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南京大学硕士毕业论文：介电体超晶格光学性质的研究

摘要

准位相匹配材料和光予晶体的研究是当今科学界关注的热点问题，这不

仅在于经典波(光波和声波)在这二种人工超结构中的传播和激发是一个非常基

本的科学问题，而且这二种人工结构有着广泛的应用前；；泳论文在这二个领
域中做了如下的工作：

(i)讨论了在一维三组元Fibonacci准周期光学超晶格中的二次谐波和三次谐

波的产生，并在实验上成功地制备出具有该结构的钽酸锂光学超晶格。在

这个结构中实现了多波长的二次和三次谐波的产生，在其倍频谱中清楚地

显示出该结构具有自相似性。

(2)理论上研究了由理想金属构成的二维光子晶体。理论计算表明在该系统中，

只要满足金属的占空比超过一定的值，在该系统中总是能够实现二维光子

晶体全带隙。

(3)理论上研究了由超导体的圆柱构成的二维光子晶体的能带。计算表明该系

统的能带依赖与温度，在一定的温度范围，该光子晶体的能隙可以随温度

调节。

(4)利用金属的表面非线性光学性质和二维金属光子晶体的宏观周期性可以实

现二次谐波的有效产生，我们币Ⅱ用Green函数和平面波展开方法对这一问

题进行了理论研究，所得出的结果和倍频光在一维光学超晶格中的产生的

结果非常相近吖
∥
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Abe,；tract

Recently,researches on dielectric superlattices(including quasi—phase—matching

material and photonic crystals)become hot topics This is so due to the following

facts：the propagation and generation of the classic waves(includes sonic and

electromagnetic waves)in dielectric superlattices is a basic problem in science，and

these materials will have many promising uses in future In this thesis，some works

have been done which are described as follows：

【1]We studied the second harmonic and third harmonic generation in

three—component Fibonacci quasi-periodic optical supper-lattice and fabricated

Lithium Tantalate optical superlattice with this structure The corresponding optical

experiments show that the multiple wavelength’s second harmonic generation and

third harmonic generation can be realized in this structure The intrinsic

self-similarity in three-component Fibonacci structure can be shown clearly in the

second harmonic generation spectrum

[2】The two-dimensional perfect metal photonic crystals were studied theoretically

Calculations show that in this system，if the filing ratio of metal is larger than a

threshold value，the complete photonic band gap can be realized in this system

[3]The energy band of two—dimensional photonic crystals composed by

superconductor cylinders is studied theoretically The energy band in this system is

dependent on the temperature．In a temperature range，the gap in this system can be

tenable through changing temperature

[4]By means ofthe surface nonlinearity in the metal and the macroscopic periodicity

in two—dimensional metal photonic crystals，the second harmonic generation can be

realized efficiently．We studied this problem theoretically with the help of the Green
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向nction afld plane wave expansion The main
features of the second harmonic

generati。“n two．dimensional metal ph。tonic crystals are
the same as th。8。0f the

second harmonic generation in one-dimensional optical superlattice
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第一章引言

波的传播是物理学中一个经典问题。固体物理学从根本上说研究的是电子

波和晶格振动(格波)在周期结构中的传播[1]。由于周期结构的存在，当波矢接

近Bri l louin区边界时，形成Bragg反射，相应的波不能够在晶格中稳定传播，

产生所谓的带隙。根据带隙的大小，可以将晶体分成绝缘体，半导体，导体。

波在周期结构中的传播有丰富的物理内涵，同样波在有缺陷的晶格或者完全无

序的结构中的传播也具有丰富的物理内容[2]。波在有缺陷的晶格中可以形成缺

陷态， 在无序的结构中会形成Anderson局域态，等等。

在过去的近80年间，人们已经对量子波在完整晶体，缺陷晶体，无序晶体

中的传播的研究取得了很大的进展。近二十年来，人们把研究量子波的方法用

于研究经典波(光波，声波)在完整的、带有缺陷的、无序的人工超晶格系统中

的传播问题[3，4，5，6，7]。典型的人工超晶格系统之一是介电体超晶格，按所调

制的物性的不同可分为如下几类。如果受调制的是二级非线性光学系数(例如由

一均匀铁电材料构成，但是其自发极化矢量受到人工调制)，则这样的超晶格系

统被称为准位相匹配材料；如果受调制的是折射率(该系统由二种或者二种以上

的介质构成)，那么这样的系统被称为光子晶体；如果受调制的是弹性系数，则

被称为声子晶体。现在分别介绍准位相匹配材料和光子晶体研究领域的一些进

展。

就准位相匹配材料的研究而言，自1962年Bloembergen提出准位相匹配理

论以来，准位相匹配材料的制备和物理效应的研究一直为物理学界、材料界所

关注[8]。 准位相匹配理论的核心是：利用人工超晶格所提供的倒格矢匹配非

线性光学过程中的位相失配，使该非线性光学过程能够有效的产生。应用最广

泛的准位相匹配材料是铁电体光学超晶格，在该超晶格中自发极化矢量被人工

调制，最终导致在该超晶格中的奇数阶张量被周期或准周期调制。从80年代初

期我们组就开始进行铁电体超晶格中物理效应的研究工作，并利用提拉法制备

出周期结构的铌酸锂(LN)光学超晶格，初步验证了BIoembergen的准位相匹配

理论。80年代末将准晶的概念引人到铁电体超晶格中。与周期结构的铁电体超

晶格相比，准周期结构的超晶格能够提供更多的倒格矢来匹配在该结构中发生
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的非线性光学过程。理论计算表明：在准周期的铁电体超晶格中不仅能够实现

多波长的倍频产生，而且在该结构中能够实现倍频和三倍频的级联耦合产生，

并且这样实现的三倍频产生的效率与利用二块周期铁电体超晶格实现的同样的

三倍频过程效率相当(这里的三倍频是这样产生的：一块产生倍频，另一块让倍

频光与基波和频产生三倍频)[9]。90年代中期我们实验室在室温极化制备钽酸

锂fLT)超晶格方面取得进展，成功地制各出具有二组元Fibonacci准周期结构

的光学超晶格，在该超晶格中实现了效率达23％的三倍频产生，第一次证明了

准晶在非线性光学中具有应用前景[10]。在这个基础上，我们组又对一系列其

他结构的光学超晶格进行了实验和理论研究，比如：推广的Fibonacci结构的

光学超晶格里的倍频．三倍频的研究，Thue-Morse结构中的相应过程的研究

[11，12]。在国际上该领域的研究至今依然非常热门：比如将一维准位相匹配方

案推广到高维空间的准位相匹配，实验中已经观察到高达60％的非共线二次谐

波在二维六角结构的铌酸锂(LN)光学超晶格中产生[13]；在准位相匹配材料中

的光孤子问题等等。

对于光子晶体的研究而言，大致上可以分为线性效应的研究和非线性效

应的研究。对于线性效应，最关心的问题是在什么材料和结构中能够存在近红

外光、 可见光波段的光子全带隙(即光在各个方向上的传播都受到抑制)[14]。

到现在为止这一领域的工作取得的进展比较小。因为对于微加工而言，由于所

涉及的加工尺度已经达到亚微米，是半导体微加工的极限，要加工成三维的有

序结构将是比较困难的[14]。就材料而言，由于出现全带隙要求折射率的对比

必须达到一定的值(比如对于金刚石结构的三维光子带隙，介质散射球与背景的

折射率的比值必须大于2．15，光子全带隙才能出现[15])，在可见光、近红外光

波段时其折射率能达到要求的材料屈指可数。目前取得比较大进展的是通过波

导型的二维光子晶体实现对红外波段的光(五=1．5，肼)实现三维限制。这一方案

的主要思想在于：在二维光子晶体中引入一个缺陷模式实现二维限制，在剩下

的那一维方向利用光波导对光进行限制，缺陷模式对应的光波满足光波导的零

阶模式，这样就在一个二维结构中实现了对光波的三维限制[16，17，18]。虽然

实现全带隙是线性光子晶体所关注的焦点，但是利用光予晶体作为其他功能器

件的工作也做了不少。利用具有特殊外场响应的材料作为光子晶体的基本单元
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实现功能器件，比如利用液晶物质的折射率能够随外界电场变化(外加电场诱

导液晶从无序相到向列相的转变)实现光子带隙的可调等等[19，20，21]。

对于光予晶体的非线性效应的研究也比较引人注目，构成这种光子晶体

的基元至少要有一种具有非线性光学效应(比如二级非线性光学效应、Kerr效应

等等)。在光子晶体中非线性效应的研究中倍频的产生研究得较清楚。就倍频产

生的机制而言可以概括为：基元提供倍频产生的源，而周期结构使得这些单个

的倍频产生能够相干叠加，从而有效地实现频率转换。具体的例子是空气柱在

铌酸锂的母体里排成六角点阵中可以实现有效的倍频转换[22]。

本论文的工作是在上述背景下进行的。论文的第一部分，我们推广了在

二组元Fibonacci结构的准周期超晶格中的工作。三组元Fibonacci准周期结

构是二组元Fibonacci准周期结构的自然推广，我们计算了在该结构中的倍频

和三倍频产生并成功地制备出具有该结构的钽酸锂(L11)光学超晶格。非线性光

学实验表明：在三组元Fibonacci准周期光学超晶格中能够实现多波长的倍频

和三倍频产生，倍频谱可以清楚地显示出在该准周期结构中固有的自相似性。

理论计算和实验结果符合得都很好。论文的第二部分，对二维光子晶体的线性

和非线性效应进行了较为细致的理论研究。详细地推导了用于二维完整光子晶

体能带计算的平面波展开方法[23]，推导了用于二维有限光子晶体透射谱计算

的多重散射方法[24]，并编制了相应的程序。利用这二个程序计算了一些系统

的能带图和透射谱，如：含有一个缺陷的有限二维光子晶体的缺陷模式和一些

普通介质构成的光子晶体的透射谱和能带图；由理想金属构成的有限二维光子

晶体的透射谱，计算表明当金属的占空比超过一定的值，具有全带隙的二维光

子晶体在该系统中是可以实现的；利用超导体作为光子晶体的组成基元，计算

了超导体柱子在空气中排成二维正方结构的系统的能带图，结果表明它的能带

可以随温度的变化而变化，在一定的温度范围可以对光子晶体的带隙进行调节。

最后我们利用平面波展开方法和6reen函数方法，研究了金属光子晶体中金属

表面的二次谐波的相干产生的可能性，结果和一维光学超晶格中的情况类似

『19]。

7



、

南京大学硕士毕业论文：介电体超晶格光学性质的研究

【参考文献】

[I]C．Kittel，／ntrductJon to Solid State Physics(Wiley，New York，ed．

6，1996)

[2]J．Ziman，Models of disorder(Cambri dge，1979)

[3]E．Yablonovitch，Phys．Rev．Lett 58，2059(1987)

[4]S．John，Phys．．Nov．三日t丘58，2486(1987)

[5]J．D．Joannoupoulos，R．D．Meade and J．N．Winn，Photonic Crystals

(Princeton，New York，1995)

[6]0．Painter，R．K．Lee，A．Scherer，A．Yariv，J．D．Obrien，P．D．Dapkus

and I．Kim，Science，284，1819(1999)

[7]T．Suzuki and K．L．Yu．Paul，，舱幽．Phys．Solids,46，1 15(1998)

[8]M．M．Fejer，G．A．Magel，D．H．Jundt and R．L．Byer，1EEE■Ouant

Electron，28，2631，(1992)

9]Y．Y．Zhu and N．B．Ming，Phys．Roy．忍42，3676(1990)

10]S．N．Zhu，Y．Y．Zhu and N．B．Ming，Science,278，843(1997)

11]X．J．Liu，Z．L．Wang，X．S．Jiang and N．B．Ming，■Phys．口?Appl

Phys,3l，2502(1998)

[12]YO Qin,YY Zhu，S．N Zhu,GP Luo，andN B．～fing,Appl．Phys．Lett,

75，448(1999)

[13]N．G．R．Broderick，G．M Ross，H．L．Offerhaus，D．J．Richardson

and 0．C．Hanna，Phys．Roy．Let岛84，4345(2000)

[14]T．F．Krauss and Richard M．De．La．Rue．Progress in Ouanturn

Electronics 23，51(1999)

[153 K．M．He，c．T．Chan and C．M．Soukoulis，Phys．Rev．Lett，65，3152

(1990)

[16]S．Noda，A．Chutinan and M．Imada，N8ttArO,407，608(2000)

[17]M．E．Zoorob，M．D．B．Charlton，G．J．Parker，J．J．Baumberg and

M．C．Netti，肋tUrO,404，740(2000)

[18]E．Chow，S。y．Lin，S．G．Johnson，P．R．Villeneuve，J．n

8



、

Joannopoulos。J．R．Wendt，G．A．Vawter，W．Zubrzycki，ft．Bou and

A．A1leman，Nature，407，983(2000)

[19]S．W．Leonard，J．P．Mondia，H．M．Van 1)riel，0．Toader，S．John，

K．Busch，A．Birner and U．Gosele，Phys．Rev．尽61，2309(2000)

[20]K．Busch and S．John，Phys．Rev．Lett，83，967(1999)

[21]P．Halevi and F．Ramos—Mendieta，Phys,Roy．Lett,85，1875(2000)

[22]K．Sakoda and K．Ohtaka，Phys．17ev．E 54，5742(1996)

[23]M．S．P1ihal，A．A．Maradudin and P．Sheng，Opt．Co脚un，80，199

(1991)

[24]L．M．Lie and z．Q．Zhang，Phys．Rev．E 58，9587(1998)

9



南京大学硕士毕业论文：介电体超晶格光学性质的研究

第二章三组元Fibonacci准周期光学超晶格中

激光倍频、三倍频的研究

号2．1历史回顾

自从1962年Bloembergen提出利用准位相匹配方案增强非线性光学效应

以来，科学界为了实现这一方案进行了不懈的努力。所谓的准位相匹配方案就

是利用人工超晶格材料提供的一个倒格矢来补偿非线性光学过程中的波矢失

配，使相应的非线性光学过程能够有效地进行。最常见的准位相匹配材料是铁

电体材料，其自发极化方向周期性的反向。我们将其称之为光学超晶格。八十

年代末期，我们组将准周期引人到光学超晶格中，理论计算表明二组元

Fibonacci结构的光学超晶格能够实现倍频和三倍频的有效耦合。九十年代中期

我们组在室温极化钽酸锂光学超晶格方面取得成功，制备出具有二组元

Fibonacci结构的钽酸锂光学超晶格，并在实验上观测到转换效率达23％的三

倍频，表明了准晶有可能在非线性光学领域中具有应用价值[1]。之后我们组又

对其他一些结构的光学超晶格进行了研究，比如广义的Fibonacci光学超晶格、

Thue—Morse光学超晶格等等。应该指出准位相匹配材料的制备和科学研究依然

是当今科学界非常关注的一个热点，比如将～维准位相匹配理论推广Ni-维或

高维空间，实验上在二维六角结构的铌酸锂光学超晶格中已观察到效率达60％

的非共线的二次谐波产生：又比如准位相匹配材料中光孤子的产生等等。这些

问题有着丰富的物理内涵和应用前景。本章的内容就是在这些工作的基础上和

背景下进行的，从理论和实验上研究了三组元Fibonacci结构的光学性质。三

组元Fibonacci结构是二组元Fibonacci结构的自然推广，它们在倒空间有非

常相似的结构，所以在三组元光学超晶格中应该能实现许多在二组元Fibonacci

光学超晶格中能够实现的类似过程。

号2．2理论计算和实验研究
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三组元Fibonacci准周期光学超晶格是二组元Fibonacci光学超晶格的

自然推广。准位相匹配理论的核心是利用超晶格的倒格矢去补偿非线性光学过

程

A

T 上

B C

丁 上
Lbl Lb2

T 上

A C B A A C

J L

下 上 T 上 T 1 丁 1 r 丁 1 r

ACBAACACBACBAACACBACBAA

伯)

(c)

图(2．1)a．)组成三组元Fibonacci光学超晶格的三个基本单元。B．)三组元

Fibonacci光学超晶格示意图。c．)三组元Fibonacci钽酸锂光学超

品格的+c面腐蚀图。
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中的波矢失配，由于三组元Fibonacci结构和二组元Fibonacci结构非常相近，

所以在二组元Fibonacci光学超晶格中能够实现的光学过程(比如多波长下的倍

频产生，耦合的倍频和三倍频级联产生)也应该能够在三组元Fibonace L光学超

晶格中实现。基于这个想法，我们对三组元Fibonacci结构的特征和在该结构

中的倍频和三倍频的产生进行了一些数值计算，之后进行了实验验证。

三组元Fibonacci序列可以按如下反复迭代的规则产生：

A—AC，B寸彳，C斗B。即由A迭代得到Ac，由Ac迭代得到AcB，如此反

复迭代我们就可以得到如下序列：ACBAACACB⋯。A，B，C中任何一个基本单

元均包括一对自发极化矢量相反的铁电畴。基元4，B，C、三组元Fibonacci序

列、以及实验制备出的三组元Fibonacci结构的钽酸锂光学超晶格Y面的腐蚀

图分别如图2．1(a)、2．1(b)、2．1(C)所示。对比图2．1(b)和图2．1(c)，可以看

出最后制备出的三组元Fibonacci光学超晶格和预先设计的图样符合得非常好。

关于室温极化光学超晶格的方法在我们以前发表的论文中已有详细介绍[8]，

这里仅对图2．1(c)中所涉及的参数说明如下：基元A，B，C的正畴长度～负畴

长度分别为4．0～13 7 gm,4 0—4．26“m，4．0—8 1¨m。

根据准位相匹配理论，二倍频和三倍频的有效产生必须满足如下二个匹

配条件：

钱一：。=岛。-2吒一瓯。，=0 倍频 (2 1)

从。，2。。3。=露3。一t：。一≈。一G。，∥，=0 三倍频 (2 2)

式中的k。，k：。，k，。分别代表基波光，倍频光和三倍频光的波矢，NG⋯，则代表

三组元Fibonacci结构的倒格矢。根据理论推导，三组元Fibonacci结构中的

倒格矢(m，iq，1)可表示如下：

G叫：型盟等型盟 (2 3)

式中的脚，啊，均为整数，而％，砚，仍是三个常数，它们分别近似为

，71=1 0 玎2≈04656 r／3≈06823

D是三组元Fibonacci结构的平均周期：

12
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D=z。硗+／d72“。％ (2 4)

式中的，。，lb，lc分别代表A，B，c基元的长度。我们数值计算了三组元Fibonacci

结构的Fourier谱(见图(2．2))。数值计算得到的倒格矢的位置和公式(2．3)一

致。图中的瓴”指标与准周期结构的自相似性质有关， 具体说明如下：

The reciprocal vector G(岬‘1)

图(2．2)三组元Fibonacei光学超品格的Fourier谱。

研究表明准周期结构没有平移对称性，但具有自相似性。具体表现在任一处于

kf，孵。)之间的倒格矢可以由一个在I移“，孵)中的倒格矢乘以因子％1而得到。

比如(210)可以由(101)得到，(121)可由(21T)得到，等等。这一自相似性在二组元

Fibonacci结构中也存在，不过在后一种情况下所乘的因子是黄金分割数1．618。

对所制备的样品进行了激光频率转换实验。所用的基波光源是一个由0 532

gm，10ns，10Hz的Nd．YAG激光泵浦的OPO系统，基波光的可调范围是l 20 gm

到1 50“m，平均功率是9，0 mW,在样品中的光束聚焦半径约为80“m。测得

的倍频谱如图(2 3)所示，相应的倍频转换效率从2％到20％。图中倍频所使

用的指标对应于所使用的倒格矢。为了便于比较，理论计算的倍频谱同示于该

图。比较这二张图可以看出，理论计算和实验结果符合得非常好。由于基波光可

调的范围的限制，该图中仅部分显示出三组元Fibonacci结构中的自相似性。

在实验中我们观测到在二个波长处同时有二倍频和三倍频的产生，它们分别

_叠oI。一番oO．Ia—hjo■
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对应的基波波长是1．347和1．442 pm。在这二个波长下的倍频光转换效率分别

是2 2％和16 1％，而相应的三倍频转换效率是0．9％和5．8％。在这二个波

长处用于匹配二倍频和三倍频的失配的倒格矢和相应的Fourier系数列于表

f一1。 根据我们以前的分析可以知道，三倍频的转换效率和所用到的倒格矢所

对应的Fourier系数的关系如下式所示：

Fundamental wavelength(山n)

图(2．3)a．)计算的在三组元Fibonacci光学超晶格中二次倍频谱。b．)实

验测出的在三组元Fibonacei光学超晶格中的二次倍频谱。

三倍频的光强，(3∞)

10∞)*坛，(G。，：驴(G一删妒 (2 5)

表格(一)．用于补偿二倍频和三倍频的波矢失配时所用的倒格矢以及相应的

Fourier系数。

Measured fundamental The reciprocal vector used The reciprocal vector used in

Wavelength(／an) in SHG and its correspond

-ing Fourier coefficient

THG and its corresponding

Fourier COemcient

14
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根据表(一)所列的Fourier系数可以得到在这Z-个波长下的三倍频的光强比为

f巡婆丛鲨]--(而1 0)：：0131 (2 6)
l f(G。。。)-f(G：。)J 、2 76’

。

而实验测到的这个比值是0．155，可以看出二者符合得还是比较好的。

≥
E—
o
工
(，)

芑
j
‘历
C

旦
三

ntensity of the fundamental(mw)

图(2．4)倍频光的光强和基波光强的关系。

对1．442tam处的倍频光的光强和基波光强的关系进行了测量，结果如图(2．4)

所示。图中的方块点为实验所测数据，实线为最小二乘法所做的拟合曲线，可

以看出倍频光的光强基本上满足如下关系

1(209)oc，2(∞) (2．7)
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Temperature

图(2．5)倍频光随温度变化的依赖关系。

对在这一波长下的倍频光的温度特性的测量如图(2．5)所示。图中的黑线是计算

结果，方块是实验结果。实验结果表示最佳的匹配温度是31．5度， 这和我们

开始设计的最佳匹配温度是吻合的。

综上可知：在三组元Fibonacci结构的光学超晶格中，多波长的二倍频产

生、倍频和三倍频的耦合产生均可以实现。其倍频谱可以反映出Fibonacci准

周期结构固有的自相似性。测得的结果均和理论计算符合的比较好。

16
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第三章平面波展开方法与多重散射方法的介绍

_ E 3．1引言

光子晶体是最近十年内一个非常引人关注的问题。从科学角度而言，它

提供了一个在实验上验证Anderson局域化等关于波传播的特性的实验系统；从

实用角度而言，它可以实现许多传统光学器件难以实现的功能，诸如零域值激

光器、实现光路的90度拐弯等等。对于一个实际的光子晶体，重要的问题是它

是否具有全带隙，这涉及光子晶体能带结构。通常实验上直接测量的是光波沿

一些特殊方向的透射谱，因此透射谱的理论计算同样很重要。由于光波的矢量

性，在三维情况下进行能带和透射谱的计算是比较复杂的，因此本论文仅讨论

二维光子晶体。

对于能带计算而言，最简单的是平面波展开方法。这种方法对于普通介

电材料构成的光子晶体的能带的计算很有效，所得结果能和实验很好吻合。对

于透射谱的计算，考虑到任何实验样品都是有限的，多重散射方法是一个比较

好的方法。利用这一方法计算出来的结果与实验结果符合得也非常好。本章详

细地推导了这二种方法。

毛3．2平面波展开方法计算能带的介绍

平面波展开方法是能带计算方法中最简单的一种。研究光子晶体的能带

结构需考虑电磁波的矢量性。本章不准备广泛地描述这一方法，仅推导在二维

情况下如何计算一个光子晶体的能带。

电磁波可以分成二种模式。这二种模式是这样区分的：假设该光子晶体

在z方向是无限大的， 而组成光子晶体的二种材料在XY平面按平面六种

Bravais格子中的任何一种排列， 如图(3．1)所示。
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图(3．1) 二维正方结构的光子晶体示意图

介质的形状司以是圆柱形，也可以是方形等。当电场的方向半行于Z万同时，

这种电磁波称为E模，当磁场沿着Z方向时称为H模。虽然下面的处理方法对

于磁性介质同样适用，这里我们忽略介质的磁性。以下的推导是按文献[1，2，3】

中的方法进行的。对于这二种模式， 我们从Maxwell方程组出发：

v。豆：一塑
刍 (3】)

v。膏：丝
扰

考虑到介质的介电函数(不考虑有各向异性)和磁性本构方程，我们有

膏：旦 西：岛占，后 (3 2)
∥o

代入方程(3 1)，可以得到如下的波动方程：

乳高弘肌等膏 (3，)

V×V×丘=‘e_J70)2
E- (3 4)

我们已假设波取eXp(-f积)形式。 在以下讨论中均仅考虑波的波矢方向在XY

◆
卜▲f上
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平面内。对于E模式，电场仅有z分量， 利用方程(3．4)，二重旋度变成普通的

Laplace算符，方程(3．4)变为：

南浯+刳丘等E @s，

考虑到介电函数是位置的周期函数，将之用倒格矢展开，

厕1 2莩占啡G)exp(i(G’一。)·芦) (s s)

同时由于周期介质的影响，在该介质中传播的波必须满足Bloch条件，即：

E=e冲妊．咖。扩) (3 7)

式中的i是Bloch波矢，仅在第～个Brillouin区中取值。其中“fp)是位置的周

期函数，也可以用倒格矢展开。

E：=∑“。昭)exp№+i)．F) (3．8)

将方程(3．7)，(3 8)代入方程(3 5)可得系数‰p)满足的本征方程

萋”，p≥，忙’一G胀+G)2=70)2Ⅳ：p’) (s，)

由于这个方程不是对称矩阵，我们用另一个量代表“。侮)

‰’p)=阢okp) (，10)

这样得到一个对称的本征方程

萎”：’p>，忙’一。归+。忙+d’f_7(2)2“，t@7) (s．·t)

这是求解E模式光子晶体能带的最基本的方程。

对于H模式而言，由于磁场仅有Z分量(3 3)式可以写成：

瓦c3 i1两面8以∽+号南号t扩)=一等t扩) (3 zz)

将日。扩)和介电函数按Bloch函数和倒格矢展开，可以得到关于日：p)系数的本
征方程
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烈嘶恤6)·即’)H：够)=等H：俗7) o 13)

该方程是一个对称方程。求解本征方程(3 11)和(3．13)可以得到光子晶体的

能带关系图。

一个细节问题是如何计算介电函数的Fourier展开系数，通常的情况下该系

数没有解析表达式。不过，对于圆柱的情况，介电函数的Fourier展开系数有解

析解。排成正方点阵时该表达式为：

q《GI)=
蚓≠0

(3 14)

阼。

详细的推导可以在附录(1)中找到。式中的，是填充率，它定义为圆柱面积与原

胞面积的比值。s。，St,分别是圆柱和背景的介电常数。附录(1)中还给出了当

圆柱排成石墨结构时介电函数展开的Fourier系数表达式。 有了介电函数的

Fourier系数后，就可以利用通用的对称矩阵的对角化程序计算Bloch波矢所对

应的本征值。

需要强调的是如果组成光子晶体的介电材料其介电函数是一个常数并且

大于零，那么利用平面波展开方法是可以很准确地计算出它的能带结构的，具

体例子见下一章。但是当介电函数与频率有关时、或有虚部时，或是负数时，

该方法的收敛性较差，此时必须利用别的方法进行能带计算，如KKR方法[8，9，

101。

号3．3 多重散射方法计算二维有限光子晶体透射谱的介绍

前面已经说过，和实验结果能够直接比较的是光子晶体的透射谱，而且

应该考虑到任何实验系统都是个有限系统。透射谱的计算有转移矩阵法和时域

有限差分方法等，本节介绍多重散射方法。下面的推导是按照Z．Q Zhang发表

的一系列文章进行的[4，5，6，7】。

首先介绍一下这种方法计算的系统。整个系统是一个由N个相同柱子织

21
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成的有限的光子晶体，这N个柱子中的任何二个均不互相重叠，柱子的半径为

月、而介电常数是占，，最近邻的柱子间的间距为a，背景是另一种材料，其介

电常数设为1．o，当然这并不影响该方法的普适性。该系统如图(3 2)所示。

w

f] o
1

o o

卜。斗。。j
a

o

图(3．2)利用多重散射方法计算二维光子晶体透射谱的系统。

X

对于任何一个柱子，在柱内和柱外均满足Helmholtz方程。先考虑E模式，

电场在园柱外满足如下方程：

在园柱内满足

V2E：+k02E=0

V2E：+后2E；=0

瑶=竺C2 (3 15)

j}2：‘等 (3 16)
C。

一一f莓彳m，m@。‘)唧西破)+莓Bm日m眠，1)唧锄珐)桫}⋯7)lz
z—l壹CmJm(1er,)exp(im≯,) 柱内

柱内的解已经考虑到电场在圆心处必须有限，所以第二类Bessel函数的解被舍

去。式中的J。，H。分别代表第一类和第三类Bessel函数，A。，B。，C。分别是展

开系数。考虑到圆柱内和圆柱外的场在圆柱边界处的连续条件，可以得到以，铣
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之间满足如下的关系：

以=B％

D：一材．(koR)J．(kR)-koJ。(koR)Sm(kR)一 (3．18)
?koJ。噼狙。幢oR)一瑚。嘻。Rp。I敞)

式中上标代表相应函数的一阶导数。这个关系对于每个柱子都满足。式(3 17)中，

柱外的场的二项有明确的物理意义：第一项代表入射到该柱子的入射场，包括

二部分：一部分是外界入射波的贡献，另一部分是其它柱子散射到该柱子的贡

献；第二项代表该柱子的散射场。根据场的叠加原理，式(3．17)中柱外的场的第

一项可以写成：

ZA。(0J。慨ri)e翠(fm谚)=∑4。。(fl，。瓴rf)e印(f掰矿，)

r∑∑既。归肼一秀瘢研虹南)
‘3·19’

式中右边第一项代表外界场以该柱子为中心的展开，它依赖于入射外场的具体

形式，附录中给出了三种外场下该系数的形式；第二项代表其它柱子散射到该

柱子的场强。

根据Bessel函数的加法定理(该加法定理可以在附录(2)中查到)，可以将式

(3 19)中的第二项改写为：

∑A。(f)／。@。p∥)exp[ira以】=∑4≯(0J。(kop．)expJim以] (3．20)
一∞ 卅=_∞

∞ N ∞

+∑∑∑B。(／归⋯(后。PF)exp[i(n～m)cko]J。(‰p4)exp[imqkp】m2⋯≠m一∞

将上式代入式(3．19)，比较相同阶贝赛尔一傅立叶级数的系数可得，

N ”

爿，(f)=4≯(f)+∑∑B。(力日⋯(露。pu)exp[i(n一肌)办] (3 21)
，M=一∞

再将式(3．18)代入式(3．21)，可以得到关于所有柱子的各阶散射系数吃所满足的

一个线性耦合方程组

一4阳：一掣+兰妻姒朋⋯(koPo．)exp[i(”训丸】
”m J⋯一 r3．22)

通过散射系数可以得到观测点的场强。根据场的叠加原理，观测点的场强可以表

示为：
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E：舻)：E罗一+∑∑B。({归。G。P一豆1)exp(fb庐，一焉l} (3∞)

进一步由下式推出磁场的表达式

雪=土v×云 (3．24)
j＆，

根据Poynting矢量的定义

j：E。x膏：j一云。v×五 (3．25)
z掣。

可得Poynting矢量沿径向向外传播的分量为

sa=去E：缸 f3．26)

至此光子晶体的透射谱原则上已求出。

下面我们针对具体情况推导出一种透射率的表达式。对于光子晶体，一

般比较关心的是远场的性质。这时一般或是让外界的入射波取Bessel函数形式，

或是让平面波进入光子晶体前先通过一个狭缝(如图(3 2)所示)。考虑到Bessel

函数的大宗量展开形式，式(3 23)可以写成：

E p)：‰p)+jr,(8))exp(ik。r)． (3．27)
√，

式中假设外界入射的光场可以大宗量展开成：

巧一p)：a。p)旦驾盟
√r

而正p)则可以根据Bessel函数的大宗量形式写成如下形式

(3 28)

删=岳exp(一r；]粪莓碱恻噍硼×(-矿嘞嘁(『)
这样远场的径向Poynting矢量为：

易=i㈣，iq。p)+工刚 (3 29)

定义广义的透射率为上式的径向Poynting矢量与外界入射波的远场的径向

Poyndtlg矢量之比即：
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叫尝删
由此可以清楚地看出，如果知道了入射波的％p)和光子晶体中所有柱子的各阶

散射系数吃(f)，就可以通过式(3 30)计算出光子晶体的透射谱。下一章我们将

计算二种谱：一种是沿X方向的透射率(即当曰=0时的透射率)，它揭示的是光

子晶体沿特殊方向的透射谱；另一种是将式(3 30)进行角度积分，即

r=』r(o)ao (3．31)

这样得到的是光子晶体的全带隙的佰息。

下面我们将2种入射外场在大宗量情况下的展开总结在下面：

(1)．入射波取Bessel函数形式，即：

“。。，=AoH。@。r) (3．32)

那么利用Bessel函数的大宗量形式就可以得到：

％=√去exp(一，习 ‰。。，

(2)．入射波是平面波但在进入光子晶体前先通过一个狭缝(如图(3．2)所示)。入

射平面波通过一个狭缝后的场分布可以用下式表示：

‰⋯寺纠叫～咖南叫H弓{)j@34，
考虑到r>>y’和Bessel函数的大宗量展开，可得：

僻eXp(一，书压cosz(匀掣慨ss，
利用上面推导的结果就可以计算出光子晶体的透射谱。

最后要说明的是多重散射方法不仅可以计算有限光子晶体的透射谱，而且可

以计算无限大光子晶体的能带图，当处理场有衰减的情况时，该方法优于平面

波展开方法[8，9，lO]。
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第四章若干二维光子晶体的能带和透射谱的理论研究

毛4．1引言

二维光子晶体由于其制备较三维光子晶体容易，因此到目前为止制备全带

隙光子晶体实验上主要的进展是在利用二维光子晶体的波导结构中实现对光的

约束。一个例子就是Southampton大学的一个组在Si02．SiN-Si02波导结构的系

统中实现了二维准晶的光子全带隙[1]。对于二维常规周期结构的光子晶体总共

有六种Bravais格子[2】，最容易出现光子带隙的是六角结构的光子晶体。

为了验证我们的程序正确与否，本章首先重复了一个已发表结果的计算。

接着，利用上一章介绍的方法计算了普通介电材料构成的光子晶体的能带图，

讨论了带隙与构成该光子晶体材料的介电常数之间的关系；计算了含有缺陷时

的透射谱；计算了由理想金属构成的光子晶体的透射谱，计算结果表明只要该光

子晶体中金属的占空比超过一定的值，就一定存在全带隙；最后讨论了由超导

体构成的光子晶体的能带图，发现该系统中的光子能带可以随温度的改变而改

变，其带隙在一定的温度范围内可以通过温度调节。

， 号4．2普通介电体材料构成的二维光子晶体的能带和透射谱

这一节仅考虑六角结构和正方结构的二维光子晶体。对氧化铝的陶瓷柱

子排成的正方晶格的透射谱和能带图进行了重复计算【41。图(4 1)是我们利用平

面波展开方法和多重散射方法计算的能带图和透射谱，这里仅考虑H模式。为

了检验收敛的好坏，在能带计算中我们分别使用了289个平面波和441个平面

波展开计算同一能带，发现二种结果仅在小数点第四位有差别。在计算透射谱

时，角动量的阶数展开到2(即m=一2，．1，0，l，2)，收敛性很好。计算透射谱时外

界入射场设为在离样品5口处放一个点源(所处位置设为坐标系的原点)．该点

厂．、 、

源发出H。l兰，1的入射场。在x方向上有5排柱子，在Y方向有51个柱子，整
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个系统共有255个柱子。计算在X方向的透射率随频率的变化规律，也就是计

算r—x的透射谱。能带图的计算结果和MIT的符合得很好。另外，由二种方

法计算的结果相互对应得也很好，由此验证了我们的程序的有效性。

Wavevector Transmission

1茎1(4．1)二维正方结构的光子晶体的能带和透射谱。a．)沿r寸x方向的能带图。

b．)沿r_x方向的透射谱。

利用上述方法对一实际系统进行了计算。假设系统由介电常数为10．0的柱

子在空气中排成六角结构，考虑H模式。和上一张透射谱不同的是，这一次我

们将发射入射场的点源放置在有限二维光子晶体的中间位置，所有柱子的位置

被限制在以点源为圆心的半径为6d的圆内，整个系统包含有145个柱子。角动

量的展开也限定在2，对每一个频率的径向Poynting矢量进行360度的积分，这

样计算的结果揭示了光子晶体全带隙的信息，而非沿特殊方向光子能带的信息。

(。KN，e3分c∞3叮m'Ik
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Logarithm ofthe poWer

图(4．2)二维六角结构的光子晶体的能带图(a)和透射谱(b)。

对比能带图和透射谱，可以看出计算的结果符合得很好。透射谱中谷的位置和

能带计算的能隙的位置几乎完全一样。由此进一步验证了我们的推导和程序的

编制是正确的。

在前言中已经说明光子晶体最重要的效应之一是实现光子的局域化，这不仅

是一个基本的物理问题，而且也有广泛的实用意义。光子的局域化是通过光子

晶体中的缺陷实现的。将二维有限的光子晶体中的一个柱子抽掉，就造成一个

AI缺陷。计算了第二个带隙里的缺陷模式，图(4．3)所示是含有这一缺陷模

式的透射谱。

(。连∞旦分cgr￡u
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Frequency∞a，2兀c)

、 图(4．3)含有一个缺陷时的二维正方结构的光子晶体的透射谱。

由此图可以清楚地看出位于0．481频率处有一个非常尖锐的透射增强峰，它对应

于光子晶体中缺陷导致的一个局域模式。局域模式的品质因子表征了光波局域

的程度[5】，从透射谱不能获得，利用更精确的方法计算它还需进一步的工作。

用半导体材料制备光子晶体的一个简单方法是利用腐蚀和光刻技术：图

案的形成用光刻技术，用腐蚀方法将不需要的部分去掉。对于这样的系统，利

用平面波展开方法我们研究了在不同占空比情况下六角晶格的H模式和E模式

的第一个带隙的情况。

图(4 4)显示了H模式在形=0．2，o 3，0．4的情况下第一个带隙的宽度随母

体介电常数变化的规律，园柱的折射率设为1．0。

一rr弼一Ja言c|右。IES亡∞口oJ
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Dielectric constant of matrxi
8b

I蔓l(4．41二维六角结构的光子晶体H模式的第一个带隙的宽度在三种占空

比下和母体介电常数的关系图

可以看出对于H模式而言：折射率的对比越大越有利于带隙的出现；在相同的

折射率对比的情况下占空比越大，第一个带隙越易于形成。这与J D

Joarmopoulos提出的经验规律相符【6】。

图(4．5)显示了在E模式的情况下， 第一个带隙随母体折射率的变化情况。

0 010

—0 005
o

冬a000
罢-0005
豆．0．010
导．0．015
o’

m-0 020
．亡
=-0 025

呈．0030
；。0．035
>．0 040

R／a=0．4

R／a：Op————一
／，

／ R／a=O．2
／

2 3 4 5 6 7 8 9

Dielectric constant of matrix
8b

图(4．5)二维六角结构的光子晶体E模式的第一个带隙的宽度在三种占

空比下和母体介电常数的关系图

(。冀掣m。q司一Q仍a芑c一口|／＼／＼
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可以看出，对于E模式而言：折射率的对比越大，越有利与第一个带隙的出现；

而对于占空比，仅当形=0．4，才会出现带隙。由于在可见光区材料的介电常数

都比较小，所以不容易形成全带隙(即E模式和H模式共同的带隙)。在这种情

况下出现H模式的带隙较为容易些。对于H模式的情况，考虑到占空比太大样

品的制备比较困难，但又要保持一定的占空比以利于光子带隙的产生。综合考

虑到这二点，彤=o．3是比较合适的设计参数[7]。

图(4．6)二维六角结构的光子晶体Ⅱ模式的第一个带隙的上下二个带边和母介

电常数的关系图。 插图是该带隙宽度与母体介电常数的关系图。

图(4．6)显示出H模式的第一个带隙在％为o 3时的上下能带边和母体介电常数

的关系。可以看出当母体介电常数超过1 93时H模式的第～个带隙将打开，并

且随母体的介电函数的增大而增大。图(4 6)中小插图是该带隙的宽度与母体介

电函数的关系，母体介电函数越大越有利于带隙的打开。

毛4．3理想金属构成的二维光子晶体的透射谱

在前言中已经说明特殊材料作为基元构成的光子晶体是光子晶体研究的

一。卤／B

8一^。coj叮m_J止
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一个非常热门的话题，这一研究方向将特殊材料的介电性质和光子晶体的长程

序都考虑起来，对不论是形成全带隙、还是形成新型的光学元器件都起到很重要

的作用。对于金属而言，其介电常数在微波段是一个负数，电磁波在金属中是

按e指数衰减。我们研究了在这一情况下H模式和E模式的透射谱。

金属的介电常数设为一111．0。所研究的系统由150个柱子构成，它们

在空气中排成正方结构，晶格常数设为1 0，角动量展开到2阶。由于这时在柱

子内部的场是衰减的， 所以相应的Fourier-Bessel展开在柱子内部是用虚宗量

的Bessel函数表示。由于介电常数没有虚部，没有激发起金属中固有的元激发(例

如：极化子1，所以如果出现带隙，那是光子晶体的周期散射所导致的带隙，与

激发出金属固有的元激发而形成的光子带隙没有关系。

恻ash
line：R／a=0．4dot line：R／a=O 305／、^厂． 、 7

o叫

solid line：R／a=02／ 丫7 j
f 0 ’．

逸≥左／i：i
龇盛玲》<咚《

j

。

(b)

Frequency(oDa／2nc)

图(4．7)由理想金属构成的二维正方结构的光予晶体在三种不同占空比情况

下的透射谱。a．)E模式b．)H模式。

图(4 7a)显示了E模式的散射谱。可以清楚地看出这时光子晶体是一个阻低

频滤波器，其占空比越小最低截止频率越小，这与C T．Chart提出的谐振空腔

模型相符[8】。相应的H模式的透射谱如图(4 7b)所示。可以看出对于H模式而

言，它就象一个普通介质形成的光子晶体一样，发射谱中的凹陷对应着Bragg

反射。占空比越大，带隙的宽度就越大。由于该透射谱揭示的是对应模式的全

光子带隙的信息，所以从这一张图上可以看出当占空比在0．45时，E模式和H

—j．毋一．I—Ⅲ鼍，o△∞c卅!lo

EI_#c阿ooJ
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模式的带隙在频率从0．42到0．71之间有重合，因而在该系统中可以实现二维光

子全带隙。图(4 8)所示为形=0．5时这二种模式的透射谱。这时柱子已经和柱

子相接触，角动量也展开到2阶。可以看到这时E模式和H模式的透射谱比较

相像。二种模式在频率为0．38—0 98范围内能隙又是重合的。所以在这个情况下，

二维金属光子晶体也存在全带隙。

Frequency(ea／2=c)

图(4．8)理想金属构成的二维正方结构的光子晶体在％=0 5时E模式(实

线)和H模式(点线)的透射谱。

以上计算表明，对于由理想金属构成的二维光子晶体，只要金属的占空比超

过一定的值，在该系统中光子全带隙总是存在的。

鼍4．4超导体构成的二维光子晶体的能带

本节我们计算了一个由超导体作为基元形成的光子晶体系统，由于超导

体特殊的介电性质，计算结果表明该系统可以作为一个带隙可随温度调节的光

开光。

一般而言，超导体的介电响应函数是比较复杂的。在一定的近似条件下，

超导体的介电响应函数可以写成下面这样的形式，对于这个形式的近似条件可

以在文献中找到【9】。
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酬小赤卜引 @D

如果定义如下的Plasmon频率

皆寿(卜引 @2，

这里处理的超导体的介电函数非常象普通金属的Drude模型的介电函数，不过

这时的PIasmon频率是温度的函数，而在金属中这是一个常数。以下仅考虑E

模式，用与第三章相似的方法可以得到如下的本征方程[10】：

；㈣-～26诵+／孚z篱斜c槲， ∽，

：嬖E(毛，面’

式中的，是填充率。由此可以用相同的方法计算该系统的能带图，我们还是用

289个平面波展开来计算。计算了温度在o．9L和o oiL二种情况下的能带图，

如图(4 9a)和(4．9b)所示。所用的相关的参数为／=o 7，九(o)=a／／22。

窖

髻
8

图(4．9a)由超导体构成的二维正方结构的光子晶体在温度为0．9T。时的能带

图。
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0．2

0．0

Wavevector

图(4．9b)由超导体构成的二维正方结构的光子晶体在温度为O．01T。时的能带

图。

对比这二张图，可以看出，该系统非常象金属，在低频段它是一个低频滤波器。

有意思的是当温度比较低时，最低的一个能带几乎是一个常数，象晶格振动的

Einstein模型一样。当频率低于Plasmon频率时，对比E模式满足的波动方程和

周期势场的Schrodinger方程可以看出∞。所起的作用相当于势阱的深度【11]。

温度越小，相应的势阱越深，邻近井中的波函数之间的交迭就越小。邻近波函

数之间的交迭在固体物理里决定了能带的宽度[2】。当温度为0．01L时，由于邻

近波函数间的交迭比较小，所以最小的一支能带接近～支平线，因此打开了第

一个能隙。我们计算了这个能隙随占空比，零温度下的A，(o)，以及温度变化的

关系。图(4 10)，(4 11)和(4 12)显示了这三个关系。
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图(4．10)超导体构成的二维正方结构的光子晶体在温度为o．01％时的第一个带

隙与填充率的关系图。

从图(4．10)n可以看出占空比在0．7时带隙比较大，这也就是我们在计算图(4 9)是

为何要将占空比设为0．7的原因。从I茎I(4．11)可以看出：零温度时的London穿透

深度越小越有利于第一个带隙的打开。从式(4 2)可以看出Plasmon频率反比于

零温度时的London穿透深度，London穿透深度越小，光子晶体“势阱”的深

度越

‘)
E

趔
∞

与

1／～(0)

图(4．11)超导体构成的二维正方结构的光子晶体在温度为O．01T。时的第一个

带隙与绝对零度时的London穿透深度的关系图。
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图(4．12)超导体构成的二维正方结构的光子晶体的第一个带隙随温度变化的

关系图。

大，邻近柱子的波函数的交迭就越小，从而使第一个带隙越宽。图(4 12)显示了

第一个带隙随温度的变化关系。这一张图非常有意思，它很象一张序参量随温

度的变化关系图【1]，超导体中的序参量是超导体中的超导电子对的粒子数。从

中可以看出该光子晶体的“绝缘”一“导通”转变也是个二级相变，不过这里

的相变温度与超导体的“超导相”一“普通导体”的相变温度并不重合，当温

度达到o 86T。时，光子晶体的第一个带隙已经为零。因此，该系统可以作为一

个由温度来调节的光开光器件。
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第五章 二维金属光子晶体中二次谐波产生的理论研究

毛5．1引言

虽然光子晶体的研究主要集中于线性效应，但是对于光子晶体的非线性效

应的研究也引起了科学界的关注。对于光子晶体非线性研究比较清楚的是非线

性的二次谐波产生，相应的光子晶体的基元中至少要有一种具有二级非线性光

学效应，比如铁电材料(铌酸锂、钽酸锂等)，它们具有很大的二级非线性光学

系数。二次谐波在光子晶体中产生的机制是：每个基元是产生二次谐波的源，

而要使该非线性过程有效地发生，每个基元产生的谐波之间必须相干叠加，即

必须满足准位相匹配条件，这就要求所有的基元排成一个有序结构。理论计算

表明在由铁电体材料组成的光子晶体(比如空气柱在铌酸锂的母体中排成六角

结构的二维光子晶体)中二次谐波能够有效地产生。从二次谐波在光子晶体中产

生的机制出发，利用在金属表面的二级非线性光学效应和二维金属光子晶体的

宏观周期性，二次谐波同样也可以在二维金属光子晶体中有效地产生。借助

Green函数和平面波展开方法，我们对这一问题进行了理论研究。结果表明二次

谐波可以在该系统中有效产生，谐波产生的特点和在一维光学超晶格中的特点

是一样的。

毛5．2二次谐波在二维金属光子晶体中产生的一般特性

首先强调下面计算的是在光子晶体中的二次谐波产生(一种介质在另一种

介质中周期分布)，与光学超晶格材料中的谐波发生相对应。图(5．1)是二维金属

光子晶体的示意图。在第三章已经讲过，在二维光子晶体中电磁场可以分成二

种模式(E模式和H模式)，下面的计算仅考虑E模式，但有关的处理方法同样

适用于H模式。考虑到基波光和二次谐波的偏振方向均沿z方向，所以下面的

计算中将省略基波光和倍频光的z指标。金属柱子是二维光子晶体的组成基元，

由于金属具有中心对称性，所以二级的体非线性系数为零。但是在柱子
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Y

X

图(5．1)二倍频在二维光子晶体中产生的示意图，图中标志出基波和倍频光的偏

振方向。

的边界处，由于表面的存在破坏了中心对称性，所以表面的二级非线性光学系

数不为零[4】。这样每个金属柱子的表面就是一个产生二次谐波的源，如果要得

到二次谐波的有效产生，那么每个柱子产生的二次谐波之间必须相干叠加，这

依赖于光子晶体的宏观周期性。这样，电位移矢量的z分量在光子晶体系统中

为

D：=氏‘t+氏蝣E； (5 1)

一331-k=㈣0巧≤焉‰
上式中的呓是表面的二级非线性系数，占，是光子晶体的介电分布函数，而占

是金属的趋肤深度。由Maxwell方程组，再考虑到小信号近似，可以得到二次

谐波满足如下方程

c一吉等+南(导+割，屯∥，，)=一i簪‰2“e蚋嘲，
(5 2)

式中的‰。是入射基波。考虑到小信号近似，该基波满足下式
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l等2+南活+引妊闭 @，，l亍+厕审+引卜例划 p∞

它表明基波是光子晶体中的一个本征模式。由于光子晶体的周期性，所以＆。仁)

满足Bloch定理[5】

‰。=exp(ik·尹)“f。(蟊) (5·4)

这里i是Bloch波矢，并且唯。是周期函数。借助于Green函数，二次谐波可以

写成：

E‰印)=一exp(-i2(o。ut)fa2断’‰)壤。G魄詈鼯
(5，5)

上式中的Green函数满足

c掣+高巨芬]，如’‰)啦珂) @a，

由于式(5．3)N出N本征函数构成一个完备的正交函数集，所以式(5．6)中的Dirac

Delta函数可以展成

a(莹-e’)=∑毛G’蚝@) (5．7)

由此可以得到式(5 6)定义的Green函数【6】

Gb2‰，)=莓篙鬻 @s，

C2 f2

这样二次谐波的场为

E(2∞讲列)=％。2 expc^，z％√)譬五云{岛肛％G阍。∽筹舅
(5 9)

式中的积分遍及整个光子晶体。 由于函数鬻和本征函数％都具有周期
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忙％G’皿i。㈤≤等=差exp{f(2屯埘以町荟Ny唧{f(2t卅，叩}VF(kpmt砧
(5．10)

式中的(2七。一Ji})，和(2七。一七)，是二次谐波产生的波矢失配的X和Y分量。而

也，Ny是光子晶体的X和Y方向的周期数，这二个值在任何实验系统中均是有

限值。 V是二维Weigner-Seitz原胞的面积。F(k,u；2k。Itl)是有效的表面非线性

系数，它定义为：

脚m，棚=古肛鬻‰2。∥邺’) (511)

积分限制在一个原胞中，并需考虑式(5．1)的限制。式(5 lo)和(5．11)在固体物理中

可以找到对应。与X射线衍射产生的机制～样，式(5 11)就像一个宏观的“原子

散射因子”一样，它是散射的基元；而式(5 lO)的级数就像一个“结构因子”决

定了在什么方向衍射能够相干叠加，决定了衍射波的出射方扁115]。因此可以利

用Ewald球等概念和方法来描述谐波在光子晶体中的产生过程。

通过上面的计算可以将倍频的光场写为：

￡(2‰n；t，)2％n
2

e)币(_，2％一，]雩；；；：—；；!《ii三了，c缸；2^M，矿，，，：、。!二婴盥!!=垒堡虫—1-exp{i(2k·—-k)yNya}

屯曩，)％2 exp(-i200；。t喀鞘 +

∞姐一20)hM ∞舡+2∞畸凡

×宅1 ex鞴p{i(2k ×宅1 ex黼p(i(2k 蹶z‰)
一 l一后)，口) 一 1一|i})。口)

。。’ “‘7

(5 13)

省略掉括号中的第二项，并考虑到群速度的定义k=I刭，将对B1。ch波矢的求
和改为对频率的积分，
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E(209i。；2,t)飞。2唧(_i2coi,u,t霉』蛾格蝌砂。一l。上∑型丝!!二丛笠!!。—1-exp{i(2k,—-k)yNya}
Vg 209豇1一exp{i(2kl一后)，口) 1一exp{i(2kl一七)y田

并考虑到下式

∞妇一2co；,M+it 国和一2曲毛地
一ix6(co和一2cniv,')

(5．14)

(5．15)

式中的f是一个无穷小量，P代表Cauchy’s主值。将式(5．is)代A(5．14)qb并略去

式(5 15)q。的第一项，则得：

E(2co“；量，班一万2％。exp(-i2cai,。f废‰(量)F㈣；2七。／4)Vx—1—×—1-exp{i(2k—,-k)xN=a}×
2k 1一exp{i(2k。一七)。刃

f5．16)

式中对Ⅳ的求和仅限制在本征频率为2国¨。的带的指标。当式中的Nx和Ny比

较大时，仅当满足如下条件时二次谐波才能够有效的产生：

岳一2丘)。：2,mn
．Ⅱ． (5 1 7)

(i一2丘)，：丝
、。

式中的坝刀是任意整数。

式(5 17)描述的就是在光子晶体中产生二次谐波必须满足的准位相匹配

条件；而式(5．15)右边的第二项就是二次谐波产生要满足的能量守恒条件。根据

式(5 14)可以知道，二次谐波的功率正比于有效非线性系数的平方，并且与波矢

失配成Sinc函数的关系，这些结论都与二次谐波在一维光学超晶格中的情况是

一样的。下一节我们将用这些理论具体计算一个实际系统中二次谐波的产生。

毛5．3在金属Ag排成的二维金属光子晶体中的二次谐波的产生

金属Ag在可见光范围内吸收比较小、且其表面的二级非线性系数比较大，
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因此这里选金属Ag作为光子晶体材料。Ag的介电函数在(310nm一520nm)燃
范围内可以很好地用Drude模型描述【7】即：

巳p)小等 (s 17)

上式中的∞和功。分别代表外界入射波的频率和Plasmon频率。设Ag柱子排

成正方点阵，计算中将Plasmon频率设为1．0，所有光波频率均以2噘为约化单

位，波矢均以2形为约化单位，a是正方结构的晶格常数。先假设入射光波的波

矢方向是F(o．25，0．25)，和(-o．25，0．25)，而二倍频光的波矢方向定为x(o．0，l 5)。

可以看出这时利用倒格矢G。J可以实现该倍频产生的准位相匹配条件，而能量守

恒条件可以通过调节光子晶体的占空比来实现。图(5 2)是当占空比为O 3145时，

该二维金属光子晶体的能带图。

Wavevector

图(5．2)占空比为0．3145时二维金属光子晶体的能带图。图中标出基波和倍频

光的波矢。插图中标出了这二个波在实空间的传播方向。

在这个占空比的情况下，能量守恒也能够满足，图(5．3)是F点的第一个本征值

的二倍与x点的第三个本征值随占空比变化的关系图。从该图中可看出：当占

空比在o 3145时，能量守恒条件可以实现。因此在该系统中二次倍频是可以有
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效的产生的。图(5．2)和图(5．3)中的本征频率都是利用平面波展开方法计算出来

的，其有效性在第四章中已经说明。一个比较有趣的事是这里的二倍频产生看

起来有些象固体物理中的半导体中光学过程的间接跃迁，这也许有可能成为探

测光子带隙的一种方法。图(5．4)示意出倍频光和基波光入射角度的关系。实线

表示的是在Y方向的周期数是40，虚线表示的是周期数为30。

R，a

图(5．2)F点的第一个本征值的二倍和x点的第三个本征值随％变化的关系图。

从图(5．4)可以看出当基波光的入射角是％时，倍频的强度最

ncident angle of the fundamental wave

图(5．4)倍频光强与基波光的入射角的关系图。

(。蔷、可旦》ocm丁叮aJ止

(n．B)o工∞芑童∞c∞芒Ia^I苛Ia世
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大，也就是当满足准位相匹配时，倍频光能够有效的产生。当满足准位相匹配

条件时，倍频光的光强与Y方向的周期数的关系如图(5．5)所示，

The number of periodicity

1錾1(5．5)倍频光的光强在准位相匹配条件满足的情况下随Y方向的周期数的关

系图。

倍频光随Y方向的周期数满足平方关系，这和一维的光学超晶格中的结论是完

全一样的。实际上我们可以从关系式(5．16)看出倍频光有如下的关系：

慨脚咖。叫2喃和)2sinc2(备挈J(518)
式中的sinc代表s1眦x么。表明倍频光正比于有效非线性系数的平方，正比于

基波光强的平方。这些结论都和一维光学超晶格中倍频产生的规律完全一样【8]。

综上所述，在二维金属光子晶体中可以实现有效的二倍频产生，其产生机

制与X射线衍射的产生是一样的，这使我们可以利用Ewald球等概念描述这一

非线性过程；二倍频强度与各参数之间的关系和在一维光学超晶格中的一样。
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附录1．介电函数在二维正方和石墨结构中的Fourier展

开系数

介电函数的Fourier系数对于光子晶体能带的计算很重要，一般情况下没

有解析解。当一种介电质以圆柱形分布在一个背景中时，Fourier系数有解析解。

下面推导介电质分布成二维正方结构和石墨结构情况下的介电函数的Fouier展

开系数。

假设正方结构的介电函数的分布如下图所示

半径为R

根据Fourier级数的定义可得

南2荨‘(O)oxv(-面
其中

H≤R

例>_R

‘(G)2喜g丽1 exp(iG·芦蛔 (2)

式中的S为Weigner-Seitz原胞的面积，即在一个Weigner-Seitz原胞内积分。

式(2)可以写成

柏)=专题南唧∽蛔+如一剖驷c卮力蚴 圆

容易证明式中第一项为零，而第二式可以如下处理

因为 eXp∞-，)=∑f“J。(GOexp(i,,O (4)

式中的，。是m阶第一类Bessel函数，f为纯虚数，妒为芦矢量的幅角。将(4)

式代入(3)式并在极坐标中进行积分，则介电函数的Fo删er系数为：

49
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‘(G)=专(吉一去]；；”r5e砷c拥妒，彩r厶协№
所以

帕)=妊一字r柏弦
利用Bessel函数的性质

I，。协=磊d I，·@

代入(6)可得

郫，=陪一专]：等掣
而当G=0时易得

‘(G)=丢+i1-fs。 sb

式中的，=刃％。
综r所证可得

q(G)=

(6)

卜爿z壁S趔GR 陪。I巳岛／ H
(10)

善+半 隆o
s。 gb

j 1

当这些圆柱排成石墨结构时，由于一个Weigner-Seitz原胞内含有二个原子

则必须考虑到这二个散射体的相对位相。这时介电函数的分布如下图所示，除

了考虑到位相不同之外，上面的处理办法可以完全使用。

将二个圆柱的圆心jI夫线嗣甲息作为原息，返
二个圆柱对Fourier系数的贡献相差一个位
相因子，所以

柏)=}去]z,Ioxpc卮斟掣
+}珈(时矗斟掣
即

柏)=(吉一砂c。嫡·》掣
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当蚓等于零时

柏)=睁1-屯2f]，
所以对于圆柱排成石墨结构时的介电函数的Fourier系数是

Cr(G) }1 i1]a警掣c。怫旬型。堕
s： ￡b

蚓≠0
l l

(11)

蚓：0
I l
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附录2． Bessel函数的加法定理

加法定理是计算电磁波散射时一个非常重要的定理。所谓加法定理即将一

个坐标系的波函数用另一个坐标系的波函数表达出来。现将这一定理的结果在

这一附录中给出，详细的推导可以在Y Z．Zhou的“Wave Propagation in the

lnhomogeneous Media”中查到。

；．八_i

∥ 。

加法定理所涉及的三个矢量示于图(1)，，，，7，尹’一芦相对的幅角分别是

办，以，，以。那么第三类Bessel函数的加法定理按如下形式展开

f∑，⋯@。r,一l(k。r)唧(f聍办一f0一聊Ⅻ，，≥，>，’
H：∽。I)exP('聊‰)2侄畦^，帆∽)唧锄¨(聆刊纠，『>，

式中圩的上标l代表第三类Bessel函数， 式中的级数原则上将是从负无穷的

整数到正无穷。由于Bessel函数的形态非常适合描述波的行为，所以仅需展开

到有限项，就可以很好的近似描述场的形态。其他类型的Bessel函数的加法定

理也可以在上面所讲到的书中找到。
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附录3．三种不同外场在以圆柱为中心的局域坐标的展开

系数的推导

入射外场在以圆柱为中心的局域坐标的展开系数是多重散射计算透射谱的

一个非常关键的问题， 现在将比较常见的三种情况列在下面。

(1)平面波入射到有限的二维光予晶体中，如下图所示：

X

入射的平面波司以用F式表不：

‰。M=爿eXp瓴．F) (1)

而对于任何一个尹矢量均可以表示为

尹=Ri+砖 (2)

式中的第二项代表F矢量在坐标原点为豆的局域坐标的矢量，所以(1)可以写成

Ilinaident：爿eXp坛．豆+腑。_cos◇” (3)

式中已经假定波沿着X方向传播，式中的妒即t的幅角，将指数函数按Bessel

函数展开可得：

“一，=Aexp(i／io．豆废f⋯J。G。_)expc掰吒) (4)

所以当平面波入射时，入射场的局域展开系数是

4：(f)=4exp0毛．晨，)．i“ (5)
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(2)当入射波场是Bessel函数时， 即外场为

Uincim。=∑A。H。(kc，r)exp(im庐)

因为对于任何一个，矢量均可以表示为

，=R+露

利用附录(2)中的加法定理可以将入射场局域展开：

lIin—。=∑4。H。(‰K一(～豆)1)exp(咖≯)

=∑(∑4。日⋯@。R)exp(_f@一聊)噍》，。G。_)exp0办)
因此入射场的局域展开系数是

彳：(『)=∑彳一H。瓴R)exp卜，∽一肼)正^．)
通常我们假设仅有零阶的谐波入射，这样上式可写为

鬈(f)=AoH。伍。R)eXp(一inO_虎)

(8)

00)

(3)入射波是平面波，但进入光子晶体前被～狭缝挡住的情况(如下图所示)

W

g-I
1

I f o o o

卜_L ◆o o o
o

o

X

在狭缝左边的入射波是平面波exp(i／io．产)，穿过狭缝后的场分布可以按
Ⅺrchho行定理得到(这～推导可以在J D．Jackson的电动力学中找到)
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‰。，：等纠叫一咖，南叫一刮)] ㈣，

式中的南一s‰)=吉(exp(磷-r。,)+exp(-(i吲)
将上式代入(11)式，考虑到Bessel函数的加法定理， 经过一系列的运算可以得

到：

‰，鲁莓以@。，)exp(㈣Q。(12)
式中的Q。等于

Q。⋯s(一mr％{砂巩吣，)-泐s(竿万)》k‰门哦。s掣万)》k‰"
再考虑到关系式(2)，用Bessel函数的加法定理，将式(12)展开

I'lmc，dent：争∑f∑Q。H。一。@。／己)exp(一f(研一”)庐薯l，。G。_)唧(fm吒)
所以入射场的局域展开系数是

4：(f)=每(车Q。日+。@。R)exp(一炳一月)≯焉] (13)

对于式(13)中级数到底取到几级必须小心对待。有了入射波的局域展开系数后就

可以方便地计算光子晶体的散射问题了。
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结束语

本论文分成二个部分：一部分从实验和理论上研究了三组元Fibonacci光

学超晶格中的倍频和三倍频的产生；另一部分从理论上研究了二维光子晶体中

若干线性与非线性效应，结论如下：

1在三组元Fibonacci光学超晶格中能够实现多波长的倍频和三倍频的产生，而

且这二个过程能够耦合级联产生，二倍频谱显示出三组元Fibonacci准周期结

构中固有的自相似性。

2在由理想金属构成的二维光子晶体中，如果金属的占空比超过一定的值，在

该系统中能够实现二维全带隙。

3 由超导体构成的二维光子晶体的能带可以随温度的改变而改变，所以在一定

的温度范围内，该系统的能隙可以由温度调节。

4利用金属表面的二级非线性光学性质和由金属构成的二维光子晶体的周期

性，二次谐波可以有效的产生，它产生的机制比较象X射线衍射的产生机制，

二次谐波在该系统中和相关量的关系与二次谐波在一维光学超晶格中的相

应关系是一样的。
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