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超表面由亚波长尺度排列的人工原子阵列组成, 在调控光场相位、振幅、偏振等方面具有巨大优势. 受

离散采样原理和周期性假设的限制, 传统正向设计方法不可避免地存在设计误差, 容易导致器件性能下降.

本文采用基于伴随的多目标拓扑优化方法, 逆向设计了一种具有大偏折角度、偏振不敏感特性的自由形状波

分复用超光栅. 仿真结果表明, 相比于离散规则结构, 拓扑优化的波分复用超光栅具有更优越的偏振不敏感

性能. 此外, 该结构对 510 nm入射光的偏折角度可达 70.8°, 其绝对偏折效率高达 48%; 对于 852 nm入射光,

其透射效率为 98%. 在此基础上, 通过使用随机初始结构可将绝对偏折效率优化至 70%以上. 本文设计的自

由形状波分复用超光栅具有偏折角度大、效率高和空间串扰低等优点, 在光通信、微纳光场调控、基于里德

堡原子的微波测量等领域具有潜在应用前景.
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1   引　言

相比于传统光学器件, 亚波长超表面具有电磁

调控能力强、平面化、轻量化等优势, 在光学成像、

显微、全息、光通信等领域具有重要应用 [1,2]. 例如,

光学超表面具有光场振幅、相位、偏振等多维参量

调控能力, 已广泛应用于光束偏折器 [3]、消色差超

透镜 [4,5]、全息超表面 [6−8]、偏振光学 [9−11] 等. 特别

是在平面光束偏折器件中, 利用不同的相位累积机

制 (例如谐振相位 [12,13]、几何相位 [14−16] 或导模相

位 [9,17]), 周期性重复的离散单元可以实现特定的连

续线性相位分布, 从而将光束高效集中于特定的衍

射阶次. 然而, 传统设计方法依赖于有限采样单元

的相位映射来获得光束偏折功能, 这导致在大偏折

角度、偏振敏感性、多功能等偏折器件设计中引入

不可忽略的设计误差. 特别是在大角度偏折设计

中, 由于光栅周期和对称性的降低以及离散化超单

元映射不足等因素, 导致衍射效率急剧下降. 尽管

近期研究表明, 通过非对称单一结构可实现较高效

率的大角度光束偏折 [18,19], 但它并没有突破离散超

表面的限制. 与离散结构相比, 连续结构可以产生

空间连续的场分布模式, 并避免相邻子单元之间的

局域共振影响 [20−22].

逆向设计算法可以实现高效超光学器件的逆

向设计 [23,24], 近年来引起了研究人员的广泛关注.

一般而言, 复杂功能光学器件依赖于设计人员的物

理直觉和经验, 而逆向设计可避免设计人员对复杂

物理过程的深刻理解, 可以实现复杂光场传播和空

间模式分布的调控. 其中, 基于伴随模拟的拓扑优
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化方法具有计算效率高、设计自由度高等优点, 可

以设计具有非直观、准连续的自由形状超表面, 已

广泛应用于大角度超光栅 [25]、宽带波长解复用器 [26]、

角度可调谐偏振转换超表面 [27]、双波长聚焦超透

镜 [28]、长焦深超透镜 [29]、和高 NA消色差超透镜 [30]

等各种光学功能器件. 利用格林函数的对称性, 基

于伴随模拟的拓扑优化在每次优化迭代操作中只

需要计算两次麦克斯韦方程 [31,32], 这可大幅提升优

化效率.

本文采用基于伴随的多目标拓扑优化方法, 实

现了大角度偏折、偏振不敏感的自由形状波分复

用超光栅 . 其可实现 510 nm的入射光的大角度

(+70.8°)、高效率偏折, 以及 852 nm入射光的高效

透射, 从而实现高效波分复用功能. 首先, 在传统

离散周期方法的基础上, 正向设计的光束偏折超光

栅作为初始结构, 并采用多目标拓扑优化方法进行

逆向优化. 拓扑优化后, 自由形状超光栅 TM(TE)

偏振光的绝对偏折效率从 46%(36%)优化到 48%

(48%), 实现了偏振不敏感调控. 然后, 通过随机初

始结构扩大参数搜索空间, 成功实现了由非直观、

准连续拓扑结构组成的自由形状超光栅, 其最大绝

对效率提高到 70%以上. 上述偏振不敏感超光学

器件可以替代传统块体状二向色镜, 实现平面、紧

凑的光学集成系统, 在光通信、基于里德堡原子的

微波测量 [33,34] 等实际场景中具有重要的应用价值. 

2   基于广义折反射定理的离散相位
梯度超光栅

光栅方程确定了周期、工作波长与衍射阶及其

衍射角度之间的关系: 

nt sin θt − ni sin θi = m
λ

P
, (1)

nt ni θt

θi m λ

P

其中  和  是透射侧和入射侧介质的折射率;   和

 分别是透射角和入射角;   是衍射阶次;   是自由

空间中的波长;   是光栅结构的周期. 当周围介质

为空气且光垂直于界面入射时, 上述公式可简化为 

sin θt = m
λ

P
. (2)

λ1 λ2

P

根据上述公式, 为了实现图 1(a)所示的多功能

波分复用超表面 (   = 510 nm绿光偏折, 而   =

852 nm红光保持高透过率), 光栅周期   应满足

在 510 nm到 852 nm范围内. 此时红光只有 0阶

±1 θt

P = 540

衍射, 光束仍保持入射方向垂直透射; 绿光有三个

衍射阶 (0、   ), 其高阶衍射光束将被偏折至   方

向. 本文的设计目标为 70°大角度偏折, 取光栅周

期为   nm.
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图 1    大角度波分复用超光栅示意图　(a) 器件示意图; (b) 单

元示意图

Fig. 1. Schematic  diagram  of  large-angle  wavelength-divi-

sion multiplexing-based metagrating: (a) Overall schematic;

(b) unit schematic.
 

然而, 由于光栅方程无法决定功率分配, 光栅

导致的对称散射响应将功率均匀分布到正负阶, 而

不同衍射阶次间的能量分布由组成光栅周期单元

的定向散射贡献总和决定. 因此, 为了抑制其余衍

射阶次能量、提高大角度偏折效率, 需要打破光栅

对称性, 构建非对称散射图案的周期单元结构. 广

义斯涅尔定律 [35] 给出了异常折射 (反射)的相位梯

度超表面的设计方法: 

sin θt =
λ

2π
dΦ
dx

, (3)

dΦ/dx

T+1

T0 T+1

其中  是超表面的相位梯度. 通过由梯度排列

相位分布构成的非对称梯度周期单元结构, 其大部

分能量集中在所需的光栅阶数  衍射阶, 并抑制

所有其他透射阶 (  和   )方向的能量, 从而实

现光场的定向偏折控制.

H

U <

λ/2 sin θt

如图 1(b)所示, 所设计的超表面单元由亚波

长方形晶格上的 TiO2 圆柱阵列组成, 熔融石英为

基板. TiO2 圆柱可充当法布里-珀罗谐振器, 不同

直径可支持不同的有效折射率模式. 其中, TiO2 柱

高度   为 600 nm, 在 510 和 852 nm处的折射率

分别为 2.6964和 2.5082[36], 石英基板的折射率为

1.45[36]. 图 2显示了单元结构扫描的严格耦合波

分析 (rigorous coupled-wave analysis, RCWA)[37]

的计算结果 . 为了满足奈奎斯特采样标准 ( 

 )并构建非对称散射结构, 周期内的单元
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U

数量越多越好. 然而, 随着超单元尺寸的减小, 其

相位调节能力也将降低, 并且深宽比的增加也导致

加工难度陡增. 因此, 每个周期中设计三个单元以

满足非对称散射结构的最小数量, 此时每个单元的

大小为   = 180 nm.

2π

2π/3

如图 2(c)和图 2(f)所示, 当单元尺寸为 180 nm

的圆柱阵列将圆柱直径从 0 nm渐变为 180 nm

时, 它可实现 510 nm波长处 0至   的全相位调

控, 同时在 510和 852 nm波长处保持 90%以上的

高透射率. 因此, 本文选取了三个具有相位增量

 的高性能单元作为超表面光栅的周期设计单

元, 其参数如表 1所列. 值得注意的是, 虽然单元

结构在 852 nm处存在相位波动, 但由于光栅方程

决定的能量流动, 透射光将完全保持与入射光相同

的波矢量方向, 并垂直透过光栅, 以下全波模拟结

果也将验证这一结论.

Py

Px

根据上述单元结构, 设计的规则、离散梯度大

角度偏折超光栅如图 3(a)所示. 沿 y 方向亚衍射

周期   = 180 nm, 而沿 x 方向定义光束弯曲角的

周期    = 540 nm, 对应于工作波长处的 70.8°偏

折角. 图 3(b)和图 3(c)为 xoz 平面电场分布的有

限差分时域 (finite difference time domain, FDTD)

全波模拟结果. 从图 3(b)和图 3(c)中可见, 光波

在介质柱子中激发出法布里-珀罗型共振. 特别地,

在 510 nm处垂直入射的 TE波与 TM波均被偏

折到 70. 8°方向, 而在 852 nm处保持完美的垂直

透射. 这里需要注意的是衍射角由 (2)式决定, 即

偏折角度仅能通过调整光栅周期进行调节, 而偏折

效率主要依赖于光栅周期单元散射能力. 因此, 通

过超光栅所产生电场的空间分布本质上是源于阵

列衍射因子与单元干涉因子之积.

为了量化器件性能, 传输和衍射效率定义为 [3,15]
  {

ηT = Iout/Iinput,

ηD = I1rd/Iout,
(4)

Iinput Iout I1rd其中   是石英衬底的透射强度;    和   分别

是超表面透射中的总透射强度和+1级衍射强度.

因此, 绝对偏折效率可表示为
 

η = ηT · ηD = I1rd/Iinput. (5)
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图 2    波长为 510和 852 nm时 , 具有不同单元尺寸和占空比的方形晶格上周期性 TiO2 圆柱的 (a), (d)透射率和 (b), (e)相位 ;

(c), (f) 具有 180 nm单元尺寸和 600 nm高度的不同直径的周期性 TiO2 圆柱的透射率和相位

Fig. 2. Calculation of (a), (d) the transmission and (b), (e) the phase of the periodic TiO2 cylinders on a square lattice with differ-

ent unit size and duty cycles at l = 510 nm and 852 nm; (c), (f) transmission and phase of the periodic TiO2 cylinders with 180 nm
unit size and 600 nm height for different diameters. 

 

表 1    选取的不同直径 TiO2 圆柱的性能参数
Table 1.    Performance  parameters  of  selected  TiO2
cylinders with different diameters.

圆柱直径 /nm
透过率 相位/(º)

510 nm 852 nm 510 nm 852 nm

64 0.989 0.988 45.0 22.6

106 0.968 0.981 163.4 69.4

130 0.970 0.964 285.2 112.7
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传输效率、偏折效率与入射偏振的关系如图 4(a)

所示. 实际上, 由于圆形介质柱的圆形对称性, 所

设计的超光栅在理论上是偏振无关的. 该器件在

510和 852 nm处表现出偏振无关的高性能 (超过

84%和 98%)透明状态. 然而, 在 510 nm处, 大角

度衍射导致的阻抗失配使得TM波偏折效率 (47.5%)

高于 TE波偏折效率 (36.5%). 此外, 由于离散单

T+1

元对于能量定向控制的能力较差, 能量无法集中到

所需的  阶上, 即 TM(TE)波的相对衍射效率仅

为 53.5%(43.5%). 图 4(b)和图 4(c)展示了 TM和

TE波入射时的远场光强分布. 从图 4(b)和图 4(c)

可以看到, 在绿光波段中存在三个衍射阶可以使光

束大角度偏折, 而在红光波段中只有 0阶垂直衍射

并保持高透射率. 
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图 3    (a) 超光栅结构的顶视图; (b) TM和 (c) TE激励时, xoz 平面的电场分布

Fig. 3. (a) Top view of the metagrating; (b) electric field distribution in the xoz plane for TM and (c) TE excitation. 
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图 4    (a) 设计的超光栅在不同偏振方向下的传输效率与偏折效率; (b) TM和 (c) TE平面波垂直入射时, 透射光强的远场分布

Fig. 4. (a) Transmission efficiency and deflection efficiency of  the designed metagrating with different polarization directions;  far-

field profiles of transmitted light intensity at normal incidence of (b) TM and (c) TE plane wave. 
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3   基于伴随模拟的拓扑优化自由形
状超光栅

基于上述正向设计结果, 本文基于伴随算法的

逆向设计方法, 继续设计了一种高效率、大偏折角

度、偏振不敏感的自由形状超光栅. 本质上, 基于

伴随的逆向设计是一种梯度优化算法, 即每次迭代

更新梯度值, 使得目标函数 (figure of merit, FOM)

最大化. 此时, 单个优化目标被定义为特定波长和

偏振的入射波偏折到特定衍射通道中的效率: 

fij = |Eij |2, (6)

i = λ1, λ2 j = TM,TE

Eij

其中   表示设计波长;    表示入

射偏振态;   表示特定波长下的所需的+1或 0阶

衍射透射光的电场复振幅. 因此, 多目标优化的 FOM

可以表示为多个目标函数的权重之和: 

FOM =
∑

i=λ1,λ2
j=TM,TE

wijfij , (7)

wij其中  为不同目标函数的权重. 在每次拓扑优化

迭代中的梯度可以表示为 [31]
 

∂FOM
∂ε(r)

=
∑
ij

wijℜ[Efwd
ij (r) ·Eadj

ij (r)], (8)

ε(r) ℜ
Efwd

ij (r)

Eadj
ij (r)

其中   为介电常数分布 ;    表示取电场实部 ;

 为正向模拟计算出的电场复振幅, 而伴随

模拟的电场振幅  定义为
 

Eadj
ij (r) = G(r, r

′) · ∂fij
∂Eij

, (9)

r r′

G(r, r′) r′

r

其中   和   分别表示结构内的点和目标区域内

的点;   是麦克斯韦-格林函数, 表示  点处

的感应电偶极子在  点的电场. 此时, 优化目标对

电场的偏导数即为每次迭代中伴随模拟的激励源: 

∂fij
∂Eij

= E∗
ij , (10)

其中*为复共轭算符. 因此, 仅通过计算正向和伴

随两次模拟，并将多个优化目标的梯度加权求和，

便可得到 FoM 的优化梯度更新 (如图 5所示).
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图 5    伴随方法示意图 . 每次迭代都需要两次模拟 (正向

模拟和伴随模拟), 每个模拟激励源都以红色绘制

Fig. 5. Adjoint  method  schematic.  Two  simulations  (the

forward and the adjoint simulation) are needed for every it-

eration. Sources for each simulation are drawn in red.
 

波分复用超光栅的拓扑优化过程如图 6所示,

其中插图直观地展示了超光栅结构的演变过程. 可

以看到, 随着迭代次数的增加, 对于 510 nm入射

光, TM和 TE波的偏折效率均稳定在 48%左右;
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图 6    超光栅的拓扑优化过程: 绿光偏折效率与红光透过效率的演变, 以及拓扑形态的演变

Fig. 6. Topology optimization process of metagratings: the evolution of green light deflection efficiency and red light transmission ef-

ficiency, and the evolution of topology shapes in different iterations. 
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对于 852 nm入射光, 透过率始终维持在 98%左右.

此外, 在拓扑优化过程中, 渐变的超表面介电常数

分布被实时修正, 使得初始结构最终收敛到拓扑形

态的 TiO2 或空气介电常数分布. 由于梯度算法的

高效性, 随着优化迭代次数的增加, 超表面的拓扑

形状迅速改变, 其拓扑结构在约 60代时基本形成.

因此, 在优化过程的后期, 相应的 FOM没有得到

显著改善. 实际上, 优化过程最后阶段的主要目的是

在保持高 FOM的同时, 完全二值化超表面的介电

常数分布, 使得优化后的超表面满足物理可实现性.

图 7(a)显示了拓扑优化的自由形状超光栅结

构分布. 图 7(b)和图 7(c)给出了 xoz 平面中的电
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图 7    (a) 拓扑优化后自由形状超光栅的顶视图; (b) TM和 (c) TE激励时 xoz 平面的电场分布

Fig. 7. (a) Top view of the topology-optimized freeform metagrating; electric field distribution in the xoz plane for (b) TM and (c)

TE excitation. 
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图 8    (a) 拓扑优化的超光栅在不同偏振方向下的传输效率与偏折效率; (b) TM和 (c) TE平面波垂直入射时, 透射光强的远场分布

Fig. 8. (a) Transmission efficiency and deflection efficiency of the topology-optimized metagrating with different polarization direc-

tions; far-field profiles of transmitted light intensity at normal incidence of (b) TM and (c) TE plane wave. 
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场分布结果, 由垂直入射的 TM和 TE光照射的五

个周期结构组成. 结果表明, 大部分透射光均有效

偏折至 70.8°. 此外, 相比于正向离散超表面, 偏折

电场分布更加接近均匀平面波, 表明优化后的超表

面有效抑制了其余衍射阶能量分配.

如图 8所示, 相比于正向设计的离散超表面,

拓扑优化后自由形状超光栅的 TM偏折效率没有

太大变化. 然而, 由于优化中选取了相同的 TM和

TE性能权重, TE波的偏折效率从 36.5%提升至

与TM波相近的 48.1%. 值得注意的是, 即使 510 nm

的 TE偏振透过效率大幅下降, 但所需要的偏折效

率仍满足优化目标的提升, 这导致相对衍射效率的

增加 (从 43.5%提升至 65.5%). 

4   基于随机初始结构的高效自由形
状超光栅

梯度算法是一种局部最优算法, 初始值对优化

结果具有很大的影响. 将正向设计结果作为初始结

构, 更容易实现局部最优值, 但也限制了拓扑结构

的参数优化空间. 因此, 本文使用随机生成的图案

作为初始结构, 逆向设计了多个高效的自由形状超

光栅结构.

图 9显示了一个典型的优化结构. 图 9(a)为

不同迭代次数中的拓扑演变过程, 最终由互连且复

杂的线条结构组成. 图 9(b)展示了自由形状超表

面的性能. 从图 9(a)和图 9(b)可以看到, 相比于

正向设计超光栅 47% (36%)的偏折效率以及基于

正向结构优化超光栅的 48% (48%) 偏折效率, 该

完全自由形状超光栅的绿光偏折效率显著提升至

60%以上, 而红光透射效率仍然保持在 96%以上.

Py

最后, 本文对各种随机初始结构的自由形状超

表面进行了优化设计. 各种演变的拓扑形状和性能

结果如图 10所示. 从图 10可以发现, 由于梯度算

法的局部最优特性, 不同初始结构得到最终的优化

结构与性能均有所不同. 值得注意的是, 在正向设

计中, 由于单元尺寸的限制, y 方向需要特定的周

期以满足超单元周期的预设边界条件. 而自由形状

的拓扑优化在 y 方向增加了更多自由度, 从而提高

了性能上限. 例如当   增加至 300 nm或 400 nm

时, 其偏折效率可大幅提升至 70%. 

5   结　论

本文利用逆向拓扑优化设计方法, 逆向设计了

大角度偏折、偏振不敏感的波分复用自由形状超表

面. 相比于正向设计的离散超表面, 拓扑优化后的

超光栅偏振不敏感性大大提升, 且绝对偏折效率保

持在 48%左右. 此外, 本文还证明了基于随机初始

结构, 可以优化搜索出新的高性能器件. 这种完全
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自由形状超光栅具有复杂、非直观的空间拓扑结

构, 并具有偏振无关、效率高、偏折角度大等优点.

本文提出的多目标拓扑优化设计方法可以应用于

非周期性、多波长、多功能超表面设计中, 为新型

复杂光场调控的平面光学器件提供了一种高效的

设计思路.
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图 10    自由形状超表面的性能　(a)—(c) Py = 180 nm; (d) Py = 200 nm; (e) Py = 300 nm; (f) Py = 400 nm, 其中虚线表示正向

设计的效率曲线

Fig. 10. Performance of freeform metasurface: (a)–(c) Py = 180 nm; (d) Py = 200 nm; (e) Py = 300 nm; (f) Py = 400 nm, where the

dashed lines indicate the efficiency curves of the forward design. 
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Abstract

Metasurfaces consist of arrays of artificial atoms arranged on a subwavelength scale, and have significant

advantages  in  modulating  the  phase,  amplitude,  and  polarization  of  optical  field.  Limited  by  the  discrete

sampling  principle  and  the  assumption  of  periodicity,  the  conventional  forward  design  method  suffers

unavoidable  design  errors,  which  easily  leads  the  device  performance  to  degrade.  In  this  paper,  a  freeform

wavelength division multiplexing (WDM) metagrating with a large deflection angle and polarization-insensitive

characteristics  is  inversely  designed  by  using  an  adjoint  multi-objective  topology  optimization  method.  The

simulation results show that the topology-optimized WDM metagrating has superior polarization in sensitivity

compared with the discrete regular structure, with a deflection angle of 70.8° at 510 nm, an absolute deflection

efficiency of  48%, and a transmission efficiency of  98% for  852 nm incident light.  On this  basis,  the absolute

deflection  efficiency  can  be  optimized  to  more  than  70%  by  using  a  random  initial  structure.  The  freeform

WDM metagrating designed in this paper has the advantages of large deflection angle, high efficiency, and low

spatial  crosstalk,  and  has  potential  applications  in  optical  communication,  micro  and  nano-optical  field

modulation, and Rydberg atom-based microwave measurements.

Keywords: freeform metasurface, inverse design, topology optimization, wavelength division multiplexing
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