, 粒子被

认为具有量子行为, 粒子的状态由波函数决定. 与

传统的 PSO算法相比, QPSO算法中粒子的多样

性将大大提高, 因此该算法可以更好地处理设计目

标复杂的问题 [129]. 他们利用 QPSO算法优化

18个顶点所处的坐标, 设计了一系列的不同分束

比的功率分束器. 这些器件的尺寸仅为 1.5 μm×
1.3 μm, 接近亚微米的尺度. 比起前文所述的基于

锥形波导的功率分束器, 紧凑度提升了至少一个量

级. 其中几个器件的示意图如图 7(f)所示.

以上介绍的几种由不同方法设计的功率分束

器, 相同功能的智能化设计和传统设计结果在尺寸

方面的对比如表 1所列.
 
 

表 1    相同功能的智能化设计和传统方法设计的功率分

束器的尺寸对比

Table 1.    Size comparison  of  power  beam  splitters   de-

signed by intelligent and conventional design methods with

the same function.

功率分束器类型
智能化设计结果
最大长度/μm

传统设计结果
最大长度/μm

波长不敏感单模 2 >25

双模 2.88/5.4 >200

任意分束比 1.5 >45
 

模式 (分解)复用器是片上模分复用光互连系

统的关键组件. 通过模式复用器的调控, 各个输入

光路中的光会分别以不同的模式在总线中并行传

输而互不干扰, 之后再通过模式分解复用器进入对

应的输出光路, 从而成倍地提升光互连系统的通信

带宽 . 在极紧凑的尺寸内高效地实现模式 (分

解)复用一直是研究者们追求的目标, 过去一段时

间, 基于定向耦合等传统设计方法, 人们设计出了

一些多通道的模式 (分解)复用器. 然而, 这些器件

的尺寸往往较大, 难以达到极紧凑的目标. 近些年,

在智能设计方法的帮助下, 越来越多的超紧凑模

式 (分解)复用器问世, 为片上光子器件大规模集

成带来了重大利好.

2018年, Chang等 [130] 提出了一种基于 DBS

算法设计的二阶模式复用器. 该器件可以将片上光

互连系统的通信带宽增大一倍, 它的结构示意图如

图 8(a)所示. 该器件的尺寸为 2.4 μm×3 μm, 与
2013年 Ding等 [131] 设计的基于锥形定向耦合器的

二阶模式复用器相比 (如图 8(b)所示), 长度从几

十微米到了几微米, 尺寸有了大幅度的减小. 2020

年和 2022年, Xie等 [132] 和 Zhou等 [133] 分别提出

了两种结构的四阶模式 (分解)复用器. 这两种器

件均是由 DBS算法设计的, 它们的结构示意图如
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图 8(c)和图 8(d)所示. 这两种四阶模式 (分解)复

用器的尺寸相仿, 分别是 5.4 μm×6 μm和 4.8 μm×
4.8 μm. 相比于 2014年 Wang等 [134] 提出的传统

方法设计的八阶模式/偏振 (分解)复用器 (两种偏

振状态, 每种偏振状态四阶模式), 尺寸缩减了两个

量级左右. Wang等 [134] 提出的八阶模式/偏振 (分

解)复用器的光学显微镜成像图如图 8(e)所示, 其

长度达到了百微米的量级.

以上介绍的几种由不同方法设计的模式 (分

解)复用器, 相同或相似功能的智能化设计和传统

设计结果在尺寸方面的对比如表 2所列.
 
 

表 2    相同 (似)功能的智能化设计和传统方法设计的

模式 (分解)复用器的尺寸对比

Table 2.    Size comparison  of  mode  (de)multiplexers   de-

signed  by  intelligent  and  traditional  design  methods  with

the same (like) function.

模式(分解)复用器类型
智能化设计结果
最大长度/μm

传统设计结果
最大长度

二阶 3 十微米量级

四阶/八阶(含偏振态) 6/4.8 百微米量级
 

除了一些用于片上光互连系统的功能器件外,

器件之间的连接波导的紧凑度也是一个不可忽视

的问题. 以弯曲波导为代表的器件间连接波导也可

应用智能设计方法来大幅缩减其占地面积. 弯曲波

导是几乎所有的大规模光子器件集成系统中不可

或缺的连接组件, 用来引导光束改变传播方向, 从

而帮助光子器件集成系统合理布局. 如果不对弯曲

波导做专门设计, 则实现光路 90°转弯的弯曲波导

需要很大的转弯半径才能保证不出现大的损耗. 这

对于片上光互连系统等光子器件集成系统的集成

化来说非常不利. 除此之外, 随着光的模式逐渐被应

用到光互连系统中来拓展带宽, 支持多模式低损耗的

多模弯曲波导也成为了光互连系统的必须组件 [135].

2022年, Zhou等 [133] 在提出超紧凑四阶模式

(分解)复用器的同时也提出了一种单模式的 90°弯

曲波导, 其结构示意图如图 9(a)所示. 该 90°弯曲

波导同样是基于 DBS算法设计, 非对称结构, 尺

寸为 2.4 μm×2.4 μm, 将原本需要很大转弯半径和

很大占地面积的普通弯曲波导进行了充分的压缩.

至于能够支持多模式低损耗的多模弯曲波导,

也已有很多基于传统方法和智能设计方法的成

果出现. 2013年, Jiang等 [136] 提出了一种基于修

正欧拉曲线的多模 90°弯曲波导, 其设计示意图如

图 9(b)所示. 该弯曲波导由两个 45°弯曲波导组

成, 波导核心宽度为 2.36 μm, 能够支持 4种横磁

(transverse magnetic, TM)模式. 其有效半径可以
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图 8    几种由不同方法设计的模式 (分解)复用器及对比　(a) 基于 DBS算法设计的二阶模式复用器 [130]; (b)基于锥形定向耦合

器的二阶模式复用器 [131]; (c), (d) 两种由 DBS算法设计的四阶模式 (分解)复用器 [132,133]; (e)八阶模式/偏振 (分解)复用器的光学

显微镜成像图 [134]

Fig. 8. Several mode (de)multiplexers designed by different methods and their comparison: (a) Two-mode multiplexer based on the

DBS algorithm[130]; (b) two-mode multiplexer based on conical directional coupler[131]; (c), (d) two kinds of four-mode (de)multiplex-

ers designed by the DBS algorithm[132,133]; (e) optical microscope image of the eight-mode/polarization (de)multiplexers[134].
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小至 45 μm, 约为常规 90°弯曲波导有效半径 (大

约 175 μm)的 1/4. 这是用传统方法设计的较为紧凑

的多模弯曲波导的一个代表. 2018年, Chang等 [137]

基于一对非对称“Y”形结, 利用 DBS算法设计了

一种能够支持两种模式的双模 90°弯曲波导, 其结

构示意图如图 9(c)所示. 该器件能够在 3.6 μm×
3.6 μm尺寸范围内实现双模 90°转弯, 并保持了很

低的模间串扰. 为了实现 3种横电 (transverse ele-

ctric, TE)模式的 90°转弯, 2012年, Gabrielli等 [138]

提出了一种基于变换光学 (transformation optics,

TO)的三模 90°弯曲波导. 该波导需要使用灰度刻

蚀技术, 其结构在图 9(d)中详细展示. 基于这种复

杂的结构, 它们在 78.8 μm的转弯半径下, 采用 4 μm
宽的波导实现了 3种 TE模式的 90°转弯. 在该工

作基础上, 2019年, Liu等 [139] 设计了同样功能的

三模 90°弯曲波导, 如图 9(e)所示. 他们利用 DBS

算法在一段圆弧形波导基底上设计了这种三模

90°弯曲波导, 该圆弧的转弯半径仅为 2.75 μm, 波
导宽度为 2.3 μm, 与 Gabrielli等 [138] 的工作相比,

器件尺寸同样有了量级程度的减小. 这又一次证明

了智能设计方法在提升器件紧凑度方面的巨大作

用. TE0—TE2 三个模式在该三模 90°弯曲波导中

的模拟光场分布示意图如所图 9(f)示.

以上介绍的几种由不同方法设计的弯曲波导,

相同或相似功能的智能化设计和传统设计结果在

尺寸方面的对比如表 3所列.
 

3.2    利用智能设计方法优化传统设计结果
得到的片上光互连器件

除了利用智能设计方法直接设计超紧凑片上

光互连器件之外, 很多研究者还将目光放在了利用

智能设计方法对传统设计的片上光互连器件的优

化上. 他们将正向设计初步确定的器件结构作为初

始结构, 利用智能设计方法的优化能力在超紧凑的

尺度内对已有结构的光响应进行优化提升或者大

幅减小原器件的占地面积.

如前文所述, 2020年 Chen等 [74] 利用 PSO算
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图 9    几种由不同方法设计的单、多模弯曲波导及对比　(a) 基于 DBS算法设计的单模式 90°弯曲波导 [133]; (b) 传统方法设计的

基于修正欧拉曲线的多模 90°弯曲波导 [136]; (c) 利用 DBS算法设计的双模 90°弯曲波导 [137]; (d) 基于 TO的使用了灰度刻蚀技术

的三模 90°弯曲波导 [138]; (e) 利用 DBS算法设计的三模 90°弯曲波导 [139]; (f) 利用 DBS算法设计的三模 90°弯曲波导的模拟光场分

布示意图

Fig. 9. Comparison of several single- and multi-mode bending waveguides designed by different methods: (a) Single-mode 90° bend-

ing waveguide designed by DBS algorithm[133]; (b) four-mode 90° bending waveguide based on modified Euler curve designed by con-

ventional methods[136]; (c) two-mode 90° bending waveguide designed by DBS algorithm[137]; (d) three-mode 90° bending waveguide

based  on  TO  using  grayscale  etching  technology[138];  (e)  three-mode  90°  bending  waveguide  designed  by  the  DBS  algorithm[139];

(f) schematic of simulated light field distribution of the three-mode 90° bending waveguide in (e).

 

表 3    相同 (似)功能的智能化设计和传统方法设

计的 90°弯曲波导的尺寸对比
Table 3.    Size  comparison  of  bendings  designed  by

intelligent  and  traditional  design  methods  with  the

same (like) function.

弯曲波导类型
智能化设计结果
转弯半径/μm

传统设计结果
转弯半径/μm

三模 2.75 78.8

其他多模 <3.6(双模) 45(4种TM模式)
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法优化反锥形耦合器结构设计出的片上偏振分束

器就是一个典型的代表. 该器件的结构如图 10(a)

所示, 其设计过程如下: 首先, 按照传统方法的耦

合模理论设计出大致的倒锥形波导耦合区域; 之

后, 利用 PSO算法优化耦合区域中波导的形状,

使得输入端口的 TM0 模式能够在很短的距离内耦

合至“交叉”出口. 相比于完全基于传统耦合模理论

设计的同功能偏振分束器, 例如 2017年Wu等 [140]

设计的如图 10(b)所示的结果, 其能够将达到预期

目标所需的耦合长度大幅度减小. Chen等 [74] 设计

的片上偏振分束器的耦合长度为 5 μm, 而 Wu

等 [140] 设计片上偏振分束器需要在大于 20 μm的

长度内实现 TE0 模式和 TM0 模式的分束.

类似地, 2018年, Huang等 [141] 提出的偏振分

束器也是基于“智能设计方法优化传统光互连器

件”这一原理. 按照他们所解释的原理, 传统的并

列靠近的直波导若要发生耦合需要一段较长的耦

合距离, 为了减小这段耦合距离, 他们选择在一段

很短的耦合区域内加入硅材料进行辅助 , 利用

AM设计硅材料的特定位置分布, 从而使目标光束

在这段很短的区域内就达到目标耦合效率. 他们设

计了几种应用于不同波长条件下的偏振分束器, 这

些器件的结构如图 10(c)所示. 在这些器件中横向

和纵向的模拟电磁场密度分布也如图 10(c)所示.

除了偏振分束器之外, 2017年, Piggott等 [142]

利用带有制造约束的水平集方法设计的“50-50定

向耦合器”也是一个“智能优化传统光互连器件”的

实例. 他们同样也是在一段耦合区域中改变耦合波
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图 10    几种利用智能设计方法优化传统光互连器件得到的结果及其对比器件　(a) 利用 PSO算法优化反锥形耦合器结构设计

出的片上偏振分束器 [74]; (b) 完全基于传统耦合模理论设计的偏振分束器 [140]; (c) 利用 AM优化耦合区域间隙设计的几种用于不

同波长条件下的偏振分束器, 以及其中的横向和纵向的模拟电磁场密度分布 [141]; (d) 利用带有制造约束的水平集方法设计的功

率分束器, 以及其中的模拟电磁场密度分布 [142]

Fig. 10. Several results obtained by using intelligent design methods to optimize conventional optical interconnect devices, and their

comparison devices: (a) On-chip polarization beam splitter designed by using the PSO algorithm to optimize the anti-conical coupler[74];

(b) polarization beam splitters designed by conventional methods[140];  (c) several polarization beam splitters designed for different

wavelength conditions using the AM to optimize the coupling region gap, and their simulated electromagnetic field density distribu-

tions[141];  (d) power splitter designed using a level  set method with manufacturing constraints,  and the simulated electromagnetic

field density distribution in it[142].
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导的形状来辅助提升耦合效率, 从而大幅减小了光

束耦合至目标比例所需要的长度. 该器件的结构示

意图以及其中的模拟电磁场密度分布如图 10(d)

所示. 

4   智能化设计的可调控片上光互连
器件

片上光互连器件的超紧凑化对光互连的发展

起到了极为重要的推动作用. 与此同时, 光互连的

进一步发展还体现在对功能选项的需求的增加上.

例如, 如果能够实现互连光路的自主开关、不同情

境下对复用因素的选择性提取、实时控制光路中的

光场强度等, 那么光互连的应用范围与应用场景都

会得到极大地拓展.

过去一段时间, 人们尝试了利用硅波导的电

光、热光效应实现对光子器件的调控 [143,144]. 基于

电光、热光效应设计的可调控器件拥有成熟的技

术, 但有以下不足: 硅材料折射率的改变范围小,

导致器件尺寸大, 与片上光互连器件紧凑化、集成

化的趋势相违背; 需要持续的外界能量输入来维持

调控, 能耗较大. 因此, 将可以在极紧凑空间内大

幅度改变折射率的相变材料集成到光互连器件上

就成为了可调控片上光互连器件的一大重要发展

趋势 [145].

另一方面, 利用传统的设计方法设计可调控片

上光互连器件时难以避免大量的理论计算或者参

数扫描, 这使得研究者在设计过程中要付出大量的

人力成本. 由于智能设计方法对不同材料具有广泛

的兼容性, 因此智能设计方法正在成为一种方便快

捷的设计可调控片上光互连器件的手段. 

4.1    用于可调控光子器件设计的相变材料

具有非易失性、可调控功能的光互连器件是下

一代光子集成回路 (photonics integrated circuit,

PIC)的重要组成部分. 目前, 可调控光子器件已有

多种实现方法. 例如, 利用内嵌的加热器改变硅波

导的温度从而微调器件的折射率 [143]; 利用基于谐

振器的开关帮助提高调制强度 [146]; 利用等离激元

实现器件可调控 [147] 等. 但是, 这些方法都存在一

些较难克服的弊端. 例如, 内嵌加热器的尺寸一般

比较大并且功耗较高; 基于谐振器的开关对温度的

波动比较敏感; 等离激元虽然具有超快和高能效的

特点, 但是其可拓展性受到高插入损耗和传播损耗

的限制.

相变材料 (phase change materials)的出现和

兴起为下一代片上光互连器件提供了新的解决方

案. 相变材料是一种具有多种稳定结构和电子态的

材料 [148,149]. 这些稳定结构和电子态 (例如多种相

变材料的“晶态”和“非晶态”)之间可以互相转化,

称为相变. 一个典型的相变过程的示意图如图 11(a)

所示. 相变可以通过外部加热 [150]、调节作用在相变

材料上的光脉冲 [151] 或电流强度 [152] 的方式来实现.

很多种相变材料的晶态 (crystalline)和非晶态

(amorphous)之间存在明显的折射率差 (Dn), 通

过将这些相变材料集成到光子器件中可以对光进

行大范围的相位和振幅调制 [153].

除了能够提供明显的折射率变化之外, 很多相

变材料还具有可多次重构、相变速度快、相态非易

失的特性. 一些相变材料能够进行 1012 次的反复

相变, 有些相变材料的相变切换速度可达到纳秒

量级, 很多相变材料的晶态或者非晶态在不消耗额

外能量的情况下可以稳定存在多年 [154−156]. 这些

特性使得近几十年来很多相变材料在可调控光器

件领域得到了非常广泛的应用. 下面选取几种片上

光互连之外的相变材料的应用场景加以展示, 如

图 11(b)—(d)所示.

锗锑碲 (Ge2Sb2Te5, GST)是目前应用最广泛

的相变材料之一, 其晶态和非晶态之间有着巨大的

折射率差. 当入射波长为 1550 nm时, 两种状态的

折射率差值为 3.56, 并且两种状态在较低的温度下

都可以稳定存在. GST在光开关、光子神经网络以

及光学存储等领域展现出了巨大的应用潜力 [157−162].

但是由于 GST的复折射率的虚部值较大, 导致了

较大的吸收损耗, 在应用时需要考虑这一问题. 锗锑

硒碲 (Ge2Sb2Se4Te, GSST)被认为是 GST的低损

耗替代品 [163]. 密度泛函理论模型表明, 通过适当的

替换, 可以设计出具有特定带隙和折射率的材料 [163].

在 GSST中, 部分碲元素被硒元素所取代, 导致带

隙增加, 从而减少近红外波段的光的损耗. 在降低

损耗方面, 锑基硫族化合物硫化锑 (Sb2S3)和硒化

锑 (Sb2Se3)也是一类非常有前景的材料 [164,165]. 这两

种材料在 C波段范围内的本征吸收损耗几乎为 0

(复折射率的虚部实数值 k < 10−5)[165]. 此外, 它们

的非晶态的折射率实部比 GST更接近硅的折射率
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实部, 与硅波导具有良好的模式匹配 [165]. 与 GST

相比, 硫化锑和硒化锑的低损耗优势在大规模光子

集成电路和可编程门阵列等领域中有着巨大的应

用前景. 除了上述几种硫系相变材料之外, 二氧化钒

(VO2)因为其较低的转变温度和极快的电开关速度

在敏感器件以及光信息存储等领域也备受关注 [166].

此外, 硒化铟 (In2Se3)两个转换态中间附近的折射

率与硅的折射率相近, 根据此特性设计出的超透镜

可以实现聚焦长度在正负值之间进行切换 [167].
 

4.2    智能化设计的可调控片上光互连器件

随着片上光互连器件及其所在系统结构复杂

度和功能复杂度的增加, 人们对设计功能可调控的

片上光互连器件的需求日渐强烈. 一方面, 可调控

片上光互连器件能够在单个器件区域内实现多种

功能, 从而减小了潜在的器件需求数量; 另一方面,

可调控片上光互连器件可以大大增加片上集成系

统的功能选项.

近些年来, 已经出现了很多利用传统方法设计

的可调控片上光互连器件. 它们的功能涵盖光开

关、交叉波导等诸多光互连应用领域, 大大增加了

所在系统的功能自由度, 为所在系统的应用前景提

供了丰富的想象空间. 例如, 2019年, Xu等 [150] 提

出了几种低损耗、宽带宽的可调控方向性耦合开

关, 并对它们进行了加工和测试. 它们的光学显微

镜图和细节部分的 SEM图如图 12(a)所示. 他们

利用非对称定向耦合器的基本设计, 在器件基本结

构上引入 GST材料, 实现了“1×2”和“2×2”的两

种可调控光开关. 操作者可以通过改变 GST材料

的相态来选择从入射端口入射的光从哪个端口出

射. 器件的耦合区域长度约为 30 μm, 属于紧凑的

程度. 器件的插入损耗为 1 dB左右, 并且能够在

 

125 mm

Input 1 Input 2

Synapses
Plastic Neuronal

PCM

Spike
generation

Input 3 Input 4 Probe
and reset

Output
(axon)

Voltage Temperature

2

1

Time

Annealing AmorphousCrystalline

Melt-quench

m

x

Time

TemperatureVoltage

m

x

2

1

TimeTime

(a) (b)

(d)

Re-amorphized Re-crystallized

17 nm

7.5
 n

m

PCM

BEC

(c)

图 11    相变材料的典型相变过程和相变材料在可调控光器件领域的应用　(a) 一个典型的相变过程的示意图; (b)基于相变材

料设计的全光神经突触网络; (c) 基于相变材料设计的相变存储器单元; (d) 基于相变材料设计的可调控超表面

Fig. 11. Typical  phase  change process  of  phase  change materials  and their  application in  the  field  of  controllable  optical  devices:

(a) Diagram of a typical phase change process; (b) all-optical synaptic networks based on phase change materials; (c) phase-change

memory cell based on phasechange material; (d) controllable metasurface based on phase change material.
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30 nm宽的波段内保持 10 dB的串扰. 这些可调控

光开关除了可用于光互连之外, 还可用于神经形态

计算、量子计算和微波光子学等方面. 又如, 2022年,

Li等 [157] 利用小的 GST纳米盘的局部共振构建了

一个芯片上的可调控光开关. 他们通过在硅波导上

设置多个级联的 GST纳米盘来有效地散射和吸

收入射光, 从而获得了高的消光比 (extinction ratio,

ER), 如图 12(b)所示. 3个 GST纳米片的总体积

仅为 0.229 μm2 × 35 nm, 所占空间极小. 该开关

在实验验证中可以实现高达 27 dB的高消光比, 具

有对比度高、占地面积小、能耗低、结构稳定性好

等优点.

虽然上述基于传统方法设计的可调控片上光

互连器件能够实现非常丰富的功能, 且能够达到很

高的性能, 但是它们依然避免不了高的人力成本.

近些年来, 由于智能设计方法对不同材料具有广泛

的兼容性, 可以像设计硅器件一样设计基于相变材

料的器件, 因此, 利用智能设计方法直接设计相变

材料正在成为一种方便、快捷、应用广泛的可调控

片上光互连器件的设计手段. 利用智能设计方法设

计的可调控片上光互连器件的功能, 除了能够涵盖

前文所述的可调控光开关、交叉波导等方面外, 还

包含了可调控模式转换器、可调控功率分束器等新

鲜的概念. 而在具体设计方法的选择方面, 基于

DBS算法的智能设计方法凭借其独特的优势受到

了广大研究者们的欢迎.

2020年 ,  Chen等 [168] 利用 DBS算法优化调

整 GSST在硅波导中的分布, 从而设计了一种宽

带的可调控模式转换器, 其结构图以及工作原理如

图 13(a)所示. 当 TE0 模式进入这个模式转换器

时, 通过调整 GSST的相态, 该模式转换器可以选

择性地输出 TE0 模式或 TE1 模式. 器件的尺寸为

22 μm×3.5 μm, 属于紧凑的程度. 2021年, 国防科

技大学杨俊波课题组 [169] 基于 DBS算法设计了一

系列的单模和多模纳米光子波导开关. 其中, 三模

可调控光开关的结构示意图如图 13(b)所示. 他们

通过在硅波导上“打孔刻蚀”并填充相变材料 GST,

来改变所设计区域的有效折射率. DBS算法可以

帮助确定 GST在硅波导中的分布. 当目标模式的

光进入所设计的器件后, 操作者可以通过改变 GST

的相态来实现该光波的通过或阻断 . 同样是在

2021年, Delaney等 [170] 提出了一种基于像素化相

变材料的功率分束比可调的功率分束器. 其结构示

意图如图 13(c)所示. 他们通过在 MMI的上表面

之上覆盖薄层 (23 nm)硒化锑材料并选择性改变

部分材料的相态从而实现MMI两输出端口输出功

率之比可调控的功能. 硒化锑材料的相态分布由

DBS算法确定. 该器件的尺寸为 22 μm×3.5 μm,
相比于最先进的干涉仪有了量级程度的减小. 面向

相似的功能目标, 2022年, 国防科技大学杨俊波
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图 12    基于传统方法设计的可调控片上光互连器件　(a) 几种可调控方向性耦合开关的光学显微镜图和细节部分的 SEM图 [150];

(b) 一种高消光比的可调控光开关的结构示意图和调控效果光场图 [157]

Fig. 12. Controllable on-chip optical interconnection devices designed by traditional methods: (a) Optical microscope images of sev-

eral controllable directional coupling switches and the SEM images of their details[150]; (b) structural and performance of the optical

switch with a high ER[157].
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课题组 [171] 同样利用 DBS算法设计了一种任意功

率分束比的功率分束器. 该器件的主体由两部分组

成, 第 1部分为仅刻蚀的方形硅区域, 刻蚀圆孔的

分布由 DBS算法确定 . 第 2部分为全部填充了

GSST的四列刻蚀圆孔, 如图 13(d)所示. 通过单独

改变第二部分每个圆孔中 GSST的相态, 可以对两

个输出通道的透过率之比进行任意地配置. 相比于

前一年 Delaney等 [170] 的工作, 该文章中提出的器

件尺寸更小、调控精度更高. 这个分束器拥有的极

小尺寸和数字可编程性的优点, 不仅能够应用在光

互连系统中, 还可以有助于光电混合芯片的实现.
 

5   智能化设计的系统集成化片上光
互连器件

第 3节介绍了智能设计方法带来的片上光互
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图  13    利用智能设计方法设计的可调控片上光互连器件　 (a) 基于 DBS算法设计的一种可调控模式转换器 [168]; (b) 基于

DBS算法设计的可调控三模式纳米光子波导开关 [169]; (c) 基于像素化相变材料设计的功率分束比可调的功率分束器 [170]; (d) 基

于 DBS算法设计的任意功率分束比的功率分束器 [171]

Fig. 13. Controllable on-chip optical interconnection devices designed by intelligent methods: (a) Controllable mode converter based

on the DBS algorithm[168];  (b) controllable three-mode nanophotonic waveguide switch based on the DBS algorithm[169];  (c) power

splitter with arbitrary split ratio based on pixelated phase change material[170]; (d) power splitter with arbitrary split ratio based on

the DBS algorithm[171].
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连器件紧凑度的提升. 智能化设计的片上光互连器

件, 相比于传统设计结果, 尺寸往往会有数量级程

度的减小, 这对片上大规模 PIC的发展具有非常

重要的意义. 但是, 要想实现片上大规模 PIC的集

成, 还需要考虑器件间、模块间、芯片间的连接和

布局. 因此, 这就要求片上大规模 PIC的重要组成

部分——片上光互连系统要尽可能地将器件间的

连接部分的尺寸压缩, 并适应片上大规模 PIC的

布局方式.

目前, 为了进一步提升片上光互连系统的集成

度和适应度, 聚焦于设计集成化的片上光互连器

件, 人们努力推进如下几个方面的进展. 第一是设

计多用途集成光互连器件. 由于智能设计方法不受

传统设计逻辑的局限, 因此它可以尝试将多种功能

集成在一个更小的空间内. 通过设计具有多种用途

的片上光互连器件, 将原本的一片功能区域压缩为

一个器件, 取消器件间的连接部分, 从而大幅度提

升整个光互连系统的集成度. 第二是将多个功能器

件紧密排列, 设计例如“全数字化集成模块”的整体

光互连区域. 考虑到将某些功能集成到一个器件上

可能存在较大的难度, 可以将已设计完成的几个尺

寸相近的器件紧密排列并再次进行整体优化, 设计

模块化集成的光互连器件. 第三是设计集成化层间

光互连器件. 随着单层芯片上 PIC的集成度提升

越来越困难, 光子芯片开始向多层结构的方向发

展. 因此芯片的层间光互连成为了片上大规模 PIC

的迫切需要, 集成化层间光互连器件也成为了提升

光互连系统集成度的关键器件. 经过一系列的努

力, 人们在以上三方面取得了大量的成果. 

5.1    智能化设计的多用途集成光互连器件

多用途集成光互连器件是指一个集成了多种

光互连功能的、可应用于不同光互连场景、服务于

不同光互连需求的固定器件. 在不同的应用场景

中, 该器件可以发挥不同的光互连的作用. 多用途

集成光互连器件的作用如同将一片功能区域中的

若干个器件压缩为一个器件, 能够在保证系统功能

完整的前提下再次大幅缩减系统的占地面积, 可以

说是一种片上光互连器件高度集成化的理想情况.

虽然将若干功能器件的功能集成到一个单独

的固定器件上的实现难度很大, 但是它所能带来的

效益依然吸引着研究者们. 例如, 2014年, Piggott

等 [172] 提出了一种波长分解复用光栅耦合器, 其扫

描电子显微镜成像图如图 14(a)所示. 该器件作为
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图 14    智能化设计的多用途集成光互连器件　(a) 波长分解复用光栅耦合器的 SEM成像图 [172]; (b) 波长分解复用光栅耦合器

的工作原理; (c) 模式转换偏振分束器的 SEM成像图 [79]; (d)不同偏振态的光输入模式转换偏振分束器后该器件横截面中的模拟

电磁场密度分布 [79]

Fig. 14. Multi-purpose integrated optical interconnection devices designed by intelligent methods: (a) SEM image of the wavelength

demultiplexing grating coupler[172];  (b) working principle of  the wavelength demultiplexing grating coupler;  (c) SEM image of  the

mode-switching polarization beam splitter[79]; (d) the density distribution of the simulated electromagnetic field in the device[79].
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一种光栅耦合器, 基本作用是将空间中的光束耦合

至片上. 但它与普通的光栅耦合器不同的是, 它能

够将 O波段 (波长大约为 1300 nm)和 C波段 (波

长大约为 1550 nm)的光耦合至两个不同的波导中

并向两个不同的方向输出, 其工作原理示意图如

图 14(b)所示. 作为一个固定器件, 它既可以用于

O波段工作环境中, 又可以在 C波段工作环境中

使用, 实现光互连系统的光源输入或实现空间-片

上光互连. 又如, Shen等 [79] 在 2015年采用智能设

计方法设计的模式转换偏振分束器也是一种多用

途集成光互连器件, 如图 14(c)所示. 当它被用于

多偏振态系统中时, 它可以当作普通的偏振分束器

使用, 而当它被用于多模式系统中时, 它又可以当

作模式转换器来使用. 不同偏振态的光输入该器件

之后该器件横截面中的模拟光场分布如图 14(d)

所示. 

5.2    智能化设计的模块化集成光互连器件

在很多片上光互连系统中, 单独的片上光互连

器件之间通常采用大量直波导和弯曲波导连接. 长

距离的波导具有较大的尺寸和较高的损耗, 特别是

一些传统方法设计的弯曲波导, 其曲率半径要达到

数十微米才能使损耗降到最低. 大量的直波导和弯

曲波导不可避免地导致片上光互连系统的尺寸和

损耗的增加. 这是一个可能严重制约片上光互连系

统发展的问题. 为了解决这个问题, 国防科技大学

杨俊波课题组 [69] 提出了一种设计模块化集成光互

连器件的方法. 首先, 利用 DBS算法等智能化设

计算法设计“数字化”光互连器件. 然后, 将这些器

件紧密排列并再次对整体进行优化, 从而得到满足

需求的模块化集成光互连器件. 如图 15(a)所示的

可调谐的模式产生器就是一个基于此方法设计的

模块化集成光互连器件 [173]. 它由一个可调谐的非

对称定向耦合波导和一个模分复用器直接连接组

成, 避免了器件之间通过波导相连, 从而大幅度减

小了整个模块的尺寸. 基于同样的设计方法, 该课

题组还设计了一个图 15(b)所示的偏振模式转换

器, 其长度仅为 10 μm. 仿真结果显示其插入损耗

小于 1.1 dB, 消光比大于 20.5 dB[174]. 相比利用模

式杂化理论设计的偏振转换器, 基于此方法设计的

模块化集成光互连器件的尺寸减小了约 60 μm[175].

模块化集成的概念还可进一步拓展至非“数字

化”结构、无需整体优化的器件. 例如, Huang等 [176]

在 2020年设计的聚焦波长分解复用器, 如图 15(c)

所示, 可以看作是光栅耦合器和波长分解复用器直

接连接集成的模块化集成光互连器件. 此器件的功

能是将从空间入射的宽带光分解为两种不同波长

的光并从片上的两路分别输出. 此器件虽然在两个

部分连接后未再进行整体优化, 但是由于其两个部

分的性能均未受到连接的影响, 因此可以直接作为

一个模块化集成光互连器件使用. 又如, 2022年,

Ruan等 [177] 提出了一种基于双层形状伴随法
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图 15    智能化设计的模块化集成光互连器件　(a) 模块化集成的可调谐模式产生器 [173]; (b) 模块化集成的偏振转换器 [174]; (c) 由

光子晶体光栅和聚焦波长解复用器直接相连得到的模块化集成光互连器件 [176]; (d) 模块化集成的偏振分束转换器, 由双层结构

的偏振转换器和模式分解复用器直接相连而成 [177]

Fig. 15. Modular integrated optical interconnect devices designed by intelligent methods: (a) Modular integrated tunable mode gen-

erator[173]; (b) modular integrated polarization converters[174]; (c) modular integrated focusing wavelength demultiplexer[176]; (d) mod-

ular integrated polarization beam-splitting converter[177].
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(bi-level  shape  adjoint  method)和拓扑伴随法

(topology adjoint method)设计的偏振分束转换

器 (polarization splitter-rotator), 其结构示意图如

图 15(d)所示. 该器件由双层结构的偏振转换器和

模式分解复用器直接相连而成, 通过选择性偏振转

换和模式分解复用将 TM0 和 TE0 两种偏振态的

混合光波分为两路 TE0 输出.

模块化集成器件可以避免将多个功能集成到

一个器件上时所面临的设计方面的困难, 是一种简

单、有效地提升片上光互连系统集成度的思路. 

5.3    智能化设计的集成化层间光互连器件

目前, 大多数片上光互连系统都设计在单层平

台上, 成二维排布的方式. 随着对系统集成度要求

的提高, 整个系统在光路布局等方面将面临越来越

大的困难. 很多时候为了解决光路布局问题, 光互

连系统不得不使用大量的交叉波导、弯曲波导等器

件, 这不仅对系统集成度的提升造成很大的影响, 还

在光互连系统中引入了较高的插入损耗和串扰 [133].

另一个方面, 随着人类对光子芯片功能需求的逐渐

增多, 在二维空间内单个器件的设计也会越来越复

杂. 过度复杂的器件在设计时往往面临一些困难,

最终结果也很难满足全部的需求. 例如, 多通道的

模式和偏振复用是增加光互连带宽的有效手段, 近

些年来, 对多通道的模式和偏振复用器的需求十分

强烈 [178]. 过去, 基于传统设计方法, Wang等 [134]

利用不同模式的非对称定向耦合器级联组成了

8通道的模式和偏振复用器; 同样基于非对称定向

耦合原理, 该团队 [179] 还设计了 10通道的双偏振

模式复用器. 然而这些基于耦合原理的器件占地面

积较大, 不符合大规模集成的要求. 虽然 Xie等 [132]

采用 DBS算法设计了超紧凑的 4模式模分复用

器, 但是如果在智能设计方法中大量增加设计目

标, 比如直接优化 8通道或者 10通道的模分和偏

振复用器, 不仅会导致优化时间成本剧增, 并且多

目标优化可能会导致器件最终的性能不够理想.

三维电子集成电路给大规模 PIC的设计带来

了很好的启发 [180]. 人们试图通过设计多层 PIC来

解决上述两个问题. 多层设计的大规模 PIC需要

大量层间光互连系统提供通信. 实现层间光互连的
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图 16    智能化设计的多层光互连系统　(a) 基于氮化硅波导的层间垂直耦合器 [181]; (b) 利用GA设计的层间光栅耦合器 [182]; (c) 基

于硅波导的层间反射镜 [183]; (d) 采用智能设计方法设计的硅层间光学通道 [184]

Fig. 16. Multi-layer optical interconnection systems designed by intelligent methods: (a) Interlayer vertical coupler based on silicon

nitride waveguide[181]; (b) interlayer grating coupler designed by the GA[182]; (c) interlayer reflectors based on silicon waveguides[183];

(d) silicon interlayer optical channel designed by intelligent method[184].
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关键技术是设计层间光互连器件, 包括定向耦合

器、光栅耦合器、反射镜等. 近些年来, 人们基于传

统设计方法和智能设计方法, 设计了很多的层间耦

合器件. 例如, 基于氮化硅波导, Moreira等 [181] 设

计和加工了一个层间垂直耦合器, 其耦合区域长度

为 2000 μm, 实现了在 1550 nm波长的 0.2 dB的

耦合损耗, 如图 16(a)所示. Sodagar等 [182] 利用 GA

为 Si/SiO2/SiN多层材料平台设计了具有单/双金属

反射器的层间光栅耦合器, 如图 16(b)所示. Zheng

等 [183] 通过反射镜实现了 2.5 dB耦合损耗的光接

近通信 (optical proximity communication), 通过

一对平行的反射镜, 可将一个硅平面上的信号光束

大带宽地传输到另一个硅平行平面上, 如图 16(c)

所示. 这些传统方法设计的层间耦合器件, 虽然能

够实现层间光互连, 但依然难以避免紧凑度不足、

难以适应高度集成的弊端. 为了解决这一问题, Yu

等 [184] 采用智能设计方法设计了集成的层间光互连

器件组 (硅层间光学通道), 其尺寸仅为 2.8 μm×
2.8 μm, 在 1550 nm波长的插入损耗为 0.55 dB,

在 1451—1712 nm的带宽范围的插入损耗小于

1 dB, 如图 16(d)所示.

目前, 随着多层微纳加工技术的日渐成熟, 层

间光互连系统作为一个能够快速提升系统整体集

成度的新技术, 已经凭借其设计简单、低损耗、低

串扰的独特优势逐渐在大规模多层 PIC中发挥重

要作用. 

6   总结和展望
 

6.1    本文总结

片上光互连凭借着其带宽大、速率高、成本

低、能耗低、抗电磁干扰等优势, 逐渐成为了解决

芯片间通信速率和通信容量壁垒的重要手段. 近些

年来, 在多种智能设计方法的辅助下, 目前片上光

互连器件已经取得了超紧凑化、可调控化、系统集

成化等可喜的进展, 也在这些方面呈现出了更进一

步发展的趋势. 本文综述了目前最为常用的几种片

上光互连器件的智能设计方法, 并详细分析了片上

光互连器件的几个重要的发展趋势.

本文归纳总结了几种有代表性的片上光互连

器件的智能设计方法, 包括几种基于经典智能算法

的智能设计方法和基于神经网络的智能设计方法.

这些片上光互连器件的智能设计方法都具有非常

广的应用范围和非常大的影响力. 它们不仅能应用

于片上器件, 还能应用于空间光调制器件, 同时不

仅能应用于光互连, 还能应用于光计算、光子神经

网络、超透镜、超表面等新兴应用领域. 在这些智

能设计方法的帮助下, 信息光学、微纳光电子学等

学科的各个分支领域都开启了迅猛的发展.

本文从不同的方面介绍了智能化设计的片上

光互连器件一个重要而显著的优势: 器件超紧凑

化. 一方面, 研究者可以利用智能设计方法直接设

计出满足预设目标的光互连器件, 无需为其提供专

门的初始结构; 另一方面, 研究者也可以选择应用

智能设计方法对传统设计的光互连器件进行优化,

从而大大减小其占地面积, 提升紧凑度. 本文通过

若干组功能相同 (近)的智能化设计器件与传统设

计器件的对比, 显示了智能化设计对片上光互连器

件紧凑度提升的明显作用.

本文介绍了基于相变材料的智能化设计的可

调控的片上光互连器件. 实现光子器件的可调控意

义非凡, 不仅能使器件或系统的功能更加灵活, 还

能通过多种功能的集成来大幅减小器件或系统的

占地面积. 传统的实现光子器件可调控的方法存在

诸多弊端, 比如硅材料折射率的改变范围小、需要

持续供能等. 相变材料凭借其折射率变化范围大、

状态非易失的优良特性正在成为可调控光子器件

的重要材料选择. 智能化设计的可调控片上光互连

器件的功能丰富多样, 涵盖了可调控光开关、交叉

波导、模式转换器、功率分束器等诸多方面, 显示

出了智能设计方法和相变材料广泛的适应性和实

用性.

本文从三方面介绍了人们通过设计集成化片

上光互连器件来提升片上光互连系统的集成度和

对 PIC布局适应度的努力. 一是设计多用途集成

光互连器件. 通过将多种功能器件的功能集成在一

个固定的多种用途集成光互连器件上, 来大幅度提

升整个器件系统的集成度. 二是将多个功能器件紧

密排列, 设计多功能的模块化集成器件. 这样可以

避免将某些功能集成到一个器件上时存在的设计

难度. 三是设计集成化层间光互连器件. 为了解决

在单层芯片上实现大规模 PIC时遇到的器件复杂

度、光路布局等瓶颈, 人们开始发展多层大规模

PIC. 因此, 需要大量的层间光互连系统作为连接.
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集成化层间光互连器件作为一种实现层间光互连

的重要方式为 PIC集成度的提升做出了很大贡献.

智能化设计为片上光互连器件的发展提供了

崭新的思路和充足的动力, 在相变材料等新兴材

料、多层设计等新兴设计思路的辅助下, 智能化设

计的片上光互连器件的发展更加具有广阔的想象

空间. 

6.2    智能化设计片上光互连器件的未来发展
趋势展望

智能化设计的片上光互连器件作为一个新兴

的领域, 其未来的发展方向、发展思路自由且丰富.

本节根据前文所做的总结梳理, 提出以下几个方面

的展望.

首先在设计方法方面. 第一, 几十年来, 经典

的智能算法已经在各个学科领域得到了广泛的应

用, 但是考虑到一些算法的优化思路与片上光子器

件的设计需求匹配度不高, 还有一些算法存在收敛

速度慢、自由度较低、鲁棒性较差的弊端, 因此期

望未来出现更多在片上光子器件设计领域适应性

强的、性能优良的算法. 第二, 神经网络作为一种

强大的计算机工具已经在人们生产生活等各个方

面一再地证明了其适应性和能力. 未来随着计算机

技术的进一步发展, 更加先进的网络架构也会随之

出现. 与此同时, 经典智能算法与神经网络的结合

也会不断给本领域带来崭新的成果. 第三, 每一种

算法都是为了解决一类问题而发明和使用的, 随着

片上光子器件的设计逐渐复杂化, 单一的算法解决

全部设计问题的难度也会随之增大. 因此, 未来将

几种算法的优势结合起来, 利用几种算法联合优化

某一功能器件的情况将会越来越多地出现在人们

眼前.

其次在器件功能方面. 第一, 相变材料的卓越

性能已经深深地吸引了广大研究者的注意. 未来可

以预见的是, 基于相变材料的可调控光子器件将会

层出不穷. 同时, 基于智能设计方法对不同材料的

广泛适应性, 智能设计的超紧凑可调控片上光互连

器件将会为片上光互连系统的发展和应用做出重

大贡献. 第二, 虽然多用途集成光互连器件的实现

难度很大, 但是它所能带来的效益依然吸引着广大

研究者. 可以期望的是, 未来随着智能设计方法的

不断进步, 多功能、多用途的片上光互连器件将会

越来越常见.

最后在系统性能方面. 第一, 正如目前在电子

芯片领域可以看到的那样, 人们对单独器件的紧凑

度、系统整体的集成度的追求是没有止境的. 有强

大的需求动力作为牵引, 再加上使用材料、设计方

法方面的不断创新, 片上光互连器件的紧凑度一定

会得到进一步提高. 第二, 片上光互连系统作为芯

片间数据传输的桥梁, 其通信带宽、通信速率等技

术指标无疑是研究者们最关心的. 伴随着波分复用

技术、偏振复用技术、光时分复用技术和空分复用

技术等先进技术的不断发展和应用, 可以期望的

是, 未来片上光互连系统的通信带宽将得到进一步

增大, 通信速率将得到进一步提高.
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Abstract

Compared  with  traditional  communication  technologies  such  as  electrical  interconnection,  optical

interconnection technology has the advantages of  large bandwidth,  low energy consumption,  anti-interference,

etc.  Therefore,  optical  interconnection  is  becoming  an  important  approach  and  development  trend  of  short

distance  and  very  short  distance  data  terminal  communication.  As  the  chip  level  optical  interconnection  is

implemented, silicon on insulator (SOI) based on-chip optical interconnection has been widely utilized with the

support of a series of multiplexing technologies. In recent decades, many on-chip optical interconnection devices

have been developed by using conventional design methods such as coupled-mode, multimode interference, and

transmission  line  theories.  However,  when  used  in  device  design,  these  conventional  methods  often  face  the

problems  such  as  complex  theoretical  calculations  and  high  labor  costs.  Many  of  the  designed  devices  also

encounter the problems of insufficient compactness and integration, and single function.

　　Intelligent design method has the advantages such as pellucid principle, high freedom of optimization, and

good material  compatibility,  which  can  solve  the  problems  of  conventional  design  methods  to  a  large  extent.

With the widespread use of intelligent design methods in the design of on-chip optical interconnection devices,

three main trends have emerged. Firstly, the size of on-chip optical interconnect device is gradually developing
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towards  ultra  compact  size.  Secondly,  the  number  of  intelligently  designed  controllable  on-chip  optical

interconnect  devices  is  increasing.  Thirdly,  on-chip  optical  interconnect  devices  are  gradually  developing

towards  integration  and  systematization.  This  paper  summarizes  the  most  commonly  used  intelligent  design

methods  of  photonic  devices,  including  intelligent  algorithms  based  intelligent  design  methods  and  neural

networks  based intelligent  design methods.  Then,  the  above three  important  research advances  and trends of

intelligently  designed  on-chip  optical  interconnection  devices  are  analyzed  in  detail.  At  the  same  time,  the

applications of phase change materials in the design of controllable photonic devices are also reviewed. Finally,

the future development of intelligently designed on-chip optical interconnection devices is discussed.

Keywords: on-chip  optical  interconnection  device,  intelligent  design  method,  phase  change  material,
integrated photonic circuit

PACS: 42.82.Ds, 42.79.Ta, 42.30.–d, 42.82.Bq 　DOI: 10.7498/aps.72.20230705
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国防科技大学建校 70周年专题

本征磁性拓扑绝缘体 MnBi2Te4 研究进展*

谢向男 1)#    李成 1)#    曾俊炜 2)    周珅 1)    江天 1)†

1) (国防科技大学理学院, 量子信息研究所, 长沙　410073)

2) (国防科技大学计算机学院, 量子信息研究所兼高性能计算国家重点实验室, 长沙　410073)

(2023 年 4 月 30日收到; 2023 年 6 月 1日收到修改稿)

本征磁性拓扑绝缘体非平庸拓扑态和磁有序的相互作用使其具备量子反常霍尔效应和轴子绝缘体等奇

异物理性质, 在低功耗拓扑自旋电子器件及拓扑量子计算等方面展现广泛应用前景. 自 2019年第一种本征磁

性拓扑绝缘体MnBi2Te4 在实验上被发现以来, 该材料体系领域迅速吸引了大量研究者的目光, 引发了研究

热潮. 本文将从MnBi2Te4 基本性质出发, 介绍近期本征磁性拓扑绝缘体MnBi2Te4 的一些重要研究成果, 着

重阐述MnBi2Te4 系列的量子反常霍尔效应、轴子绝缘体态和马约拉纳零能模等拓扑量子态, 并列举该材料

体系其他研究方向及目前存在的问题. 最后, 总结并展望MnBi2Te4 的下一步研究, 期望为相关领域人员的研

究提供一定参考价值.

关键词：本征磁性拓扑绝缘体, MnBi2Te4, 拓扑量子态

PACS：71.20.–b, 73.20.At, 73.43.Nq, 75.45.+j 　DOI: 10.7498/aps.72.20230704

 

1   引　言

回顾拓扑绝缘体 (TI)的研究历史, 第一代和

第二代拓扑绝缘体 (TIs)分别是 HgTe/CdTe 量

子阱 [1,2] 和 Bi-Sb合金 [3,4], 但它们的能带结构复杂,

因此理论和实验研究较困难. 2009年, 以 Bi2Se3 为

代表的第三代拓扑绝缘体 [5] 问世, 由于其在相干自

旋传输 [6]、高性能催化 [7] 和量子信息调控 [8] 等领域

展现的巨大潜力, 引发了人们研究的广泛兴趣. 此

类 Z2 拓扑绝缘体的拓扑性质受时间反演对称性保

护. 当其时间反演对称性被长程磁有序破坏时, 会

形成新的拓扑态 (磁性拓扑绝缘体). 虽然学术界已

经预测、验证很多非磁绝缘体的拓扑相, 但磁性材

料的拓扑相很少被研究分析. 这是因为磁性材料复

杂的相互作用使其理论预测更加困难; 并且实际磁

性材料经常出现各种磁畴和缺陷, 纯净磁性材料的

制备面临巨大挑战. 然而, 磁性自由度与空间群结

合形成巨大的磁空间群. 这极大丰富了磁性拓扑物

质态, 进而为调控拓扑态提供更多的机遇、为探索

各种奇异量子现象提供有效途径. 所以磁性拓扑绝

缘体在实验上更具吸引力. 目前该领域尚处于初步

探索阶段. 前几年, 大量的实验研究多集中在磁性

掺杂的 TIs [9,10] 和磁拓扑异质结 [11−14]. 然而, 在磁

掺杂 TI薄膜中, 磁性杂质的随机分布使得人们只

能在超低温度下观测到奇异量子现象. 在磁拓扑异

质结中, 磁性和拓扑性之间的耦合通常较弱, 且敏

感地依赖于界面性质. 这使得磁性导致的拓扑量

子态的实验实现较困难. 对它们的研究相当有挑

战性并且进展缓慢. 因此, 发现简单、易于控制的

本征磁性拓扑绝缘体将对该领域的研究具有重要

推动意义.
 

*  高性能计算国家重点实验室自主开放课题 (批准号: 202201-04)资助的课题.
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近年来, 第一次被发现的本征磁性拓扑绝缘

体 MnBi2Te4 (MBT)引起了人们的广泛关注. 它

可以在不同的空间尺寸和磁场调控下表现极其丰

富的拓扑量子态, 包含奇数层MBT薄膜的高温量

子反常霍尔效应 [15−17]; 偶数层 MBT薄膜的轴子

绝缘体态拓扑磁电效应 [15,18]; 在费米能级附近包含

一对Weyl点的理想的Weyl半金属 [15,16]; 通过与 s

波超导体 [19] 相互作用可能存在的马约拉. 这种同

时具备拓扑性和磁性的本征磁性拓扑绝缘体, 不仅

为研究拓扑磁有序结构和新颖的拓扑相变提供了

理想的平台, 而且对低功耗甚至无功耗的拓扑自旋

电子器件 [20]、太赫兹辐射器件 [21] 及拓扑量子计算 [22]

等领域的发展起到积极推动作用, 如图 1所示.

2010年, Mong等 [27] 曾理论预言存在一种本

征的反铁磁拓扑绝缘体, 即使不满足时间反演对称

性, 但当其满足时间反演 Q 和空间平移对 t1/2 的

联合对称性 S(S = Qt1/2)时, 可以同时保留磁性

和拓扑性. 2013年, 韩国科学家 [28] 最早合成MBT

多晶, 但并没有涉及拓扑性和磁性的研究. 因此,

未引起凝聚态相关领域研究者的关注. 直到 2018

年, 该领域的研究者才开始关注这一点. 由此拉开了

MBT体系中本征磁性拓扑性的研究序幕 [15,29,30].
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图 1    磁性拓扑绝缘体奇异拓扑性质及应用前景 [23]　(a) 量子反常霍尔效应 [9]; (b) 轴子绝缘体态 [24,25]; (c) 太赫兹辐射 [21]; (d) 手

性马约拉纳费米子及拓扑量子计算 [26]

Fig. 1. Singular topological properties and application prospects of magnetic topological insulators[23]: (a) Quantum anomalous Hall

effect[9]; (b) axion insulator state with antiparallel magnetization  [24,25]; (c) terahertz radiation[21]; (d) chiral Majorana fermions and

topological quantum computation[26].
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清华大学何珂研究组 [29] 使用分子束外延方法

成功合成MBT薄膜, 观测到典型的 Dirac表面态,

并指出该体系具有 A型反铁磁结构. 这表明该体

系是一类新的磁性拓扑绝缘体. 南京大学张海军和

复旦大学王靖研究组 [15] 理论上最早指出 MBT体

系是受 S 对称性保护的三维反铁磁轴子绝缘体, 其

轴子场 q = π; 并且验证了其 A型反铁磁结构. 清

华大学徐勇与合作者 [16] 通过第一性原理计算独立

发现MBT体系的磁性和拓扑性, 特别是预言了奇

数层和偶数层 MBT分别对应着量子反常霍尔态

和轴子绝缘体态. 国际上, 西班牙 Chulkov团队 [30]

与国内研究者几乎同时发现了 MBT的磁性和拓

扑性. 很快地, 国内外越来越多的研究组对 MBT

体系展开了深入系统的研究.

目前, MBT拓扑量子物态的实验研究已取得

突破性进展 [31−33]. 中国研究人员在该材料体系的

研究处于世界领先地位. 复旦大学张远波和中国科

学技术大学陈仙辉研究组 [31] 实验上证实了 MBT

具有 A型反铁磁结构且其奈尔温度为 25 K, 率先

在 1.4 K观测到奇数层 MBT手撕薄膜的高温量

子反常霍尔效应. 清华大学王亚愚和徐勇等 [32] 发

现 MBT薄膜 (6 SL)在磁场下可实现量子反常霍

尔态与轴子绝缘态之间的量子转变. 北京大学王健

课题组 [33] 实现了 MBT器件高陈数的量子反常霍

尔态. 清华大学王亚愚团队和张金松团队合作 [34]

测量出只存在于偶数层轴子绝缘态 MBT的非定

域电阻. 并与华中科技大学脉冲强磁场中心合作,

发现陈绝缘体态 (或者说量子反常霍尔态). MBT

在高达 61 T的超强磁场下存在一个以零级霍尔平

台和螺旋式边缘态输运为典型特征的新拓扑物

态 [35]. 中国科学研究院田明亮课题组 [36] 证实了在

大于 10 T磁场下MBT由于轨道磁矩存在平面霍

尔效应等. 此外, 国际上, 哈佛大学的 Xu Su-Yang

与加州大学洛杉矶分校倪霓 [37] 合作发现偶数层

MBT在电场作用下产生层霍尔效应, 有助于表征

其轴子绝缘态. 加州大学洛杉矶分校 Wang研究

组 [38] 发现了磁性拓扑绝缘体 MBT极性可调的反

常霍尔效应. 新加坡南洋理工大学的王骁及其合作

者研究组 [39] 和 Zhang等 [40] 分别在 MBT/Pt和

MBT样品中观测到非互易效应. 清华大学杨鲁懿

研究组 [41] 揭示了原子薄层 MBT的层间范德瓦耳

斯耦合强度及其超快光学性质. 这些突破性结果为

低功耗的新型纳米拓扑自旋电子器件的开发应用

提供了全新思路.

本文将总结归纳MBT的基本性质、奇异的拓

扑量子态、该材料体系其他的研究方向及存在的问

题, 并对其下一步的研究做出展望. 

2   MBT基本性质
 

2.1    晶体结构

R3̄m

MBT是一种 A-B-C型密堆型范德瓦耳斯层状

结构材料. Te-Bi-Te-Mn-Te-Bi-Te七原子层 (septu-

ple layer, SL)是其基本单元; Mn原子层位于每

个 SL单元的中心. MBT的每个 SL层可以看作一

个五原子层 Bi2Te3 中间插入一个额外的 Mn-Te

双分子层. SL单元内部, 近邻原子之间形成强共价

键, 而 SL单元之间是弱的范德瓦耳斯相互作用.

该体系空间对称性与 Bi2Te3 的一致 , 属于空间

群  (No.166), 晶格常数 a = b = 4.36 Å和 c =

40.6 Å[42−44], 如图 2(a)所示. 清华大学何珂柯研究

组 [29] 使用高分辨扫描透射电子显微镜 (STEM)

对MBT薄膜 (5 SLs)实空间的晶体结构进行了表

征. 高角度环形暗场 (HAADF)图像清楚地显示其

特征 SL结构, 如图 2(b)所示. 图 2(c)显示沿两个

SLs的原子剖面强度分布图 (cut 1). 在 SL中不同

位置的原子对比度变化很大. HAADF-STEM图

像中原子的对比度与其原子序数直接相关. 因此,

沿 SL的强度分布与 Te-Bi-Te-Mn-Te-Bi-Te原子

排列相一致. X射线衍射 (XRD)表征 MBT薄膜

的面外晶体结构并证实其高质量晶体结构 . 在

Si(111)衬底上生长的 MBT薄膜沿着 (00l)晶面,

如图 2(d)所示. 

2.2    磁　性

µB

MBT的磁性主要由 Mn的 3d态提供. 理论

计算表明, MBT是一种具有范德瓦耳斯层状结构的

本征反铁磁拓扑绝缘体 AFM TI, 在 SLs内保持铁

磁 (FM)有序, 在相邻 SLs之间保持反铁磁 (AFM)

有序 [15,17,30]. 每层 SL中的单个 Mn2+离子预计贡

献 5  磁矩. 在磁基态下, Mn原子的磁矩沿着面

外易轴 z 方向, 相邻 SL层之间的磁矩相反, 因此

具有 A型 AFM-z 磁基态, 如图 2(a)所示. 在MBT

中, Mn原子位于由相邻 Te原子形成的轻微畸变

八面体的中心, Mn-Te-Mn超交换作用引起的层

内 FM耦合明显强于 Mn-Te···Te-Mn超交换作用

导致的层间 AFM耦合 [29]. 利用非弹性中子散射证
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µ0H1

µ0H2

实了长程 FM层内耦合、AFM层间耦合和面外易轴

z 的磁各向异性 [45,46]. 北京大学叶堉及其合作者 [47]

使用反射式磁圆二向色谱 (RMCD)首次研究了从

单层到少层的MBT在层数、温度和外磁场等参数

变化下的磁行为. 通过对 RMCD信号的温度拟合,

得到层数-温度磁相图, 如图 3(a)所示. 随着温度

升高, MBT经历反铁磁到顺磁的磁相变; 并且随

着层数的增加, 奈尔温度 TN 逐渐升高直至达到

体态的 24.5 K. 他们认为随着样品趋近二维 (2D)

极限 , 热扰动增加 , 进而抑制 TN. 在 TN 以下 ,

利用平均场近似模拟得到各个不同层厚样品随温

度、外磁场下的磁相变演化, 从而获得在各个层厚

下样品的磁场-温度磁相图, 如图 3(c)和图 3(d)所

示. 图中展示了 2 SLs和 3 SLs MBT的磁场-温度

磁相图. 理论计算的 A-AFM与 CAFM相转变的

临界 spin-flop场  值和 CAFM与 FM相转变

的临界 spin-flip场   值与实验测得的结果一

致. 这种一致性有望进一步揭示 MBT体系中磁

性和拓扑性的相互关系, 并且利用层数、外场等

调控磁性从而调控拓扑性成为可能. 随后, 新加坡

南洋理工的王骁与其合作者 [39] 实验上在 12 SLs

层 MBT中也得到了类似的磁场-温度磁相图, 如

图 3(b)所示. 

2.3    拓扑性

磁性体系不具有时间反演对称性 Q, 而拓扑绝

缘体的拓扑性是受时间反演对称性保护的. 在磁性

拓扑绝缘体中, 当 Q 被有磁序打破时, 它与某些磁

晶格对称性 (如旋转对称性 Cn 和平移对称性 t1/2
等)结合组成的联合对称性等效于 Q, 使得系统仍

然保持拓扑性 [15,23]. 2010年, Mong等 [27] 理论预言

存在一种三维本征的反铁磁拓扑绝缘体 3D AFM

TI, 即使不满足时间反演对称性, 但当其满足时间

反演对称操作 Q 和空间平移操作 t1/2 的联合对称

性 S 时, 可以同时保留磁性和拓扑性. 与 3D TI 不

同的是, 3D AFM TI只在某些 S 对称性破缺的表

面上具有无带隙的拓扑表面态; 而 3D TI所有表

面都具有 Q 保护的无带隙的拓扑表面态 . 直到

2018年, 实验上第一个被发现的本征反铁磁拓扑

绝缘体 MBT单晶的成功合成 [29] 验证了上述的理

论预测, 并引发了人们对本征磁性拓扑绝缘体的研

究热潮. MBT具有弱拓扑性, 拓扑非平庸性主要
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图 2    MBT的晶体结构图 [15,29]　(a) 由两个 SLs组成反铁磁MBT的原子结构图 [15]. 每个 SL内为铁磁性, 相邻 SL之间为反铁磁性.

红色箭头表示Mn原子磁矩; 绿色箭头表示空间平移算符 t1/2; (b) 在 Si(111)衬底上生长的 5 SLs MBT薄膜的横截面HAADF-STEM

图像 [29]; (c) HAADF-STEM沿 (b)中 Cut 1的强度分布图 [29]; (d)在 Si(111)上生长的MBT薄膜的 XRD图 [29]

Fig. 2. Crystal structure in MBT[15,29]: (a) Atomic structure of MBT consists of two SLs, whose magnetic states are ferromagnetic

within each SL and antiferromagnetic between adjacent SLs[15]. The red arrows represent the spin moment of Mn atom. The green

arrow denotes  for  the  half  translation  operator t1/2;  (b)  cross-sectional  HAADF-STEM image  of  a  5 SLs  MBT films  grown on a
Si(111) substrate[29]; (c) intensity distribution of HAADF-STEM along Cut 1 in panel (b)[29]; (d) XRD pattern of MBT films grown

on Si(111)[29].
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由 Bi元素和 Te的 p态提供. 其表面态不再像 3D

TI那样全部表面保持无带隙, 而是在满足 S 对称

性的表面上才保持无带隙 [42]. 例如, 在保持 S 对称

性的 (011)面, MBT存在无带隙的拓扑表面态; 而

在 S 对称性破缺的 (001)和 (111)晶面, MBT拓扑

表面态打开带隙, 如图 4所示.

该材料体系具有丰富的拓扑量子态 [16,48]. 能带

结构计算表明 [16], MBT可能出现各种奇异的拓扑相,

包括量子反常霍尔绝缘态 QAHE、轴子绝缘态 AI、

量子自旋霍尔绝缘态 QSHE、Weyl半金属WSM、

Dirac半金属 DSM和反铁磁拓扑绝缘态 AFM TI,

如图 5(a)所示. 通过空间维度和磁排列调控可改

变这些 2D或 3D拓扑量子态. MBT具有层间反

铁磁 AFM; 根据层数的奇偶性, 少层MBT的上下

表面具有相同或相反的磁矩, 从而决定了其拓扑

性. 因此少层MBT的磁性和相应的拓扑性会随着

层数的变化而变化. 理论计算 [17] 表明单层的MBT

是拓扑平庸的; 偶数层的 MBT是完全反铁磁的,

净磁矩为零; 三层及三层以上奇数层是非补偿反铁

磁的, 净磁矩为非零. 奇数层的 MBT为 C = 1的

陈绝缘体态; 偶数层的 MBT的 C = 0, 但拓扑上

是非平庸的, 即为轴子绝缘体态. 由于 MBT的层

间 AFM相互作用较弱, 通过施加适度的面外磁场,

MBT的层间反铁磁序可以调制为面外 FM-z, 拓

扑性质也随之发生变化, 成为只有一对Weyl点的

最简单的Ⅱ型磁性WSM. 当外部磁场旋转时, 系

统从 FM-z 相连续变化到 FM-x 相; 同时, 系统由

Ⅱ型磁性 WSM相变为Ⅰ型磁性 WSM直至普通

FM绝缘体 [49]. 在无磁场情况下, 体态 MBT是一
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图 3    MBT磁相图　(a) MBT薄膜的层数-温度相图 [47]; PM代表顺磁区域; A-type AFM代表A型反铁磁区域; (b) 12 SLs MBT/Pt

异质结自旋排列随温度和外加磁场的变化 [39]; (c) 2 SLs MBT的温度-磁场相图 [47]; (d) 3 SLs MBT的温度-磁场相图 [47]; 白色圆圈和

三角形分别表示在不同温度下计算得到的 spin-flop场 μ0H1 和 spin-flip场 μ0H2, 即A-AFM/CAFM相和CAFM/FM相的临界转变点;

实验数据点用灰色的球和三角形表示

Fig. 3. Magnetic phase diagram of MBT: (a) Layer number-temperature phase diagram of the MBT flake[47]; PM denotes the region

where  the  flake  is  paramagnetic;  A-type  AFM denotes  the  region  where  adjacent  ferromagnetic  SLs  couple  antiferromagnetically

with  each  other;  (b)  spin  configuration  of  12 SLs  MBT/Pt  bilayer  as  functions  of  temperature  and  external  magnetic  field[39];

(c) temperature-field phase diagram of 2 SLs MBT[47]; (d) temperature-field phase diagram of 3 SLs MBT[47]; the white circles and

triangles  represent  the  calculated  spin-flop  field μ0H1  and  spin-flip  field μ0H2,  respectively,  at  various  temperatures,  showing  the
boundaries  of  the  A-type  AFM/CAFM  phase  and  CAFM/FM  phase;  the  experimental  data  points  are  represented  using  grey

spheres and triangles with corresponding error bars.
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种 AFM TI, 侧表面态无带隙, 而顶部和底部表面

态存在磁带隙. 对于 MBT薄膜, 有带隙的顶部和

底部表面态具有相反或相同符号的半整数量子霍

尔电导, 导致 C = 0 或 1. C > 1的陈绝缘体态在

此薄膜上是不可能存在的. 然而, 在适度磁场下,

块状MBT变为铁磁 Weyl 半金属. 当薄膜厚度处

于量子限域区时, 铁磁 MBT表现出陈绝缘态; 随

着薄膜厚度增加, 带隙减小, 陈数 C 增大. 这种不

寻常的特性归因于量子限域效应与 MBT铁磁相

的 Weyl 半金属特性的结合, 为实现高陈数陈绝

缘态铺平了道路, 如图 5(b)所示.

接下来, 我们将重点介绍MBT几种代表性拓

扑量子态, 包括量子反常霍尔态、轴子绝缘体态和

马约拉纳准粒子态. 
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图 4    MBT表面态能带结构图　(a) 保留 S 对称性的表面具有无能隙的 Dirac锥表面态示意图 [42]; (b) MBT(011)方向表面 (保持

S 对称性)的表面态 [15,42]; (c) 破坏 S 对称性的表面具有有能隙的 Dirac锥表面态 [42]; (d) MBT (111)方向表面 (破坏 S 对称性)的表

面态 [15,42]

Fig. 4. Energy band structure of MBT with surface state: (a) The Dirac surface state is gapless due to the S symmetry[42]; (b) the

surface  state  on  MBT(011)  with S  symmetry[15,42];  (c)  the  Dirac  surface  state  is  fully  gapped  due  to  the S  symmetry  broken[42];

(d) the surface state on MBT(111) without S symmetry[15,42].
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图 5    MBT丰富的拓扑量子态　(a) MBT薄膜 (2D)和块体 (3D)在不同磁化状态下丰富的拓扑量子态. QAH, 量子反常霍尔态; AI,

轴子绝缘体; QSH, 量子自旋霍尔态; TI, 拓扑绝缘体; WSM, Weyl半金属; DSM, Dirac半金属 [16,48]. (b) MBT (110)面和 (111)面

的无带隙和有带隙表面态能带结构 [16,48]

Fig. 5. Rich MBT topological quantum states. (a) MBT thin films (2D) and bulk (3D) have rich topological quantum states in dif-

ferent magnetic states. QAH, quantum anomalous Hall state; AI, axion insulator; QSH, quantum spin Hall state; TI, topological in-

sulator; WSM, Weyl semimetal; DSM, Dirac semimetal[16,48]. (b) Surface states of the MBT (110) and (111) surfaces, which are gap-

less and gapped, respectively[16,48].
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3   MBT拓扑量子态
 

3.1    量子反常霍尔态和量子霍尔态

H(k) = (σxky − σykx) +mzσz σ

σz = ±1

mz

量子反常霍尔效应是一种无需外加磁场而由

自发磁化强度引起的量子霍尔效应. 拓扑绝缘体的

拓扑性受时间反演对称性保护, 即存在无带隙的

Dirac锥表面态. 当引入磁性后, 长程磁有序打破

时间反演对称性, 并在无带隙的 Dirac锥表面态中

引入磁带隙. 具有磁带隙表面态的有效哈密顿量表

示为:    , 其中   为泡

利矩阵,    分别代表自旋向上和自旋向下,

 为表面交换场. 磁带隙的打开伴随着手性边缘

态的出现. 当费米能级处于磁带隙中时, 量子反常

霍尔效应出现, 如图 6(a)所示. 相较于磁性掺杂的

拓扑绝缘体和铁磁/拓扑绝缘体异质结而言, 在本

征磁性拓扑绝缘体中观测 QAHE更具优势, 例如

其磁性离子的均匀分布、磁性和拓扑性的强耦合有

望在更高温度下观察到 QAHE等. 在本征磁性拓

扑绝缘体 MBT中, 厚度大于 1 SL的样品顶部和

底部表面态间的杂化可以忽略不计. 因此, 其拓扑

电子性质由上下两个孤立的表面决定. 奇数层 (偶

mz

e2/ (2h)

Ryx = 0.97(h/e2) Rxx =

0.061(h/e2)

Ryx −h/
(
2e2
)

Rxx

Ryx = −h/
(
2e2
)

数层) SLs的 MBT上下表面具有相同 (相反)的

 , 既具有相同 (相反)的半整数量子化霍尔电导

 , 如图 6(b) (图 8(a))所示. 所以, 奇数 SL

层 MBT薄膜是陈数 C = 1的本征量子反常霍尔

绝缘体; 偶数 SL层薄膜是本征轴子绝缘体 (C = 0),

在直流测量中表现为普通绝缘体, 但在交流测量

中表现出拓扑磁电效应 [18]. 复旦大学张远波及其

合作者 [31] 在 1.4 K的 5 SLs MBT样品中观察到

零场量子反常霍尔效应, 即在零磁场下, 几乎量子

化的霍尔电阻  和纵向电阻 

  (如图 6(c)). 外加的 7.6 T磁场促使所

有 SL层铁磁排列, 进而将量子化温度提高到 6.5 K.

此外, 在 5 SLs的薄片中研究门电压调控QAHE时,

外加 10 T以上的面外磁场、门电压 Vg 在−20—

−60 V的情况下,    趋近   平台, 即填

充因子 v = −2; 同时   趋于 0, 如图 7(a)所示.

这意味着除了 QAH态之外出现了一个额外的量

子霍尔态. 他们进一步证实这个额外的量子霍尔态

起源于朗道能级. 朗道能级与 QAH态共存促使

 . 朗道能级量子化只负责两个边

缘通道中的一个, QAH效应贡献另一个边缘通道,

如图 7(b)所示 . 北京大学王健及其合作者 [33] 在
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图 6    MBT量子反常霍尔效应　(a) 磁性拓扑绝缘体中表面态有带隙的能带结构示意图 [24]; (b) 奇数层MBT本征量子反常霍尔

绝缘体的示意图 [16]; (c) 5 SLs的MBT样品零磁场下的量子反常霍尔效应 [31]

Fig. 6. Quantum anomalous Hall effect of MBT: (a) Schematic diagram of the energy band structure with a band gap in the sur-

face state in a magnetic topological insulator[24]; (b) illustration of intrinsic QAH insulators in odd layers[16]; (c) quantum anomalous

Hall effect under zero magnetic field in 5 SLs MBT[31].
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Ryx = h/
(
2e2
)

Rxx

9 SLs和 10 SLs的MBT中, 外加 6—10 T的面外

磁场时, 同样观察到  及纵向电阻 

的消失, 如图 7(c)所示. 然而研究表明此时 v =

2只起源于高陈数 C = 2, 而与朗道能级无关. 在

6—10 T的面外磁场范围内, 本征AFM TI的MBT

转变为铁磁Weyl半金属. 理论计算表明, 由于量

子限域效应, 铁磁Weyl半金属 MBT可以实现高

陈数绝缘体态, 如图 7(d)、图 7(e)和图 7(f)所示.

因此 , 上述观察到的实验现象和理论计算结果

相一致. 此外, 研究者在 MBT异质结中也发现了

QAHE[50−52]. 最近, Ying等 [53] 在 5 SLs器件中再

现了陈绝缘态, 并通过非局域输运测量证实了边缘

态的手性. 

3.2    轴子绝缘体态

轴子绝缘体态 [48] 是一种独特的拓扑相, 其陈

数 C = 0, 但 Chern-Simon项有限 [18]. 如上所述,

偶数 SL层 MBT薄膜是本征轴子绝缘体, 在直流

测量中表现为普通绝缘体, 但在交流测量中表现出

拓扑磁电效应 [18]; 与普通绝缘体相比, 轴子绝缘体

态对有质量的 Dirac表面态具有独特的电磁响应,

从而产生半整数量子化表面霍尔电导、量子化拓扑

磁电效应和拓扑磁光效应等 [54−57]. 在实验上, 轴子

绝缘体表现出巨大的纵向电阻和零霍尔电导 (或零

霍尔电阻), 这是由于上下表面霍尔电导相互抵消,

如图 8(a)所示. 然而, 普通绝缘体也会表现出这种

性质. 因此, 依据零霍尔电导间接判断轴子绝缘体

态的存在显得不充分. 所以探索直接判定轴子绝缘

体态存在的实验判据尤为重要. 接下来, 简单介绍

几种直接判断轴子绝缘体态存在的证据.

S =
θ

2π
e2

h

∫
d3xdtE ·B

在量子色动力学下, 轴子场在麦克斯韦方程

中引入了耦合电场和磁场的附加项 . 根据有效

拓扑场论 , 三维 TI的电磁响应包含附加项 [18,58]

 . 这类似于拥有附加轴子

项的麦克斯韦方程. 这里, E和 B分别是电场和

磁场, h 为普朗克常数, q 为轴子角. 附加的轴子项

耦合磁场和电场, 并导致拓扑磁电效应 (TME)[15],

即电场可以诱导磁极化 , 而磁场可以诱导电极
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图 7    MBT高陈数陈绝缘体态　(a) 5 SLs MBT门电压调控的反常霍尔效应 [31]; (b) 5 SLs MBT的顶部和底部表面态的示意图 [31];

(c) 10 SLs MBT中 C = 2的高陈数陈绝缘体态的 Ryx 和 Rxx 与磁场和温度间的关系 [33]; (d) 具有两个手性边缘态的高陈数陈绝缘

态示意图; 灰色和绿色表示相邻 SLs的MBT[33]; (e) 铁磁 MBT能带结构示意图, 其为磁性Weyl 半金属 [33]; (f) 计算得到的MBT

陈数随膜厚的变化函数 [33]

Fig. 7. High Chern number  of  Chern insulator  MBT. (a)  Anomalous  Hall  effect  of  5 SLs MBT by gate  voltage[31].  (b)  Schematic

band diagrams for the top and bottom surface states of this fivelayer sample[31]. (c) Temperature and magnetic field dependence of

Ryx and Rxx in high-Chern-number Chern insulator states with C = 2 in 10 SLs MBT device[33]. (d) Schematic of high-Chern-num-

ber  Chern  insulator  states  with  two  chiral  edge  states  across  the  band  gap;  gray  and  green  indicate  adjacent  MBT  SLs[33].

(e) Schematic diagram of band structure of the ferromagnetic MBT, which is a magnetic Weyl semimetal[33]. (f) Chern number as a

function of film thickness in MBT[33].
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j = jfree +
α

4π2
∇θ× E − αθ

4π2
∂B

∂t

σxy = e2/(2h

M = −
(
n+

1

2

) e2
hc

E

化 . 从三维 TI的有效作用量来看 , 电流项为

   , 其中第 1项 jfree

为自由电荷电流密度; 第 2项是霍尔电流 (垂直于

电场), 完全是由轴子项引起的. 这是系统的非平庸

拓扑性的结果. 如果表面的能隙完全打开, 并且体

态轴子角完全量化为 π, 那么轴子项将是稳定系统

的唯一电流贡献项. 沿着表面法线方向积分, 可以

得到由每个表面贡献的半整数量子霍尔电导

 ), 其中符号由表面磁矩的方向决定.

当磁矩的方向在上下表面相反时, 轴子项引起的电

流方向相反. 因此, 虽然某一表面具有半整数霍尔

电导, 但由于上下表面相互抵消, 系统的净霍尔电

流变为零, 所以可以观察到零平台量子反常霍尔效

应 ZPQAH. 此外, 当施加电场时, 环形霍尔电流形

成. 这样的环形霍尔电流相当于表面量子化磁化强

度   导致的表面磁电流 , 其中

P =
(
n+

1

2

) e2
hc

B

n 为整数, c 为光速. 同样地, 施加磁场也能导致电

极化. 当磁场缓慢增加时, 感应电场产生平行于磁

场的霍尔电流, 电荷在上下表面聚集, 相当于量子

化极化  . 这种电场和磁场之间的

感应被称为 TME, 是轴子绝缘体态的直接证据.

然而, 由于仪器精度和样品质量的严格要求, TME

的观测具有很大的挑战性. 因此, 迄今为止的研究

工作一直以探测零霍尔平台作为轴子绝缘体相的

证据 [12,32]. 此外, 最近提出的二维无序导致的金属-

绝缘体转变 [55] 和层霍尔效应 [37] 也是判定轴子绝

缘体态的间接证据.

实现轴子绝缘态需满足 3个条件 [15,18]: 1) 系

统的所有拓扑表面态需完全打开带隙; 2) 轴子角

q 必须有一定的对称性才能量子化; 3) 费米面需落

入体态和所有表面态的带隙. MBT作为一种本征

磁性拓扑绝缘体, 有望克服这些困难. MBT的磁

 

-9 -3-6 0 63

0/T

9

4

6

8(c)

g=25 V 1.6 K

5 K

9 K

12 K

15 K

20 K

25 K

2

0

 

/
(
/


2
)

-9 -3-6 0 63

0/T

9

0

0.5

g=25 V

1.0

-0.5

-1.0

 


(
/


2
)

10 3020 40

g/V

Axion insulator

50

3

4

5

6(b)

2

1

0

 


(
/


2
)

0.5

1.0

1.5

2.0

0

-0.5

-1.0

d
 


d

/
(k
W
ST

-
1
)

0=0 T

Even layers: =0

Axion insulator

(a)



=2/2

=-2/2

dρyx
dH

图 8    MBT轴子绝缘体态 [16,32]　(a) 偶数层MBT本征轴子绝缘体的示意图 [16]. 顶部和底部有带隙的表面具有半整数量子化的

霍尔电导, 其符号在偶数层中相反, 导致 C = 0; (b) 轴子绝缘态的 rxx 和   与栅极电压的依赖关系 [32]; (c) 栅极电压 Vg = 25 V

时, 不同温度下纵向电阻率和霍尔电阻率随磁场强度的变化关系 [32]

dρyx
dH

Fig. 8. Axion insulator state in MBT[16,32]: (a) Illustration of intrinsic axion insulators in even layers[16]. The intrinsically gapped sur-

faces on the top and bottom sides have half-quantized Hall conductances, whose signs are opposite in even layers, leading to C = 0 ;

(b) gate dependence of rxx and    in axion insulator state[32]; (c) longitudinal and Hall resistivities versus magnetic field strength

at various temperatures with gate voltage Vg = 25 V[32].
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22V ⩽ Vg ⩽ 30 V

ρxx > 4.5h/e2

−3.5T < µ0H < 3.5T

ρyx = 0

1.6 K ρxx, ρyx Vg

EF

(22 V ⩽ Vg ⩽ 34 V) ρxx

ρyx = 0

dρyx
dH

Vg

ρxx, ρyx

有序结构使其更有利于避免带隙波动和超顺磁性 [15]

等无序效应. 大带隙有利于在高温下观测轴子绝缘

态. 偶数层 MBT薄膜的 AFM-z 相是本征轴子绝

缘体, 因为其上、下表面态被相反方向的磁矩自然

地打开了带隙. 清华大学王亚愚与其合作者等 [32]

报道了 6 SLs的 MBT在   栅压范

围内, 弱磁场下的纵向电阻率较大:  ;

同时在   磁场范围内霍尔效应

保持为零, 形成一个较宽的  平台. 这是轴子

绝缘体的标志特征, 它被预测为具有偶数 SLs的

MBT在 AFM态的本征基态 [15−17]. 他们进一步在

 温度下总结零磁场下   与栅压   的关

系. 图 8(b)显示零磁场下, 当   被调节到表面态

带隙中时  , 纵向电阻率  表现

出很强的绝缘性; 同时霍尔效应形成   的平

台, 因此霍尔电阻率的斜率   表现出零平台.

这与传统绝缘体不同 . 他们还研究了栅压   为

25 V时,   随温度的演化现象, 如图 8(c)所

示. 在 T = 1.6 K时, 弱磁场下 MBT较大的纵向

电阻率和较宽的零霍尔平台验证了轴子绝缘态的

出现. 零磁场中稳固的轴子绝缘态显著提高了发现

量子化拓扑磁电和磁光效应以及探索凝聚态系统

中的轴子电动力学的可能性 [58−61]. 

3.3    MBT 超导异质结产生马约拉纳准粒子

γ = γ†

二十多年来, 凝聚态体系中马约拉纳准粒子的

实现, 包括马约拉纳零能模 (MZM)和马约拉纳手

性边缘态, 一直备受关注 [26,62−67]. 马约拉纳准粒子

的主要特征是其反粒子等于它自身, 即  . 理

论发现, 无自旋一维 p波拓扑超导体 [68,69] 的边界

处和无自旋二维 p + ip拓扑超导体 [70−75] 的涡旋中

心存在零能的 MZM, 如图 9(a)、图 9(b)和图 9(c)

所示. 相应地, 实验上有望在一维 SOC纳米线 [76]、

二维异质结 [66,77] 以及本征材料 [78−81] 中获得MZM.

验证 MZM存在的间接证据有零偏压电导峰 [82−85]

和整数化分布的能级 [79] 等. MZM可以用来构造非

局域拓扑量子比特, 有望解决量子态易受环境影响

产生的退相干问题, 并且会带来基态简并度和非局

域性 [86], 因此在拓扑量子计算中有重要的应用 [65,86].
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图 9    MBT马约拉纳特性　(a) 无自旋 Kitaev一维 p波超导紧束缚链 [69]; (b) 环上的拓扑 p + ip超导体在其内外边界支持手性

马约拉纳边缘模式 [74]; (c) 无自旋二维 p+ip超导体 [75], 三维拓扑绝缘体靠近铁磁体 (M↓)和超导体 (S)时, 沿超导体和铁磁体边

缘出现手性马约拉纳模式; (d) 在AFM TI和 s波超导 SC之间的界面边缘 (灰色)的马约拉纳铰链模式 (蓝色和红色箭头)[19]; (e) MBT

薄膜与顶部表面的 s波超导 SC耦合 [94]

Fig. 9. Majorana characteristics in MBT. (a) Sketch of Kitaev one-dimensional p-wave superconducting tight binding chain without

spin[69].  (b)  The  topological  p  +  ip  superconductor  on  an  annulus  supports  chiral  Majorana  edge  modes  at  its  inner  and  outer

boundaries[74]. (c) Spin free two-dimensional p + ip superconductors[75]. When the three-dimensional topological insulator is close to

the ferromagnet (M↓) and superconductor (S), the chiral Majorana mode appears along the edge mode superconductor and ferro-

magnet. (d) Majorana hinge modes (blue and red arrows) at the interface edge (gray) between an AFM TI and an s-wave supercon-

ducting SC[19]. (e) The MBT thin film is coupled to s-wave superconducting SC on the top surface[94].
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除了 MZM, 一维马约拉纳手性边缘态是二维 p +

ip手性超导体的拓扑边缘态. Fu和 Kane[66] 提出

了由铁磁体、TIs和 s波超导体组成的异质结构,

以形成等效的 p + ip超导体, 进而获得可能的 1D

马约拉纳手性边缘态. 此外, 很多研究组提出, 临

近 s波超导体的 QAHI[64,87−89]、半平台表面 QAHI

(HPSQAH)[90] 和零平台 QAHI(ZPQAH)[17,91], 可

实现马约拉纳手性边缘态. 不仅如此, 近期研究 [92,93]

发现, 临近超导体的 AI同样可以实现马约拉纳边

缘态. Yan等 [92] 证明了 C = 1/2轴子态对应于马

约拉纳基中 Chern数为 N = 1的拓扑态. 在临近 s

波超导体, 临界超导配对尺度下发生从 N = 1向

N = 0相的拓扑相变. 他们理论分析表明, 在 AI

表面 N = 1和 N = 0区域的边界处出现了手性马

约拉纳铰链模. Zhang和 Liu[93] 基于紧束缚模型分

析也发现临近超导体的 AI可实现马约拉纳边缘

态. 与磁掺杂拓扑绝缘体/s波超导体异质结相比,

最近发现的本征磁拓扑 MBT材料家族具有更大

的磁交换带隙和更少的无序, 并且奇数层为 QAHI、

偶数层为 AI, 被认为与 s波超导体组成的异质结

是实现手性马约拉纳模的潜在平台. Peng和 Xu[19]

提出了利用 MBT和 s波超导体组成的异质结构

实现手性马约拉纳态. 在这种异质结构中, 超导邻

近效应可以在MBT侧表面打开超导间隙. 该超导

能隙与上下表面的磁交换能隙在拓扑上是截然不

同的. 在具有这两种能隙表面的共用边, 即异质结

的铰链, 会呈现一维马约拉纳手性边缘态, 如图 9(d)

所示. 最近, Chen等 [94] 提出, 当MBT薄膜与其上

表面的 s波超导体耦合时, 无论门电压如何调控,

MBT上表面态的磁能隙始终处于费米能级以下.

若调控下表面费米能级到磁带隙中, 则会出现手性

马约拉纳模, 如图 9(e)所示. Zhang和 Liu[93] 使用

第一性原理方法预测在超导衬底上生长的 MBT/

Bi2Te3薄膜是在较宽能量范围 (约 80 meV)内实

现马约拉纳手性边缘态的理想实验平台. 

4   该体系其他研究方向
 

4.1    MnBi2Te4 异质结及超晶格 [MnBi2Te4
(Bi2Te3)n和 MnBi2Te4(MnTe)m]

除 MnBi2Te4 之外 , MnBi2Te4(Bi2Te3)n (n =

1, 2, 3, ···) 范德瓦耳斯家族材料也具有本征磁性

拓扑性 [95,97−107]. MnBi2Te4(Bi2Te3)n 族的非平庸拓

扑结构与该系列中相应的磁性能紧密相连, 从而可

通过调节层间 AFM耦合强度来调控拓扑态. 这一

特性有助于在MnBi2Te4 家族/拓扑超导体异质结实

现马约拉纳准粒子 [19]. MnBi2Te4 家族为探索新的

量子拓扑相 [31−33], 低功耗电子学、自旋电子学 [62,108]

和拓扑量子计算 [65] 等领域的应用提供一个可行且

高度可调的二维平台. 在该体系材料中, MBT层

由 n 层 Bi2Te3 隔开, 如图 10(a)所示. 层间 AFM

相互作用随着 MnBi2Te4 层间距离的增加而迅速

减弱, 因此其磁性和拓扑性可以由 Bi2Te3 层数 n
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图 10    (a) MnBi2Te4(Bi2Te3)n[95] 和 (b) MnBi2Te4(MnTe)m[96] 的原子结构排列图

Fig. 10. Atomic structure of (a) MnBi2Te4(Bi2Te3)n[95] and (b) MnBi2Te4(MnTe)m[96] .
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大幅度调控. n 越大, AFM耦合越弱, 奈尔温度越

低, 越易形成铁磁基态 [109]. 当 n = 1 或 2时, MnBi4
Te7 和MnBi6Te10 分别在奈尔温度为 13 K和 11 K

时保持层间 AFM耦合 [105,106]; 并且天然超晶格

MnBi2Te4(Bi2Te3)n(n = 1和 2)[110] 存在铁磁及反

铁磁相共存和交换偏置效应. 理论计算表明, 通过

材料设计, 改变 MnBi2Te4 和 Bi2Te3 层的比例及

堆叠情况, 可以实现多种二维拓扑相, 包括时间反

演对称的量子自旋霍尔效应、时间反演破缺的量子

自旋霍尔效应以及量子反常霍尔效应, 如图 11(a)

所示; 并且Mn-Bi-Te体系随层间电子耦合及交换

相互作用的不同展现出丰富的三维拓扑物相, 如

图 11(b)所示. 扫描隧道显微镜 STM和角分辨光

电子能谱 ARPES实验 [111] 表明 , MnBi4Te7 顶部

和底部表面态与MnBi2Te4 或 Bi2Te3 截止面相关,

存在两种拓扑表面态 . 这两种表面态强烈依赖

表面 MnBi2Te4 层和 Bi2Te3 层之间的相互作用 .

拥有 MnBi2Te4 截止面的比拥有 Bi2Te3 截止面的

MnBi4Te7 顶表面态的能隙小得多 [106]. MnBi6Te10
的侧表面无带隙, 顶和底表面态有带隙 [97] 等. 此

外, Bi2Te3/ MnBi2Te4 异质结 [112] 的拓扑表面态存

在明显磁带隙; MnBi2Te4/Bi2Te3 超晶格 [50] 拥有

高温量子反常霍尔态. 当 n = 3时, 输运结果表明,

MnBi8Te13 在 10.5 K以下进入铁磁相, 第一性原

理计算和 ARPES测量进一步证明, MnBi8Te13 是

Z4 = 2的本征铁磁轴子绝缘体 [98]. 研究表明 [113] 拥

有 MnBi2Te4 截止面的 MnBi8Te13 具有磁性起源

的表面态带隙; 此带隙随温度的升高而减小, 并在

顺磁相时完全关闭. 另一方面, 具有 Bi2Te3 截止面

的 MnBi8Te13 表面由于铁磁性的缺失, 具有无带

隙的 Dirac锥表面态. 当 Bi2Te3 层数 n 进一步增

加时, 相邻MnBi2Te4 SLs之间的层间交换相互作

用变得过于微弱. 在临界温度以下, MnBi2Te4 SLs

被认为是相互磁独立的, 并且 SLs的磁化在 z 轴上

变得无序. 最近, 上海科技大学的寇煦丰和杨雨梦

合作 [96] 报道了具有可调谐磁交换相互作用的铁磁

体插层 MnBi2Te4 超晶格 , 将铁磁 MnTe层插入

MnBi2Te4 中 , 形成 [(MnBi2Te4)(MnTe)m]N 超晶

格, 如图 10(b)所示, 并利用偏振中子反射仪和磁

电阻测量研究它们的磁相互作用. 铁磁体 MnTe

的加入通过 MnBi2Te4/MnTe异质界面的交换弹

簧效应调节了MnBi2Te4 层的磁层间耦合. 

4.2    Mn(Bi1−xSbx)2Te4

根据 ARPES的测量结果, MBT样品总是表

现出重 n型掺杂, 即费米能级位于样品体态的导带

中. 这限制了其丰富拓扑物相的出现. 从材料的角

度出发, 利用 Sb元素替代 Bi形成 Mn(Bi1−xSbx)2
Te4 可有效将其费米能级从导带调控到价带, 即载

流子的类型从 n型转变为 p型 , 进而可以观测

到其拓扑物性. 不仅如此, Mn(Bi1−xSbx)2Te4 还具

有其他丰富物理现象 [116], 包括拓扑相变、金属

绝缘转变、不同的磁性和反常朗道量子化 [117] 等, 如

图 12(a)所示. 因此, Mn(Bi1−xSbx)2Te4 值得进一

步研究, 并可能在未来提供广泛的潜在应用.

沈大伟及其合作者 [116] 发现在 Mn(Bi1−xSbx)2
Te4 中, 当掺杂量 x = 0.3时, 材料拥有相对较低的

载流子浓度 (3×1018 cm−3). 这表明费米能级处在
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图 11    (MnBi2Te4)m(Bi2Te3)n 体系丰富的拓扑物相　(a) (MnBi2Te4)m(Bi2Te3)n 体系拓扑相图 [114]. 灰色、黄色和蓝色分别代表平

庸的绝缘体、量子自旋霍尔态和量子反常霍尔态; (b) Mn-Bi-Te体系随层间电子耦合和交换作用的不同展现丰富的拓扑物相 [115]

Fig. 11. Rich topological phase in (MnBi2Te4)m(Bi2Te3)n system: (a) Topological phase diagram in (MnBi2Te4)m(Bi2Te3)n system[114].

Gray,  yellow,  and blue  represent  normal  insulators,  quantum spin  Hall  states,  and quantum anomalous  Hall  states,  respectively;

(b) phase diagram of the multilayer topological heterostructure Mn-Bi-Te systems in terms of relative spacing and magnetization[115].
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带隙中. 当 Sb完全取代 Bi时, MnSb2Te4 (MST)

的载流子为 p型 (4×1020 cm−3). 因此, 从体态电子

结构的角度来看, Mn(Bi1−xSbx)2Te4 系列样品可以

调控费米能级、带隙, 甚至能带反转 [118], 如图 12(b)

所示. 由于组分和生长条件不同, MST可以表现出

反铁磁性 (奈尔温度 TN = 20 K)[119]、铁磁性 [120]、

亚铁磁性 [119,121] (TC = 25—34 K)甚至是混合磁

有序 [122]. 通过研究分析, 推测这与每层内 Mn位

和 Sb位间交换作用有关 [119,123]. Yan等 [124] 报道,

随着Mn(SbxBi1−x)2Te4 中 Sb含量的增加, 奈尔温

度从 MBT的 24 K略微下降到 MST的 19 K, 而

自旋翻转和磁矩饱和所需的临界磁场强度明显下

降. Lei等 [125] 建立了一种简单的模型解释膜厚、磁

排列及堆叠序列对 Mn(Bi1−xSbx)2Te4 的磁性和拓

扑性的影响; 并通过密度泛函理论 DFT计算发现,

完全有序的MST是反铁磁性的, 但拓扑上是平庸

的. 而另一项研究 [126] 表明在微过量 Mn掺杂 Mn

Sb2Te4(M-MST)中, Mn部分取代 Sb使其兼具铁

磁性和拓扑绝缘性, 并且 TC 提高到了 45—50 K.

该样品具有垂直磁各向异性的铁磁性、2D Dirac

锥, 并且随着 Mn的微量掺杂量增加, 其费米能级

又从价带逐渐靠近 Dirac点. 在 TC 以下, 具有磁

性导致的拓扑表面态带隙. Lee等 [127] 在本征反铁

磁拓扑绝缘体 Mn(Bi1−xSbx)2Te4 中观察到磁场导

致的 Type-II Weyl态. 此外, Wang等 [128] 系统地

测量了 Mn(Bi1−xSbx)2Te4 的电阻率、塞贝克系数

和导热系数等, 验证了当费米能级位于体隙内电荷

中性点附近时, 双极效应可能在其输运性质中起重

要作用.
 

5   存在的问题

近几年, MBT的电子结构还存在一些分歧,

即 MBT的自然解理 (001)晶面的拓扑表面态是

否存在带隙 [30,95]. 理论研究表明, 由于该晶面的 S

对称性破缺, 在 TN 以下, 其拓扑表面态会出现带
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图 12    Mn(Bi1−xSbx)2Te4 的丰富物理现象及能带结构　(a) Mn(Bi1−xSbx)2Te4 的 n-p载流子转变和拓扑相变图 [116]; (b) 不同 Sb掺

杂浓度的Mn(Bi1−xSbx)2Te4 样品的 ARPES测量的能带结构图 [116,129]

Fig. 12. Rich physical phenomena and band structure of Mn(Bi1−xSbx)2Te4:  (a) n-p carrier transition and topological phase trans-

ition diagram of Mn(Bi1−xSbx)2Te4[116]; (b) band structure diagram of ARPES measurement of Mn(Bi1−xSbx)2Te4 samples with dif-

ferent Sb doping concentrations[116,129].
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隙 [15,31,112,130−132]. 早期的 ARPES测量结果 [30,130,132]

表明其拓扑表面态存在 70—200 meV的带隙. 但

有些研究组发现, 在 TN 以下和以上, 其拓扑表面

态都无带隙 [30,107,132−137]. 另有结果表明, 拓扑表面

态的带隙还会随空间位置的变化而变化 [9,116,130].

南方科技大学陈朝宇等 [23] 最近发表的一篇文章指

出 MBT的拓扑表面态无磁隙的原因主要归类为

两种: 磁重构和拓扑表面态重分布. 1) 磁重构: 理

论计算表明, 在MBT中, 偏离 A型 AFM-z 的表层

磁结构 [49,104,134,138], 例如无序磁结构、G-AFM以

及 A型 AFM-x, 都会导致无带隙的拓扑表面态.

另一种类型的磁重构为磁畴和磁畴壁的形成 [139].

基于紧束缚模型的第一性原理 [140] 和实验 [24] 均证

实了无带隙手性边缘态在相反磁畴存在时受到拓

扑保护, 因此这种边缘态是严格无带隙的. 实验观

察到 MBT表面存在磁畴壁 [141,142], 并且其拓扑表

面态带隙大小与样品质量和空间位置相关 [131,143].

所以 MBT表面磁畴壁也可能导致无带隙的拓扑

表面态. 一种更复杂的亚铁磁结构已被实验观察

到 [119,144], 并被用来解释 MBT中大大减小的拓扑

表面态带隙 [145]. Mn-Bi的互掺杂可以引入从表面

数第二和第六原子层中 MnBi的缺陷, 其磁矩与中

心Mn层的磁矩反平行. 由于拓扑表面态密度主要

局域于 Te-Bi-Te层, MnBi 的缺陷磁矩抵消了部分

中心 Mn层的磁矩, 这导致拓扑表面态带隙减小.

MnBi 缺陷的不均匀性可以解释拓扑表面态带隙大

小与样品质量和空间位置的依赖性, 这表明改善样

品晶体质量进而抑制Mn-Bi的互掺杂是近期研究

的关键问题 [145]. 此外, 贡献磁性的Mn d轨道和贡

献拓扑表面态的 Bi/Te p轨道间的弱耦合 [135] 也

可能导致MBT无带隙的拓扑表面态. 2) 拓扑表面

态重分布: 无带隙的拓扑表面态也可归因于拓扑表

面态从最顶层 SL到下一层的扩展分布使得拓扑表

面态感受到的有效磁矩减小. 导致拓扑表面态重分

布的内因有能带杂化 [146], vdW间距膨胀 [147,131] 和

电荷 [143]/缺陷 [148] 效应等. 拓扑表面态与 Rashba

劈裂能带杂化会引起拓扑表面态的重分布 [146], 进

而产生无带隙的表面态. 在理想情况下, 拓扑表面

态主要位于最顶端的 SL. 在 A-AFM结构中, 拓扑

表面态的有效磁矩约等于最顶层 SL的净铁磁矩,

这足以像预期的那样打开一个相当大的拓扑表面

态 Dirac带隙. 然而在实际情况中, 拓扑表面态的

分布扩展到第二个 SL层. 层间反铁磁排列导致前

两个 SLs的净磁化为零, 从而抵消了拓扑表面态

感受到的有效磁矩. 在极端情况下, 不论表面 A-

AFM磁结构多么稳固、磁有序与能带耦合多么强,

若拓扑表面态平均分布在前两个 SLs, 则无带隙拓

扑表面态出现 [23].

该领域面临的另一个问题是大面积 MBT薄

膜样品的质量不高, 进而影响其拓扑量子态的观

测. 到目前为止, 验证MBT的量子反常霍尔效应、

轴子绝缘体态等拓扑量子态的样品几乎都是块体

MBT单晶手撕的薄片 . 但手撕薄片的形状不规

则、尺寸较小、性能调控不良并且产率低, 这使得

MBT材料体系性能的系统研究及优化非常困难,

导致不同的样品测量数据不一致, 不利于促进其实

际的拓扑应用. 为了开发其拓扑应用, 需要以可重

复、可控和可扩展的方式制备 MBT样品, 使其能

够构建复杂的、大面积的异质结构和阵列等, 进而

实现不同用途. 而薄片状样品很难满足要求. 分子

束外延是目前最精密的制备高质量薄膜的方法之

一, 可提供大面积、规则并且易于调控的样品, 满

足重复性、可调性和可扩展性的制备需求 [149]. 自

2018年何珂研究组 [29] 首次使用分子束外延制备成

功MBT薄膜以来, 一直未在使用分子束外延制备

的MBT样品中 [150,151] 观测到这些奇异的拓扑量子

态. 直到近期, 清华大学的冯硝研究组 [149] 使用分

子束外延制备了MBT薄膜, 并在高磁场下的铁磁

MBT薄膜中测试到量子化的霍尔电阻率. 因此,

继续探索MBT制备高质量大面积致密的MBT薄

膜尤为重要. 

6   总结与展望

本文简要回顾了本征磁性拓扑绝缘体 MBT

的基本性质, 重点介绍了其奇异的拓扑量子态: 量

子反常霍尔效应、轴子绝缘体、手性马约拉纳模等.

对本征磁拓扑绝缘体 MBT的研究具有重要的科

学价值和应用前景, 因其在无耗散自旋电子学、信

息存储和量子计算方面的巨大潜力. 当前MBT体

系的研究正在如火如荼地开展, 并不断涌现一些重

要的成果. MBT系列的发现只是磁性拓扑物理研

究的开端, 预期更多新的磁性拓扑物理效应和理想

磁性拓扑体系会被发现. 通过掺杂、应变、缺陷工

程、加压、异质结和超晶格构建等手段, MBT及其

相关体系的磁性、电学等性质有望进一步改善, 这
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也为更多新奇拓扑量子物态的研究提供了绝佳平

台 . 其次 , 由于 MBT还存在磁转变温度低、重

n型掺杂等问题, 寻找具有更高磁转变温度、更优

的本征磁性拓扑性质的新材料体系有望在更高温

度下实现拓扑量子态, 进而更接近实际应用. 不局

限于在拓扑材料中引入磁性, 反过来在磁性材料中

寻找拓扑性将有可能更有效地发现本征磁性拓扑

材料 [44]. 高通量计算和磁空间群分析预测大量新

的磁性拓扑材料 [152−156], 为相关实验提供指导. 研

究不同的磁性 (铁磁、反铁磁、亚铁磁和新的磁化

状态等)与拓扑性相互作用可能产生更多奇异拓扑

量子态等. 本征磁性拓扑绝缘体不仅为研究拓扑磁

有序结构和新颖的拓扑相变提供理想平台, 而且对

物理学、材料和信息技术领域的发展具有重要的推

动意义.

感谢南方科技大学量子研究院陈朝宇研究员和王渊博

士的讨论.
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Research progress of intrinsic magnetic
topological insulator MnBi2Te4
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Abstract

The  interaction  between  non-trivial  topological  states  and  the  magnetic  order  of  intrinsic  magnetic

topological  insulators  gives  rise  to  various  exotic  physical  properties,  including  the  quantum  anomalous  Hall

effect  and  axion  insulator.  These  materials  possess  great  potential  applications  in  low-power  topological

spintronic devices and topological quantum computation. Since the first intrinsic magnetic topological insulator,

MnBi2Te4, was discovered in 2019, this material system has received significant attention from researchers and

sparked a research boom. This paper begins with discussing the fundamental properties of MnBi2Te4 and then

turns  to  important  research  findings  related  to  this  intrinsic  magnetic  topological  insulator.  Specifically,  it

focuses on the quantum anomalous Hall effect, axion insulating state, and Majorana zero energy mode exhibited

by  the  MnBi2Te4  series.  Furthermore,  this  paper  highlights  other  research  directions  and  current  challenges

associated with this material system. Finally, this paper provides a summary and outlook for future research on

MnBi2Te4, aiming to offer valuable references for researchers in related fields.

Keywords: intrinsic magnetic topological insulators, MnBi2Te4, topological quantum states

PACS: 71.20.–b, 73.20.At, 73.43.Nq, 75.45.+j 　DOI: 10.7498/aps.72.20230704
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国防科技大学建校 70周年专题

局域热平衡 Sn 等离子体极紫外辐射
不透明度和发射谱的理论研究*

高城 1)†    刘彦鹏 2)    严冠鹏 1)    闫杰 1)    陈小棋 1)    侯永 1)

靳奉涛 1)    吴建华 1)‡    曾交龙 1)3)    袁建民 1)4)

1) (国防科技大学理学院, 长沙　410073)

2) (西北核技术研究所, 激光与物质相互作用国家重点实验室, 西安　710000)

3) (浙江工业大学理学院, 杭州　310023)

4) (中国工程物理研究院研究生院, 北京　100193)

(2023 年 3 月 26日收到; 2023 年 5 月 4日收到修改稿)

Sn6+-Sn14+

锡 (Sn)是 13.5 nm光刻光源的材料, Sn等离子体辐射性质对光源设计意义重大. 基于细致能级模型, 在

局域热平衡假设条件下计算得到了 Sn等离子体辐射不透明度和发射谱. 使用多组态 Dirac-Fock方法获得了

 离子的能级和辐射跃迁振子强度等基本原子参数 . 针对波长在 13.5 nm附近的 4d-4f和 4p-4d跃

迁系, 重点考虑了 4dm-4f m(m = 1, 2, 3, 4)和 4pn-4dn(n = 1, 2, 3)的电子关联效应. 在大规模组态相互作用计

算中, 每种电荷态离子的精细能级数目约为 20万. 对较强的吸收谱线 (振子强度大于 0.01), 其长度和速度表

示的相对差异为 20%—30%. 基于精密原子参数, 计算了 Sn等离子体在 30 eV, 0.01 g/cm3 条件下的透射谱,

与实验结果基本符合. 系统计算了温度 16—30 eV, 密度 0.0001—0.1 g/cm3 条件下的 Sn等离子体辐射不透

明度和发射光谱, 分析了极紫外 (extreme ultraviolet, EUV)光谱随温度和密度的变化规律. 研究表明温度一

定时, 密度增大会使得 13.5 nm附近的辐射不透明度和发射谱包络增宽. 而密度一定时, 随着温度的增加, 辐

射不透明度和发射谱在 13.5 nm附近存在明显的窄化效应 . 本文工作有助于 EUV光刻光源的设计和研究 .

关键词：极紫外光源, 细致能级模型, 组态相互作用

PACS：31.15.am, 32.30.–r, 31.15.A– 　DOI: 10.7498/aps.72.20230455

 

1   引　言

R = kλ/NA

NA

摩尔定律要求集成电路上的晶体管数目越来

越多, 尺寸越来越小 [1,2]. 光刻技术是半导体行业的

核心技术之一, 其刻蚀集成电路节点的最小尺寸可

以由瑞利公式确定 [3]:   , 其中 k 表示工

艺因子常数,    表示光学孔径, l 为曝光光源波

长. 为了提高分辨率, 减小工艺因子常数和增大光

学孔径数值已经几乎被研究者们做到了极限, 目前

聚焦的方向是减小光源波长 [4]. 光刻光源波长从光学

波段, 进入深紫外波段, 现在商用光刻光源的最短

波长为 13.5 nm, 位于极紫外 (extreme ultraviolet,

EUV)波段 [5].

目前商用的 EUV光刻光源采用高功率 CO2 激

光作用在锡 (Sn)的液滴靶上, 使之处于温度 20—
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 12074430, 11974423)和激光与物质相互作用国家重点实验室开放基础研究 (批准号: SKLIM2008)

资助的课题.
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Sn8+ Sn14+

Sn11+ Sn14+

Sn7+ Sn10+

40 eV, 电子密度 1018−1019 cm−3 的等离子体状态 [5].

在此温度和密度条件下, Sn等离子体中的主要离

子类型是高离化态的   -  离子, 这些离子

的 4d-4f和 4p-4d等跃迁线集中在 13.5 nm附近 [6,7].

工艺上要求光源中心波长 13.5 nm, 带宽 2%[4]. 因

此, 研究在此波长范围内的 Sn等离子体辐射性质

对 EUV光源的数值模拟和工业设计非常重要. 实

验上, 基于激光等离子体相互作用和电子束离子阱

等平台, 人们获得了不同电荷态 Sn离子的谱线,

并证认了部分谱线, 但是与实用需求还有很大距

离 [8−15]. 同时, 基于不同的理论方法, 人们计算获

得了 EUV到可见光波段的不同电荷态 Sn离子的

辐射原子参数 [13−18]. 如基于 FSCC (Fock space

coupled  culster)方法 [19],  Windberger等 [13] 计算

了  -  的价电子跃迁谱线, 波长范围覆盖

260—780 nm. 基于 CI+MBPT (configuration in-

teraction many body perturbation theory)方法 [20];

Torretti等 [14] 计算了   -  在光学和 EUV

波段的谱线.

Sn10+ 4d

除了对 Sn高电荷态离子能级和辐射跃迁参数

的测量, 人们也开展了 Sn等离子体辐射不透明度

和发射谱的实验研究 [21−26]. 例如, Fujioka等 [22] 测

量了温度约为 30 eV, 密度约为 0.01 g/cm3 的 Sn

等离子体透射谱. 陈鸿等 [24] 使用激光辐照 Sn的液

滴靶, 对产生的极紫外辐射的谱线结构和时空分布

特性进行了研究. Su等 [25] 测量了激光产生的 Sn

等离子体的 EUV辐射特性的演化, 并研究了自吸

收的规律. 理论方面, 为了获得 Sn等离子体准确

的 EUV辐射性质, 基于细致原子模型的计算是必

要的. 但是对于 Sn这种含有多个电子的复杂原子

体系, 其辐射不透明度的精密计算是困难的. 因为

 及其邻近电荷态离子具有未填满的  轨道,

轨道塌缩效应主要导致两个方面的计算挑战: 一是

组态相互作用很强, 计算中需要考虑复杂的电子关

联效应, 以获得精确的原子参数; 二是能级简并效

应显著, 多电子激发组态仍然是束缚态, 对辐射不

透明度的贡献不可忽略, 因此增加了辐射不透明度

精细计算的困难. 近年来, 基于细致物理模型对 Sn

等离子体辐射不透明度的理论研究不多 [27−30]. 且

这些研究在计算原子参数时, 最多考虑到双电子激

发组态, 一般至多考虑了 4d2-4f 2 和 4p2-4d2 的电子

关联效应. 最近, 基于 COWAN程序 [31], Torretti

等 [29] 和 Sheil等 [30] 开展了大规模组态相互作用计

算, 将组态规模扩展到三电子激发态, 电子关联效

应至多考虑到 4d3-4f3 和 4p3-d3, 发现多电子激发

组态对辐射不透明度的贡献不可忽略.

上述的实验和理论工作加深了人们对 Sn等离

子体 EUV辐射性质的理解, 展示了包含电子关联

效应的大规模组态相互作用计算对获得精密原子

参数和等离子体辐射性质的重要性. 但是电子关联

效应究竟是怎样影响原子参数的, 还需要更多精密

计算的验证. 同时, 对 Sn等离子体宏观辐射性质,

基于细致物理模型的理论研究还很少, 更缺乏对

EUV辐射性质的系统性研究, 对获得满足工艺要

求的 EUV光源的最优等离子体条件也缺乏研究.

因此, 采取细致物理模型, 系统研究 Sn等离子体

在宽广温度和密度条件下的辐射特性, 为 EUV光

源设计提供理论支持是重要的.

Sn6+ Sn14+

本文基于细致能级模型 (detailed-level-accou-

nting, DLA)[27,28], 在局域热平衡近似下, 研究 Sn等

离子体在温度 16—30 eV, 密度 0.0001—0.1 g/cm3

条件下的辐射不透明度和发射性质. 首先基于原子

结构计算程序 GRASP2K[32], 针对典型的高电荷

态 Sn离子 (  -  ), 开展大规模的组态相互

作用计算. 对跃迁波长在 13.5 nm附近的 4d-4f和

4p-4d跃迁系, 电子关联效应包括了 4dm-4f m(m =

1, 2, 3, 4)和 4pn-4dn(n = 1, 2, 3), 以获得精确的

原子参数. 然后分析了单、双和三电子等激发组态

对辐射不透明度的贡献, 展示了多电子激发组态对

总辐射不透明度的重要性. 最后讨论了在宽广的温

度和密度条件下, Sn等离子体 EUV辐射的光谱特

点和变化规律.
 

2   DLA模型

hν κ′

使用 DLA模型计算辐射不透明度的方法可参

见文献 [33−35]. 对温度为 T, 密度为 r 的等离子

体, 在光子能量  处, 其辐射不透明度  为
 

ρκ′(hν) = (µbb(hν) + µbf(hν) + µff(hν))

× (1− e−hν/kBT ) + µscatt(hν), (1)

µbb µbf µff

µscatt

kB

其中  ,   和  分别是束缚-束缚、束缚-自由和

自由-自由吸收系数,   为散射系数, h 为 Planck

常数, n 为光子频率,   为 Boltzmann常数. 束缚-

束缚吸收系数可以写为
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µbb(hν) =
∑
i

∑
ll′

Nilσ
′
ill(hν)

 , (2)

Nil

σ′
ill l-l′

f ′ill

其中,    是电离度为 i 的离子的第 l 个能级上的

粒子占据数.    是 i 离子的束缚-束缚跃迁   的

吸收截面, 它与吸收振子强度  的关系是
 

σ′
ill(hν) =

πhe2

mec
f ′illS(hν), (3)

me S(hν)其中  为电子质量, e 为电子电荷, c 为光速,  

是谱线的线型函数. 本文采用 Voigt线型函数 [33], 

S(hν) =

√
ln2√
πΓd

a

π

∫ +∞

−∞

e−x2

a2 + (y − x)2
dx, (4)

a =
√

ln2Γl/Γd y =
√

ln2(hν − hν0)/Γd ν0

Γd =

√
2kBT ln2
Mc2

Γl

其中 ,    ,    ,   

表示跃迁谱线的中心频率.    表示

Gauss线型函数的半宽度, 来自离子热运动的 Dop-

pler效应 (M 表示原子质量).   表示 Lorentz线型

函数的半宽度, 主要由电子碰撞展宽和自然线宽贡

献, 其中电子碰撞展宽由经验公式得到 

Γe = Ne
4π2ℏ3

3
√
3m2

e

√
2me

πkBT
(0.9− 1.1/z)

×
∑
j=i,f

(
3nj
2z

)2

(n2j − l2j − lj − 1), (5)

Ne

i, f

其中  和 T 分别为等离子体中的自由电子密度和

温度; z 表示离子电荷数;   分别表示跃迁的初态

和末态; n 和 l 表示对应的主量子数和轨道量子数.

透射率与辐射不透明度的关系是 

F (hν) = e−κ′(hν)ρL, (6)

其中 L 为等离子体长度. 将此透射率与高斯型函

数做卷积, 宽度对应光谱仪器的分辨本领, 就可以

获得与实验直接对比的透射率.

对局域热动平衡的稀薄等离子体, 粒子占据数

可由 Saha-Boltzamnn方程得到 

Ni+1Ne

Ni
= 2

(
2πmekBT

h2

)3/2
Zi+1

Zi
e−

ϕi−∆ϕi
kBT , (7)

Ni Ne

Zi ϕi

∆ϕi

其中,    表示电离度为 i 的离子的丰度,    为自

由电子密度,   是 i 离子的配分函数,   是 i 离子

的电离能,    是 i 离子的电离能下降值, 本文采

用 SP模型得到 [36].

j(ν) µ(ν)热平衡条件下, 发射系数  与吸收系数 

满足 Kirchhoff定律 [37]: 

j(ν)

µ(ν)
=

2hν3

c2
1

ehν/kBT − 1
. (8)

在得到总的吸收系数后, 发射系数就容易得到了. 

3   原子模型

本文主要研究 Sn等离子体 EUV辐射特性,

此波段的辐射不透明度和发射谱主要由束缚-束

缚跃迁贡献 . 计算用到的主要原子参数有能级

和辐射跃迁振子强度 , 采用原子结构计算程序

GRASP2K得到 [32]. GRASP2K基于多组态 Dirac-

Fock (multi-configuration Dirac-Fock, MCDF)方

法, 原子态波函数被展开为具有相同宇称和角动量

的组态波函数的线性组合: 

|Φα(Jπ)⟩ =
∑

i
ai(α)|ϕ(γiJπ)⟩, (9)

|Φα(Jπ)⟩
|ϕ(γiJπ)⟩

γi

ai(α)

|ϕ(γiJπ)⟩

其中,    表示总角动量为 J、宇称为 π的原

子态 a 的波函数,    表示具有相同总角动

量和宇称的组态波函数,    代表轨道占据数等表

明该组态的信息,   表示在这组组态波函数为

基下的展开系数. 组态波函数   表达为单

电子轨道波函数的 Slater行列式, 而单电子轨道波

函数由求解 Dirac-Fock方程得到 [32].

Φα →
Φα′ f l f v

在获得原子波函数后 , 对电偶极跃迁  

 , 振子强度的长度表示  和速度表示  可以分

别写为 

fl =
∆E

gα
|⟨Φα′ |

∑
i
ri|Φα⟩|2 (10)

和 

fv =
4

∆Egα
|⟨Φα′ |

∑
i
∇i|Φα⟩|2, (11)

gα ∆E其中,    为简并度,    为跃迁能量, ri 为 i 电子

的电偶极矩算符.

Sn10+

Sn10+

图 1给出了不同电荷态 Sn离子的 4s, 4p, 4d

和 4f轨道波函数. 从图 1可见 4d轨道的塌缩性

质, 且随着电荷态的增加, 原子核对 4f轨道的吸引

越来越强. 13.5 nm附近辐射的主要贡献是  

及其近邻离子 , 这些高电荷态离子的 4f轨道塌

缩效应非常明显. 4d和 4f的塌缩效应使得轨道

能量简并, 组态相互作用强, 能级结构复杂. 作为

示例,    离子能级结构示意图见图 2. 可以看

出, 从基组态 [Ni]4s24p64d4 (为描述简便, 此处 [Ni]

表示类 Ni的电子结构), 激发一个电子形成的4s24p6

4d34f, 4s24p64d35s, 4s24p54d5 和 4s4p64d5 的组态能
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量较低. 激发两个电子形成的 4s24p64d24f2 能量范

围扩展很宽, 部分精细能级的能量处于连续态之

上, 而 4s24p44d6 的精细能级完全处于电离阈之下,

这些低能束缚态对辐射特性的贡献很大, 原子参数

的精度直接影响辐射不透明度和发射谱的精度. 此

外, 由这些能量较低的组态激发形成的里德伯态

如 4s24p64d3nl (n > 6)简并度大, 能级数目很多,

给精确原子参数计算带来挑战.

Sn10+

13.5 nm附近的强辐射谱线主要来自 4d-4f和

4p-4d跃迁系, 电子关联效应对原子参数精度影响

很大 [38−40]. 在本文的大规模CI计算中, 包括了 4dm-

4f m (m = 1, 2, 3, 4) 和 4pn-4dn (n = 1, 2, 3) 的电

子关联效应, 这是目前为止考虑电子关联效应最为

完整的计算. 组态选取原则是: 从 4s, 4p和 4d轨

道激发一个、两个和三个电子形成的组态, 以及从

4d轨道激发四个电子的组态. 以  为例, CI计

算包含的组态如下:

基态和单激发态 : 4s24p64d4, 4s24p64d34f, 4s2

4p64d35l, 4s24p54d5, 4s24p54d44f, 4s24p54d45l, 4s4p6

4d5, 4s4p64d44f, 4s4p64d45l, 其中 l = s, p, d, f, g;

双激发态 : 4s24p64d24f2, 4s24p64d24f5l, 4s24p6

4d25s5l,  4s24p64d25p5l,  4s24p44d6,  4s24p44d54f,  4s2

4p44d55l, 4s24p54d34f2, 4s24p54d34f5l, 4s4p54d6, 4s4p5

4d54f, 4s4p54d55l, 其中 l = s, p, d, f, g;

三激发态 :  4s24p64d4f3,  4s24p64d4f25l,  4s24p3

4d7, 4s24p34d64f, 4s24p34d65l, 4s24p54d24f3, 4s24p54d2

4f25l, 其中 l = s, p, d, f;

四激发态: 4s24p64f4.

由这些组态分裂而成的精细结构能级数目约

为 20万, 其中奇宇称和偶宇称原子态的数目大致
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Sn5+ Sn8+ Sn10+ Sn13+图 1    (a)   , (b)   , (c)   和 (d)   离子的 4s, 4p, 4d和 4f轨道波函数

Sn5+ Sn8+ Sn10+ Sn13+Fig. 1. Radial wavefunctions of 4s, 4p, 4d and 4f belonging to (a)   , (b)   , (c)    and (d)   .
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Sn10+图 2      束缚组态, 其中长条表示相应组态分裂而成

的精细能级的能量范围, 虚线表示电离阈值

Sn10+Fig. 2. Bound  configurations  of    . Each  bar   repres-

ents  the  energy  range  of  fine-structure  levels  belonging  to

the corresponding configuration. The dashed line represents

ionization threshold.
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相当. 与本文相比, Torretti等 [29] 的 CI计算包括

了单、双和三电子激发组态, 虽然精细能级数目达

到了 30万, 但是在计算中引入了标度参数, 使用

半经验方法调整了径向积分的数值. 除了在上述

CI计算中包含的组态外, 一些能量较高的里德伯

态, 如 4s24p64d3nl (n > 5)和 4s24p54d4nl (n > 5)

对辐射不透明度亦有贡献. 在典型的实验条件下

(30 eV, 0.01 g/cm3), 相比于基态和低激发态, 这

些里德伯态对辐射不透明度的贡献相对较小. 因

此, 这些里德伯态没有包含在大规模组态相互作用

的计算中, 相关的辐射跃迁参数采用单组态的方法

获得, 即在计算中只包括偶极允许跃迁的初组态和

末组态, 单个组态分裂形成的精细能级之间的组态

相互作用考虑在内.

Sn10+作为示例, 表 1列出了属于  基组态 4s24p6

4d4 的 34个精细能级, 能级符号取为 (9)式中展开
 

Sn10+表 1      基组态 4s24p64d4 的精细能级 (单位: eV), 能级符号中省略了满壳层的 4s和 4p轨道.
Sn10+Table 1.    Fine-structure levels belonging to the ground configuration 4s24p64d4 of     (Unit: eV), where the fully occu-

pied 4s and 4p orbitals are omitted.

能级 J 本文(MCDF) 实验[14] CI+MBPT [14]

1 4d43/2 0 0.00 0.00 0.00

2 (4d33/2)3/24d5/2 1 0.36 0.38 0.39

3 (4d23/2)2(4d
2
5/2)4 2 0.79 0.82 0.83

4 (4d23/2)2(4d
2
5/2)4 3 1.22 1.25 1.27

5 4d3/2(4d35/2)9/2 4 1.64 1.65 1.68

6 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 0 3.48 3.32 3.28

7 (4d33/2)3/24d5/2 4 3.98 3.67 3.60

8 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 3 4.58 4.33 4.29

9 4d3/2(4d35/2)9/2 5 4.61 4.36 4.30

10 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 1 4.68 4.39 4.39

11 (4d33/2)3/24d5/2 2 4.80 4.55 4.54

12 (4d23/2)2(4d
2
5/2)4 6 5.09 4.74 4.67

13 4d3/2(4d35/2)9/2 4 5.29 5.02 4.99

14 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 2 5.61 5.38 5.40

15 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 4 5.72 5.43 5.40

16 4d3/2(4d35/2)3/2 3 5.87 5.60 5.60

17 (4d23/2)2(4d
2
5/2)2 3 6.27 5.99 5.99

18 (4d23/2)2(4d
2
5/2)4 5 6.36 6.06 6.03

19 4d3/2(4d35/2)3/2 2 6.69 6.42 6.43

20 4d3/2(4d35/2)3/2 1 6.81 6.55 6.56

21 4d3/2(4d35/2)9/2 6 7.15 6.68 6.60

22 4d45/2 4 7.72 7.40 7.38

23 4d3/2(4d35/2)3/2 0 7.77 7.55 7.57

24 4d45/2 2 8.41 8.01 8.00

25 4d3/2(4d35/2)3/2 3 8.89 8.43 8.42

26 (4d23/2)0(4d
2
5/2)2 2 9.86 — 9.40

27 (4d23/2)0(4d
2
5/2)4 4 10.27 9.77 9.78

28 (4d23/2)2(4d
2
5/2)0 2 10.48 9.97 9.98

29 4d3/2(4d35/2)5/2 3 10.66 10.15 10.16

30 4d3/2(4d35/2)5/2 1 10.77 — 10.30

31 4d45/2 0 11.23 — 10.77

32 4d3/2(4d35/2)5/2 4 11.79 — 11.11

33 4d3/2(4d35/2)5/2 2 14.70 — 13.95

34 (4d23/2)0(4d
2
5/2)0 0 18.87 — 17.98
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系数最大的电子组态. 作为比较, 基于 EBIT实验

数据和其他理论结果一并列出 [14]. 可以看出, 本文

计算结果与实验符合较好. 除了第 7条能级本文结

果比实验值大了约 8.5%外, 其余能级相对实验结

果的误差均不超过 8%. 在复杂元素辐射不透明度

的计算中, 上述能级的误差对粒子数分布和辐射跃

迁能量的影响是很小的. 注意到 CI+MBPT方法

与实验值更为接近 [14], 这主要是因为该计算是仅

针对基组态 4s24p64d4 而进行的优化计算.

Sn10+

辐射跃迁振子强度是计算辐射不透明度和发

射谱的基本参数, 文献中可用于比较的数据很少.

理论上, 用长度和速度两种规范得到的振子强度是

相等的, 而实际计算中组态展开只能取有限项, 因

此两者是有差异的, 通常用长度和速度表示的差异

来检验计算精度. 图 3以   为例, 分析辐射跃

迁振子强度的计算结果. 图 3(a)给出了振子强度

大于 0.01的长度和速度表示的比较. 对小于 0.1的

振子强度, 两种表示虽然有部分振子强度差异较

大, 但是整体上比较接近. 对大于 0.1的振子强度,

两种表示符合很好. 整体上, 两种表示符合得较好,

表明了本文大规模组态相互作用计算的可信度.

图 3(b)给出了振子强度大于 0.01, 且跃迁波长在

11—20 nm范围内的振子强度两种表示方法的比

值, 这些跃迁线是 13.5 nm附近辐射不透明度和发

射谱的主要贡献. 上下两条红虚线分别表示比值

为 1和 0.8. 可以看出, 两种表示的相对误差基本

在 20%—30% 以内, 这表明了本文计算的基本原

子参数是基本可靠的. 

4   结果和讨论

Sn9+ Sn10+ Sn11+ Sn12+

Sn9+ Sn12+

Sn9+

Sn12+

Sn9+

获得能级和振子强度等原子参数后, 使用 DLA

模型计算可得到典型条件下 Sn等离子体 EUV辐

射不透明度, 如图 4所示. 等离子体温度为 30 eV, 密

度为 0.01 g/cm3, 相应的电子密度约 5.5 × 1020 cm−3,

主要的离子类型是   ,    ,    和   ,

丰度分别为 5.4%, 26.0%, 41.6%和 22.4%. 在图示

的波长范围内 (11.5—15 nm), 束缚-束缚跃迁是辐

射不透明度的主要贡献, 束缚-自由和自由-自由跃

迁的贡献可以忽略不计, 这些强吸收线主要来自

4d-4f和 4p-4d跃迁.   -  都显示了非常复

杂的谱线结构.   的波长范围最宽 (12—14 nm),

谱线结构非常丰富, 形成了准连续的吸收包络. 在

吸收包络上叠加了复杂的线谱, 位于约 13.8 nm附

近的最强吸收峰主要来自 4d-4f的跃迁. 随着电荷

态的增大, 谱线覆盖的波长范围越来越窄. 对于

 离子 , 谱线集中在 12.6—13.4 nm. 相比于

 , 高电荷态离子的吸收包络更窄, 而线谱特点

更为明显. 图 4(e)给出了总的辐射不透明度 (黑

线), 可见吸收结构集中在 13 nm附近, 形成了一

个大的吸收包络, 而包络上叠加了丰富的线状谱.

高电荷态 Sn离子的轨道塌缩效应使得多电子

激发组态依然是束缚态 (如图 2所示), 它们对总辐

射不透明度的贡献是值得研究的, 这对理解吸收结

构的特征是有益的. 注意到在本文的大规模组态相

互作用计算中, 能级混合非常严重, 很难分辨某一

精细能级是来自哪个组态. 为此, 我们另外设置了

两组不同组态规模的计算: 一是每种电荷态离子只

包含基组态和单电子激发组态 (记为 A); 二是在

A的基础上加上双电子激发组态 (记为 B). 分别基

于 A和 B两种组态规模产生的辐射跃迁参数, 计

算得到了辐射不透明度, 分别如图 4(e)的红线和

绿线所示. 因为计算规模不同, 所以振子强度大小

和分布亦有不同. 为了便于和最大计算规模的结

果 (黑线)相比, A和 B的计算结果向长波范围移

动了 0.1 nm. 容易看出, 当只包括基组态和单电子
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Sn10+图 3      振子强度　(a) 振子强度的长度和速度表示,

红色虚线斜率为 1; (b) 波长 11—20 nm的振子强度长度

和速度表示的比值 , 上下两条红色虚线分别表示比值为 1

和 0.8

Sn10+Fig. 3. Oscillator strengths of    : (a) Length and velo-

city  forms  of  oscillator  strengths;  the  slope  of  the  red

dashed line  is  1;  (b)  ratio  of  length form to velocity  form.

The upper and lower red dashed lines represent 1 and 0.8,

respectively.
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Sn10+

激发组态时 (红线), 最强的吸收位于约 12.8 nm

处 , 主要来自各电荷态离子基组态 4d-4f和 4p-

4d的吸收. 在增加了双电子激发组态后 (绿线),

12.8 nm处的强吸收峰增加了约 50%. 同时, 13—

13.5 nm范围的吸收明显增强, 这些吸收线来自单

电子激发组态的 4d-4f和 4p-4d的跃迁. 在热平衡

条件下, 单电子激发态能量比基组态高, 因此其占

据数比基态小. 但是它们的电子结构复杂, 电子耦

合出的精细能级数目多, 因此所占据的配分函数比

例大 , 从而对辐射不透明度的贡献也很大 . 以

 为例, 基组态贡献的配分函数约占总配分函

数的 17.4%, 单电子激发组态占 73.1%, 双电子激

发组态占 9.5%, 可见单电子激发组态对总吸收的

重要贡献. 进一步包含三电子及更高激发组态后

(黑线), 谱线峰值强度增大, 线谱分布更加集中, 表

明双电子激发组态对辐射不透明度亦有较大贡献.

Fujioka等 [22] 通过激光产生的 X射线加热 Sn

靶, 测量了 Sn等离子体辐射不透明度. 辐射流体

模拟预测了在 X射线峰值过后的 1 ns, Sn等离子

体的平均温度 30 eV, 平均密度 0.01 g/cm3, 面密

度 2.04 × 10−5 g/cm2. 理论和实验的透射谱比较如

图 5所示, 其中 ATOMIC程序采用混合模型计算

辐射不透明度, 即对重要的跃迁线采取细致能级的

描述, 对次要的跃迁采取统计方法 [28,41]. 从图 5(a)

可见, 理论与实验结果虽然整体上基本符合, 但也

存在明显差异. 在 11—13.5 nm波长范围, 实验结

Sn10+ 4d-5p

Sn9+ 4d-5p

果显示了一个较为缓慢的下降趋势, 而两种理论计

算都预测了非常陡峭的下降沿. 与 ATOMIC相比,

本文预测的下降沿位于更短的波长, 且吸收峰的宽

度更宽. 此外, 理论和实验的差异还表现在吸收峰

的位置和细致结构上: 一是实验测量的最强吸收峰

位于 13.5 nm左右, 而理论预测的位置均偏低; 二

是在上升沿, 实验在 16和 18 nm处分别给出了两

个吸收峰, 虽然本文预测了 16 nm处的吸收峰, 但

是两种理论均没有预测 18 nm处的宽吸收峰. 可

以看到, 在 13 nm附近的最强吸收峰, 理论预测吸

收是饱和的, 这也是与实验不符的. 为了探究理论

与实验差异的可能原因, 本文计算了温度分别为

25, 27和 32 eV的透射谱, 如图 5(b)所示. 容易看

出, 温度越高, 吸收峰的宽度越窄. 最强吸收峰的

下降沿对温度不敏感, 而上升沿对温度比较敏感.

温度越低, 14—20 nm波长范围的透射率越小. 这

是因为电离度随温度降低而变小, 电荷态分布向低

电离度离子偏移, 相应的吸收峰向长波范围移动.

对于透射谱上升沿可见的两个吸收结构 (约 16和

18 nm), 前者来自   的   跃迁, 后者来自

 的  跃迁 (理论计算的位置约为 17.6 nm).

在温度下降到 25 eV时 (黑虚线), 理论预测的这两

个吸收峰结构清晰可见, 但是此时理论预测的透射

率比实验结果已经明显偏低. 对于理论和实验之间

的差异, 可能的物理原因有: 一是原子参数的精度.

振子强度的大小和分布是光谱的决定性因素. 从
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Sn9+ Sn10+ Sn11+

Sn12+
图 4    温度 30 eV, 密度 0.01 g/cm3 条件下 Sn等离子体中不同电荷态对辐射不透明度的贡献　(a)   ; (b)   ; (c)   ;

(d)   ; (e)总不透明度, 红线为只包含基组态和单电子激发组态的结果, 绿线为包括了基组态、单电子和双电子激发组态的结果

Sn9+ Sn10+ Sn11+ Sn12+
Fig. 4. Radiative opacity of  Sn at a temperature of  30 eV and a density of  0.01 g/cm3 contributed by different ionization stages:

(a)   ; (b)   ; (c)   ; (d)   ; (e) total opacity. The red line represents the result including only ground and singly

excited configurations. The green line represents the result including ground, singly and doubly excited configurations.
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图 5可知, 理论计算的最强吸收峰的位置和强度均

与实验不符, 提高原子参数精度可以改善理论和实

验符合度. 二是理论计算是基于局域热平衡假设得

到的, 真实实验条件下, 可能会存在一些非平衡因

素, 导致理论预测和实验测量的差异.
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图 5　Sn等离子体透射谱　(a)温度 30 eV, 密度 0.01 g/cm3

时本文计算、ATOMIC[28] 与实验 [22] 结果 ; (b) 本文计算的

密度 0.01 g/cm3, 温度为 25, 27, 30和 32 eV的 Sn等离子体

透射谱. 本文计算取仪器展宽为 0.5 eV

Fig. 5. Transmission spectra of Sn plasmas: (a) Present cal-

culation, ATOMIC[28] and experimental results[22] of Sn at a

temperature of 30 eV and a density of 0.01 g/cm3; (b) pre-

sent  calculated  transmission  spectra  of  Sn  at  a  density  of

0.01 g/cm3 and temperatures  of  25,  27,  30 and 32 eV.  The

instrumental broadening in the present calculation is set to

be 0.5 eV.

 

Sn6+ Sn12+

Sn11+

Sn10+

图 6为温度 20 eV, 密度 0.0001—0.1 g/cm3

的 Sn等离子体辐射不透明度和对应条件下的发射

谱, 其中红色虚线框标出了中心波长 13.5 nm, 带

宽 2%的波长范围. 在图示的等离子体条件下, Sn

等离子体中主要存在的离子类型为   -  .

在最低的密度 0.0001 g/cm3, 等离子体中  离

子的丰度最大 (约 50%). 由它贡献的辐射不透明度

主要位于 13 nm附近, 而 13.5 nm附近的辐射不透

明度相对较小. 密度增加至 0.001 g/cm3 时,  

离子丰度最大 (约 44%). 此时在 13.5 nm附近的

辐射不透明度最大. 密度继续增加时, 谱线结构改

变明显: 由非常集中的单峰形状变成了多吸收峰的

结构. 在最大的密度 0.1 g/cm3, 谱线的三吸收峰结

构清晰可见. 密度较低时, 谱线非常集中, 随着密

度的增加, 强吸收峰覆盖的波长范围越来越宽, 且

形成了准连续的吸收包络. 例如, 在 0.001 g/cm3

时, 吸收谱集中在 13.5 nm附近. 在 0.01 g/cm3 时,

主要的吸收峰覆盖了 12—16 nm, 而在 0.1 g/cm3

时, 强吸收峰则覆盖了 12—17 nm. 这是因为: 密

度较低时, 对辐射不透明度起主要贡献的是基态

和低激发态, 能量较高的激发态占据数小, 对不透

明度的贡献小, 因此谱线较为集中. 随着密度的增

加, 电子- 电子和电子-离子碰撞速率增大, 激发态

占据数增大, 对辐射不透明度的贡献随之增大. 而

激发态的能量分布范围很宽, 所以吸收谱的分布

范围也变宽了 . 同时 , 随着密度的增加 , 电子复

合速率增大, 电离度变低, 电荷态分布向低电离度

离子偏移, 而低电荷态离子的吸收谱线分布的波长

范围更广. 此外, 密度的增加使得电子碰撞展宽增

加, 谱线宽度增大, 因此光谱逐渐形成了准连续的

吸收包络.
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图 6    温度为 20 eV, 密度为 (a) 0.0001, (b) 0.001, (c) 0.01

和 (d) 0.1 g/cm3 的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左图)

和发射系数 (右图). 平均电离度分别为 10.96, 9.63, 8.36和 7.16,

自由电子密度分别为 5.56 × 1018, 4.89 × 1019, 4.24 × 1020

和 3.63 × 1021 cm−3. 红色虚线表示中心波长 13.5 nm, 带宽

2%的波长范围

Fig. 6. EUV Radiative  opacity  (left)  and emissivity  (right)

of  Sn  plasmas  at  a  temperature  of  20 eV  and  densities  of

(a) 0.0001, (b) 0.001, (c) 0.01 and (d) 0.1 g/cm3. The aver-

age  ionization  is  10.96,  9.63,  8.36 and  7.16,  respectively.

The free electron density is 5.56 × 1018, 4.89 × 1019, 4.24 ×

1020 and 3.63 × 1021 cm−3, respectively. The red-dashed lines

represent the 2% wavelength region centered at 13.5 nm.
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发射谱随密度的变化规律和辐射不透明度是

类似的, 两者谱线结构相似, 而相对强度不同. 例

如, 密度为 0.1 g/cm3 时, 13—16 nm范围内的强吸

收和强发射均有 3个大的峰. 吸收峰约在 13.5 nm

处最强, 而发射谱在此处是弱的, 最强的发射峰位

于约 15.2 nm. 随着密度的增加, 等离子体的发射

系数随之增大, 但是光谱范围也越来越宽. 在 EUV

光源设计中, 2%带宽以外的发射光谱通常是不利

于光刻的 [42]. 以 13.5 nm为中心, 2%带宽以内的

发射率积分得到总的发射功率, 如表 2所列. 容易

看到, 随着物质密度的增加, 总的发射功率是增加

的. 这主要是粒子数密度增加造成的, 因为发射系

数正比于上能级的粒子数. 同时, 密度的增加使得

光谱分布越来越宽, 且发射系数的峰值逐渐偏离

13.5 nm. 所以在 EUV光源的设计中, 需要综合考

虑谱线结构和发射功率. 图 7、图 8和图 6类似, 但

是温度分别为 23和 27 eV. 对于相同的温度, 随着

密度的增加, 辐射不透明度和发射谱的变化规律与

图 6所示类似. 表现为: 强谱线覆盖范围的越来越

宽, 同时强线谱的位置向长波长移动. 这是因为密

度增加, 电子复合速率随之增加, 电荷态分布向低

电离度偏移导致的.

图 9给出了密度为 0.0001 g/cm3, 不同温度的

辐射不透明度. 因为密度很低, 所以主要是基态和

低激发态对辐射不透明度有贡献. 此时谱线的电子

Sn9+ Sn10+

碰撞展宽很小 (约 0.5 meV), 表现出明显的分立谱

结构, 谱线结构非常复杂. 在 16 eV时, 等离子体中

 和  占据了约 85%的丰度. 两者在 13.5 nm

附近贡献了丰富的谱线结构. 虽然发射谱集中在

13.5 nm, 但是因为密度低, 所以谱线的强度不大.

随着温度的增加, 电离度增加, 电荷态分布向高电
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表 2    不同温度和密度条件下 ,  Sn等离子体在

(13.5 ± 2%) nm波长范围的总发射功率. a(b)表示

a ×  

10b

Table 2.    Total emissivity of Sn plasmas in (13.5 ±

2%) nm wavelength region at a variety of temperat-

ure and density. a(b) represents a ×   .

Te  /eV r/(g·cm−3) jtot  /(W·cm−3)

20

0.0001 4.52(10)

0.001 7.86(11)

0.01 6.68(12)

0.1 8.36(13)

23

0.0001 5.50(10)

0.001 1.01(12)

0.01 1.42(13)

0.1 1.69(14)

27

0.001 1.13(12)

0.005 9.07(12)

0.01 2.24(13)

0.1 3.11(14)
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图  7    温度为 23 eV, 密度为 (a) 0.001, (b) 0.005, (c) 0.01

和 (d) 0.1 g/cm3 的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左图)

和发射系数 (右图)

Fig. 7. EUV  Radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right panel) of Sn plasmas at a temperature of 23 eV and

densities of (a) 0.001, (b) 0.005, (c) 0.01 and (d) 0.1 g/cm3.
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图  8    温度为 27 eV, 密度为 (a) 0.001, (b) 0.005, (c) 0.01

和 (d) 0.1 g/cm3 的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左图)

和发射系数 (右图)

Fig. 8. EUV  Radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right panel) of Sn plasmas at a temperature of 27 eV and

densities of (a) 0.001, (b) 0.005, (c) 0.01 and (d) 0.1 g/cm3.
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Sn12+
荷态偏移, 强谱线随之向短波长范围偏移. 在温度

为 23 eV时, 主要的离子类型是   , 最强的谱

线在 13 nm附近, 此时 13.5 nm处的吸收峰就相

对很弱了. 图 10—12与图 9类似, 但密度分别为

0.001, 0.01和 0.1 g/cm3. 对于固定的密度, 随着温

度的增加, 谱线结构表现出明显的窄化现象. 如图 11

(密度 0.01 g/cm3)所示, 20 eV时, 吸收和发射最

强的谱线覆盖的波长范围是 12.5—15.5 nm. 当温

度增加到 30 eV时, 则几乎集中在 12.5—13.5 nm

很窄的范围内. 这是因为, 温度较低时, 电离度较
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图 9    密度为 0.0001 g/cm3, 温度为 (a) 16, (b) 18, (c) 20和

(d) 23 eV的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左图)和发

射系数 (右图)

Fig. 9. EUV  radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right  panel)  of  Sn  plasmas  at  a  density  of  0.0001 g/cm3

and temperatures of (a) 16, (b) 18, (c) 20 and (d) 23 eV.
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图  10    密度为 0.001 g/cm3, 温度为 (a) 18, (b) 20, (c) 23,

(d) 25和 (e) 27 eV的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左

图)和发射系数 (右图)

Fig. 10. EUV  radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right panel) of Sn plasmas at a density of 0.001 g/cm3 and

temperatures of (a) 18, (b) 20, (c) 23, (d) 25 and (e) 27 eV.
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图  11    密度为 0.01 g/cm3, 温度为 (a) 20, (b) 23, (c) 25,

(d) 27和 (e) 30 eV的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左

图)和发射系数 (右图)

Fig. 11. EUV  radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right panel) of Sn plasmas at a density of 0.01 g/cm3 and

temperatures of (a) 20, (b) 23, (c) 25, (d) 27 and (e) 30 eV.
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图 12    密度为 0.1 g/cm3, 温度为 (a) 20, (b) 23, (c) 25, (d) 27

和 (e) 30 eV的 Sn等离子体 EUV辐射不透明度 (左图)和

发射系数 (右图)

Fig. 12. EUV  radiative  opacity  (left  panel)  and  emissivity

(right  panel)  of  Sn  plasmas  at  a  density  of  0.1 g/cm3  and

temperatures of (a) 20, (b) 23, (c) 25, (d) 27 and (e) 30 eV.
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低, 低电荷态离子的结构更为复杂, 谱线覆盖的波

长范围更宽. 随着温度增加, 电离度增加, 高电荷

态离子丰度增加, 其束缚态电子数目变少, 跃迁线

能量更为集中, 因此谱线整体结构变窄. 分析 (13.5

± 2%) nm波长范围的总发射功率可看出, 密度一

定时, 随着温度的升高, 总发射功率也随之增加.

例如 , 密度为 0.001 g/cm3 时 , 温度为 20,  23和

27 eV时的总发射功率分别为 7.86 × 1011, 1.01 ×

1012 和 1.13 × 1012 W/cm3. 温度增加时, 虽然强发

射线位置逐渐偏移出了 (13.5 ± 2%) nm的范围,

但是高激发态上的粒子占据数增加了, 使得总发射

功率增强. 

5   结　论

Sn6+ Sn14+

Sn6+ Sn14+

使用DLA模型系统研究了作为 EUV光源典型

条件下的 Sn等离子体辐射不透明度和发射谱 (温

度 16—30 eV, 密度 0.0001—0.1 g/cm3). 在此条件

下, Sn等离子体中主要的离子类型是  -  .

基于 MCDF方法, 采用大规模组态相互作用的计

算, 获得了   -  的能级和辐射跃迁振子强

度等基本原子参数, 计算中包括了至多 4d4-4f4 和

4p3-4d3 的电子关联效应. 对较强的振子强度, 其长

度和速度表示差异在 20%—30%. 计算了 30 eV,

0.01 g/cm3 条件下 Sn等离子体透射谱, 与实验和

其他大规模计算的结果基本符合 . 系统研究了

Sn等离子体辐射不透明度和发射谱随温度和密度

的变化规律, 展示了 13.5 nm附近的辐射特性的特

点. 温度固定时, 随着密度增加, 吸收谱变宽; 而密

度固定时, 随着温度升高, 吸收谱变窄. 研究了中

心波长 13.5 nm, 带宽 2% 范围的总发射功率随温

度和密度的变化. 需要注意的是, 本文研究的典型

条件下 (约 30 eV, 0.01 g/cm3), Sn等离子体通常

没有严格处于局域热平衡状态, 而是处于非平衡状

态 [29]. 非平衡效应会改变粒子数分布, 从而影响辐

射不透明度和发射谱的结构和强度 [43,44], 这是

EUV光源设计需要考虑的物理因素, 也是未来工

作中需要细致研究的内容.
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Abstract

Sn6+ Sn14+ 4dm-4fm m = 1, 2, 3, 4 4pn-4dn

n = 1, 2, 3

Sn is the material for an extreme ultraviolet (EUV) light source working at 13.5 nm, therefore the radiative

properties of Sn plasma are of great importance in designing light source. The radiative opacity and emissivity

of Sn plasma at local thermodynamic equilibrium are investigated by using a detailed-level-accounting model. In

order to obtain precise atomic data, a multi-configuration Dirac-Fock method is used to calculate energy levels

and oscillator strengths of   -  . The electronic correlation effects of   (  ) and  

(  ) are mainly considered, which dominate the radiation near 13.5 nm. The number of fine-structure

levels  reaches  about  200000  for  each  ionization  stage  in  the  present  large-scale  configuration  interaction

calculations. For the large oscillator strengths (> 0.01), the length form is in accord with the velocity form and

their  relative  difference  is  about  20%−30%.  The  calculated  transmission  spectra  of  Sn  plasma  at  30  eV  and

0.01  g/cm3  are  compared  with  the  experimental  result,  respectively,  showing  that  they  have  both  good

consistency. The radiative opacity and emissivity of Sn plasma at the temperature in a range of 16−30 eV and

density in a scope of of 0.0001−0.1 g/cm3 are investigated systematically. The effects of the plasma temperature

and plasma density on radiation characteristics are studied. The results show that the radiative properties near

13.5  nm are  broadened  with  the  increase  of  density  at  a  specific  temperature,  while  it  is  narrowed  with  the

increase  of  temperature  for  a  specific  density.  The  present  investigation  should  be  helpful  in  designing  and

studying EUV light source in the future.

Keywords: extreme ultraviolet light source, detailed-level-accounting model, configuration interaction
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国防科技大学建校 70周年专题

基于深度学习的钻孔辐射压离子加速建模*

张普渡 1)    王伟权 1)†    李哲民 2)    张资旋 1)

王叶晨 1)    周泓宇 1)    银燕 1)‡

1) (国防科技大学理学院物理系, 长沙　410073)

2) (国防科技大学理学院数学系, 长沙　410073)

(2023 年 4 月 29日收到; 2023 年 5 月 31日收到修改稿)

超短超强激光脉冲与固体靶相互作用可通过钻孔辐射压加速机制产生百MeV量级的离子束, 离子束的

品质强烈依赖于激光和靶的作用参量. 本文以近 400组激光驱动固体靶的粒子模拟结果作为数据集, 以激光

强度、靶密度、靶厚和离子质量作为输入参量, 基于全连接神经网络建立了一个离子峰值能量和截止能量连

续映射模型. 该模型用较为稀疏的参量取值获得了较大参量范围内的分析结果, 大大减少了多维参量大范围

扫参的计算量. 基于连续映射模型的结果, 得到了钻孔辐射压加速机制下离子峰值能量的修正公式和截止能

量的拟合公式, 可为激光离子加速的实验设计提供重要参考.

关键词：激光离子加速, 神经网络

PACS：41.75.Jv, 87.85.dq 　DOI: 10.7498/aps.72.20230702

 

1   引　言

随着超短超强激光脉冲与等离子体相互作用

研究的不断深入, 基于超强激光驱动的离子加速逐

渐成为激光等离子体领域的重要研究方向, 在离子

束驱动快点火 [1,2]、束靶中子源 [3,4]、温稠密物质加

热 [5−7]、质子照相 [8,9] 等领域得到了广泛研究与应

用. 常见的激光驱动的离子加速机制包含辐射压加

速 (radiation pressure acceleration, RPA)[10,11]、靶

背法向鞘层加速 (target normal sheath accelera-

tion, TNSA)[12,13]、靶破烧蚀加速 [14,15]、无碰撞激波

加速 [16,17] 等. 其中, RPA机制由于其能量转化效

率高、离子束单能性好以及可加速重离子等特点,

在实验上备受关注. 根据固体靶厚度的不同, RPA

机制可分为薄靶条件下的光帆加速 (light-sail RPA,

LS-RPA)[18,19] 和厚靶条件下的钻孔加速 (hole-bor-

ing RPA, HB-RPA)[20,21]. 在 LS-RPA机制下, 离子

与电子将被压缩为“等离子体飞镜 (plasma mirror)”

结构被激光脉冲整体推动加速, 但这种机制对激光

脉冲对比度要求较高, 且靶厚度和激光脉冲强度之

间有严格的匹配关系 [18,19,22]. 而对于 HB-RPA机

制, 激光和靶的参数要求相对宽松, 更容易在实验

中实现 [23], 且可在较高激光强度下对重离子实现

有效加速 [24].

在基于 HB-RPA机制的数值模拟和实验设计

中, 分析研究对象与参量的关联时需进行参数扫

描. 然而, 激光和靶参数的选取范围较为宽泛, 通

过开展大量实验或数值模拟进行线性扫参的代价

过于高昂. 同时, 不同扫描参量与目标参量间可能
 

*  国家自然科学基金青年基金 (批准号: 12005298)、国家自然科学基金联合项目“叶企孙”科学基金 (批准号: U2241281)、湖南省自

然科学基金 (批准号: 2022JJ30656)、湖南省自然科学基金青年基金 (批准号: 2021JJ40661)和国防科技大学科研计划 (批准号:

ZK19-25)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: weiquan.wang@nudt.edu.cn
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存在一定映射关联, 而通过线性扫参只能得到有限

的孤立数据点, 基于有限的数据建立较为可靠的连

续映射关系存在较大困难. 因此, 有必要寻找新的

研究参量映射规律的手段. 近几年内, 依赖于数据

学习的神经网络算法 [25,26] 被逐渐应用在科研领域,

例如托卡马克装置中磁场的控制优化 [27]、惯性约

束聚变实验结果对实验参数的敏感度研究 [28]、电

子加速能谱的自动识别与分类 [29]、高辐射环境下

测得的电子能谱图的去噪分析 [30]、预测粒子加速

器内粒子束纵向相空间演化趋势 [31] 等. 在众多类型

的神经网络算法中, 卷积神经网络 (convolutional

neural network, CNN)主要面向二维矩阵数据的

处理, 在图像处理和识别等领域应用广泛 [30]. 自组

织映射神经网络 (self-organizing map, SOM)的训

练过程为无监督的竞争学习, 适用于高维数据的聚

类分析 [29]. 全连接构型人工神经网络 (fully conne-

cted neural network, FCNN)可以建立起数个变

量关于单一映射量的连续模型, 适用于数据回归类

问题的建模分析. Djordjević等 [32] 基于 FCNN神

经网络算法对 TNSA加速机制的多维参数进行了

建模分析, 得到离子截止能量的连续映射模型, 并

给出 TNSA机制下离子能量增大速率的连续映射

模型 [33].

本文所研究的 HB-RPA机制下的参数映射也

是一个数据回归类问题, 采用 FCNN神经网络较

为适合. 首先将有限的数值模拟结果整理为数据集

输入 FCNN, 然后在数据迭代的过程中, 通过神经

元权重的反向传递, 把目标参量关于输入参量的变

化特征记录在神经网络中, 从而得到连续映射模

型. 这一所得模型可较好反映出扫参空间中所有数

据点的映射结果, 并可在训练范围外进行推广, 进

而对更大范围的结果进行预测. 本文利用 FCNN

建立了 HB-RPA机制下离子峰值能量和截止能量

关于激光强度、靶密度、靶厚度和离子质量这 4个

输入参量的连续映射模型. 根据该模型与 HB-RPA

的理论公式及 PIC数值模拟结果的对比结果, 对

离子峰值能量公式进行修正, 同时给出离子截止能

量的经验公式, 实现了对 HB-RPA机制下离子峰

值能量和截止能量的定量描述. 

2   物理模型

a < π dn/(ncλ0)当激光强度与靶厚度近似满足 

a

I0 a =√
I0λ20/(1× 1018 W/cm2 · μm2) λ0 = 1 μm

d nc =
meω

2

4π e2
me ω e

I0 n

关系时, HB-RPA机制将占主导地位 [34], 其中,   

为归一化激光强度, 与激光强度  的关系满足 

 ,    为激光

波长,    为靶厚度,    为等离子体临界密

度,   为电子质量,   为激光频率,   为电子电荷

量. 一维 (one-dimension, 1D)情况下, 一束强度恒

定为  的圆极化激光正入射到均匀密度为  的等

离子体, 光束在等离子体表面被完全反射. 由稳态

加速离子所满足的动量平衡方程, 可以得到实验室

系中相对论条件下动量平衡的稳态离子能量表达

式 [20]: 

Ep = mic
2

(
2ξ

1 + 2
√
ξ

)
, (1)

ξ =
I0

minc3

Ep I0

n mi

式中, 无量纲参量   . 从 (1)式可以看出,

一维 HB-RPA机制下, 大量处于平衡态的离子的

峰值能量  主要与激光强度  、等离子体靶密度

 和离子质量  相关.

a d

n mi

d

d

本文通过 PIC程序 EPOCH[35] 对 HB-RPA过

程进行了约 400次 1D数值模拟. 在模拟中改变激

光脉冲的归一化激光强度   , 等离子体靶厚度   ,

等离子体靶密度   和离子质量   , 模拟参数选取

范围均满足 HB-RPA离子加速机制要求. 由于靶

厚度  是决定 HB-RPA加速机制是否起效的重要

参量, 将  作为输入参量加入到神经网络的训练中,

可以更好地保证训练所得模型的可靠性. 在 1D数

值模拟中, 激光时间脉冲设置为梯形包络, 如下式

所示: 

I(t) =


t

5T0
I0, 0 < t < 5T0,

I0, t > 5T0,

T0

0 ⩽ x ⩽ 90λ0

10λ0

∆x = 0.01λ0

其中  为激光周期, I0 为激光峰值强度. 等离子体

为单一离子组分的平面靶, 靶离子为完全电离. 模

拟盒子范围为   , 靶前表面位置处于

 处. 激光脉冲由左边界入射. 模拟空间分辨率

为  , 每个网格内各组分的宏粒子数目

为 50个.

x-v v x-v
图 1(a)和图 1(c) 分别为 He2+离子和 C6+离子

的   相空间图, 其中,    为离子速度.    相空间

图展现了 HB-RPA机制的典型振荡特征 [20,21]. 在

HB-RPA机制中, 激光推动电子形成压缩层, 由此

产生的电荷分离场把大量靶内离子加速到稳态速

度, 如红色虚线框所示. 加速电场的峰值位于电子
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x-v

t = 70T0

x-v

压缩层的前表面, 随时间振荡 [20], 离子在振荡电场

作用下形成形似鱼骨的  相空间结构. 少量滞后

的离子被加速电场的上升沿推动至峰值电场区

域, 进而被加速至更高能量, 如蓝色虚线框所示.

图 1(b)和图 1(d)分别为 He2+离子和 C6+离子在

 时刻的能谱图, 此时离子相空间、离子峰

值能量和最大离子能量都已趋于稳定. 在能谱图上

略去了能量位于能谱中最低 0.5%部分的低能离

子, 呈现清晰的准单能结构. 对于每组数值模拟,

通过诊断离子的   相空间分布来确定该组模拟

中 HB-RPA加速机制占主导地位, 通过离子能谱

图统计离子束的峰值能量和截止能量. 舍弃掉不符

合 HB-RPA加速机制的数据点, 最终得到 400组

数据集样本数据点. 

3   数据准备和搭建神经网络
 

3.1    数据集生成

整体数据集的采样采用系统抽样方式, 在一定

d [7.5λ0, 35λ0] 2.5λ0

n [12.5nc,  40nc] 2.5nc

d

15λ0 25λ0 n [10nc,  30nc]

5nc

d n a

Ep Em

的参数范围内均匀间隔取值, 通过离子种类将数据

集划分为质子集、He2+集、C6+集、O8+集和测试集

共 5个集合. 其中, 质子集合经过数据筛选后总共

记录了 231次数值模拟结果, 具体的输入参数取值

为: 靶厚  在  范围内间隔  均匀取

值, 靶密度   在   范围内间隔   均

匀取值 , 激光强度分别取值 4×1021,  6×1021,  8×

1021, 1×1022, 2×1022, 3×1022 W/cm2. He2+离子集

合包含 49次数值模拟的结果, C6+离子与 O8+离子

分别包含 50次数值模拟的结果, 3种离子的靶厚 

取值为   和   , 靶密度   在   范围

内间隔   均匀取值 , 激光强度取值为 6×1021,

8×1021,  1×1022,  2×1022,  3×1022 W/cm2
  . 最后一

个集合为独立于其他数据的测试集, 离子种类包

括 D+, T+, He2+, B4+, C6+, F9+, Mg12+和 Al13+离

子, 在每组数值模拟中, 模拟参数  ,   和  均独立

取值, 共 20个数据点. 记录每组模拟结果的离子

峰值能量  与截止能量  作为训练参量, 具体取

值分布如表 1所列. 图 2(a)—(d)更直观地给出了
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t = 70T0 x-v x-v
a = 100 n = 25nc d = 25λ0

图 1    在   时刻 , (a) He2+离子的   相空间分布 , (b) He2+离子的能谱分布 , (c) C6+离子的   相空间分布 , (d) C6+离子

的能谱分布. 其中, 激光强度   , 靶密度   , 靶厚   ; 红色虚线框内为峰值能量所对应的离子, 蓝色虚线框

内为截止能量所对应的离子

t = 70T0 x-v x-v
d = 25λ0 n = 25nc a = 100

Fig. 1. At   , (a) the    phase space diagram of He2+, (b) the energy spectrum of He2+, (c) the    phase space diagram

of C6+, (d) the energy spectrum of C6+, with   ,    and   . The red dashed box circles the ions with peak en-

ergy, and the blue dashed box circles the ions with cutoff energy.
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d λ0

n nc

a A

4种离子的参数取值分布, 并用散点颜色标注了该

数据点所对应的离子峰值能量. 为控制输入参量的

数量级相近, 靶厚参数  以  归一化, 靶密度参数

 以临界密度  归一化, 激光强度以归一化激光强

度  输入, 离子质量以原子质量数  输入. 

3.2    神经网络搭建

本文基于 Pytorch中的 nn模块来搭建深度神

经网络, 所采用的网络类型为 FCNN, 通过测试与

对比训练结果对神经网络结构与超参数的选取进

行调整, 最终确定神经网络结构如图 3所示. 经过

d n a A

Ep

Em

筛选和后处理的样本数据被输入到输入层, 4个神

经元分别对应输入参数   ,    ,    ,    . 经过 6个隐

藏层后, 结果收敛至输出层的单一输出量.    与

 采用相同的神经网络结构.

神经网络训练参数的选取与所得到代理模型

(surrogates ensemble,  SE)[36] 的泛化能力密切相

关 . 我们所使用的神经网络采用均方方差损失
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d n a图 2    离子峰值能量随输入参数   ,   和   分布的三维散点图　(a) 质子; (b) He2+ 离子; (c) C6+ 离子; (d) O8+离子

Fig. 2. Scatter plot depiction of ion peak energy data ensembles as a function of input parameters d, n and a: (a) Proton case; (b) He2+,

(c) C6+; (d) O8+.

 

表 1    数值模拟数据集参数取值分布
Table 1.    Simulation  datasets  prepared  for  neural

network training.

离子种类 模拟组数 d/λ0 n/nc a 

Proton 231 [7.5, 35] [12.5, 40] [63.2, 173.2]

He2+ 49 15, 25 [10, 30] [77.5, 173.2]

C6+ 50 15, 25 [10, 30] [77.5, 173.2]

O8+ 50 15, 25 [10, 30] [77.5, 173.2]

其他 20 独立分布

 

…

…

…

…

…

…

128, PReLU, L2

256, Sigmoid, L2

256, PReLU, L2

256, PReLU, L2

256, Sigmoid , L2

128, PReLU, L2

峰值能量 p

截止能量 m

隐藏层:
输入层:

   

输出层:

图 3    训练所使用的神经网络结构

Fig. 3. Neural  network  architecture  used  in  the  following

training.
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L2 = 2× 10−5

(mean square error, MSE)函数, 采用 nn模块默

认的 L2 正则化, 其中   . 神经元激活

函数选取为 Sigmoid与 PReLU, 这两种激活函数

皆为单调函数, 模型映射曲线在有限的预测范围内

保持缓慢平滑变化, 这一特征与 HB-RPA理论公

式相契合. 训练结果表明, 我们所确定的神经网络

结构可使模型收敛至接近理论预测结果, 同时保持

了较好的平滑程度和泛化性, 这使得分析参量的训

练和预测结果都具有一定的可靠性. 

3.3    训练与测试

针对模拟数据所展开的训练类型均为监督学

习, 在给定输入数据上训练神经网络, 训练过程中

优化器选择基于随机梯度下降的 Adam优化器,

损失函数选择 MSE. 本文将数据集划分为 380组

数据的训练集和 20组数据的测试集, 训练集与测

试集皆为固定. 训练数据在神经网络上迭代次数固

定为 8000次, 学习率固定为 1×10−4, 损失函数误

差下降至 1×10−4 时, 模型趋于收敛, 且平滑程度

与拟合程度良好. 

4   研究结果
 

4.1    神经网络集合

在初始化权值的训练条件下, 每次的训练结果

会略有不同. 由于本文所使用的参数空间相对稀

疏, 每次训练所得模型的差异将会更加明显. 为此,

本文对 10个神经网络同时进行训练, 得到一个神

经网络集合, 并根据模型收敛时的损失函数取值对

训练结果做加权平均, 从而生成训练结果的代理模

型. 取每个模型最后 2000次迭代的损失函数均值

的倒数作为该模型的权值, 对所有神经网络模型加

权平均, 由模型权值进行归一化, 即可得到 

SE(x) =

[
N∑
i=1

wiSi(x)

]/[
N∑
i=1

wi

]
, (2)

Si wi

N = 10

式中, 代理模型 SE是所有训练模型  的均值;  

为每个训练模型的权值, 为最后 2000次迭代损失

函数均值的倒数; x 为输入参数的取值;   表

示神经网络模型训练个数. 为了衡量代理模型在一

定取值范围内的可变性, 定义了标准差 s: 

σ =

√√√√N

N∑
i=1

wi(Si − S)
2

/√√√√N

N∑
i=1

wi, (3)

S式中,   为所有模型的均值. 在与测试数据进行比

照时, 可将标准差 s 作为模型可靠程度的参考值,

以红色色块标注在代理模型映射曲线两侧. 

4.2    代理模型映射

利用神经网络训练结果和加权所得的代理模

型, 在一定范围内的参数空间上对输入参数进行连

续扫参, 可得到目标参量关于不同输入参数的映射

关系, 并与测试集数据点进行比照.

Ep

Ep

a2

n/nc

图 4为根据神经网络代理模型所绘出的离子

峰值能量与截止能量关于靶密度 n 和激光强度

a 的二维连续映射图. 从图 4(a) 可看出, 当激光强

度一定时, 峰值能量  随靶密度的增大而减小; 当

靶密度固定时, 峰值能量  随激光强度的增大而

增大. 当激光强度与靶密度满足  保持不变时,
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Ep Em d = 15λ0 63.2 ⩽ a ⩽ 173.2

10nc ⩽ n ⩽ 40nc

图 4    He2+离子 (a) 峰值能量   与 (b) 截止能量   的二维连续映射图, 其中靶厚   , 参数映射范围为  

和  

Ep Em 63.2 ⩽ a ⩽ 173.2

10nc ⩽ n ⩽ 40nc d = 15λ0

Fig. 4. Two-dimensional continuous mapping of peak energy    (a) and cutoff energy   (b) for He2+ over    and

  with   .
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Ep

Em

Ep

离子峰值能量接近为定值, 峰值能量  映射结果

与 (1)式理论结果符合很好. 同时, 图 4(b)给出

的截止能量  随靶密度增大而减小, 随激光强度

增大而增大, 与峰值能量  呈现出一致的映射规律.

n

10nc ⩽ n ⩽ 30nc

30nc ⩽ n ⩽ 50nc

n > 50nc

图 5为离子峰值能量代理模型关于单个输入

参量的映射曲线和峰值能量理论曲线 (由 (1)式给

出)的比照结果. 图 5(a) 给出了 He2+离子峰值能

量随靶密度  变化的连续映射曲线, 训练参数取值

范围为   , 预测参数取值范围为

 . 由图 5(a) 所示, 训练参数取值范

围内, 代理模型与理论曲线和测试集数据吻合程度

相当好; 在预测参数取值范围内, 模型映射值与测

试集数据偏差小于 10%, 模型的可靠性可以得到保

证. 而当  时, 模型映射值与理论值相差超

过 10%, 模型的可靠性不好, 所以这里没有给出映

射结果. 若增大训练参数取值范围, 则可在更大范

围内保证模型预测的可靠性.

77.5 < a < 173.2

63.2 < a < 77.5

d A

图 5(b)给出了 He2+离子峰值能量与激光强

度 a 的模型连续映射曲线. 激光强度的训练参数取

值范围为   , 预测参数取值范围为

 , 模型映射曲线在所观测范围内与

理论曲线保持了较好的吻合程度. 由于 HB-RPA

机制的参数限制, 在较低的激光强度下, 模拟结果

将与理论出现偏差 [37], 而过高的激光强度将破坏

离子相空间的振荡结构, 转为“不完全钻孔加速”机

制 [38]. 因此, 这里未对激光强度在更大的范围内做

外推预测. 图 5(c)和图 5(d)分别为 He2+离子峰值

能量与靶厚   和离子质量   的模型映射曲线. 由
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图 5    (a) He2+离子峰值能量   关于靶密度   的映射曲线 , 其中靶厚   , 激光强度   ; (b) He2+离子峰值能量  

关于激光强度   的映射曲线, 其中靶厚   , 靶密度   ; (c) He2+离子峰值能量   关于靶厚   的映射曲线, 其中靶密

度   , 激光强度   ; (d)离子峰值能量   关于离子质量数   的映射曲线, 其中靶厚   , 靶密度   , 激

光强度   . 图中红色实线为代理模型的映射曲线, 模型标准差用红色色块填充于代理模型曲线两侧. 蓝色虚线给出的是根

据 HB-RPA机制理论公式所绘出的离子峰值能量随离子密度变化的曲线, 黑色实心数据点为测试集数据点, 参数取值范围与模

型预测范围用黑色虚线分隔

Ep n d = 15λ0 a = 100

Ep a d = 15λ0 n = 20nc Ep

d a = 100 n = 20nc Ep A a = 100 n = 20nc

d = 15λ0

Fig. 5. (a) Parameter scan of He2+ peak energy     over target density     with    ,    ; (b) parameter scan of He2+

peak energy     over laser intensity     with    ,    ; (c) parameter scan of He2+ peak energy    over target thick-

ness    with   ,   ; (d) parameter scan of ion peak energy    over ion mass number    with   ,  

and    . The SE mapping curves are drawn with red solid, the theoretical curves are drawn with dashed, the red filled re-

gion indicates the standard deviation, and the untrained data from test subset are drawn with black dot.
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图 5(c)可知, He2+离子峰值能量的代理模型映射

值在观测范围内几乎不变. 根据 (1)式, 离子峰值

能量与靶厚度无明显依赖关系, 模型映射结果与理

论基本一致. 由图 5(d)可知, 离子质量较低时, 映

射曲线与理论曲线吻合程度较好; 而在离子质量较

高时, 映射曲线与理论曲线出现一定程度的偏差.

训练神经网络所使用的数据集源自 PIC数值模拟

结果, 能够很好地描述激光驱动离子加速过程中的

相对论和非线性效应. 而理论公式是在辐射压与静

电压达到动量平衡的理想稳态条件下得到的, 在实

际加速条件下这种理想稳态有可能被破坏. 因此,

可认为代理模型的映射结果相比理论结果更符合

实际加速情况, 需要结合数值模拟结果对 HB-RPA

机制中的峰值能量公式进行修正. 

4.3    离子的峰值能量和截止能量
 

4.3.1    峰值能量修正

A = 5

图 5(d) 展现出映射曲线与理论曲线存在偏差,

离子峰值能量在质量较低时略高于理论值, 而在质

量较高时略低于理论值, 模型曲线与理论曲线于离

子质量数  附近相交. 对比了更大范围的数值

模拟结果与理论值, 发现这一偏差仍然存在. 结合

代理模型所给出的模型和测试集所得模拟数据, 对

原理论公式进行修正, 修正后的公式可描述离子质

量对离子峰值能量的影响: 

E′
p = mic

2

[
2ξ

1 + 2
√
ξ

]
× [1 + 0.001(5−A)]2, (4)

A式中,   为离子质量数. 经过修正的模型曲线与测

试集数据点对比如图 6所示.

A > 5

A > 10

A > 30

A < 30

A > 30

如图 6所示, 当质量数   时, 数值模拟结

果与理论曲线开始出现偏移. 当质量数  时,

模拟结果与理论结果差异逐渐增大, 误差率接近

10%左右. 当采用基于离子质量数的修正公式时,

理论结果与数值模拟结果及模型映射结果符合很

好. 对于质量数  的中高 Z 离子, 其较为复杂

的电离过程将对离子的加速过程产生影响. 在电离

度较低的情况下, 重离子将滞后于电子被推动形成

的钻孔活塞结构, 此时 HB-RPA模型不再适用, 离

子峰值能量将显著低于理论值 [21]. 因此, 这里基于

映射结果给出的修正模型仅适用于  的靶材

料. 在质量数  时, 需增大数据集的质量数取

值范围, 并考虑靶材料的离化过程对加速过程的

影响. 

4.3.2    截止能量映射

当离子截止能量作为目标参量时, 重复与离子

峰值能量相同的训练和扫参操作, 可以得到连续映

射曲线, 如图 7所示.

n

n

Ep Em

图 7 给出了 He2+离子的截止能量关于靶密度

 、激光强度、靶厚和离子质量的映射关系. 结果表

明, 离子截止能量随  的增大而减小, 随激光强度

的增强和离子质量的增大而上升, 而与靶厚无明显

关联. 离子截止能量的映射结果与离子峰值能量的

映射结果呈现出一致的单调性变化规律. 因此, 将

结合离子峰值能量   与离子截止能量   的比值

映射模型给出 HB-RPA机制下离子截止能量的经

验公式. 

4.3.3    能量比值关系

Em Ep

k = Em/Ep k

Ep Em

Ep Em

k

将每组模拟截止能量   和峰值能量   的比

值记为   . 将   作为建模参量, 神经网络

结构与超参数设置均与训练  和  时保持一致,

损失函数阈值设为 2×10−4, 重复与  ,   类似的

训练和代理模型加权平均操作, 得到  关于不同输

入参量的映射模型.

Em Ep k

k n

a k

a < 90 n > 25nc

k

k

图 8为质子、He2+、C6+、O8+四种离子的截止

能量   与峰值能量   的比值   的二维连续映射

图. 由图 8(a) 所示, 质子的能量比值  随靶密度 

增大而增大, 随激光强度   增大而减小,    值在较

小范围内缓慢变化且近似均匀. 在  ,  

的部分区域,   变化幅度增大, 呈现出一定非线性

变化趋势. 图 8(b)—(d)显示, 其他 3种离子的  
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Corrected model

Untrained data

Theory

离
子

能
量

/
M

e
V

离子质量数 

d = 15λ0 n = 20nc a = 100图 6    在   ,   和   下 , 离子峰值能

量随离子质量的变化

A

d = 15λ0 n = 20nc a = 100

Fig. 6. Ion peak energy scan with ion mass number    with

 ,    and   .
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k

A

值变化趋势与质子相同, 且  值的变化范围随离子

质量数  的增大而增大.

k

k a

n < 25nc k n

n > 25nc k

图 9为能量比值   随激光强度和靶密度变化

的映射曲线. 图 9(a)显示,   随着激光强度  的增

大近似以线性规律减小, 其斜率随靶密度增大而增

大. 图 9(b)显示, 当   时,    随着靶密度  

的增大而近似线性增大; 当靶密度   时,   

的上升幅度显著变大, 呈现非线性变化趋势. 前面

图 1中关于离子相空间的分析已给出: 峰值能量对

应的离子主要在电荷分离场的峰值区域内被加速;

k

而截止能量对应的离子先被电荷分离场的上升沿

预加速, 再进入峰值区域被加速, 所以具有更高的

能量. 当激光强度较大或靶密度较低时, 电荷分离

场峰值强度增加, 导致离子峰值能量增大, 截止能

量与峰值能量差距减小. 当激光强度较小或靶密度

较高时, 电荷分离场峰值强度降低, 离子受电荷分

离场上升沿加速所获得的能量占比增大, 导致截止

能量与峰值能量差距增大. 综合上述映射模型特征

和物理过程分析, 给出了能量比值  关于输入参量

的拟合公式: 

 

k =



− 2.0625× 10−3a[1 + 0.02A+ 0.1667(n/nc)]

+ 0.01389(n/nc) + 0.01A+ 1.62 (n < 25nc),

− 2.0625× 10−3a[1 + 0.02A+ 0.0278(n/nc − 21.127)2]

+ 5.787× 10−8(n/nc − 2.3207)5 + 0.01A+ 1.62 (n > 25nc).

(5)
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图 7    (a) He2+离子截止能量   关于靶密度   的映射曲线, 其中靶厚   , 激光强度   ; (b) He2+离子截止能量  

关于激光强度   的映射曲线 , 其中靶厚   , 靶密度   ; (c) He2+离子截止能量   关于靶厚   的映射曲线 , 其中靶

密度   , 激光强度   ; (d) 离子截止能量   关于离子质量数   的映射曲线, 其中靶厚   , 靶密度   ,

激光强度  

Em n d = 15λ0 a = 100

Em a d = 15λ0 n = 20nc Em

d a = 100 n = 20nc Em A a = 100

n = 20nc d = 15λ0

Fig. 7. (a) Parameter scan of He2+ cutoff energy    over target density    with   ,   ; (b) parameter scan of He2+

cutoff  energy     over  laser  intensity     with    ,    ;  (c)  parameter  scan  of  He2+  cutoff  energy     over  target

thickness     with    ,    ;  (d)  parameter  scan  of  ion  cutoff  energy     over  ion  mass  number     with    ,

  and   .
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n < 25nc k

a n

A

n A k

n > 25nc

n

n

在   时, (5)式中第 1项描述了   关于

激光强度  的线性变化趋势, 以及靶密度  和离子

质量数  对激光强度映射的影响; 第 2项和第 3项

反映了靶密度   和离子质量数   对   值整体取值

分布的影响.   时, 第 1项与第 2项中靶密

度  增加了高次项, 描述了在较大密度下能量比值

关于  变化的非线性趋势, 此时上升幅度增大. 离

Em子截止能量  可以由下式给出: 

Em = k · E′
p, (6)

E′
p其中,   为修正后的离子峰值能量.

 

5   结论与展望

本文基于 FCNN算法对粒子模拟所生成的数
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图  8    (a) 质子 , (b) He2+, (c) C6+和  (d) O8+的能量比值   的二维连续映射图 , 其中靶厚   , 参数映射范围为

 和  

k = Em/Ep 63.2 ⩽ a ⩽ 173.2 10nc ⩽ n ⩽ 30nc d = 20λ0Fig. 8. Two-dimensional  continuous  mapping  of      over      and      with    :

(a) Proton case; (b) He2+; (c) C6+; (d) O8+.
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图  9    C6+离子能量比值   随 (a)激光强度和 (b)靶密度的映射曲线 (实线 )和拟合公式结果 (虚线 ), 其中参数范围分别为
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Fig. 9. Parameter scan (solid) and fitted formula (dashed) of k over (a)     and (b)     for C6+ with

 .
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据集展开了分析, 建立了 HB-RPA机制下离子峰

值能量和截止能量关于激光强度、靶密度、靶厚度

和离子质量的连续映射模型. 该模型在与测试集数

据和理论公式的比对中表现良好, 且具有一定参数

范围内的预测能力. 研究发现, 当离子质量数较大

时, HB-RPA机制下的峰值能量公式与数值模拟

结果存在差异. 基于映射模型和数值模拟结果, 给

出了离子峰值能量的修正公式和离子截止能量的

经验公式. 在基于 HB-RPA的激光加速离子实验

设计中, 我们的映射模型和经验公式可为激光和靶

参数的选取提供重要参考. 本工作也可以拓展到更

多样化的目标参量, 对离子束产额、单能性和准直

度等束流品质进行分析.
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Abstract

Laser-driven ion acceleration has potential applications in high energy density matter, ion beam-driven fast

ignition,  beam target  neutron source,  warm dense matter  heating,  etc.  Ultrashort  relativistic  laser  interacting

with  solid  target  can generate  ion  beam with  several  hundreds  of  MeV in  energy,  and the  quality  of  the  ion

beam depends strongly on the interaction parameters  between the laser  and the target.  Development in deep

learning can provide new method of analyzing the relationship between parameters in physics system, which can

significantly reduce the computational and experimental cost. In this paper, a continuous mapping model of ion

peak  and  cutoff  energy  is  developed  based  on  a  fully  connected  neural  network  (FCNN).  In  the  model,  the

dataset  is  composed  of  nearly  400  sets  of  particle  simulations  of  laser-driven  solid  targets,  and  the  input

parameters are laser intensity, target density, target thickness, and ion mass. The model uses sparse parameter

values  to  obtain the analysis  results  in  a  large range of  parameters,  which greatly  reduces  the computational

amount of multi-dimensional parameters sweeping in a wide range. Based on the results of this model mapping,

the correction formula for the ion peak energy is obtained. Furthermore, the ratio of ion cutoff energy to peak

energy of each set of particle simulation is calculated. Repeating the same training process of ion peak energy

and cutoff  energy,  the continuous mapping model  of  energy ratio is  developed.  According to the energy ratio

model  mapping  results,  the  quantitative  description  of  the  relationship  between  ion  cutoff  energy  and  peak

energy is realized, and the fitting formula for the cutoff energy of the hole-boring radiation pressure acceleration

(HB-RPA) mechanism is obtained, which can provide an important reference for designing the laser-driven ion

acceleration experiments.

Keywords: laser-driven ion acceleration, neural Networks
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双束对射激光驱动超薄靶的超短脉冲中子源*
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(2023 年 4 月 30日收到; 2023 年 6 月 9日收到修改稿)

使用粒子模拟程序和蒙特卡罗方法研究了双束对射圆极化激光与超薄氘靶相互作用中氘氘聚变反应产

生中子的过程. 研究发现, 由于净光压和横向不稳定性发展的差异, 激光电场矢量旋转方向和初始相对相位

差对氘靶压缩及中子特性有重要影响. 选择相对相位差为 0且电场矢量旋转方向相同的双束光, 可获得最高

的中子产额; 而采用相对相位差为 0.5π 或 1.5π 且电场矢量旋转方向不同的对射光, 中子具有定向的空间分布.

对于强度为 1.23 × 1021 W/cm2、脉宽为 33 fs、相对相位差为 0.5π 的左旋光和右旋光, 可获得产额为 8.5 × 104 n、

强度为 1.2 × 1019 n/s、脉宽为 23 fs、前冲性较好且分布可调谐的脉冲中子源.

关键词：双束对射圆极化激光, 相对相位差, 电场矢量旋转方向, 脉冲中子源

PACS：52.38.–r, 29.25.Dz, 52.27.Ny, 52.65.Pp 　DOI: 10.7498/aps.72.20230706

 

1   引　言

中子呈电中性, 具有穿透性强的特点, 是研究

物质结构和动力学性质的理想探针. 常用的中子源

包括同位素中子源、中子管中子源、加速器中子

源、反应堆中子源和散裂中子源等. 散裂中子源

是新一代的脉冲式高通量白光中子源, 通量高达

1017 n·cm−2·s−1 量级, 脉宽可短至百 ns量级 [1], 成

为物理、化学、生物、材料以及能源研究等基础科

学研究的重要科学平台. 为了实现更高的时空分

辨, 研究人员仍然在不断探寻更高通量、更短脉宽

的中子源.

强激光驱动的中子源是伴随超强超短激光技

术而发展起来的新型中子源技术, 具有焦斑小、脉

宽短和峰值通量高等优点, 在中子照相、材料无损

分析、核截面测量以及核合成等研究领域展现出重

要的应用价值 [2−6]. 针对不同的激光和靶条件, 研

究人员已提出多种强激光驱动中子源方案, 包括聚

变中子源 [7−11]、团簇中子源 [12,13]、束靶中子源 [14−17]

和光核中子源 [18−24] 等. 目前, 依托这些方案实验

证实已可获得脉宽短至 ns甚至几十 ps的高通量

中子源 [25]. 为产生脉宽更短、强度更高的中子源,

沈百飞等 [26] 和张晓梅等 [27] 结合一维动力学稳态

模型, 提出了双束对射飞秒激光驱动超薄靶的短脉

冲中子源方案 [23] 及其基于预形成通道的改进模

型 [27]. 随后, Macchi[28] 利用一维数值模拟证实这

种构型获得的高能量密度离子束通过碰撞可产生

脉宽短至 fs量级、产额约 103 n/J的聚变中子源.

然而, 以上研究仅限于一维情况, 无法考虑横向不
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 12175310, 12275356, U22411281)、湖南省自然科学基金 (批准号: 2022JJ20042)、国防科技大学青

年创新奖一等奖配套项目 (批准号: 20190102)和湖南省研究生科研创新项目 (批准号: CX20210006)资助的课题.
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稳定性等高维效应的影响 [26]. 近来, 胡理想等 [29]

研究了二维情况下基于双锥构型的激光氘离子加

速及中子产生过程, 发现锥形通道实现激光脉冲的

有效导引、聚焦和强度放大, 大幅提升了氘离子的

能量密度和中子体产生率. 不过该方案中锥顶直径

仅 1个激光波长, 与超薄靶横向不稳定性发展的特

征空间尺度相当 [30−32], 所以并未观察到横向不稳

定性对靶压缩过程及中子产生的影响.

本文采用粒子模拟方法和蒙特卡罗方法, 研究

了二维环境下双束圆极化激光压缩氘靶并通过氘

氘核反应产生中子的细致物理过程, 模拟发现, 由

于激光净光压和横向不稳定性发展的差异, 激光电

场矢量旋转方向和初始相对相位差对于氘 (D+)离

子的能谱、空间分布产生较大影响. 相同激光强度

下, 通过调整激光电场矢量旋转方向和相对相位差

可以实现中子产额和空间分布的调控. 使用强度

为 1.23 × 1021 W/cm2、脉宽为 33 fs、相对相位差为

0.5π 的左旋光和右旋光, 获得了产额为 8.5 × 104 n、

强度为 1.2 × 1019 n/s、脉宽为 23 fs、前冲性较好

且分布可调谐的脉冲中子源. 

2   数值模拟与参数设置
 

2.1    激光与氘靶相互作用模拟

通过使用二维粒子模拟 (particle-in-cell, PIC)

程序 EPOCH[33] 对激光与氘靶相互作用动力学进

行数值模拟. 设置模拟盒子 x 方向的长度为 36 μm,
y 方向的高度为 24 μm, 空间分辨率为 0.02 μm, 每
个网格放置 100个粒子. 氘靶位于模拟盒子的中

nc = meω
2
0

/
4πe2

ω0 e me

λ0 = 1

央, 其高度 h = 24 μm, 厚度 d = 0.1 μm, 靶前表

面距离模拟盒子左边界的长度 d1 = 17.95 μm. 氘
靶是由完全电离的氘等离子体所组成, 氘 (D+)离

子和电子的数密度均为 50nc, 其中 

是等离子体的临界密度,    是激光频率,    和  

分别是电子电荷和静止质量. 两束波长为   μm
的圆极化激光从模拟盒左右边界沿 x 轴方向垂直

入射, 同时到达氘靶前后表面. 两束激光的归一化

振幅可表示为 

a = a0sin2 (πt/2τL) exp
(
−r2

/
σ2
L

)
× [(sinϕ) êy ± (cosϕ) êz] , (1)

a0 = eE0/(meωLc) = 15
√
2 E0

ωL c

σL = 6 τL = 10T0

T0 = ±
ϕ ϕ1

ϕ2 ∆ϕ = ϕ1 − ϕ2

∆ϕ=0, 0.5π, π, 1.5π
Er

Er

k

式中  ,   为激光最大电

场幅值,    为激光角频率,    为在真空中的光速;

激光焦斑半径   μm, 脉宽  , 其中激

光周期  3.3 fs; “  ”号分别代表圆极化激光的

左旋和右旋;   代表激光的相位. 对于相位为  和

 的双束激光, 初始相对相位差由    

给出. 图 1展示了  时左旋 (LCP,

激光电场矢量   沿 x 方向顺时针旋转)和右旋

(RCP, 激光电场矢量   沿 −x 方向逆时针旋转)

圆极化激光与氘靶相互作用示意图, 其中  代表坡

印亭矢量. 

2.2    中子产生模拟

当双束圆极化激光与超薄氘靶相互作用时, 氘

离子在靶压缩过程中将会发生碰撞 , 从而诱发

D(d, n)3He核反应产生大量中子. 本文使用课题组

开发的蒙特卡罗后处理程序 PICNP[16,29] 模拟中子
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∆ϕ 0, 0.5π, π, 1.5π

图 1    双束对射圆极化激光与超薄氘靶相互作用示意图, 其中红色曲线包络代表右旋光, 蓝色曲线包括代表左旋光,   代表坡印

亭矢量　(a)—(d) 代表一束右旋光与一束左旋光的情况 (RCP+LCP); (e)—(h) 代表两束右旋光的情况 (RCP+RCP), 从左至

右初始相对相位差   依次为  

∆ϕ 0, 0.5π , π, 1.5π
k

Fig. 1. Schematic diagram of two counter-propagating circularly polarized laser pulses interacting with ultrathin deuterium target:

(a)−(d)  The  cases  of  a  left-rotating  light  and  a  right-rotating  light  (RCP+LCP);  (e)−(h)  the  cases  of  two  right-rotating  light

(RCP+RCP).  From  left  to  right,  the  initial  relative  phase  difference      is    ,  respectively.  Here,  red  and  blue

curves represent the right- and left-rotating light and   is Poynting vector.
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v1 v2

v = |v1 − v2|
εr = mrv

2
/
2 η =

(Mn +MHe) · (MHe −MD +MHeQ/εr) /(MDMn)

MD θn

产生过程. 程序每间隔一段时间 (本文选择 1个激

光周期)从 PIC模拟数据中获取离子位置和速度

信息, 根据位置分配到不同网格, 然后对每个网格

内离子进行随机抽样并两两配对, 计算得到每对离

子对产生中子的信息 [16,34]. 通过核反应产生中子是

一个随机过程, 网格内不同氘离子之间发生核反应

产生中子的概率不尽相同, 因此程序中采用随机抽

样来计算中子产率, 然后进行统计平均获得中子产

额等信息, 这也是当前蒙特卡罗程序在模拟中子产

生过程时普遍采用的思想. 以 D(d, n)3He核反应

为例, 利用 PIC程序中输出的D+离子速度  和  ,

可以求出 D+碰撞离子的相对速度   、

碰撞中心的质量能   , 以及参量  

 , 式

中   为氘核质量. 以角度   (相对于氘氘碰撞方

向)出射的中子的能量为 [16,35,36]
 

εn =
MDMn

(Mn +MHe)
2 εr

(√
η + cos2θn + cos θn

)2
, (2)

mr = mDmD/(mD +mD) = mD/2

mD Mn MHe

Q = 3.266

εn

σ =

∫
(dσ/dΩ) dΩ

σ dΩ

dσ/dΩ

Rn = n2Dσv
/
2 nD

Pn =

∫
RndV Nn =∫

Pndt

其中  是约化质量;

 ,   和  分别是 D+离子、中子和氦核质量,

 MeV是反应能. 通过对微分反应截面进

行插值, 得到每个碰撞能   与微分截面的映射关

系, 这样就可通过   计算得到反

应总截面   , 其中   为立体角, D(d, n)3He反应

的微分截面   可通过数据库查询 [37]. 每个网

格对应的中子体产生率为   , 式中  

为氘离子密度, 再对网格体积进行积分得到中子

产生率   , 中子产额也可以通过  

 计算得到. 根据 (2)式和微分截面数据也能

得到中子的能量分布与角分布. 

3   模拟结果与讨论
 

3.1    双束对射激光与氘靶相互作用动力学

∆ϕ

Er

t = 32T0

Er

∆ϕ = 0.5π 1.5π

∆ϕ = π

图 2(a)—(h) 给出相对相位差  和电场矢量

 旋转方向不同 (RCP+LCP)情况下 PIC模拟

获得的   时刻的电子和 D+离子密度分布.

从图 2(a)—(h)可以看到, 对于  旋转方向不同的

对射光, 当   和   时, 氘靶被明显地向

右和向左推动, 而在   时几乎在初始位置保

持不动. 这是因为双束对射激光作用于薄靶时, 净

光压 P 可表示为 [26]
 

P = P1 [∆ϕ+ P2 sin (∆ϕ)] , (3)

P1 (> 0) P2 (> 0)

∆ϕ ∆ϕ =

0.5π, π, 1.5π P

∆ϕ = 0 P = 0

∆ϕ = 0

∆ϕ = π

其中   和   是由入射激光的强度、靶

厚度和数密度确定的常数, 与   无关. 当  

 时,    将分别大于、等于或小于 0, 导

致氘靶被向右推动、保持不动和被向左推动. 然而,

当  时, 尽管  , 但由于靶被压缩至与趋

附深度相当的厚度时, 两束激光的透射光将会相互

交叠而组合成一束线极化光, 其有质动力含有振荡

项成分, J × B电子加热将起到主导作用, 横向不

稳定性发展迅速 [38,39], 靶遭到破坏且其中心区域呈

现典型的半波长横向周期分布. 对于电场旋转方向

相同的对射光 (即 RCP+RCP情况), 电子和离子

密度如图 2(i)—(p)所示. 这里仅给出两束右旋光

情况, 两束左旋光情况与此类似. 该情形下并不存

在电子的纵向速度消失时的稳态解, 薄靶受到两束

激光的净光压恒为 0, 靶未发生左右移动而呈现细

丝状的对称分布, 激光与薄靶相互作用将会呈现更

强的非线性特性. 与上述情况类似,   时横向

不稳定性的发展最为剧烈, 而在   时发展最

为缓慢, 不稳定性的增长率与靶打穿后叠加的电场

强度密切相关.

t = 50T0

∆ϕ = 0

P ≡ 0

∆ϕ = 0, 0.5π, 1.5π

∆ϕ = π

图 3给出了双束对射激光与薄膜靶相互作用

过程中   时刻的电子和 D+离子能谱分布,

此时激光等离子体相互作用已基本结束. 从图 3可

以看到, 对于 RCP+LCP的情况, 由于在  

时横向不稳定性的发展最为剧烈, 超热电子温度最

高, D+离子的加速也最为充分, 其 D+离子截止能

量可达 35.1 MeV, 从图 2(a)和图 2(e)可以明显观

察到周期状的细丝结构, 且固体靶呈现出明显的

向左运动的现象. 而对于另外三种情况, 净光压不

同导致最终离子加速效果存在差异. 对于 RCP+

RCP时不存在稳态解的情况, 可以看到, 由于  ,

 时几乎呈现相同的电子能谱分

布, 仅电子截止能量依次稍有降低, D+离子温度和

截止能量也呈现相同的下降趋势. 需要注意的是,

 时的电子加热和离子加速效果低于其余三

种情况, 这是由于横向不稳定性导致靶的破坏, 部

分电子仅感受到电场矢量方向相反的等强度对射

激光电场的作用, 如图 2(k)所示, 电子加热效应被

明显抑制, 电子和 D+离子密度分布中的细丝结构

几乎消失. 
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3.2    双束对射激光驱动的短脉冲中子源

∆ϕ = 0

∆ϕ = π

v = |v1 − v2|

nD

(2)式表明, 出射中子能量与核反应过程中 D+

离子的相对速度密切相关. 综合不同激光电场矢量

旋转方向和初始相对相位差情况下的电子、D+离

子的密度和能谱分布, 可以初步判断, 无论是RCP+

LCP还是 RCP+RCP情况 ,    时中子的产

额和能量最高. 虽然   时 D+离子能量较低,

然而由于该条件下净光压为 0, D+离子的相对速度

 较高且D+离子容易被压缩至更高的密

度  . 根据 D(d, n)3He核反应的中子体产生率 [16]:
 

Rn≈2.72×10−14n2D
1+0.0054T 0.97

D

T
2/3
D

exp
(
− 19.8

T
1/3
D

)
. (4)

TD

∆ϕ = 0.5π 1.5π

中子产额并非最低, 其中  是D+离子的温度. 考虑

到 RCP+LCP情况下  和  时 D+离子

获得较稳定的加速, 前向与侧向的中子产额比可能

最高, 这非常有利于提升峰值中子通量.

Pn Nn

∆ϕ t = 32T0

∆ϕ ̸=
π t = 50T0

∆ϕ =

π/2 ∆ϕ=3π/2

利用 PICNP程序计算不同时刻的中子产生率

 、中子产额  、角分布和能谱分布. 图 4(a)—(h)

给出不同  情况下  时中子产生率的空间

分布. 与图 2对比发现, 中子产生率分布与 D+离

子密度的空间分布保持较好一致性, RCP + RCP

情况下中子产生率呈现较好的对称性, 其中心区域

出现周期性的结构, 而在 RCP+LCP情况下 

 时, 中子产生率均呈现非对称分布. 现统计 

时不同情况下中子的累计产额分布, 如图 4(i)—(p)

所示. 令人感兴趣的是, 对于 RCP+LCP情况,  

 时几乎所有的中子都分布在右侧, 而 

时, 中子都集中在靶左侧. 因此, 可以通过调整对

射激光电场矢量旋转方向和初始相对相位差实现

中子空间分布的调控.
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t = 32T0 Er (∆ϕ = 0, 0.5π, π, 1.5π)图 2      时, 不同电场矢量  旋转方向和不同初始相对相位差  情况下, 电子 ((a)—(d)和 (i)—(l))

和 D+离子 ((e)—(h)和 (m)—(p))的密度空间分布, 其中 (a)—(h)和 (i)—(p)分别代表 RCP+LCP和 RCP+RCP的情况

Er (∆ϕ = 0, 0.5π, π, 1.5π) t = 32T0

Fig. 2. Spatial distributions of both electrons ((a)−(d) and (i)−(l)) and ions ((e)−(h) and (m)−(p)) for different rotation direction

of  electric  fields      and  initial  relative  phase      at    .  Here,  (a)—(h)  and  (i)—(p)  represent  the

cases of RCP+LCP and RCP+RCP, respectively.
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Pn

Pn

t = 25T0

Pn

nD t = 30T0

TD

t = 32T0

t = 35T0

nD TD

Pn Pn

中子源的脉宽是衡量中子源品质的重要参量

之一 , 不同脉宽的中子源具有不同的应用价值 .

图 5(a)和图 5(b)给出不同情况下   随时间的演

化. 从图 5(a)和图 5(b)可以看到,   随时间的演

化趋势基本一致, 呈现明显的双峰结构. 原因在于,

在   时, 在圆极化对射激光的光压作用下,

氘离子密度被压缩至最高且相对速度较大, 该阶段

可认为是薄靶对称压缩阶段, 此时出现   的第一

个峰值. 然而, 伴随着横向不稳定性的发展和靶的

变形,   开始降低. 在  时, 由于薄靶两侧

的净光压不再相等, 靶被继续向左推动, 激光焦斑

区域内几乎所有的 D+离子离开了靶初始所在区

域, D+离子能量不断提升. 由于 D+离子平均能量

(即温度  )的提升, 根据方程 (4), 中子反应率也

会逐渐提升. 在  时刻后, D+离子横向振荡

的细丝结构已非常明显,   时薄靶几乎已被

击穿. 此时  降低的幅度相对于  增加的幅度更

大, 导致  再一次降低, 出现  的第二个峰值. 整

体看来, 双束对射激光驱动中子源的脉宽约几十

∆ϕ = 0 Pn

Pn

fs, 相对于激光驱动的光核中子源和束靶中子源 [2,3]

(通常在几十 ps至百 ns之间)更短. 这是因此该方

案不需要光核中子源和束靶中子源中的转换体, 不

涉及电子束和离子束在转换体中传输时的时间展

宽过程, 中子伴随着激光与等离子体相互作用或 D+

离子的加速同时产生. 如此短脉冲的中子源将具有

更高的时间或能量分辨率, 在中子核数据测量等领

域具有重要的应用潜力 . 值得注意的是 , 对于

RCP+RCP时的  情况,   的第二个峰值大

于第一个峰值的大小, 最大的中子产生率达到 1.2 ×

1019 n/s. 这是由于此时 D+离子的温度约 1.1 MeV,

接近 DD反应中   达到最大值时的最佳温度

1.25 MeV, 而其余几种情况下 D+离子温度均低于

0.6 MeV.

Nn

t = 23T0

t = 35T0

Pn

图 5(c)和图 5(d)展示出不同情况下   随时

间的演化. 与图 5(a)和图 5(b)一致,   时中

子开始产生,   时激光与靶相互作用基本完

毕后开始进入饱和状态 (此时, D+离子不会立刻降

温, 中子仍可继续产生, 只不过  相比于之前降低
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Er (∆ϕ = 0, 0.5π, π, 1.5π) t = 50T0图 3    不同电场矢量   旋转方向和不同初始相对相位差   情况下,   时电子 ((a), (b))和 D+离子

((c), (d))的能谱分布　(a), (c) RCP+LCP; (b), (d) RCP+RCP

Er (∆ϕ = 0, 0.5π, π, 1.5π) t = 50T0

Fig. 3. Spectral distributions of (a), (b) electrons and (c), (d) ions for the cases of different rotation direction of the electric fields

  of two counter-propagating laser pulses and their initial relative phase     at    : (a), (c) RCP+

LCP; (b), (d) RCP+RCP.
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Nn ∆ϕ = 0

Nn

v = |v1 − v2|
∆ϕ

∆ϕ ̸= 0

Nn

∆ϕ = 0.5π

1.5π Nn

∆ϕ = 0 π Nn

∆ϕ = 0

Nn

∆ϕ = π/2

3π/2 Nn

近 3个数量级, 对于   影响不大). 当   时,

 最高, 这是由于 D+离子的能量越大, 碰撞 D+离

子的相对速度   出现最大的概率越大.

对于 RCP+LCP情况, 虽然不同  时 D+离子的

能量差异较大, 然而由于  时 D+离子的相对

速度和密度较高,    相差并不大, 而对于 RCP+

RCP的情况 , 从图 5(d)可以看到 ,    和

 情况下的  的确相差不大, 大约为 7×104 个,

而当  和  时,   分别为 1.37 × 105 和 1.1 ×

105, 提升接近 2倍. 当   时, 两种情况下的

 均是最高的, 分别达到 9.1 × 104 和 1.37 × 105.

值得注意的是, 对于 RCP+LCP情况, 当 

或   时, 不仅   处于较高的水平, 而且中子的

左右分布具有一定的选择性. 对于强度为 1.23 ×

1021 W/cm2、脉宽为 33 fs、能量为 46 J且相对相

位差为 0.5π 的左旋光和右旋光, 可以获得产额为

8.5 × 104 n、产生率为 1.2 × 1019 n/s、脉宽为 23 fs

的脉冲中子源.

t = 50T0 Er

∆ϕ

∆ϕ

∆ϕ = 0

∆ϕ = π

∆ϕ =

π

图 6给出   时不同   旋转方向和不同

 情况下的中子能谱分布. 对于 RCP + LCP情

况, 最高中子能量随   的变化与图 3(c)中在 D+

离子截止能量变化趋势保持一致.   时, 中子

能量分布范围更广, 主要位于 2.45—13.2 MeV之

间, 相同能量时的中子数目几乎均最高. 对于RCP+

RCP情况, 除  外其余三种情况中子能量范

围几乎相同, 最高中子能量约 14 MeV; 而当 

 时, 最高中子能量最低, 仅为 10.4 MeV, 但低能

中子数目更多, 最高能量的变化趋势与图 3(d)中

在 D+离子截止能量变化趋势几乎相同.

t = 25T0

t = 50T0

使用微分截面进行计算 , 可得到   和

 时刻的中子角分布特征, 如图 7所示. 从

图 7以发现, 对于 RCP+LCP情况, 中子在从 0°
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图 4    不同电场矢量   旋转方向和不同初始相对相位差   情况下 ,   时刻的中子产生率    ((a)—(h))和  

时的总中子产额   分布 ((i)—(p))
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Fig. 4. Spatial distributions of (a)−(h) neutron production rate    at    and (i)−(p) total neutron yield    at  

in  the  cases  of  different  rotation  direction  of  electric  fields      of  two  counter-propagating  laser  pulses  and  their  initial  relative

phase   .
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∆ϕ = π/2
∆ϕ = 3π/2

到 360°的各个方向均有分布, 这种沿各个方向发射

的各向同性的中子起源于化合物反应 [6]. 通过统计

沿 0°和 90°的中子产额, 能够获得前向与侧向中子

产额比约 3∶1, 意味着中子源具有较高的前冲性,

这主要由裂解、剥离和预平衡反应产生的强正向或

负向中子发射导致 [6]. 需要指明的是, 尽管 

或   时中子的空间位置分布主要集中在

右侧或左侧, 但这仅体现了中子的产生位置, 由于

激光驱动的 D+离子几乎都在靶前方或后方, 因此

中子的产生位置具有一定的取向性. 中子角分布

与 D+离子的空间分布并没有直接关联. (2)式中的

角度是中子出射方向与 D+离子碰撞方向 (随机抽

取的两个 D+离子的相对速度方向)的夹角, 通过

加上 D+离子碰撞方向来获得实验室坐标系下中子
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Er ∆ϕ Pn Nn图 5    不同电场矢量   旋转方向和不同初始相对相位差   情况下, 中子产生率    ((a), (b))和总中子产额    ((c), (d))随时

间的演化

Pn Nn

Er ∆ϕ

Fig. 5. Temporal evolutions of (a), (b) neutron production rate    and (c), (d) total neutron yield    in the cases of different ro-

tation direction of electric fields   of two counter-propagating laser pulses and their initial relative phase   .
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Er ∆ϕ t = 50T0图 6    不同电场矢量   旋转方向和不同初始相对相位差   情况下,   时的中子能谱　(a) RCP+LCP; (b) RCP+RCP

t = 50T0 Er

∆ϕ

Fig. 6. Spectra  of  the  emitted  neutrons  at      in  the  cases  of  different  rotation  direction  of  the  electric  fields      of  two

counter-propagating laser pulses and their initial relative phase   : (a) RCP+LCP; (b) RCP+RCP.
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t = 25T0

∆ϕ = π

v = |v1 − v2|

∆ϕ = 0

t = 50T0

的角分布. 因此中子角分布主要由 D+离子间相对

速度方向决定, 而不是与 D+离子束的角分布直接

相关. 对于定向运动的 D+离子束, 随机抽样的两

个 D+离子的相对速度方向并不一定与氘离子束的

整体运动方向相同, 也有一定概率为其反方向, 因

此中子角分布呈现前后对称分布的特征 . 对于

RCP+RCP情况, 可以看到, 在  时刻的中

子分布与图 7(a)几乎一致, 不过由于  时相

对速度  和靶被压缩后的密度较大, 且

不稳定性发生较为缓慢 (如图 2(k)和图 2(o)), 其

中子角分布曲线分布在最外围. 由于   时横

向不稳定性发展最为剧烈, D+离子能量更高 (见

图 3(d)), 在   时刻中子产额变得更高, 即

图 7(d)中粉色曲线大于红色实线所围面积. 此外,

由于不稳定性导致 D+离子空间分布呈现一定的随

机性, 如图 2(m)所示, 导致最终中子角分布呈现

几乎是各向同性的.

需要指明的是, 双束激光与超薄靶相互作用是

三维情形, 仅仅通过全三维数值模拟才可真实再现

涉及的物理过程. 不过, 先前为了认识超强圆极化

激光与单层薄靶相互作用的基本特征, 大多数激光

辐射压离子加速及不稳定性的相关研究 [30−32,38−41]

均在二维条件下开展, 实验结果 [42−44] 也证实了二

维结果的可靠性. 考虑到所讨论内容的复杂性以及

全三维大尺度模拟所需计算资源的问题, 以上模拟

研究仅限于二维情形. 在三维情况下, 先前研究结

果 [45−47] 表明, 激光与薄靶相互作用中横向不稳定

性的发展规律以及离子加速效果相对于二维情形

均展现一定的差异. 对于双束激光与超薄靶相互作

用的情形, 类似的差异以及实验条件下的激光预脉

冲对于中子源特征的影响需要进一步评估.
 

4   结　论

利用粒子模拟方法和蒙特卡罗方法研究了双

束对射圆极化激光与超薄氘靶的相互作用动力学

以及 D(d, n)3He核反应产生中子的过程, 给出了

激光电场矢量旋转方向和初始相对相位差对氘靶

压缩及中子特性的影响规律. 结果表明, 选择相对

相位差为 0且电场矢量旋转方向相同的对射光, 可

实现最高的中子产额; 而对于电场矢量旋转方向不

同的对射光, 可以通过调整其相对相位差为 0.5π
或 1.5π 实现中子分布的方向调控. 在强度 1.23 ×

1021 W/cm2、脉宽 33 fs、能量 46 J的激光脉冲条
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Er ∆ϕ t = 25T0 t = 50T0图 7    不同电场矢量   旋转方向和不同初始相对相位差   情况下,    (a), (b)和    (c)和 (d)时刻的中子角分布
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Fig. 7. Angular distributions of the accumulated neutrons at    (a), (b) and    (c), (d) in the cases of different rota-

tion direction of electric fields    of two counter-propagating laser pulses and their initial relative phase   .
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件下, 模拟证实可产生产额为 8.5 × 104 n、产生率

为 1.2 × 1019 n/s、 脉宽为 23 fs且前冲性较好的

脉冲中子源, 脉宽相对于强激光驱动光核中子源和

束靶中子源大幅降低, 在中子核数据测量等领域具

有一定的应用潜力. 研究结果有望对实验获得短脉

宽、高产率、前冲性好的紧凑型中子源提供参考.
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Ultrashort pulsed neutron source driven by two counter-
propagating laser pulses interacting with ultra-thin foil*
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Abstract

Neutron  production  via  D(d,  n)3He  nuclear  reaction  during  the  interaction  of  two  counter-propagating

circularly  polarized  laser  pulses  with  ultra-thin  deuterium  target  is  investigated  by  particle-in-cell  simulation

and Monte  Carlo  method.  It  is  found that  the  rotation  direction  and initial  relative  phase  difference  of  laser

electric  field  vector  have  important  effects  on  deuterium  foil  compression  and  neutron  characteristics.  The

reason  is  attributed  to  the  net  light  pressure  and  the  difference  in  transverse  instability  development.  The

highest neutron yield can be obtained by choosing two laser pulses with a relative phase difference of 0 and the

same rotation direction of the electric field vector.  When the relative phase difference is 0.5π or 1.5π and the
rotation direction of electric field vector is different, the neutrons have a directional spatial distribution and the

neutron yield only slightly decreases. For left-handed circularly polarized laser pulse and right-handed circularly

polarized laser pulse, each with an intensity of 1.23 × 1021 W/cm2, a pulse width of 33 fs and a relative phase

difference of 0.5π, it is possible to produce a pulsed neutron source with a yield of 8.5 × 104 n, production rate
of  1.2  ×  1019  n/s,  pulse  width  of  23  fs  and  good  forward  direction  as  well  as  tunable  spatial  distribution.

Comparing  with  photonuclear  neutron  source  and  beam  target  neutron  source  driven  by  ultraintense  laser

pulses, the duration of neutron source in our scheme decreases significantly, thereby possessing many potential

applications  such  as  neutron  nuclear  data  measurement.  Our  scheme  offers  a  possible  method  to  obtain  a

compact neutron source with short pulse width, high production rate and good forward direction.

Keywords: two counter-propagating laser pulses, relative phase difference, rotation direction of electric-field
vector, pulsed neutron source

PACS: 52.38.–r, 29.25.Dz, 52.27.Ny, 52.65.Pp 　DOI: 10.7498/aps.72.20230706
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国防科技大学建校 70周年专题

大规模、量子精度的分子动力学模拟:
以极端条件液态铁为例*

曾启昱 1)2)    陈博 1)2)    康冬冬 1)2)†    戴佳钰 1)2)‡

1) (国防科技大学理学院, 长沙　410073)

2) (国防科技大学, 极端条件物理及应用湖南省重点实验室, 长沙　410073)

(2023 年 8 月 2日收到; 2023 年 9 月 9日收到修改稿)

液态铁作为类地行星内核的主要组成成分, 其在高温高压条件下的热力学、输运及动力学性质研究, 对

理解行星演化有着重要意义. 极端条件物态物性在实验条件下产生困难且诊断手段有限, 而理论模拟在动力

学、输运性质计算方面面临着规模、精度的双重要求, 极大限制了这方面的有效进展. 本文结合深度学习技

术, 通过神经网络构造液态铁的高维相互作用势能面, 在保证第一性原理计算精度的前提下, 将计算规模从

数百原子扩展到数十万原子体系. 研究了从常压到核幔边界条件下液态铁的动力学及输运性质, 并与 X射线

衍射、非弹性 X射线散射实验对比, 二者的一致性指出, 深度学习技术与分子模拟的结合为我们高通量研究

极端条件下真实体系的物态物性及动力学提供了有效手段.

关键词：分子动力学, 神经网络, 极端条件, 动力学性质

PACS：71.15.Pd, 07.05.Mh 　DOI: 10.7498/aps.72.20231258

 

1   引　言

类地行星往往由致密的金属内核与硅酸盐、氧

化物的地幔构成. 以地球为例, 地核分为液态外核

与固态内核两个部分, 其中铁占据了主要成分, 而

镍的占比只有 5%—15%[1]. 地球的液态外核占据了

地核总体积的 96%, 跨越内部 2900—5150 km深

度的范围 . 随着深度增加 , 压强范围跨越 135—

330 GPa, 温度范围在 3500—6500 K[2,3]. 对地核的

研究, 有利于理解行星内部演化的诸多问题, 包括

地核余热的释放、地核的热对流与质量输运、行星

的磁场产生等. 因此, 作为地核主要组成成分, 铁

及其掺杂体系在极端条件下的物态物性 [4−8], 一直

以来是行星物理密切关心的重要主题之一.

在实验室条件下高温高压状态的产生, 可以利

用激光、离子束、超高速撞击等方式使物质状态沿

着不同的热力学路径 (等容线、冲击绝热线或准等

熵线)演化 [9]. 由于高能量密度物理的特性, 极端条

件物态往往是瞬态, 其诊断严重依赖于时间分辨的

实验技术. 完备的热力学状态方程、静态结构、动

态结构及输运性质测量, 依然是实验技术前沿. 因此

从量子理论出发的数值模拟一直以来是不可或缺

的重要研究手段, 但是受限于效率-精度两难困境.

精度方面, 是以密度泛函理论 (density func-

tional  theory,  DFT)为代表的第一性原理分子

动力学 (ab initio molecular dynamics, AIMD), 其

核心思想是求解多电子的薛定谔方程. 在获得了电
 

*  NSAF联合基金 (批准号: U1830206)、国家自然科学基金 (批准号: 11874424, 12104507)和湖南省科技创新领军人才项目 (批准

号: 2021RC4026)资助的课题.
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O(N3)

子对离子的平均场之后, 可以有效计算原子的受

力、应力张量, 从而获得离子系统的统计、关联信

息. 在 Kohn-Sham DFT的框架中, 多电子系统的

基态电荷密度等价于给定外场下单电子系统的基

态电荷密度, 通过引入交换关联泛函, 将单电子近

似引入的误差归到其中, 这使得计算真实体系的电

子结构成为可能. 但是 DFT方法的主要计算开销

在 Kohn-Sham方程的自洽场迭代求解上, 其计算

复杂度与自由度的立方成正比, 即  , 这就使

得模拟规模受限于算力, 往往只能在周期性边界条

件下计算包含数十、数百原子的小系统.

效率方面, 经典分子动力学 (classic molecular

dynamics, CMD)通过先验知识构造离子间等效

相互势能面的解析表达式, 跳过了电子结构的求

解, 使得计算复杂度降低到了线性标度. 结合高性

能并行计算, 数千万乃至上亿原子的大规模模拟成

为可能, 我们可以从原子尺度出发, 去研究动理论

甚至是流体力学尺度的科学问题. 但是, 由于势能

面的准确性受限于模型复杂度, 使得 CMD在描述

真实体系的物态物性上精度有限, 往往无法处理宽

热力学区间、多相共存、多元素等复杂体系的物质

结构及动力学.

近年来, 机器学习技术的发展为建模高维、非

线性的势能面提供了有效工具. 2007年, Behler和

Parrinello[10] 首先将人工神经网络用于势能面建模

问题, 提出了单原子能量分解、原子环境描述符以

满足势能面建模对广延性、对称性的要求. 后续陆

续涌现出了高斯近似势 (Gaussian approximation

potential, GAP)[11]、谱近邻分析势 (spectral neig-

hbor analysis potential, SNAP)[12]、深度势能 (deep

potential, DP)[13] 等一系列机器学习势能面构造的

应用, 不同技术方案的差异在局域原子环境的描

述、拟合描述子与能量之间的技术上. 在 Behler-

Parrinello网络中, 局域原子环境描述符往往需要

针对不同的材料体系, 人为地构造和选取相适应的

原子对称函数, 限制了该方法的适用性和泛化性.

DP方法则提出了端到端的描述子方案 [14], 构造嵌

入网络以描述复杂的局域原子环境, 使得神经网络

势能面可以有效应用到金属键、共价键、离子键等

不同键合的晶体、团簇、无序体系. 随着不断发展,

基于机器学习的势能面方法通过学习第一性原理

计算标签好的数据集 (能量、受力、应力张量), 逐

步成为建模多相、多元素系统在不同温度、密度条

件下相互作用的有效方案 [15,16]. 在保持量子精度的

同时, 神经网络势能面把计算开销从求解单电子薛

定谔方程转变为神经网络模型的推断, 有效解决了

建模领域的效率精度两难问题, 使得研究大尺度、

长时间的性质及动力学成为可能 [17−21].

本文基于深度势能分子动力学 (deep potential

molecular dynamics, DPMD), 探究了常压到核幔

边界条件 (p = 136 GPa, T = 4100 K)下液态铁

的动力学与输运性质, 并与 X射线非弹性散射实

验 [22−24] 进行对比. 二者的一致性使得从实验到理

论之间建立了有效的桥梁, 使得大规模研究极端条

件下真实复杂体系的理化性质成为可能. 

2   方　法

在分子动力学模拟中, 体系中的原子处理为经

典的质点, 原子间相互作用由势能面 V 主导, 可以

写出相应的牛顿运动方程, 即 

M
d2R
d t2

= −∇V, (1)

其中 M 为原子质量, R 表示原子的坐标. 该原子间

相互作用势能面, 由核-核之间的库仑相互作用与

电子提供的平均场构成. 在传统的 KS-DFT框架

中, 后者需要通过求解 Kohn-Sham方程来获得.

在经典分子动力学的框架中, 则是构造解析形式的

力场模型去建模势能面. 相比之下, 在 DPMD中,

我们采用了神经网络形式的势能面, 它具有更强的

描述能力与泛化性能.

深度势能为势能面构造提供了端到端的对称

性保持方案, 通过嵌入网络提取原子局域环境的特

征, 以构造保持平移、旋转、置换不变性的描述子.

进一步通过拟合网络, 建立描述子到单原子能量的

高维关系, 其模型的数学表述为 [14]
 

E =
∑

i
Nαi

(Dαi
(ri, {rj}j∈n(i))), (2)

Dαi

Nαi

Ei
αi

F(R) ≡ F ∈ RN×3 3× 3

Ξ(R) ≡ Ξ ∈ R3×3

其中,   表示第 i 个原子 (元素类型为 a)的局域

环境描述子,   表示通过神经网络来建立原子 i

局域环境的描述子到单原子能量  的高维映射.

有了能量与原子坐标的关系, 就可以良好定义力矩

阵   和   的维里张量 (Virial

tensor)  : 

F = −∇RE (Fij = −∇RijE), (3)
 

Ξ = tr[R⊗F ]

(
Ξij =

N∑
k=1

RkiFkj

)
. (4)
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({ri}, {pi})

A(r,p)

在求解多离子的牛顿运动方程中, 每步根据原

子在其截断半径内所有近邻原子的相对位置, 计算

受力、维里张量, 并更新下一步每个原子的位置、

动量. 在获得每个原子的位置与动量  

后, 就可以获得系统的任意力学量  . 通过统

计理论可以获得系统的关联与热力学信息.

本文的研究对象是液态铁, 初始结构为包含

54个原子的无序结构. 首先通过 VASP软件包 [25]

在一定的温度、密度条件下产生了长度为 2 ps的

第一性原理分子动力学轨迹, 时间步长为 1 fs. 每

50步选取一个构型, 得到初始训练集. 如图 1所示,

在初始训练集的基础上, 结合同步学习方案, 同时训

练 4个初始随机数种子不同的 DP模型, 沿着铁的

熔化曲线探索, 从 p = 0 GPa, T = 1873 K到 p =

136 GPa, T = 4250 K, 总共采样了 1280个液相构

型, 图中黑色实线为 Morard等 [26] 确定的相边界 .

在 KS-DFT的计算中, 采用了 Perdew-Burke-

Ernzerhof (PBE) 交换关联泛函 [27]. 赝势则采用

3s23p63d64s2

2× 2× 2

了投影缀加平面波  (projector  augmented-wave,

PAW)形式 [28], 包含了 16个价电子 (  ).

采用了 900 eV的动能截断. Brillouin区的 k 点采

样网格为   . 此外 , 考虑到铁的价电子在

d轨道是不满壳层占据, 因此计算时考虑了自旋极

化. 只有考虑自旋极化时, 液态铁的静态结构才具

有相对可靠的描述 [29,30].

7.36 meV/atom 0.36 eV/Å

0.41 GPa

在势函数训练步骤, 采用开源的深度学习势

包DeePMD-kit[31,32]. 训练过程中, 嵌入网格 (embe-

dding net)包含三层隐藏全连接层, 每层的神经元

分别为 25, 50和 100个. 拟合网络 (fitting net)也

包含三层隐藏层, 每层用了 240个神经元节点, 同

样为全连接网络. 将能量、力和维里项的训练权重

初始时刻设置为 0.02, 1000和 0.02, 在训练后期逐

渐变化为 1.0, 1.0和 1.0. 训练权重随训练步数变

化的主要目的是使神经网络在训练前期优先拟合

受力, 即势能面的梯度, 加快训练的收敛. 这是因为

梯度内禀包含了能量的相对值以及维里的信息. 在

训练后期再逐步增加对能量、维里项的权重, 使得

三者具有相同的拟合权重, 保证神经网络对于能

量、压强的拟合精度. 深度势的截断半径取 6.0 Å,

训练步数设置为 40万步. 最终得到的液态铁多体

相互作用势在数学形式上是一个权值冻结的深度

神经网络, 嵌入网络、拟合网络中各神经元的权重、

偏置, 在训练中通过反向传播算法得到充分优化.

在分子动力学模拟中, 神经网络只保留前向传播过

程, 以进行能量、受力、维里的推断. 如图 2所示,

以测试集的均方根偏差 (root mean squared error,

RMSE)来评估模型的准确性, 单原子的能量预测

偏差为  , 受力偏差为    , 压

强偏差为  , 结果表现出良好的一致性. 
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图 1    液态铁的训练集采样示意图, 紫色空心圆圈表示在

该 (p, T)条件下采样的液态结构, 黑色实线为Morard等 [26]

确定的相边界

Fig. 1. Atomic configurations sampling in P-T space, where

the  black  solid  line  denotes  the  experimental  measured

phase boundaries by Morard et al[26].
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σE = 7.36 meV/atom σf =0.36 eV/Å σp=0.41 GPa图 2    液态铁的能量、受力与压强在训练集上的预测偏差　(a)   ; (b)   ; (c)  

σE =

7.36 meV/atom σf = 0.36 eV/Å σp = 0.41 GPa
Fig. 2. DP-predicted energy per atom, force, and pressures versus the true KS-DFT calculations in the testing dataset: (a)   

 ; (b)   ; (c)   .
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3   结　果
 

3.1    静态结构

g(r)

S(q)

液体作为动态无序系统, 其原子在中短程的分

布特征通常通过径向分布函数  , 或者是静态结

构因子 (static structure factor, SSF)  来描述.

二者互为傅里叶变换, 等价描述了粒子数密度的空

间关联信息. 通常, 由于后者可以通过 X射线衍

射 (X-ray diffraction, XRD)测量直接获得. 近年

来, Kuwayama等 [23] 测量了从常压到核幔边界条

件下液态铁的静态结构因子, 为验证理论计算的准

确性提供了基准.

2.6—2.8 Å−1

图 3所示为不同热力学条件下液态铁的静态

结构因子, 表现出典型的无序系统特征, 失去了长

程有序性, 并具有明显的壳层结构. 可以看到, 在

 的波数范围内, SSF展示出一个对称

的主峰, 其峰值位置随着压强的增加而增加, 描述

了第一近邻的分布强度. 结合径向分布函数可以发

现, 液态铁作为典型的液体金属系统, 配位数在

12.6左右, 是典型的密排结构. 而非对称的次近邻

峰则说明, 液态铁具有非常明确的局域二十面体短

p ⩾ 53 GPa,

T ⩾ 3300 K

程结构. 与 Kuwayama等 [23] 的漫散射 XRD测量

信号对比, DPMD的结果表现出良好的一致性, 说

明 PBE交换关联泛函与自旋极化的考虑准确描

述了液态铁的短程结构, 而神经网络模型准确还

原了第一性原理计算的精度. 作为对比, 选取 Sun

等 [33]针对地球内核热力学条件优化的嵌入原子

势 (embedded-atom-method, EAM),  该 EAM势

在核幔边界条件及高温高压区间 ( 

 )同样表现出较好的精度, 但是随着压

强过渡到常压, 对于液态铁的结构描述偏差变大.

考虑到经验势在计算效率和规模上的优势, 我们可

以认为, 经验势在针对某些特定条件下的物理问题

依然有优势. 但是由于经验势的模型复杂度有限,

通常无法兼顾从常态到高温高压状态的统一描述. 

3.2    动态结构

动态无序系统的动力学性质, 包含了其输运性

质与集体激发模式. 离子-离子动态结构因子 (ion-

ion dynamic structure factor, DSF), 通过密度涨

落的时空关联, 描述了一个系统内在不同空间尺度

上的弛豫过程与传播过程, 是研究离子集体动力学

的关键物理量. 对于均匀的流体系统, 通过对密度-
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图 3    液态铁的静态结构因子　(a) p = 0 GPa, T = 1873 K; (b) p = 21 GPa, T = 2600 K; (c) p = 40 GPa, T = 3000 K; (d) p =

53 GPa, T = 3300 K; (e) p = 74 GPa, T = 3600 K; (f) p = 106 GPa, T = 4250 K; 彩色点为 DPMD计算结果, 灰色点为 Inui等 [24]

(常压)和 Kuwayama等 [23] (高温高压)的实验测量结果, 灰色虚线为基于 EAM势的 CMD计算结果

Fig. 3. Static structure factor of liquid iron: (a) p = 0 GPa, T = 1873 K; (b) p = 21 GPa, T = 2600 K; (c) p = 40 GPa, T = 3000 K;

(d) p = 53 GPa, T = 3300 K; (e) p = 74 GPa, T = 3600 K; (f) p = 106 GPa, T = 4250 K. Colored circles indicate the results from

DPMD  simulation,  the  gray  square  denotes  the  experimental  measurements  by  Inui  et  al.[24]  and  Kuwayaka  et  al.[23],  the  gray

dashed line denotes the results from CMD simulation with EAM potential.
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r k

密度时空关联函数做两次傅里叶变换, 从时域 t 到

频域 w, 从实空间  到倒空间  , 可以写出 DSF的

表达式为 

S(k, ω) =
1

2π

∫
1

N
⟨ρ(k, t)ρ(−k, 0)⟩eiωtdt, (5)

ρ(k, t)其中,    表示对粒子数倒空间密度的含时演

化. DSF可以通过非弹性 X射线散射 (inelastic X-

ray scattering, IXS)或者是非弹性中子散射 (in-

elastic neutron scattering, INS)实验测量得到, 因

此它同样为标定方法进而提供了有效基准. 对此,

我们实现了包含 32000个铁原子的大尺度模拟, 与

常压条件 (p = 0 GPa, T = 1873 K)下 Hosokawa

等 [22] 通过 IXS实验测量的液态铁数据进行对比.

ω = ω(q)

3891 m/s

(3820± 150) m/s

如图 4所示, 可以看到 DSF由零频的弹性峰

与有限频率的非弹性峰构成 , 后者描述了入射

X射线光子或者中子与离子集体激发模式发生能

量交换的非弹性散射过程. 随着 q 值从小到大, 描

述离子集体模式的非弹性峰频率发生蓝移. 从中可

以提取出相应的色散关系  , 其斜率为绝热

声速. 在常压下, DPMD通过提取纵向集体模式的

色散关系得到声速为   , 与实验测量的值

(  )非常接近. DPMD计算的 DSF

与 IXS实验信号整体符合也非常好, 尤其是小波

矢下的弹性峰与非弹性峰的高度、宽度. 当波矢足

q = 0.38 Å−1

7934 7600 m/s

够小的情况下, 倒空间无穷小对应实空间无穷大,

此时的 DSF过渡到流体力学区间, 描述了宏观过

程的弛豫与传播过程. 在流体力学极限下, DSF表

现出明显的 Lorentz线形, 其高度、宽度具有明确

的物理意义, 可以从中提取出热扩散系数、声衰减

系数和比热容比等信息 [17]. 在 3.1节中, EAM势

在极端条件下对液态铁的静态结构同样具有良好

的描述, 因此我们进一步对比了 DP势与 EAM势

在核幔边界条件下的动态结构. 有趣的一点是, 在

小波矢情况下 (  ), EAM势准确描述

了液态铁在长波下的集体行为. 但随着波矢增加,

在动理论区间, 可以明显看到 EAM势相比 DP势

所描述的液态铁具有相对较高的集体模式能量, 相

应的纵波声速分别为   和   . 这说明

EAM势虽然很好地描述了体系的静态结构, 但是

在离子动力学上依然有差异. 

3.3    输运性质

由于 DPMD计算的效率, 可以进一步研究对

模拟体系大小非常敏感的输运性质. 自扩散系数描

述了动态无序系统中原子的迁移能力, 它可以通过

两种方法获得 , 一个是通过均方根位移 (mean-

square displacement, MSD): 

DR =
1

6t
⟨|Ri(t)−Ri(0)|2⟩, (6)
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图 4    (a)常压和 (b)核幔边界条件下液态铁的动态结构因子, 彩色实线为 DPMD计算结果, 黑色圆圈为 Hosokawa等 [22] 的非弹

性 X射线散射实验测量结果, 黑色虚线为基于 Sun等 [33] 开发的 EAM势计算的结果

Fig. 4. Dynamic  structure  factor  of  liquid  iron  under  (a)  ambient  pressure  condition  and  (b)  core-mantle  boundary  condition.

Colored lines indicate the results from DPMD simulation, the black circles denote the experimental measurements by Hosokawa et

al.[22], the black dashed lines denote the CMD simulation with EAM potential developed by Sun et al[33].
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Ri(t)其中,    表示原子 i 在 t 时刻的位移. 另一种

方式是通过对速度自关联函数 (velocity  auto-

correlation function, VACF)做积分: 

D =

∫ ∞

0

⟨v(t) · v(0)⟩dt, (7)

其中, v表示原子的速度. 本文采用这两种方法, 计

算了从 108原子体系到 16384原子不同体系大小

下的扩散系数. 其中时间步长为 1 fs, 总时间长度

为 10 ps. 每个模拟独立运行了 50次, 每次体系有

着独立的初始速度分布, 目的是做足够多的采样以

获得充分系综平均的结果.

如图 5所示, 扩散系数在常压和极端条件下都

表现出明显的尺寸效应 . 注意到 , 基于 MSD和

VACF两种不同的方法在小体系下表现出较大的

差异, 但是随着体系的增加而逐渐收敛到相同结

果. 在 108原子体系时, 基于 VACF的计算结果,

与之前 González等 [7] 同样采用 100原子体系结合

VACF方法的计算结果非常接近. 这说明, DPMD

准确还原了 AIMD的精度, 同时 DPMD的计算效

率使得可以扩大计算规模, 消除尺寸效应, 获得更

为合理的结果.

Dcorr = Dcalc+

kBTξ/(6πηL)

Dcorr

Dcalc

kB ξ

由于扩散系数表现出强烈的尺度依赖关系,

这里引入线性的尺度修正公式  

 来获得无穷大体系下的扩散系数数

值. 其中,   为修正值, 即无穷大体系的扩散系

数,   为有限尺寸 L 下计算得到的值, h 为剪切

黏度,    为玻尔兹曼常数, T 为离子温度,    为未

知系数, 用于拟合. 经过拟合, 得到在常态 (p =

0 GPa, T = 1873 K)条件下, 液态铁的扩散系数

0.52 Å2
/ps

0.48 Å2
/ps

为   , 在接近核幔边界条件下, 液态铁的

扩散系数为  . 该结果指出, DPMD在研

究输运性质时, 相比 AIMD, 表现出计算规模上的

优越性. 

4   结　论

本文构造了液态铁势能面的神经网络模型, 热

力学条件从常压到核幔边界. 在此基础上, 结合有

限的实验测量数据, 验证了 DP模型对液态铁的静

态结构、动态结构、热力学性质及输运性质的描述

能力.

经过数值实验发现, DP可以准确描述极端条

件下液态铁静态结构, 使其与漫散射 XRD信号一

致. 在常压下, 液态铁的集体动力学对相互作用描

述要求精度更高, 要求准确描述密度涨落的时空关

联, 而 DP模型计算的动态结构因子与 IXS实验

基本符合, 并给出准确的绝热声速. 采用针对核幔

条件下液态铁优化的 EAM势, 同样计算了常压到

核幔边界液态铁的静态结构与动态结构. 结果发

现, 即使是对于液态铁这种结构沿着熔化曲线并不

敏感的液态金属体系, 传统的 EAM也难以兼顾常

压到高温高压的统一描述.

进一步讨论了扩散系数的尺寸效应, DPMD

使得我们可以把计算尺度从传统的数百原子体系

扩展到数万原子体系. 结果发现扩散系数强烈依赖

于模拟尺寸, 并与模拟尺寸的倒数表现出线性依赖

关系. 这意味着传统 AIMD的计算能力还远远没

有达到收敛的条件, 也意味着在输运性质的研究
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图 5    液态铁的扩散系数　(a) p = 0 GPa, T = 1873 K; (b) p = 96 GPa, T = 3800 K; 彩色点为 DPMD计算结果, 实线为线性关

系的拟合结果, 黑色三角为 González等 [7] 的 AIMD计算结果

Fig. 5. Self-dissufion coefficient of liquid iron: (a) p = 0 GPa, T = 1873 K; (b) p = 96 GPa, T = 3800 K. Colored circles denote the

results from DPMD simulation, colored solid lines denote the fitting curve for removal of size effect, and the balck triangle denotes

the previous AIMD calcualtion by González et al[7].
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上, 深度学习与分子模拟的结合会发挥出更大的

优势.
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Abstract

Liquid iron is the major component of planetary cores. Its structure and dynamics under high pressure and

temperature  is  of  great  significance  in  studying  geophysics  and  planetary  science.  However,  for  experimental

techniques, it is still difficult to generate and probe such a state of matter under extreme conditions, while for

theoretical  method like  molecular  dynamics  simulation,  the  reliable  estimation  of  dynamic  properties  requires

both large simulation size and ab initio accuracy, resulting in unaffordable computational costs for traditional

method.  Owing  to  the  technical  limitation,  the  understanding  of  such  matters  remains  limited.  In  this  work,

combining  molecular  dynamics  simulation,  we  establish  a  neural  network  potential  energy  surface  model  to

study the static and dynamic properties of liquid iron at its extreme thermodynamic state close to core-mantle

boundary. The implementation of deep neural network extends the simulation scales from one hundred atoms to

millions  of  atoms  within  quantum  accuracy.  The  estimated  static  and  dynamic  structure  factor  show  good

consistency with all available X-ray diffraction and inelastic X-ray scattering experimental observations, while

the empirical potential based on embedding-atom-method fails to give a unified description of liquid iron across

a  wide  range  of  thermodynamic  conditions.  We  also  demonstrate  that  the  transport  property  like  diffusion

coefficient  exhibits  a  strong  size  effect,  which  requires  more  than  at  least  ten  thousands  of  atoms  to  give  a

converged value. Our results show that the combination of deep learning technology and molecular modelling

provides a way to describe matter realistically under extreme conditions.

Keywords: molecular dynamics, neural network, extreme condition, dynamic properties

PACS: 71.15.Pd, 07.05.Mh 　DOI: 10.7498/aps.72.20231258
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强飞秒激光场下二氧化碳二聚体
四价离子的多体解离动力学*
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开展了强飞秒激光场诱导的二氧化碳二聚体离子   的三体库仑爆炸过程的实验研究. 利用冷靶

反冲离子动量成像谱仪测量了关联的碎片离子的三维动量矢量和动能. 结果表明,   离子通过序列解

离通道和非序列解离通道分解为   离子. 在序列解离过程中, 弱范德瓦耳斯键先断裂, 然后

是强的共价键 C=O断裂; 而在非序列解离过程中, 3个碎片离子在一次动力学事件内几乎同时产生. 通过对

比两个解离通道的事件比率, 表明序列的解离通道在   离子的三体库仑爆炸中占主导作用. 发现这种

同时包含范德瓦耳斯键和共价键的二聚体或团簇在多体库仑爆炸过程中相比单体和仅有范德瓦耳斯键的团

簇具有特殊的动力学性质, 两种化学键在强场动力学过程中扮演不同的角色.

关键词：二聚体, 库仑爆炸, 序列解离, 非序列解离

PACS：79.77.+g, 34.80.Ht, 33.20.Xx, 33.80.Rv 　DOI: 10.7498/aps.72.20230699

 

1   引　言

二聚体和团簇是原子分子通过弱的范德瓦耳

斯键 (van der Waals, vdW)结合在一起形成的 .

通过研究二聚体和团簇的物理和化学性质, 可以填

补对单体原子分子行为和凝聚态物质之间的认知

空白. 气体分子形成的二聚体通常有着更长的核间

距, 这导致了电子局域于两个分子附近, 二聚体两

个单体之间的分子轨道几乎不重合. 二聚体物质在

强激光场作用下会表现出与单体原子分子不同的

电离解离方式, 有着更为丰富的强场动力学现象,

使得二聚体成为研究电荷共振增强电离 [1,2]、原子

间的库仑衰变 [3,4]、分子间的库仑衰变 [5,6]、辐射电

荷转移 [7,8] 等分子动力学过程的理想候选者.

目前, 二聚体和团簇在强激光场中的电离和碎

片解离动力学得到了广泛的研究 [9−15]. 由于气体分

子组成的二聚体是强共价键和弱 vdW键共存的复

合体, 不同性质的化学键相对激光场的取向影响强

场电离以及多电离中电子释放的顺序, 进而影响二

聚体的多体解离动力学过程. 二氧化碳二聚体具有

平行滑动结构 [16−18], 它在强激光中表现出丰富的

动力学现象. 2019年 Iskandar等 [19] 采用单光子吸

收电离的方式, 发现了二氧化碳二聚体在单体的双
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(CO2)2

电离阈值时发生分子间库仑衰变的实验证据. 最近

的研究表明,    的电离和解离过程强烈地依

赖于激光强度, 在低光强下弱 vdW键在强场电离

中起着重要作用 [20].

(CO2)3+2

(CO2)3+2

CO2+
2 CO+ O+

近年来, 由于激光技术和符合测量技术的进

步, 对高价分子离子多体库仑爆炸过程产生的碎片

离子的符合测量成为可能. 在强激光场下, 激光与

二聚体的相互作用是极其复杂的, 由于库仑排斥力

的作用, 光诱导的高电荷分子离子通常是不稳定的

并快速解体而发生库仑爆炸. 产生 3个碎片离子的库

仑爆炸过程可通过序列或非序列的方式发生 [21−23],

在序列解离过程中, 碎片离子是分步产生的, 其时

间间隔长于中间体的旋转周期, 而非序列解离过程

所有碎片离子都是在一次动力学事件中产生的. 通

过多体符合测量技术直接测定相关碎片离子的内

部量子态和三维动量分布, 可精确地识别和筛选序

列解离通道和非序列解离通道. 2016年, Fan等 [24]

对   离子的三体库仑爆炸通道进行了研究,

结果表明二聚体的三体解离以序列解离通道为主,

弱 vdW键先断裂 , 再是强共价键断裂 . 而 Song

等 [25] 的研究提供了  离子序列解离和非序

列解离都存在的证据, 并尝试揭示了两种解离通道

的本质, 它们与   离子分解为   离子和  

离子的动力学过程中的亚稳态解离和瞬时解离相

一致.

(CO2)4+2
→ CO2+

2 CO+ O+

(CO2)4+2

本文在实验上探究了二氧化碳二聚体在强飞

秒激光场中发生了四电离之后的解离动力学过程,

利用多体符合测量技术收集了解离通道  

      +     +    产生的所有离子碎片的

三维动量和动能. 结果表明, 在强激光场的作用下

 离子的三体库仑爆炸通过序列和非序列两

种通道发生, 并且序列解离通道占主导作用. 

2   实验条件

CO2

本文的实验是基于自建的冷靶反冲离子动量

成像谱仪系统 (cold-target recoil-ion momentum

spectrometer,  COLTRIMS)[26,27] 完成的 . 二氧化

碳二聚体由 10 bar (1 bar =105 Pa)的  气体经

过 30 μm的喷嘴进入真空腔体超音速膨胀时产生.

通过掺钛蓝宝石激光脉冲放大系统输出中心波长

790 nm, 脉冲持续时间 25 fs, 重复频率 10 kHz的

线偏振激光脉冲, 并且使用焦距为 75 mm的球面

8× 1014 W/cm2

(CO2)2

镜聚焦于分子束上, 实验过程使用的激光峰值光强

为     . 此次实验只采集了离子数据,

激光脉冲从   分子上电离掉 4个电子, 产生

的离子在 60 V/cm的匀强电场的约束和引导下到

达位于探测腔底部的延迟线位置灵敏探测器

(MCP). 通过探测器获得所有离子碎片的飞行时间

和位置信息, 从而重构它们的三维动量. 

3   结果与讨论

图 1给出了强飞秒激光场诱导的二氧化碳超

音速分子束产生的 3个碎片离子的飞行时间关联

图, 峰值光强为 8 × 1014 W/cm2, 它是探测器同一

次事件内探测到的第 1个离子与第 3个离子的飞

行时间之和对第 2个离子的飞行时间的函数, 称为

光离子-光离子-光离子符合谱. 其中沿反对角线方

向的亮线表示不同的三体库仑爆炸通道, 而平行或

垂直坐标轴的亮线是误符合的结果. COLTRIMS

系统的优点之一是在一次实验中可以记录所有反

应通道的数据, 在离线分析中, 来自不同反应通道

的数据可通过对实验数据施加不同的筛选条件得

以区分.
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图  1　光离子 -光离子 -光离子符合谱 , 即   超音速分子

束冷靶在光强为   的强飞秒激光场作用下

产生的 3个碎片离子的关联图 . 其中横轴是第 2个离子的

飞行时间, 纵轴是第 1个和第 3个离子的飞行时间之和

CO2

Fig. 1. Coincidence  spectrum of  the  time  of  flight  of  three

correlated  fragmentation  ions  for      gas  breakup  using

intense femtosecond laser field,  namely, photoion-photoion-

photoion coincidence plot.  The X axis  is  the time of  flight

for  the  second  ion,  whereas  the Y  axis  is  the  sum  of  the

time of flight for the first and third ions.
 

(CO2)4+2 →
CO2+

2 + CO+ + O+

这里筛选了三体库仑爆炸通道  

 作为研究对象 , 并选择爆炸
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(CO2)4+2 → CO2+
2 CO2+

2 CO2+2 → CO+ + O+

CO2+
2 CO+ O+

∣∣P (CO2+
2

)
+P

(
CO+

)
+P (O+)

∣∣

∣∣P (CO+
)
−P (O+)

∣∣∣∣P (CO2+
2

)∣∣

(CO2)2

通道   和  

作为参考. 对于三体解离通道, 为了保证符合测量

的真实性, 设置了相应的筛选条件用来过滤原始的

实验数据: 1)根据反应通道产生的离子种类和数

量, 设置了每个激光脉冲事件内MCP采集到有且

仅有一个   ,    和   离子, 此筛选条件可

以保证得到产生3个离子碎片的数据; 2)每个激光

脉冲事件内测得的 3个碎片离子必须满足动量守

恒条件:    < 10 a.u.,

动量守恒是非常严格的物理条件, 这个筛选条件可

以确保 3个碎片离子是关联的, 也就是来自同一个

母体离子, 但是动量守恒条件不能过滤零动量附近

的离子, 因此还需要设置第 3个筛选条件; 3)它们的

相对动量须足够大:    > 50 a.u.

和    > 50 a.u., 测量结果显示, 此三体

库仑爆炸产生的 3个碎片离子的动量大小都在

100 a.u.以上 , 因此设置相对动量大于 50 a.u.是

合理的. 通过这些筛选条件能够尽可能地排除误

符合事件, 获得的碎片离子可以确保是关联的, 也

就是来自同一个  母体粒子的真实库仑爆炸

事件. 通过设置不同的过滤条件, 可以将不同反应

通道的数据分离开来, 并且提取出特定反应通道的

数据.

(CO2)4+2 → CO2+
2 +

CO+ + O+

CO22+ + CO+ + O+

CO2+
2

CO2+
2 px

CO+ O+ CO2+
2

O+

CO+

CO+ O+

CO+ O+

CO+ O+

为分析三体库仑爆炸通道  

 的解离机制 , 将 3个关联的碎片离子

 的动量矢量固定在一个平面内

获得动量关联图. 首先, 将每一个三体库仑爆炸事

件中   离子的动量归一化赋值为 1个原子单

位, 并以   离子的动量方向作为   ; 其次, 将

另外两个离子  和  的动量按照  离子的

动量大小进行归一, 并将  离子的动量矢量旋转

至动量关联图的上半平面, 将   离子的动量矢

量旋转至下半平面, 这样作出的二维动量关联图称

为牛顿图 (如后文图 3). 牛顿图可以直观地显示

3个反应产物的动量关联, 并清晰有效地识别三体

库仑爆炸过程的解离机制 [28−30]. 图 2给出了此三

体库仑爆炸过程产生的   和   离子的动能关

联图, 可以看到两个离子的关联效应主要分为两部

分, 其中红色圆圈内的数据表现为  和  离子

的动能具有确定的值, 说明两个离子是通过直接的

库仑爆炸过程产生的, 这是非序列解离的特征; 而

红色梯形内的数据表现为   和   离子的动能

不是确定的值, 这与序列解离的情况相符合.

O+

CO+

CO+ O+

(CO2)4+2
CO2+

2

CO2+
2

CO2+
2

CO2+
2

CO+ O+

CO2+
2

CO2+
2

CO+ O+

(CO2)4+2

将图 2 中的两部分数据分别标记为通道Ⅰ和

通道Ⅱ, 它们对应的牛顿图分别如图 3(a)和图 3(b)

所示. 从图 3(a)可以看出, 牛顿图中两个离子  

和  的动量矢量分布于两个错位的半圆形的环

上, 这种移位源于  和  离子的质量不同. 牛

顿图中的半圆形结构表明发生了序列的三体库仑

爆炸过程, 它是分步解离的. 在第一步中, 二聚体

离子   中的弱 vdW键断裂 , 解离成两个

 离子, 这两个离子在库仑排斥力下自由传播;

当第一步产生的两个中间产物  离子之间的距

离足够远且相互作用可以忽略不计时, 其中一个中

间产物  离子会在库仑排斥力作用下进一步破

裂而发生第二步解离,   离子中一个共价键断

裂产生  和  离子, 并且这两步解离过程是相

对独立的. 中间产物  离子在第一步解离时获

得角动量, 旋转的  离子在第二步解离的过程

中将角动量分配给  和  离子, 导致了序列解

离事件产生的 3个碎片离子的动量矢量之间的夹

角发生了变化, 在牛顿图中表现为环形结构. 相比

之下, 图 3(b)中展示的牛顿图 3个碎片离子的动

量分别集中于特定的区域, 没有出现环形的结构,

说明三体解离过程是非序列的, 即  离子在

 

0 3 6 9 12 15 18
0

3

6

9

12

15

18

2

4

6

8

10

通道Ⅱ

通道Ⅰ

K
in

e
ti
c
 o

f 
C

O
+
 i
o
n
s/

e
V

Kinetic of O+ ions/eV

C
o
u
n
ts

/
a
rb

. 
u
n
it
s

CO+ O+图 2    三体库仑爆炸产生的   和   离子的动能关联

图 . 将数据分为两部分以作为通道筛选的条件 , 其中红色

梯形内的数据记为通道Ⅰ, 此部分数据对应序列解离 ; 红

色圆圈内的数据记为通道Ⅱ, 此部分数据对应非序列解离

CO+ O+Fig. 2. Kinetic energy correlation diagram of    and  

ions  generated  by  three-body Coulomb  explosion.  We   di-

vide the data into two parts, which can be used as the con-

ditions for channel selecting. The data in the red trapezoid

is denoted  as  channel  Ⅰ,  which  is  sequential  dissociation;

and the  data  in  the  red  circle  is  denoted  as  channel  Ⅱ,

which is non-sequential dissociation.
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CO2+
2 + CO+ + O+

一次动力学事件中几乎同时破裂成 3个碎片离子

 .

(CO2)4+2 → CO2+
2 + CO+ + O+

(CO2)4+2
(CO2)4+2

(CO2)4+2 → CO2+
2 CO2+

2 CO2
CO2+

2 → CO++ O+

这两种解离机制也可以从库仑爆炸释放的

能量中进一步区分开来. 图 4给出了三体库仑爆炸

通道   两种解离机制

释放的总动能谱 (kinetic  energy  release,  KER).

COLTRIMS系统可以测量每个解离通道产生的所

有碎片离子的三维动量, 进而可以获得每个碎片离

子的动能, 在特定的解离通道中, 所有产物 (碎片

离子)的动能之和是这个解离过程释放的总动能.

其中黄色正三角线表示解离通道Ⅰ的 KER谱, 其

峰值位于 20.1 eV; 紫色倒三角线为解离通道Ⅱ的

KER谱, 其峰值位于 21.8 eV, 两个解离通道对应

的能量释放有明显的差异. 为了说明  离子

两种不同的三体库仑爆炸过程, 选取  离子

的两体爆炸通道        +  和 

单体的破裂通道     作为参考, 这

两个通道的 KER谱如图 4中的棕色方形线 (峰值

为 14.8 eV)和蓝色圆圈线 (峰值为 5.4 eV). 可以

看到解离通道Ⅰ释放的能量等于两个参考通道释

放的能量之和, 这是由于序列解离过程中的两步解

离是相对独立的, 两步解离释放的能量按照动量守

恒最终分配给序列解离过程产生的 3个碎片离子.

CO+ O+

CO+ O+

CO2+
2

如图 2 所示, 梯形区域内  和  离子的动

能大小此消彼长, 并且两个离子的动能之和几乎不

变, 这是由于  和  离子的动能除了在序列解

离的第二步共价键 (C=O键)断裂获得的能量之

外, 还包含中间离子  在序列解离第一步 vdW

键断裂的解离中获得的能量. 根据图 3(a)牛顿图

CO2+
2

CO2+
2

CO2+
2

CO2
CO2+

2

CO2+
2

CO+ O+

CO3+
2 → O+ + C+ + O+

CO3+
2

COn+
2

中出现完整的圆环可知, 中间产物  离子在解

离之前发生了旋转并至少旋转了一个完整的周期 [24].

在序列解离的第一步解离过程中  离子在库仑

排斥力的作用下除了获得平动动能之外, 还获得了

较高的转动能, 此时  离子并不处于转动基态,

转动一周需要的时间远小于   分子的转动周期

(42.7 ps). 当中间离子   旋转到不同取向发生

第二步解离时, 中间离子  在第一步中获得的

动能以不同的比例分配给  和  离子. 解离通

道           作为三体库仑爆炸的

的原型系统被广泛地研究 [31−34]. 通过强飞秒激光

脉冲作用产生  离子的三体库仑爆炸同时存在

序列和非序列通道, 但最近的实验结果表明,  
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图 3    两种三体库仑爆炸通道对应的牛顿图　(a)通道Ⅰ对应于序列解离; (b)通道Ⅱ对应于非序列解离

Fig. 3. Newton diagrams corresponding to two kinds of three-body Coulomb explosion channels: (a) Channel Ⅰ is sequential break-

up; (b) channel Ⅱ is non-sequential fragmentation.
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图 4      离子三体库仑爆炸序列解离通道 (黄色正三

角线)和非序列解离通道 (紫色倒三角线)释放的动能谱 ,

以及参考通道   (棕色方形线 )

和    (蓝色圆圈线)的动能谱

(CO2)4+2

(CO2)4+2 → CO2+
2 + CO2+

2

CO2+2 → CO+ + O+

Fig. 4. Kinetic energy release of    ion by the three-

body  Coulomb  explosion  sequential  (yellow  triangle  line)

and nonsequential  fragmentation  (purple  inverted   triangu-

lar  line)  channel,  and kinetic  energy release  from reference

channels      (brown  square  line)

and    (blue circle line).
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Arn+3

(CO2)4+2

(CO2)4+2
CO2+

2 + CO+ + O+

(n = 4−6)离子只存在非序列的解离通道 [35], 并且

三体库仑爆炸产生的所有碎片离子都处于基电子

态. 团簇   (n = 3−6)离子的三体库仑爆炸也

均以非序列通道为主, 产生的碎片离子既可以处于

基电子态, 也可以处于高里德伯态 [36]. 而  

离子的三体库仑爆炸两种解离机制释放的能量都

是有且仅有一个高斯分布的峰, 说明 3个碎片离子

都是处于电子基态. 如图 2 所示, 我们注意到通道Ⅰ

中的事件数明显多于通道Ⅱ, 这是由于 vdW键相

较于强共价键要弱得多, vdW键更容易断裂, 因此

采集到的非序列解离通道的事件数远少于序列解

离通道, 这说明  离子主要是以序列解离过

程破裂成  . 

4   结　论

(CO2)4+2 CO2+
2 + CO+ + O+

(CO2)4+2
CO22+ + CO2+2 CO2+

2

CO+ + O+

CO2+
2

综上所述, 本文利用冷靶反冲离子动量成像谱

仪实验研究了二氧化碳二聚体在强飞秒激光场中

的多电离和解离动力学. 利用符合测量技术将不同

反应通道的数据筛选出来, 通过对相关碎片离子的

三维动量和动能进行统计分析之后 , 结果表明

 离子破碎成   的三体库

仑爆炸通过序列解离和非序列解离两种机制发生,

但是以序列解离机制为主. 其中非序列解离在同一

次动力学事件中几乎同时产生 3个碎片离子. 而序

列解离是分步的, 首先, 弱的 vdW键断裂,  

破裂成   离子; 然后, 其中一个  

离子共价键断裂进一步解离成  . 根据牛

顿图中的圆环结构可知这两步之间时间间隔大于

 离子的旋转周期.
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We  study  experimentally  the  three-body  Coulomb  explosion  dynamics  of  carbon  dioxide  dimer   

ions produced by intense femtosecond laser field.  The three-dimensional  momentum vectors as well  as kinetic
energy  are  measured  for  the  correlated  fragmental  ions  in  a  cold-target  recoil-ion  momentum  spectrometer

(COLTRIMS). Carbon dioxide dimer is produced during the supersonic expansion of     gas from a 30 μm
nozzle with 10 bar backing pressure. The linearly polarized laser pulses with a pulse duration (full width at half
maximum of the peak intensity) of 25 fs, a central wavelength of 790 nm, a repetition rate of 10 kHz, and peak

laser  intensities  on  the  order  of      are  produced  by  a  femtosecond  Ti:sapphire  multipass

amplification system. We concentrate on the three-particle breakup channel    . The

two-particle  breakup  channels,      and    ,  are  selected  as  well  for
reference. The fragmental ions are guided by a homogenous electric field of 60 V/cm toward microchannel plates
position-sensitive  detector.  The  time  of  flight  (TOF)  and  position  of  the  fragmental  ions  are  recorded  to
reconstruct their three-dimensional momenta. By designing some constraints to filter the experimental data, we
select  the  data  from  different  dissociative  channels.  The  results  demonstrate  that  the  three-body  Coulomb

explosion of    ions break into    through two mechanisms: sequential fragmentation and
non-sequential  fragmentation,  in  which  the  sequential  fragmentation  channel  is  dominant.  These  three
fragmental  ions  are  produced  almost  instantaneously  in  a  single  dynamic  process  for  the  non-sequential
fragmentation channel but stepwise for the sequential fragmentation. In the first step, the weak van der Waals

bond  breaks,      dissociates  into  two      ions;  and  then  one  of  the  C=O  covalent  bonds  of   

breaks up, the    ion breaks into    and   . The time interval between the two steps is longer than the

rotational period of the intermediate     ions, which is demonstrated by the circle structure exhibited in the
Newton diagram. We find that the sequential  fragmentation channel plays a dominant role in the three-body

Coulomb explosion of    ions in comparison of the event ratio of the two fragmentation channels.

Keywords: dimer, Coulomb explosion, sequential breakup, nonsequential fragmentation

PACS: 79.77.+g, 34.80.Ht, 33.20.Xx, 33.80.Rv 　DOI: 10.7498/aps.72.20230699
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综述

集成二维材料非线性光学特性研究进展
刘宁 1)2)3)    刘肯 1)2)3)†    朱志宏 1)2)3)‡

1) (国防科技大学前沿交叉学科学院, 长沙　410073)

2) (国防科技大学, 新型纳米光电信息材料与器件湖南省重点实验室, 长沙　410073)

3) (国防科技大学, 南湖之光实验室, 长沙　410073)

(2023 年 5 月 5日收到; 2023 年 6 月 11日收到修改稿)

全光信号处理中具有优异非线性光学特性的光子平台对于提升器件的集成度、调制速度以及工作带宽

等性能参数至关重要. 成熟的硅、氧化硅以及氮化硅光子平台由于材料本身中心对称, 基于这些平台的集成

光子器件可实现的非线性光学功能受限; 二维材料尽管有着优异的非线性光学特性, 但只有原子层厚, 其非

线性潜能无法被充分利用. 将二维材料与成熟的光子平台集成, 在充分利用光子平台成熟加工工艺的基础上,

可以显著提高光与二维材料的相互作用, 提升光子平台的非线性光学性能. 基于以上背景, 本文总结了近年

来在基于转移方法和直接生长法制备的多种异质集成二维材料光子器件中进行非线性光学特性研究的最新

进展; 阐述了相较于传统转移方法, 基于直接生长方法进行集成二维材料非线性光学研究的优势以及未来需

要解决的技术难点; 指明了该领域未来的研究发展趋势; 并指出直接在各种成熟的光子平台上生长二维材料进

行集成非线性光学特性的研究会对未来光通信、信号处理、光传感以及量子技术等领域的发展产生深远影响.

关键词：硅/氮化硅光子平台, 二维材料, 光子集成, 非线性增强, 材料生长

PACS：42.65.–k, 42.65.Ky, 78.67.–n, 81.07.–b 　DOI: 10.7498/aps.72.20230729

 1   引　言

集成光子学近来发展迅猛 [1,2], 是 5G通信和信

号处理等领域的一种关键技术 [3−6]. 集成光子芯片

的数据传输容量以及调制速率等参数远优于传统

的电子芯片 [7,8]. 借助材料的非线性光学特性可实

现频率转换 [9]、全光调制 [10] 以及光谱展宽 [11] 等多

种功能, 因此芯片材料的非线性特性对提升器件集

成度、调制速度及工作带宽等性能参数至关重要 [12].

绝缘体上硅 (silicon-on-insulator, SOI) 制备工艺

成熟, 与互补金属氧化物半导体 (complementary

metal oxide semiconductor, CMOS) 工艺兼容, 同

时具有较大的克尔非线性 [13], 在集成非线性领域

具有广泛的应用 [14−16]. 虽然基于硅 (Si) 材料可以

制备出超低损耗的集成光学元件 [17], 但是在通信

波段 Si材料固有的双光子吸收 (two-photon absorp-

tion, TPA) 以及自由载流子吸收 (free-carrier absorp-

tion, FCA) 效应限制了 SOI元件在光通信领域的

应用 [18,19]; 相比之下, 氮化硅 (Si3N4) 材料在通信

波段的 TPA效应基本可以忽略 [20], 加之其较强的

克尔非线性、宽透明窗口、高折射率以及成熟的微

纳加工工艺等优势 [21−24], 是通信波段一种较为理

想的集成非线性光学平台. 但是由于 Si和 Si3N4
材料本身的中心对称性, 二者不具有二阶非线性, 集

成光子平台的非线性功能受限 [25]. 在充分利用现

有较为成熟的集成光子平台的基础上, 可以尝试在

单一的光子平台中引入新的具有优异非线性光学

特性的材料 [26], 在不破坏光学模式分布以及光传

输特性的前提下, 提升集成平台的非线性光学表现.
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以石墨烯 [27] 为代表的多种二维材料 [28−30] 具

有优异的非线性光学特性 [31,32], 在频率转换、光调

制以及光开关等非线性光学领域都有着广泛的应

用 [33−42]. 然而, 受限于其原子层厚度, 光与二维材

料之间的相互作用受限, 其优异的非线性光学潜能

无法被充分利用 [43]. 将二维材料与成熟的光子平台 [44]

集成是充分发挥二维材料优异非线性光学特性的

一种理想解决方案 [45]: 首先, 二维材料具有原子层

厚度, 与光子平台集成时不会破坏其中的光场分布

以及光的传输特性; 其次, 二维材料表面自然钝化,

没有悬空键, 与光子结构集成时不用考虑晶格失配

的问题; 最后, 集成平台中光与二维材料的相互作

用增大, 突破了二维材料原子层厚度的限制 [46−49],

从而显著提升集成平台的非线性光学性能.

本综述从非线性光学的基本原理出发 (第 2

节), 总结了近年来在基于传统转移方法 (第 3节)

和新兴的直接生长法 (第 4节) 制备的多种集成二

维材料-光子平台 (谐振腔、超表面、光纤、片上波

导等) 中进行非线性光学特性研究的最新进展. 直

接在各种光子结构上生长二维材料克服了传统转

移方法存在的各种弊端; 但同时如何精确控制二维

材料的生长位置, 如何实现在纳米结构上均匀连续

地生长二维材料等问题也亟待解决. 相较于传统转

移法, 基于直接生长法还有很多领域亟待探索, 如

图 1中红色字体部分所示. 未来直接在各种成熟的

光子平台上直接生长二维材料进行集成光学非线

性的研究将是该领域的一个研究热点, 持续深入的

研究也会对光通信、信号处理、光传感以及量子技

术等领域的发展产生深远影响.

 2   非线性光学基本原理

P (r, t)

E (r, t) P (r, t)

PL (r, t) PNL (r, t)

非线性光学现象发生的一个前提条件是强光

与非线性介质的相互作用 [50]. 由于激光的发现 ,

1961年, Franken等 [51] 第一次在石英中发现了二

次谐波的产生 (second harmonic generation, SHG)

现象, 开启了非线性光学实验研究的大门. 非线性

光学过程可以通过材料的极化  相对于入射光

场   的泰勒级数展开 [52] 来理解, 其中  

包括线性极化部分   和非线性极化  

部分: 

P (r, t) = PL (r, t) + PNL (r, t) , (1)
 

PL (r, t) = χ(1)E (r, t) , (2)
 

PNL (r, t) = χ(2)E(r, t)
2
+ χ(3)E(r, t)

3
+ · · ·

+ χ(n)E(r, t)
n
, (3)

χ(n)其中,   为 n 阶电极化率.

χ(1)

当光强较弱时, 非线性极化率部分可以忽略不

计, 只考虑线性光学过程. (2)式中   决定材料

的线性折射率, 与材料的折射和吸收特性相关 [53].

 

集成二维材料非线性光子平台

基于转移方法 (第3部分)

二阶非线性增强
(3.1)

相互作用强度
增强 (3.1.1)

腔增强
(3.1.1.1)

等离激元增强
(3.1.1.2)

超表面增强
(3.1.1.3)

相互作用长度
延长 (3.1.2)

光纤集成平台
(3.1.2.1)

片上集成平台
(3.1.2.2)

三阶非线性增强
(3.2)

光纤集成平台
(3.2.1)

片上集成平台
(3.2.2)

基于直接生长法 (第4部分)

二阶非线性增强
(4.1)

光纤集成平台
(4.1.1)

片上集成平台
(4.1.2)

腔/等离激元/超表面增强
(待探索)

三阶非线性增强
(4.1)

光纤集成平台
(4.2.1)

片上集成平台
(待探索)

图 1    集成二维材料非线性光子平台研究框架

Fig. 1. Research framework of nonlinear photonic platforms integrated with two-dimensional materials. 
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E(r, t)

χ(2)

χ(2)

χ(3)

χ(n)

χ(3)

χ(2)

当光强较强时 (  一般需要在 105—108 V/m

之间), 会发生非线性光学过程, (3)式中的   与

二阶非线性过程相关, 如 SHG, 和频产生 (sum fre-

quency generation, SFG) 等.   在具有中心对称

性的材料中数值为零, 常见的 Si, 氧化硅 (SiO2),

Si3N4 材料平台都因材料本身的中心对称性而不具

有二阶非线性;   与材料的三阶非线性光学过程

相关, 如三次谐波产生 (third harmonic generation,

THG), 四波混频 (four wave mixing, FWM), 自

发相位调制 (self phase modulation, SPM) 等. 所

有材料都具有三阶非线性, 与材料是否具有中心对

称性无关;   为高阶电极化率, 与高阶非线性过

程相关. 以石英为例, 从理论上推算, 石英的  比

其   低 11个数量级 [54], 触发同一种材料平台中

的高阶非线性过程所需场强要比触发低阶非线性

过程高得多. 因此, 二阶和三阶非线性过程是研究

最为广泛的非线性光学过程. 常见非线性过程的能

量转变图如图 2所示.
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2
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图  2    非线性光学过程中典型的频率转换过程能量示意

图 , 其中包括二阶非线性过程中的 SHG (a) 和 SFG (b) 以

及三阶非线性过程中的 THG (c) 和 FWM (d)

Fig. 2. Typical  energy  diagrams  of  frequency  conversion

process  in  nonlinear  optical  processes,  including  SHG  (a)

and SFG (b) in second-order nonlinear process and THG (c)

and FWM (d) in third-order nonlinear process.

 3   基于转移方法制备的集成二维材料
非线性光子器件

 3.1    二阶非线性过程增强的二维材料集成
平台

二维材料中的二阶非线性光学过程 (主要包

括 SHG和 SFG过程) 在许多经典和量子应用中

扮演着十分重要的角色 [55]. 二维材料中二阶非线

性过程增强的思路可分为两种: 一是使用各种光子

结构 (谐振腔、表面等离激元、介质超表面等) 增大

局域光场的强度, 将二维材料与上述光子结构集

成, 提高光与二维材料相互作用的强度 (见 3.1.1

节); 二是将二维材料与微纳光纤 [56,57] 或片上微纳

结构集成, 通过倏逝场与二维材料的相互作用增大

光与二维材料的相互作用长度 (见 3.1.2节).

 3.1.1    光与二维材料相互作用强度增强的

集成平台

 3.1.1.1    二维材料中腔增强的 SHG 过程

单层过渡金属硫族化合物 (transition metal

chalcogenides, TMDCs) 为直接带隙半导体, 带隙

覆盖可见光到近红外光谱范围, 具有很高的非线

性, 是集成非线性光子器件研究中较为理想的一种

二维材料 [58−63]. 将二维材料与各种光学微腔集成,

借助腔内光场的谐振增强效应可实现 SHG的显著

增强. 2016年, Yi等 [64] 基于微机电系统设计了一

种可调谐的片上法布里-珀罗 (F-P)谐振腔, 通过

改变电压就可以调节 F-P腔的长度, 进而改变谐

振条件. 将单层硫化钼 (MoS2) 置于其中 (图 3(a)),

实现了 SHG信号 3300倍的增强; 2016年, Day等[65]

将单层MoS2 转移至由分布式布拉格反射镜 (distri-

buted Bragg reflector, DBR) 构成的 F-P腔中间

(图 3(b)), 通过增强腔内泵浦光束与二维材料的相

互作用强度实现 SHG的增强.

然而, 上述两个工作中的 F-P腔都是微米量级,

很难做到片上集成, 且腔的品质因子 (quality factor,

Q 值)不够高, SHG的触发需要较高的功率条件.

因此, 2017年, Fryett等 [66] 将机械剥离的单层硒

化钨 (WSe2) 与 Si光子晶体谐振腔集成 (图 3(c)),

通过在光子晶体腔模式附近泵浦, 借助泵浦光子与

腔模式之间的耦合效应实现了 SHG约 200倍的增

强; 然而, 上述基于腔增强的 SHG过程使用的泵

浦源都是脉冲激光器, 需要较高的峰值功率. 借助

GaSe材料超高的二阶非线性 [67] 以及光子晶体腔

中的局域模式谐振, 2018年, Gan等 [68] 将二维硒

化镓 (GaSe) 与 Si光子晶体集成 (图 3(d)), 实现了

在二维 GaSe中低功率连续波激光器泵浦条件下

的高效 SHG过程.

2020年, Han等 [69] 提出了一种纳米颗粒置于

镜面上的系统 (图 3(e)), 当此纳米腔的表面等离激

元共振波长与单层硫化钨 (WS2) 的二次谐波波长

发生共振时, 就可以实现 SHG的显著增强; 2022年,
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Shi等 [70] 将单层WS2 置于 Si的孔洞阵列上方, 借

助 F-P腔内电场的增强以及悬空二维材料中激子

震荡强度的增强, 实现了 SHG约 600倍的增强;

该课题组还设计了一种简易的二次谐波信号放大

器, 将 MoS2/WS2 异质结构悬空置于具有孔洞结

构的 SiO2/Si衬底上, 在 355—470 nm波长范围内

实现了高效的 SHG过程 [71].

 3.1.1.2    二维材料中等离激元增强的 SHG 过程

除了利用各种光学腔增强光与二维材料的相

互作用强度外, 也可以利用表面等离激元或介质超

表面实现对泵浦光场的局域及增强 , 从而实现

SHG的增强.

图 4所示为二维材料-金属表面等离激元集成

结构中 SHG增强的研究进展. 2018年, Wang等 [72]

将单层WSe2 转移到带有纳米沟槽的金 (Au) 薄膜

上 (图 4(a)), 借助沟槽对外部激励场的局域增强作

用, 实现了可见光波段 SHG信号约 7000倍的增强;

类似地, 2018年, Shi等 [73] 将单层WS2 与亚波长银

(Ag) 纳米槽光栅集成, 通过调谐表面等离激元模

式与WS2 的二次谐波频率共振, 实现了单层WS2
中 SHG约 400倍的增强; 2018年, Chen等 [74] 将

生长在蓝宝石衬底上单层WS2 转移至预先制备的

Au超表面上 (图 4(c)), 实现了可见光波段的有效

非线性频率转换; 不同于以前报道的金属光栅结

构, 2021年 Leng等 [75] 提出了一种单层MoS2 置于

悬空的穿孔 Ag薄膜上的集成结构. 为了避免二维

材料转移到金属薄膜上后材料损坏或者污染, 他们

还在穿孔的 Ag薄膜和二维材料交界面处设计了

Si3N4 的薄膜结构 (图 4(d)). 当泵浦激光的中心波

长与集成体系的表面等离激元模式共振时, 室温条

件下该混合结构的 SHG强度有超过 3个数量级的

增大.
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图 3    二维材料中腔增强的 SHG过程研究进展　(a) 二维材料中 SHG的光机械增强 [64]; (b) 二维MoS2 中腔增强的 SHG[65]; (c) 单

层 WSe2[66] 以及  (d)层状 GaSe[68] 中 Si光子晶体腔增强的 SHG; (e) 单层 WS2-Ag纳米腔中谐波谐振增强的 SHG[69]; (f) 单层

WS2 置于 Si基底上实现 SHG的增强 [70]

Fig. 3. Research progress on cavity-enhanced SHG process in 2D materials: (a) Optomechanical enhancement of SHG in 2D material[64];

(b)  microcavity  enhanced  SHG  in  2D  MoS2[65];  silicon  photonic  crystal  cavity  enhanced  SHG  from  monolayer  WSe2[66]  (c)  and

layered GaSe[68] (d); (e) harmonic resonance enhanced SHG in a monolayer WS2–Ag nanocavity[69];  (f) enhancement of SHG from

monolayer WS2 on Si substrate[70]. 
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 3.1.1.3    二维材料中介质超表面增强的 SHG 过程

除了金属表面等离激元结构, 使用介质超表面

结构增强二维材料中的 SHG过程也有着广泛的研

究. 与金属表面等离激元相比, 介质超表面结构没

有欧姆损耗, 有更高的激光损伤阈值, 预期可以实

现高转换效率的 SHG过程以及对非线性过程的灵

活控制 [76]. 2018年, Gan等 [68] 就在二维的 GaSe-

Si光子晶体腔集成系统中实现了低功率连续波激

光器泵浦条件下的高效 SHG过程. 2019年, 该课题

组将二维的GaSe纳米片与 Si超表面集成 (图 5(a)),

实现了高效的频率上转换过程 (SHG和 SFG)[77];

2020年, Bernhardt等 [78] 设计了一种谐振的面内

不对称介电超表面, 该超表面支持一种高 Q 值的

光学谐振 , 即连续束缚态  (bound states  in  the

continuum, BIC).  将单层 WS2 与此超表面集成

(图 5(b)), 研究人员实现了单层WS2 中 SHG超 3

个数量级的增强; 2020年, Zhang等 [79] 设计了一

种基于 Si3N4 结构的亚波长光栅结构, 将单层MoS2
与该亚波长光栅结构集成 (图 5(c)), 通过调谐激光

器的泵浦波长与该集成结构谐振, 实现了单层MoS2

中 SHG约 170倍的增强; 为了推进二维材料-介电

超表面的规模化制备, 2021年, Löchner等 [80] 将通

过化学气相沉积 (chemical vapor deposition, CVD)

生长的单层 MoS2 与经过谐振设计优化的 Si超表

面集成 (图 5(d)), 在实验中实现了 SHG近 40倍

的增强.

 3.1.2    光与二维材料相互作用长度增加的

集成平台

3.1.1节中梳理的相关研究是利用谐振结构实

现对泵浦光场的局域增强, 进而增强光与二维材料

相互作用的强度实现集成平台中二阶非线性过程

的增强. 此外, 将二维材料与光纤或片上微纳结构

集成, 借助倏逝场与二维材料的相互作用, 可以延

长光与二维材料的相互作用长度, 实现二阶非线性

过程的增强.

 3.1.2.1    二维材料-光纤集成平台中的 SHG 增强

2019年, Chen等 [81] 利用转移的方法将单层

WS2 与微光纤 (microfiber) 集成 (图 6(a)), 借助微

光纤中倏逝场与二维 WS2 的相互作用 , 实现了

WS2-微光纤集成结构中 SHG 20倍的增强.
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图 4    二维材料中等离激元增强的 SHG过程研究进展　(a) 柔性衬底上单层WS2 中等离激元增强的 SHG[72]; (b) 单层WS2 中等

离激元增强的光学非线性 [73]; (c) WS2–Au纳米孔洞集成超表面在可见光波段实现非线性超透镜 [74]; (d) 单层MoS2 置于悬空的金

属纳米结构上通过等离激元谐振效应实现 SHG的增强 [75]

Fig. 4. Research progress on plasmonic-enhanced SHG process in 2D materials: (a) Plasmon-enhanced SHG from monolayer WS2 on

flexible substrates[72]; (b) plasmonic enhancement of optical nonlinearity in monolayer WS2[73]; (c) WS2–Au nanohole hybrid metasur-

face for nonlinear metalenses in the visible region[74]; (d) enhanced SHG in monolayer MoS2 on suspended metallic nanostructures by

plasmonic resonances[75]. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 17 (2023)    174202

174202-5



 

SHG1

Laser1

2

1


2
1

Laser2







GaSe

Silicon

SHG2SFG

(a) 

WS2 flake

Si

(b)

Silicon
 nitride

Silicon
 dioxide

Silicon










  


(c) 

2

Glass

Si

MoS2

(d)

图 5    二维材料中介质超表面增强的 SHG过程研究进展　(a) Si超表面与二维 GaSe集成实现 SHG和 SFG[77]; (b) WS2 单层中

准 BIC谐振增强的 SHG[78]; (c) 借助 Si3N4 亚波长光栅结构实现单层MoS2 中 SHG的增强 [79]; (d) 混合介电超表面上MoS2 单层中

SHG的增强 [80]

Fig. 5. Research progress on SHG process enhanced by dielectric metasurface in 2D materials: (a) SHG and SFG from a Si metasur-

face integrated with 2D GaSe[77]; (b) quasi-BIC resonant enhancement of SHG in WS2 Monolayers[78]; (c) enhancement of SHG in

monolayer MoS2 by a Si3N4 subwavelength grating[79]; (d) hybrid dielectric metasurfaces for enhancing SHG in MoS2 monolayers[80]. 
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图 6    (a) 基于转移方法制备的单层WS2-光纤纳米线混合结构实现 SHG的增强 [81]. (b)—(e) 基于溶液法制备的二维材料-光纤

集成结构实现二阶非线性过程增强的研究进展　(b) 少层 GaSe辅助光学微光纤实现高效的二阶非线性过程 [82]; (c) 连续波泵浦

的 InSe集成的微光纤中频率上转换 [84]; (d) 填充有 GaSe纳米片的 HCF结构示意图 [85]; (e) GaSe纳米片集成的 SCF实现 SHG过

程 [86]

Fig. 6. (a) Enhanced SHG in hybrid WS2-optical-fiber-nanowire structureprepared by transfer method[81]. (b)–(e) Research progress

on enhancement of second-order nonlinear process of 2D material-optical fiber integrated structures prepared by solution methods:

(b)  High-efficiency  second-order  nonlinear  processes  in  an  optical  microfibre  assisted  by  few-layer  GaSe[82];  (c)  continuous-wave

pumped frequency upconversions in an InSe-integrated microfiber[84]; (d) schematic of a HCF filled with GaSe nanosheets[85]; (e) SCF

with embedded GaSe nanosheets for SHG[86]. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 17 (2023)    174202

174202-6



除了单层 TMDCs具有优异的二阶非线性光

学特性外, 层状的 GaSe材料在二阶非线性领域也

有着广泛的应用. 2020年, Jiang等 [82] 利用滴覆技

术将少层 GaSe纳米片与微光纤集成 (图 6(b)), 借

助 GaSe材料超高的二阶非线性实现了集成结构

中 SHG的显著增强; 类似地, 2021年该课题组利

用热光沉积 [83] 的方法将具有高二阶非线性系数的

硒化铟 (InSe) 与微光纤集成 (图 6(c)), 在连续波

激光器泵浦条件下实现了全光纤结构中的高效二

阶非线性过程 [84].

上述 3个工作中利用的都是微光纤, 但是由于

微光纤的结构特性, 集成后二维材料都是直接暴露

在空气中, 很容易受到周围环境因素如振动、灰尘

以及氧气等影响. 因此需要寻找更加稳定的集成光

纤平台. 2022年该课题组将少层 GaSe与空芯光纤

(hollow-core fiber,  HCF)(图 6(d))[85] 以及悬芯光

纤  (suspended core fiber,  SCF)(图 6(e))[86] 集成 ,

同样实现了二维材料-光纤集成结构中高效的二阶

非线性过程.

 3.1.2.2    二维材料-光纤集成平台中的 SHG 增强

将二维材料与片上波导或微环谐振腔集成, 同样

可以增大光与二维材料的相互作用长度, 实现二阶非

线性过程的增强. 2017年, Chen等 [87] 将单层硒化钼

(MoSe2) 与 Si波导集成 (图 7(a)), 借助 Si平板波导

中的倏逝场与二维材料的相互作用 , 实现了单层

MoSe2 中 SHG的 5倍增强; 介电氧化钛 (TiO2) 纳米线

在可见光波段有较高的折射率和较低的损耗, 是片上

集成平台中一种较为理想的研究平台. 2019年, Li等 [88]

将单层MoS2 与单根TiO2纳米线集成 (图 7(b)), 实现

了MoS2/纳米线集成结构中 SHG强度 2个数量级的

增强; 2022年, Wang等[89] 将少层GaSe纳米片与 Si3N4
微环谐振腔集成 (图 7(c)), 借助 GaSe材料的超高二

阶非线性特性以及微环腔中的谐振增强效应, 在连续

波激光器泵浦的条件下实现了高效的倍频及和频转

换过程; 2023年哈尔滨工业大学 (深圳)与香港理工

大学合作, 将具有优异二阶非线性特性的层状SnP2Se6 与

Si3N4 微环谐振腔集成 (图 7(d)), 实现了 SHG的增

强以及 SHG辅助的通信波段高性能光电探测器 [90].

 3.2    三阶非线性过程增强的二维材料集成
平台

n2材料非线性折射率  是反映材料三阶非线性
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图 7    基于转移方法制备的二维材料-片上集成平台中二阶非线性增强的研究进展　(a) Si波导上二维MoSe2 中 SHG的增强 [87];

(b) 单层MoS2 与 Ti02 纳米线集成实现 SHG的增强 [88]; (c) 少层 GaSe与 Si3N4 微环集成实现高效的 SHG和 SFG过程 [89]; (d) SHG

辅助的 SnP2Se6 光电探测器 [90]

Fig. 7. Research progress on enhanced second-order nonlinear process enabled by integrated 2D material - on-chip integrated plat-

forms  prepared  by  transfer  methods:  (a)  Enhanced  SHG from two-dimensional  MoSe2  on  a  Si  waveguide[87];  (b)  enhancement  of

SHG in a TiO2 nanowire integrated with monolayer MoS2[88]; (c) high-efficiency SHG and SFG in a Si3N4 microring integrated with

few-layer GaSe[89]; (d) a schematic of the SHG-assisted SnP2Se6 photodetector[90]. 
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n2 χ(3)

的关键参数之一, 即在强光条件下, 反映光强导致

的折射率的改变, 也称为光学克尔效应. 非线性折

射率  与三阶电极化率  直接相关:
 

n2 = 3Re
[

χ(3)

4cn0
2ε0

]
, (4)

c n0 ε0其中,    为光速,    为线性折射率,    为真空介电

常数.

闭孔 (closed-aperture, CA) Z扫描 (Z-scan) 是

一种用来测量二维材料非线性折射率的典型方法 [91]:

将二维材料置于泵浦脉冲激光器以及光阑-光功率

计中间, 移动二维材料的位置 (沿 Z 轴) 得到透射

光功率与二维材料所处 z 位置的关系. 然后对得到

的曲线进行拟合就可以得到相应二维材料的非线

性折射率. 表 1为近年来基于 Z 扫描方法得到的

常见二维材料 (石墨烯、氧化石墨烯、TMDCs、黑

磷等) 的非线性折射率. 可以看出即使是同一种二

维材料, 在不同的厚度及不同的泵浦波长条件下根

据实验结果拟合出的非线性折射率都有一定的不

同. Si, SiO2 以及 Si3N4 材料在通信波段的非线性

折射率在 10–18—10–19 量级, 表 1中列出的不同二

维材料的非线性折射率要比上述三种平台高出

2—8个数量级. 因此, 将层状的二维材料与成熟的

光子平台集成, 在不破坏集成平台光学模式分布以

及光学传输特性的基础上, 还可以赋予平台更优异

的三阶非线性光学特性.

 3.2.1    二维材料-光纤集成平台中的三阶非

线性增强

借助石墨烯在宽光谱范围内的超高三阶非线

性 ,  2015年 Wu等 [100] 在石墨烯包覆的微光纤

(graphene-coated microfiber, GCM) 结构中实现

了级联的 FWM过程. 图 8(a)为 GCM的结构示

意图 , 其中微光纤的制备是将标准单模光纤

(single-mode fiber, SMF) 浸泡在氢氟酸中经过化

学刻蚀制成 ; 然后通过湿法转移的手段实现

CVD生长的石墨烯对微光纤的包覆作用. 当微光

纤上没有石墨烯材料时, 在较高的泵浦功率条件下

n2表 1    基于 Z 扫描法测量出的不同二维材料的非线性折射率 

Table 1.    Nonlinear refractive index n2 of different 2D materials measured by Z-scan method.

二维材料 厚度 泵浦波长/nm n2 /(m2·W–1) 参考文献 发表年度

气相生长的石墨烯
单层 1550 –10–11 [92] 2012

5—7层 1150—2400 –(0.55-2.5) × 10–13 [93] 2016

化学合成的氧化石墨烯
2 µm 800 7.5 × 10–13 [94] 2014

1 µm 1550 4.5 × 10–14 [95] 2017

气相生长的硫化钼 25 µm 1064 (1.88 ± 0.48) × 10–16 [96] 2016

气相生长的硫化钨 0.75 nm 1040 (1.28 ± 0.03) × 10–14
[97] 2016

气相生长的硒化钨 11.4 nm 1040 (–1.87 ± 0.47) × 10–15

机械剥离的黑磷 15 nm 1030 –1.64 × 10–12 [98] 2018

气相生长的硒化铂 20 层 800 –1.33×10–15 [99] 2020

 

GCM

MicrofiberSMF

(a)

SMF

G cladding



MicrofiberSectional view

MoS2

Polymer
(b)

图 8    基于转移方法制备的三阶非线性增强的二维材料-光纤集成平台　(a) GCM中实现级联四波混频过程 [100]; (b) MoS2 覆盖

的单模光纤示意图 [101]

Fig. 8. 2D  material-optical  fiber  integrated  platforms  with  enhanced  third-order  nonlinear  process  based  on  transfer  methods:

(a) Generation of cascaded FWM with GCM[100]; (b) schematic of a MoS2-coated SMF[101]. 
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并未在微光纤中观察到四波混频现象. 但是在相同

的泵浦功率条件下, GCM中就可以在 1546—1558 nm

波段内观察到的级联四波混频现象.

2018年 , Zhang等 [101] 提出了图 8(b)所示的

一种基于少层 MoS2 覆盖边侧抛光光纤的三阶非

线性增强的集成平台, 其中使用了高折射率的聚合

物 (polymer) 用于覆盖二维材料. 聚合物除了能起

到提高器件稳定性和耐用性的作用外, 还可以提高

二维材料的光学限制因子. 最终借助集成器件中三

阶非线性的增强实现了对入射光谱的展宽.

 3.2.2    二维材料-片上集成平台中的三阶非

线性增强

由于 Si材料具有较大的克尔非线性系数 [102],

所以在 Si基集成平台中不引入新的高三阶非线性

材料在一定入射光强条件下也可以观察到 THG

等三阶非线性光学效应 [103]. 此外, 通过制备特殊的

硅基光子结构, 如光子晶体波导 [104,105], 悬空薄膜

波导 [25], 悬空的 Si微环谐振腔 [106] 等, 也可以实现

三阶非线性的增强.

石墨烯的克尔系数要比 Si大 5—6个数量

级 [107], 将单层石墨烯与 Si波导 [108−110] 或微环谐振

腔 [111] 集成, 可以实现 SPM或者 FWM等三阶非

线性效应的增强. 早在 2015年, 笔者所在团队就

基于转移方法实现了石墨烯/Si波导集成结构中

三阶非线性过程的增强 [108]. 图 9(a)为飞秒激光

脉冲在石墨烯/Si集成波导中传播的示意图 . 当

Si脊形波导上无石墨烯覆盖时 (图 9(b-i)), 尽管

Si具有较高的克尔非线性, 但在较高泵浦功率条件

下并未观察到明显的光谱展宽效果 (图 9(b-ii)); 将

单层石墨烯转移到 Si波导上之后 (图 9(c-i)), 可以

从图 9(c-ii) 看出, 在相同泵浦条件下, 由于集成波

导三阶非线性的增强, 泵浦脉冲出现明显展宽; 但

是由于单层石墨烯的厚度只有 0.34 nm, 将石墨烯

转移到 Si波导的上表面后, 光与二维材料只能通

过较弱的倏逝场耦合, 相互作用受限 [112], 石墨烯超

高的克尔非线性未得到充分利用; 因此笔者团队提

出将石墨烯转移到 Si波导上后, 再沉积 Si02 和 Si3N4
来提高石墨烯层中的电场强度. 从图 9(d-ii)中可

以看出对于相同功率的类 TM模, 沉积有 Si02 和

Si3N4 的石墨烯/Si混合波导中光谱展宽效果进一

步提升.

此外, Ji等 [111] 在 2015年将单层石墨烯与半

径为 10 µm的 Si微环谐振腔集成 (图 10(a)), 实现

了FWM转换效率最大 6.8 dB的增强; 2019年Feng

等 [110] 将单层石墨烯与 Si波导集成 (图 10(b)), 实

现了石墨烯/Si集成波导中 SPM效应的增强.
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图 9    石墨烯/Si非线性脊形波导中的超快脉冲传播 [108] 　(a) 超快脉冲在石墨烯/Si混合脊形波导中传播的示意图; Si脊形波导

(b-i), 石墨烯/Si脊形波导 (c-i) 以及石墨烯/Si类狭缝波导 (d-i) 的示意图; 飞秒脉冲沿着 Si脊形波导 (b-ii), 石墨烯/Si脊形波导

(c-ii) 以及石墨烯/Si类狭缝波导 (d-ii) 传播后的实验测得的以及数值计算的输出光谱

Fig. 9. Ultra-fast  pulse  propagation  in  nonlinear  graphene/Si  ridge  waveguide[108]:  (a)  Schematic  of  ultra-fast  pulse  propagation

along the hybrid graphene/silicon ridge waveguide; schematic of a Si ridge waveguide (b-i), a graphene/Si ridge waveguide (c-i) and

a graphene/Si  slot-like  ridge  waveguide  (d-i);  experimentally  measured  and  numerically  calculated  output  spectra  of  the   femto-

second pulses propagating along the Si ridge waveguide (b-ii), the graphene/Si ridge waveguide (c-ii), and the graphene/Si slot-like

ridge waveguide (d-ii). 
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与石墨烯相比, 氧化石墨烯 (graphene oxide,

GO)[113−115] 具有良好的线性和非线性光学特性,

且兼具低的吸收损耗、大的可调带隙 [116]、可大规模

片上集成 [117] 等优势, 在集成非线性光子学领域有

着广泛的应用 [118−121]. 近年来, Moss等 [122−129] 研

发了一种在集成光子芯片上不需要转移的 GO薄

膜逐层覆盖技术, 将 GO薄膜与高折射率掺杂氧化

硅 (hydex)[122,123] (图 10(c))、Si[124,125] (图 10(d))以

及 Si3N4[126−129] 微纳结构集成, 显著提高了集成光

子芯片的三阶非线性光学特性.

此外, 借助 TMDCs[130−133] (图 10(e), (f))、硫

化镓 (GaS)[134]、有机物 [135] 等材料与片上微纳结构

的集成, 也可以显著提高集成光子芯片的三阶非线

性特性.

 4   基于直接生长方法制备的集成二维
材料非线性光子器件

 4.1    二阶非线性过程增强的二维材料集成
平台

 4.1.1    二维材料-光纤集成平台中的二阶非

线性增强

图 6和图 8所示为在基于转移方法制备的二

维材料-光纤集成平台中实现非线性增强的研究进

展. 但是, 在将二维材料转移至光纤的过程中, 无

法规避二维材料受损、器件制备的可重复性以及可

控性差等问题; 基于溶液法实现的二维材料与光纤

集成过程中也会不可避免地引入杂质, 增加光传输

过程中的散射和吸收损耗; 此外, 这种转移的方法

无法实现二维材料对光纤内/外壁的连续均匀包覆;

且转移的方法只适用于实验室的研究, 无法实现大

规模制备.

针对传统基于转移方法将二维材料与光纤集

成存在的上述弊端, 研究人员开始提出使用直接生

长的方法实现二维材料与光纤的集成. Chen等 [136]

在 2019年提出在光子晶体光纤 (photonic crystal

fibre, PCF) 中直接生长石墨烯. 在约 1100 ℃ 的

生长条件下, 该课题组实现了在 PCF内/外壁中

约 50 cm长单层石墨烯的连续均匀生长, 实现了光

与物质相互作用的显著增强; 对于 TMDCs, 2020

年该课题组提出了一种如图 11(a) 所示的两步化

学气相沉积法 [137]: 首先借助 HCF毛细吸附作用在

光纤内壁充满含有过渡金属元素的盐溶液作为后

续生长的先驱物; 然后在高温条件下在光纤内壁生

长 TMDCs. 基于上述方法, 研究人员在 HCF中生

长了长度约为 25 cm的均匀连续单层MoS2, MoS2/

HCF集成光纤也表现出二阶非线性的显著增强.
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图 10    基于转移方法实现片上集成二维材料三阶非线性增强的研究进展　(a) Si-石墨烯微环谐振腔集成实现 FWM的增强 [111];

(b) Si/石墨烯混合波导实现 SPM的增强 [110]; (c) GO/Hydex混合波导实现 FWM的增强 [122]; (d) 二维GO薄膜与 Si纳米线集成实现

SPM的增强 [124]; (e) MoS2 置于 Si上波导实现光学克尔非线性的增强 [130]; (f) 少层WS2 与 Si3N4 波导异质集成实现非线性的增强 [132]

Fig. 10. Research  progress  on  third-order  nonlinear  enhancement  of  on-chip  integrated  2D  materials  based  on  transfer  methods:

(a) Enhanced FWM in a Si-graphene microring resonator[111]; (b) enhanced SPM of graphene/Si hybrid waveguide[110]; (c) enhanced

FWM in GO/hydex hybrid waveguide[122]; (d) enhanced SPM in Si nanowires integrated with 2D GO Films[124]; (e) enhanced optical

Kerr nonlinearity of MoS2 on Si waveguides[130]; (f) enhancing Si3N4 waveguide nonlinearity with heterogeneous integration of few-

layer WS2[132]. 
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然而, 上述工作中使用的 HCF光模场面积较

大 , 泵浦光场与二维材料之间的模式重叠受限 .

2022年, Ngo等 [138] 提出使用如图 11(b)所示的裸

芯光纤 (exposed-core fibre, ECF) 作为集成平台,

利用一种修正的化学气相沉积法 [139] ( 将硫源置于

分区管式炉的低温区 (200 ℃), 将金属氧化物 (氧

化钼, MoO3) 置于分区管式炉的高温区 (770 ℃),

在氩气环境内实现在裸露的光纤纤芯上直接生长

单层 MoS2), 实现了二维材料-光纤集成结构中的

高效 SHG过程.

 4.1.2    二维材料-片上集成平台中的二阶非

线性增强

图 7、图 9和图 10总结了在基于转移方法制

备的二维材料-片上集成平台中实现非线性增强的

研究进展. 基于转移方法实现二维材料与片上微纳

结构的集成, 主要存在以下问题: a)转移过程中会

不可避免地造成二维材料的损伤, 如引入皱褶、应

力、 掺杂或造成二维材料断裂, 导致集成器件的性

能下降, 工作寿命缩短 [140,141]; b)转移过程中需要

借助一定的介质, 如干法转移通常需要借助 PDMS

等热释放材料, 湿法需要借助溶剂, 转移完成后通

常会在二维材料与纳米结构的交界面处引入杂质,

光传播过程中的吸收损耗、散射损耗迅速增大 [142];

c)转移的二维材料一般只能在贴在纳米结构上表

面, 无法在侧壁等位置紧密接触, 集成器件中光与

二维材料的相互作用受限 [143]; d)转移过程中, 通

常需要在显微镜下寻找二维材料与纳米结构的精

确集成位置; 器件制备过程中一般也需要进行多次

光刻, 器件制备的简易度、可重复性及可控性较差 [144];

e)转移过程通常使用的是二维材料的碎片 [145], 很

难实现大面积二维材料的一次性转移 [146], 这就将

转移的方法局限在了实验室的研究层面, 限制了集

成二维材料光子器件的规模化制备.

基于以上思考, 2021年笔者所在团队 [147] 提出

在 Si3N4 波导上直接生长单层WS2. 利用物理气相

沉积 (physical vapor deposition, PVD) 的方法实

现了在 Si3N4 波导上长度约为 400 µm单层WS2 的

连续生长 (图 12(a)), 实现了WS2/Si3N4 混合波导

中 SHG的显著增强. 2022年, Kuppadakkath等 [148]

提出在 Si波导上直接生长单层 MoS2 (图 12(b)),

并在MoS2/Si混合波导中探测到了二次谐波信号.

尽管该工作克服了传统基于转移方法制备二维材

料集成器件的各种弊端, 但是并未实现二维材料对

波导的连续覆盖; 且由于波导制备工艺的问题, Si

波导表面的粗糙程度超过了 TMDCs单层的厚度,

高的波导粗糙度会明显增加光的散射损耗; 同时

Si材料在 405 nm附近有强烈的吸收效应, 严重限

制了器件的实际应用.

 4.2    三阶非线性过程增强的二维材料集成
平台

 4.2.1    二维材料-光纤集成平台中的三阶非

线性增强

图 13为近年来直接在微结构光纤中生长单

层二维材料实现集成平台中三阶非线性增强的

研究进展. 2020年, Zuo等 [137] 提出一种两步生长法
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图 11    基于直接生长法制备的二阶非线性增强的二维材料-光纤集成平台　(a) 两步生长方法示意图 [137]; (b) 光纤中嵌入二维材

料实现 SHG[138]

Fig. 11. 2D material-optical fiber integrated platforms with enhanced second-order nonlinear process based on direct growth methods:

(a) Schematic of the two-step growth method[137]; (b) in-fiber SHG with embedded 2D materials[138]. 
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(图11(a)) 在HCF中生长连续单层MoS2, 在1800 nm

激光泵浦条件下实现了 SHG的显著增强. 此外,

在 2100 nm激光泵浦的条件下, 该MoS2-HCF集成

结构也表现出显著的 THG增强现象 (图 13(a)).

2020年, Ngo等 [149] 利用修正的化学气相沉积

法在裸芯光纤上生长了高质量单层MoS2 (图 13(b)),

并且进行了 PL和三阶非线性调控方面的研究 ;

2022年, Chen等 [150] 在 2019年在 PCF中生长亚

米量级单层石墨烯的工作基础 [136] 上, 提出了一种

压力控制的 CVD生长方法, 对 PCF中生长的石

墨烯的长度和厚度进行控制. 在权衡了石墨烯的非

线性增强以及线性吸收损耗之后, 研究人员最终

在 5 cm长的单层石墨烯-PCF集成结构中实现了

THG和五次谐波产生的增强 (图 13(c)).

 4.3    小　结

本章梳理了近年来直接在光纤和片上集成平

台上生长二维材料进行非线性增强方面的研究.

1) 在微结构光纤方面, 国内的北京大学刘开

辉课题组已经率先实现: a) PCF中亚米量级石墨

烯的均匀连续生长 [136] (2019年); b) HCF中 25 cm

长单层MoS2 的连续生长, 并实现了二维材料中非

线性超百倍的增强 [137] (2020年); c) 在 PCF中通

过压力控制生长石墨烯的厚度以及长度, 实现了高

阶非线性的增强 [150] (2022年). 国外该领域具有代

表性的工作来自德国耶拿大学 Falk Eilenberger

博士课题组: a) 在裸芯光纤上直接生长单层MoS2,

并进行了三阶非线性相关的研究 [149] (2020年);

b)在裸芯光纤上直接生长单层MoS2, 并在MoS2-ECF

中集成器件中实现了 SHG显著增强 [138] (2022年).

2) 在片上波导方面, 笔者课题组已经实现了

在 Si3N4 波导上约 400 µm单层WS2 的连续生长,

并在WS2/Si3N4 集成波导中实现了 SHG的显著增

强 [147] (2021年); 德国耶拿大学的 Falk Eilenberger

 

(a) (b)

图 12    基于直接生长法制备的二阶非线性增强的二维材料-波导集成平台　(a) Si3N4 波导上直接生长WS2 实现 SHG增强的示

意图 [147]; (b) Si波导上直接生长单层MoS2 的概念示意图 [148]

Fig. 12. Enhanced second-order nonlinear process in 2D material-waveguides integrated platforms based on direct growth methods:

(a) Schematic diagram of SHG enhancement of the Si3N4 waveguides with directly grown WS2[147]; (b) concept schematic of Si wave-

guides with directly grown monolayer MoS2[148]. 
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图 13    基于直接生长法制备的三阶非线性的增强二维材料-光纤集成平台　(a) 嵌入MoS2 的 HCF中 SHG和 THG的示意图 [137];

(b) 使用原子层厚度的半导体对光纤进行规模化的功能化 [149]; (c) 石墨烯-PCF中产生谐波的示意图 [150]

Fig. 13. 2D material-fiber integrated platforms with enhanced third-order nonlinear process based on direct growth methods: (a) sche-

matics of SHG and THG in MoS2-embedded HCF[137]; (b) scalable functionalization of optical fibers using atomically thin semicon-

ductors[149]; (c) schematic of harmonic generations in graphene-PCF[150]. 
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博士课题组实现了 Si波导上非连续单层 MoS2 的

直接生长, 并在集成波导中探测到了二次谐波信号 [148]

(2022年).

相较于传统的转移集成方法, 使用直接生长法

制备的集成二维材料非线性光子器件主要有以下

优势: a)二维材料直接生长在光子平台表面, 不存

在转移过程中二维材料受损、褶皱以及材料断裂等

问题; b)不需要借助热释放材料或者溶剂等中间

材料, 避免了集成器件中杂质的引入; c)二维材料

可以在光纤或者波导表面保形生长, 实现对光纤内/

外壁以及波导侧壁的均匀连续覆盖, 增强光与二维

材料的相互作用; d)大大简化器件制备工艺, 实验

的可控性以及可重复性较好; e)可以实现集成二维

材料非线性光子器件的大规模制备.

直接生长法具有传统转移方法不具备的巨大

优势, 但是在实际的器件制备过程中, 还有以下技

术难点: a)材料生长条件的严格把控. 在生长过程

中, 二维材料的生长温度、管式炉中惰性气体的流

量、生长源与基片之间的距离、生长环境的纯净与

否以及是否使用生长前驱体都决定着最终生长晶

体的质量; b)材料生长之前要保证光纤或波导表

面亚纳米级别的粗糙度, 这样才能保证原子层厚度

的二维材料可以在光子平台上均匀连续生长; c)材

料生长之前要保证光纤或者波导平台的洁净. 如果

生长前光子平台上有杂质, 这些杂质就会成为二维

材料生长的形核点, 生长出非层状的枝晶纳米线或

大的颗粒状晶体. 当光在二维材料集成平台中传输

时遇到这些非层状晶体, 光的传播损耗将急剧增

加, 导致器件无法正常使用; d)二维材料在光子平

台上生长位置的精确控制.

 5   总结与展望

传统基于 Si, Si3N4 以及 Si02 等材料的光子平

台加工工艺成熟, 但是上述光学平台可实现的非线

性功能受限; 二维材料尽管具有优异的非线性光学

特性, 但只有原子层厚度, 其优异的非线性光学特

性无法充分发挥. 将二维材料与成熟的光子平台集

成, 在充分利用光子平台成熟加工工艺的基础上,

可以显著提高光与物质的相互作用, 充分发挥二维

材料在非线性光学领域的潜能, 提升集成平台的非

线性光学性能.

基于以上思路, 本文从非线性光学的基本原理

出发 (第 2节), 梳理了传统基于转移方法 (第 3节)

和近年来新兴的基于直接生长法 (第 4节) 实现的

多种集成二维材料非线性光子平台研究进展. 传统

基于转移方法实现二维材料与光子平台的集成技

术发展较为成熟, 可以实现对二维材料与光子平台

集成位置的精确控制; 但是在二维材料转移过程中

存在的杂质引入、材料褶皱破损、工艺繁琐、无法

实现二维材料对光子结构的保形覆盖以及规模化

制备受限等难以规避的问题; 相比之下, 近年来新

兴的在各种光子平台上直接生长二维材料的方法

克服了传统转移方法存在的各种弊端, 在二维材料

生长质量、工艺简化、保形覆盖以及规模化制备等

方面表现出巨大技术优势. 但是由于该研究方向发

展时间较短, 还有一系列技术难点需要解决, 如精

确控制二维材料的生长条件, 保证均匀连续层状二

维材料对各种光子结构的保形覆盖等 (详见 4.3节).

二维材料与多种光子平台集成实现 SHG,

THG, FWM以及 SPM等非线性光学过程增强的

研究已经在二维晶体及其异质结构的对称性表征

和晶向研究、宽带光源、全光计算 [151]、量子技术、

片内通信 [152] 等领域表现出巨大的应用前景. 图 1

中用红色虚线标记出了接下来基于直接生长法可

以在集成二维材料非线性光学领域进行的研究: 如

可以尝试在各种腔表面直接生长二维材料 [153] 进行

二阶非线性增强 [154] 方面的研究; 也可以尝试在片

上波导或微环上直接生长二维材料进行三阶非线

性增强方面的研究. 总体而言, 直接在各种光子结

构上直接生长二维材料进行集成非线性光学特性

的研究已经引起了该领域研究人员极大的研究兴

趣. 随着时间的推进, 该领域将会继续取得突破性

进展, 微纳光子结构上高质量二维材料连续生长以

及晶圆级规模化制备等技术问题将会被攻破, 进一

步提升芯片的集成度、调制速度以及工作带宽等,

为光通信、信号处理、光传感及量子技术等领域打

下良好基础.
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Abstract

Photonic  platforms  with  excellent  nonlinear  optical  characteristics  are  very  important  to  improve  the

devices' performance parameters such as integration, modulation speeds and working bandwidths for all-optical

signal  processing.  The traditional  processing technology of  photonic  platforms based on silicon,  silicon nitride

and  silicon  oxide  is  mature,  but  the  nonlinear  function  of  these  optical  platforms  is  limited  due  to  the

characteristics  of  materials;  Although  two-dimensional  (2D)  materials  possess  excellent  nonlinear  optical

properties, their nonlinear potentials cannot be fully utilized because of their atomic layer thickness. Integrating

2D  materials  with  mature  photonic  platforms  can  significantly  improve  the  interaction  between  light  and

matter,  give  full  play  to  the  potentials  of  2D  materials  in  the  field  of  nonlinear  optics,  and  improve  the

nonlinear optical performances of the integrated platforms on the basis of fully utilizing the mature processing

technology of the photonic platforms. Based on the above ideas, starting from the basic principle of nonlinear

optics (Section 2), this review combs the research progress of various nonlinear photonic platforms (resonators,

metasurfaces, optical fibers, on-chip waveguides, etc.) heterogeneously integrated with 2D materials, realized by

traditional transfer methods (Section 3) and emerging direct-growth methods (Section 4) in recent years,  and

the  introduction  is  divided  into  second-order  and  third-order  nonlinearity.  Comparing  with  the  transfer

methods,  the  advantages  of  using  direct-growth  methods  to  realize  the  heterogeneous  integration  of  2D

materials and photonic platforms for the study of nonlinear optics are expounded, and the technical difficulties

to be overcome in preparing the actual devices are also pointed. In the future, we can try to grow 2D materials

directly onto the surfaces of various cavities to study the enhancement of second-order nonlinearity; we can also

try to grow 2D materials directly onto the on-chip waveguides or microrings to study the enhancement of third-

order nonlinearity. Generally speaking, the research on integrated nonlinearity by directly growing 2D materials

onto  various  photonic  structures  has  aroused  great  interest  of  researchers  in  this  field.  As  time  goes  on,

breakthrough  progress  will  be  made  in  this  field,  and  technical  problems  such  as  continuous  growth  of  high-

quality  2D materials  onto  photonic  structures  and wafer-level  large-scale  preparation  will  be  broken through,

further improving the performance parameters of chips and laying a good foundation for optical communication,

signal processing, optical sensing, all-optical computing, quantum technology and so on.
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nonlinearity enhancement, growth of material
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