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内  容  简  介 

本书在介绍光子晶体基本概念、内涵和发展历程的基础上, 首先, 引入有限

群及其表示理论, 讨论光子晶体结构及其本征电磁场的分类; 利用基于周期

Green 函数和散射矩阵的电磁散射理论, 建立无限和有限周期系统本征模式和

传输特性的频域计算方法; 并应用它们研究光子晶体不同类型模式禁带的物理

性质和光子晶体材料不同于均匀介质的奇异光传输特性. 其次, 重点分析光子

晶体线缺陷光波导、点缺陷光学谐振腔和线缺陷与点缺陷耦合系统的基本物理

性质及其在纳米光子器件中的应用. 最后, 将光子晶体结构拓展到金属, 介绍金

属纳米结构的光学性质. 
作为光子晶体研究的入门书籍, 本书可供高等院校物理和光学工程专业的

本科生和相关专业的研究生阅读, 也可供从事光子晶体理论和应用研究的科技

人员参考. 
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前 言

光子晶体是一个备受瞩目的新兴光学理论、材料和器件研究方向.在短短二十

余年的发展历史中, 光子晶体理论研究揭示了一系列突破传统认识的新光学现象

和原理, 开辟了亚波长结构光学 (纳米光子学) 这一新的研究领域. 光子晶体材料

研究发现的奇异光传输特性, 则为性能优越的人工超常介质的构建和发展提供了

一个可行方向; 尤其是光子晶体器件的研究, 为小型化、低能耗、可高密度集成的

新型光器件设计提供了一个有效的平台和思路, 让大规模集成光路和光电混合单

片集成成为可能. 光子晶体的出现对光学、光信息技术和光电子产业的发展意义

重大.

光子晶体目前还是一个活跃的研究方向, 新的研究成果不断见诸报道. 因此,

本书定位为基础性入门书籍. 全书围绕光子晶体利用亚波长结构控制介质宏观电

磁特性和空间局域光的核心思想展开, 重点分析光子晶体的基本现象、研究方法和

材料、器件原理. 其中,第 1章介绍光子晶体的基本概念、内涵和发展历程. 第 2章

是光子晶体的物理基础, 主要包括利用有限群及其表示理论, 分析光子晶体结构及

其本征电磁场的分类; 利用模式耦合理论, 分析光子晶体禁带的形成机制. 第 3 章

介绍基于点源与周期 Green 函数的电磁散射理论和处理分层均匀系统的散射矩阵

理论,给出无限和有限周期系统本征模式和传输特性的频域计算方法. 第 4章研究

光子晶体不同类型模式禁带的物理性质和光子晶体材料不同于均匀介质的奇异光

传输特性, 并利用第 3 章介绍的频域算法对光子晶体模式禁带和光传输谱进行数

值研究.第 5章主要讨论光子晶体线缺陷光波导、点缺陷光学谐振腔和线缺陷与点

缺陷耦合系统的基本物理性质及其在纳米光子器件中的应用. 在这章中, 为分析光

子晶体环形腔的转动效应, 将详细介绍非惯性下的 Maxwell 方程组. 最后, 第 6 章

将光子晶体结构由半导体拓展到金属, 在介绍金属光学性质的基础上, 从均匀金属

平板、平板一维金属光子晶体和二维金属光子晶体结构的模式、传输谱等方面介绍

金属纳米结构的光学性质.

在本书撰写过程中, 课题组温熙森教授、曾淳教授、袁晓东教授和曾明教授等

给予作者热情的鼓励和帮助;课题组已毕业和在读的研究生朱志宏、徐威、罗章、张

检发、郭楚才和刘肯为本书做了大量的数值计算工作, 在此一并向他们表示感谢！

特别感谢 “国防科学与技术大学光电科学与工程学院课程建设岗位”项目支持
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作者开展本书的撰写工作.

由于作者水平有限, 书中难免出现疏漏及不妥之处, 诚恳希望读者批评指正.

叶卫民

2010 年 5 月于长沙
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第1章 绪 论

以电子为信息载体, 半导体物理、材料、器件和集成电路为基础的电子信息技

术及产业的发展和繁荣, 在当今社会发展和科技进步中占据重要地位, 各类电子产

品出现在我们生活的方方面面. 其中作为电子信息技术核心的半导体集成电路的

发展最为引人注目, 这不仅体现在用于不同新型功能器件专用电路的不断涌现, 更

突出地反映在以微处理器和存储器为代表的通用电路性能的提高. 尤其是随着作

为现代电子信息技术基础的微电子技术和数字化信息技术的进步和广泛应用,小型

化、模块化、芯片化成为半导体电子器件发展的主要方向.芯片的集成度不断提高,

使得通用电路处理和存储电子信息的性能极大增强. 然而, 伴随着半导体集成电路

技术日益逼近它的极限,金属互联和电子信息的带宽限制已成为制约计算机和电子

信息处理系统整体性能提升的 “瓶颈”.

鉴于单纯微电子技术在信息领域显示的不足,将光信息延伸到电子领域已成为

当前信息技术发展的一个主要方向,因为光信号具有宽带、高传输率和抗干扰强等

优势. 如果能像集成电路一样集成光路, 那么以光为信息载体, 用光互联取代金属

互联, 用集成的光子器件 (部分) 取代电子器件, 实现大规模光集成或光电混合集

成,将使微处理器、存储器和计算机系统的信息处理、存储和传输性能大幅度提高.

光子晶体物理、材料及器件的研究与应用为大规模集成光路的实现提供了一条可

能的途径, 对信息技术和产业的发展意义重大.

1.1 光子晶体的基本概念和内涵

光子晶体 (photonic crystals) 是一类介电常数 (或张量) 周期分布的非均匀人

工电磁介质 [1,2], 其中介质周期分布的独立方向个数定义为光子晶体的维数. 根据

光子晶体维数 d 和其结构空间维数 N 的不同, 可将光子晶体分为两类：N 等于 d

的无限周期结构和 N 小于 d 的有限周期结构. d 维光子晶体对应 N 等于 d 的无

限周期结构; 而 (N − d)等于 1的有限周期结构光子晶体,因等效于介电常数 d维

周期分布的非均匀介质板, 被称为 d 维光子晶体板. 特别是在平板介质波导上制备

周期结构得到的 d 维光子晶体板, 由于介质分布沿平板的法向分层均匀, 被称为平

板 d 维光子晶体 (d dimension photonic crystal slabs).

与处于晶体周期势场中的电子类似, 在光子晶体中, 真空波长与介质分布周期

同量级的电磁波 (如果介质对它不吸收)受到周期排列非均匀介质相对较强的散射
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(称为 Bragg散射),这使得光子晶体对该波长范围的电磁波呈现类似半导体电子能

带的电磁波能带结构和不同于均匀介质的电磁特性. 因此, 作为人工电磁材料及器

件工作的频率范围是光子晶体设计的主要依据. 具体到结构几何参数, 光子晶体介

电常数分布的周期通常与工作频段中心的真空波长同一量级,而周期排列单元则是

几何尺度小于该中心真空波长的亚波长结构. 至于物理参数, 在保证介质对工作频

段光的吸收相对较小 (低损) 和设计结构可制备的基础上, 应尽可能选择介电常数

差异较大的不同介质构成光子晶体. 因为介质介电常数相差较大时, 单个周期单元

内非均匀介质对电磁波的强散射可能与 Bragg 散射相互耦合, 使得光子晶体出现

类似于半导体禁带的电磁波带隙 (bandgap, 也称禁带). 禁带是光子晶体的基本物

理特性和应用基础. 在频域, 电磁场态密度 (即单位频率间隔中的本征模式数) 为

零的频率区间定义为光子晶体的完全禁带,具有完全禁带且由禁带频率范围内无损

介质构成的光子晶体通常称为人工带隙材料;仅特定模式电磁场态密度为零的频率

区间定义为光子晶体的模式禁带; 禁带以外的频率范围则称为光子晶体的通带. 由

于频率处于完全或模式禁带的电磁波不能在光子晶体中传播,而频率处于通带的电

磁波在光子晶体中的传播受到非均匀介质 Bragg 散射的控制, 因此, 通过选择亚波

长周期结构的几何和物理参数, 设计完全禁带或模式禁带, 光子晶体能够简单而有

效地调控介质的宏观电磁特性,包括选择其中传播电磁波的频带、模式和传输路径,

控制其中介质的吸收或辐射等特性.

在通带频率范围内,与均匀介质的宏观电磁特性完全由其介电张量和磁导率张

量描述不同,无限周期结构光子晶体的宏观电磁特性主要通过频域态密度分布、波

矢空间等频线或面的结构、群速度 (等于能量速度) 和群速度色散 (包括群速度随

频率与传播方向的变化) 等来描述; 有限周期结构光子晶体板的宏观电磁特性与均

匀介质板类似, 对限制在结构周期方向传播的电磁波, 表现为相应无限周期结构光

子晶体的电磁特性; 对垂直于结构周期方向传播的电磁波, 则表现为介质板结构的

电磁散射特性. 类比均匀介质, 由宏观电磁特性反演得到的光子晶体群速度折射率

或等效介电张量与磁导率张量, 在真空波长与介质分布周期同量级的波段, 可以达

到现有均匀介质无法达到的数值和随频率或方向的变化率. 因此, 工作在通带的光

子晶体为新电磁现象的发现和新型人工电磁材料、介质波导以及薄膜光学器件的

研究和发展开辟了一条有效途径.

在完全禁带或模式禁带频率范围内,破坏介质分布周期性的缺陷结构是光子晶

体研究和应用的一个核心内容.因为如果类比半导体缺陷结构和电子缺陷能级的概

念, 定义光子晶体的缺陷模 (频率处于完全禁带或模式禁带范围内的缺陷结构本征

电磁模式) 和缺陷带 (所有缺陷模覆盖的禁带频率范围), 那么频率处于缺陷带的电

磁波能够被长时间 (低损) 地强局域在光子晶体的缺陷结构中. 因此, 光子晶体的

点缺陷 (孤立、不连通的缺陷结构) 能够构建固有频率为点缺陷本征频率的高品质
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因子 (高 Q) 谐振腔, 被称为光子晶体微腔; 光子晶体的线缺陷 (一维连通的缺陷结

构) 在缺陷带能够实现低损波导的功能, 被称为光子晶体波导. 它们的出现发展了

频域禁带约束电磁波的物理机制, 突破了单纯依靠介质差异约束波的诸多限制, 为

控制波长相对较短的光波提供了不同的思路. 与采用折射率差约束或导引光的光

纤和介质光波导相比,光子晶体波导不仅能将光约束在相对低折射率的介质或空气

中传输, 而且能够导引光高传输率地拐 90◦ 弯 [3]. 这为像集成电路中铜互联控制

电流一样, 控制光的传输提供了强大支持. 同时, 类似集成光波导、谐振腔和它们

组合构成光器件的方式, 光子晶体点缺陷、线缺陷和它们组合形成的光子晶体缺陷

结构能够实现一定的光子器件功能, 被称为光子晶体器件. 由于通过禁带和亚波长

结构的设计, 光子晶体缺陷结构能够有效控制其空间局域光的频域和空域性质 (如

模式、频率与带宽选择、传输控制和模场设计等), 因此, 与已有的集成光子器件比

较, 光子晶体器件具有尺度小、设计灵活、功能强、功耗低等诸多结构和性能优势.

尤其是被强局域的缺陷模光场具有小的有效模体积或面积和低的损耗,即使低功率

的输入光也可能在缺陷附近形成相对较强的电场. 如此, 将光子晶体缺陷结构和介

质的物理性质相结合, 含增益介质或利用介质非线性效应工作的光子晶体器件 (如

发光器件、光接收器件、光开关、光调制器、波长变换器等) 可在低输入光或电功

率下工作, 拥有易调控、低功率、低功耗和响应快速等内在性能优势. 这些固有的

结构和性能优势,使得光子晶体有源和无源光器件有望在同一个光子晶体结构框架

下, 通过低损光子晶体波导的互联集成为功能强大的新型光器件或模块, 这为大规

模集成光路的研发提供了一个可能的理论和技术平台.

针对信息技术和光电子产业发展的需要, 光子晶体理论和应用研究的重点聚

焦于工作在光通信波段 (以真空波长 1.3µm 和 1.5µm 带为主的近红外波段) 的材

料和器件. 由于在这个高频波段, 介质的磁导率均近似为真空磁导率, 而光子晶体

及其缺陷结构的特征尺度为 100nm 量级, 远大于常温下电子的德布罗意波长 (de

Broglie wavelength, 1nm 量级). 因此, 在理论方面, 宏观的 Maxwell 方程组是研究

光子晶体及其缺陷结构的出发点, 其中分块均匀介质的介电常数 (或张量) 与各自

的体材料相同, 相对磁导率通常取为 1. 成熟的固体能带理论及其研究方法和求解

非均匀介质电磁场问题的电磁散射理论以及时域有限差分 (FDTD) 和频域有限元

(FEM) 等数值计算方法, 为光子晶体材料及器件的结构设计和性能优化提供了有

效工具. 在应用研究方面, 光子晶体作为一类人工介质, 利用现有的介质和加工工

艺, 制备出符合材料和器件设计要求的亚波长结构是一个最基本的问题. 考虑到宽

禁带要求介质相对大的介电常数差异和在红外段低损,硅 (Si)和Ⅲ-Ⅴ化合物半导

体 (如磷化铟 InP、砷化镓 GaAs) 成为制备光子晶体主要选择的介质. 加之, 由标

准的微电子工艺中电子束直写、薄膜生长和选择性干法与湿法刻蚀构成的半导体

纳米制备技术, 不仅能够满足光子晶体材料和器件制备的要求, 解决半导体基光子
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晶体器件的可行性问题, 而且与现有的微电子器件制造工艺相容, 为光子器件与微

电子器件的光–电单片集成和全光器件的单片集成提供了强大的支撑. 目前, 三维

光子晶体及其缺陷结构的制备技术不够成熟,光子晶体器件研究主要考虑平板二维

光子晶体结构. 由于没有完全禁带和制备误差的存在, 垂直平板方向的辐射损耗是

限制平板二维光子晶体器件应用的一个主要因素.

从以上有关光子晶体的结构、禁带、通带与缺陷带物理性质和光子晶体理论及

实验研究方法等方面的介绍可知, 光子晶体不是简单地研究一类材料或器件, 而是

研究亚波长周期及其缺陷结构 (统称为亚波长结构或纳米结构) 光学及其应用, 主

要包括纳米结构对介质宏观电磁性质和光的辐射、传输、空间分布等空域与频域性

质的控制机制, 新型功能材料、低能耗纳米光子器件和纳米集成光路的结构设计,

以及纳米光子器件的制备、测试和光电与全光器件的单片集成技术等内容,为光电

器件的模块化和大规模集成提供可靠的理论和技术基础. 它的出现为电磁场理论、

半导体物理、集成光学、微电子技术、光电子学和光信息技术 (光传感、光存储、光

处理和光计算等) 等诸多学科和技术的研究与应用开辟了新的领域, 提供了新的发

展方向和机遇, 具有重大的理论和应用价值.

1.2 光子晶体研究的进展

光子晶体的提出源于 1987 年, E. Yablonovitch 利用光子晶体完全禁带抑制其

中介质的自发辐射 [4] 和 S. John 通过在存在禁带的光子晶体中引入随机介电常数

变化, 实现光场强空间局域 [5] 的思想. 这两项开创性工作揭示了亚波长光子晶体

结构的两个基本性质：周期结构控制介质的宏观性质; 缺陷结构局域光 (或禁带导

光). 1990 年, K. M. Ho 等 [6] 提出了第一个具有完全禁带的三维光子晶体结构, 并

通过数值计算证明这种由空气中介质球或介质中空气球构成的金刚石结构光子晶

体存在完全禁带.由于金刚石结构不易人工制备, 1991年, E. Yablonovitch等 [7] 采

用一种特殊的面心立方结构 (被称为 Yablonovitch 结构), 第一次制备并实验验证

了具有微波频段完全禁带的三维光子晶体的存在. 根据 Maxwell 方程组的标度不

变性,在不考虑介质色散效应的情况下,将微波段 (设中心波长 1cm)光子晶体结构

的尺度缩小 10000倍得到的光子晶体结构在近红外段 (中心波长 1µm)的光学性质

与原结构在微波段的电磁特性相同. 因此, 放大结构尺寸制备微波段光子晶体 (通

常是二维), 再通过微波测试与表征, 分析和验证光子晶体的禁带、光局域和光传输

等频域和空域特性, 是早期光子晶体实验研究的一个主要方法. 这期间光子晶体的

理论研究主要围绕宽禁带光子晶体结构的设计、光子晶体禁带及缺陷结构的基本

性质和相应的数值研究方法展开.

1996 年, T. F. Krauss 等 [8] 采用微电子工艺中用于纳米图形产生的电子束直
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写技术和图形转移的半导体干法刻蚀技术,成功制备了第一个工作在近红外波段的

半导体平板二维光子晶体. 这是光子晶体发展中的一个里程碑, 它开创了与微电子

制造工艺相容的光子晶体结构及器件的半导体纳米制备技术,奠定了平板光子晶体

结构半导体光子器件研究及应用的基础. 此后, 微电子技术中的薄膜生长 (如溅射

沉积、MBE、LPCVD、MOCVD 等)、半导体刻蚀 (RIE、ICP、ECR、CAIBE、FIB

等) 以及晶片键合 (fusion) 等技术被逐渐应用于光子晶体的制备.

在具有完全禁带的三维光子晶体研究方面, 1998 年 S. Y. Lin 等 [9] 利用标准

的微电子工艺, 制备了禁带真空波长为 10∼14.5µm 的木堆结构 (woodpile) 硅基三

维光子晶体; 2000 年, S. Noda 等 [10] 在将晶片键合技术引入半导体木堆结构的纳

米制备技术中, 成功制备了完全禁带处在光通信波段的 GaAs 基三维光子晶体; 同

年, A. Blanco 等 [11] 采用化学自组装与反填充技术, 制备了完全禁带中心波长为

1.46µm 的反蛋白石 (inverse opal) 结构硅基三维光子晶体. 2002 年 J. G. Fleming

等 [12] 在制备硅基三维光子晶体 [9] 的模板中去除硅,反填充钨,制备了禁带真空波

长为 8∼20µm 的木堆结构全金属三维光子晶体. 2004 年, P. Lodahl 等 [13] 将 CdSe

量子点植入反蛋白石结构的 TiO2 基三维光子晶体中, 并通过测量量子点荧光在

光子晶体中随时间的衰减曲线, 证明了光子晶体禁带对量子点自发辐射的抑制作

用 [4]. 同年, S. Ogawa 等 [14] 将 GaInAsP 量子阱引入木堆结构的三维光子晶体中,

并在 GaInAsP 量子阱层制作点缺陷, 同样通过荧光谱测试, 证明了光子晶体禁带

和微腔对量子阱自发辐射的控制作用. 尽管木堆和反蛋白石结构三维光子晶体的

制备和其对介质自发辐射控制的研究取得了可喜的进展,但在三维光子晶体缺陷结

构制备中,半导体纳米制备技术存在由结构层数增多带来的制备效率和定位精度等

问题, 化学自组装技术则有缺陷控制与准确定位等问题, 这极大限制了三维光子晶

体器件的研究和应用.

与三维光子晶体相比, 直接利用半导体纳米制备技术, 刻蚀高介电常数介质平

板波导制备的平板二维光子晶体 [8], 不仅具有结构制作和缺陷控制难度低的优势,

而且是平面 (二维) 集成光路的有效平台. 因为不需要三维光子晶体的完全禁带,

仅依靠垂直平板方向介质介电常数差的约束和平板面内二维周期结构导模 (限制

在平板内传播的模式) 禁带的约束, 平板二维光子晶体缺陷结构能将频率处于其缺

陷带的导模光场三维局域在其中. 这种光局域特性使得平板二维光子晶体波导能

够将导模光场约束在平板内无损传输; 而平板二维光子晶体微腔通过缺陷结构的

设计, 降低垂直平板方向的泄漏损耗, 可以同时实现高品质因子 (Q 值) 和小的模

体积, 两者均能满足集成光器件的要求. 随着基于标准微电子工艺的半导体纳米

结构制备技术和工艺的逐渐成熟, 工作在通信波段的 Si 和Ⅲ-Ⅴ化合物半导体 (如

InP、GaAs) 基平板二维光子晶体成为光子晶体理论和器件研究的重点.

Si 基平板二维光子晶体是最被关注的光子晶体结构, 因为价格相对低廉的硅
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是当今微电子产业的基石,电子信息领域应用的微处理芯片、存储芯片和专用的微

电子芯片主要采用硅基集成电路,而且硅基二维光子晶体器件的纳米制备工艺与制

备硅基集成电路的标准 CMOS 工艺相容. 因此, 硅基平板二维光子晶体器件具有

能与现有的微电子器件实现硅基单片光电混合集成的天然优势,是将光信息技术引

入电子信息系统的一个有效途径. 由衬底硅、顶层硅和二氧化硅中间层组成的 SOI

(silicon on insulator) 是制备硅基平板二维光子晶体器件和硅光子器件的主要材料.

在顶层硅中引入的横向二维亚波长周期结构, 使得硅基平板二维光子晶体具有不

同于 SOI 平板介质波导的宏观电磁性质. 具体表现在：对频率处于导模通带、在

平板内传播的导模, Si 基平板二维光子晶体与二维光子晶体类似, 能够呈现出均匀

介质波导无法实现的超透镜 (负折射)[15,16]、超棱镜 [17,18](超色散) 和超准直 [19,20]

等光传输现象;而对垂直于平板传播的光,平板二维光子晶体可以通过设计泄漏模,

有效地控制光的传输 (频率选择、偏振选择、传输率等), 拓展了薄膜光学的研究

领域.

在集成光器件方面, Si基平板二维光子晶体微腔、波导及其组合结构不仅设计

灵活、易于制备和集成, 而且具有很强的控制光能力和卓越的光学性能. 在被动光

器件方面, 2000年, S. Noda等 [21] 采用宽带平板二维光子晶体波导与窄带微腔组合

和垂直面提取微腔中光的方式, 制作了平面集成的通道上下载滤波器. 此后, 频率

选择性好和局域光能力强的高 Q值、小模体积微腔成为一个重点研究内容. 2005年

B. S. Song等 [22] 制备出 Q值约为 6×105(实测结果)、有效模体积为 1.2(λ0/n)3 (数

值计算结果)的双异质结构微腔; 2006年 E. Kuramochi等 [23] 提出的线缺陷宽度定

域调整型微腔, Q值达到 8×105(实测结果,数值计算结果：Q值 7×107、有效模体积

2.5(λ0/n)3). 2008年 M. Notomi等 [24] 采用 N (> 100)个硅基平板二维光子晶体高

Q微腔耦合形成的耦合腔波导,成功地将在其中的光脉冲传输速度降到 0.01 c (c为

真空光速) 以下. 在波导研究方面, 由于室温下工作的慢光波导在减小集成光路尺

寸、全光缓存器和非线性光学等方面具有广阔的应用前景, 2000年以后低群速度色

散的宽带慢光波导一直是平板二维光子晶体波导研究的一个主要内容.目前已能将

波导中光速降到真空光速的几十至几百分之一 [25]. 近年来, 可调控的光器件逐步

成为硅基平板二维光子晶体的一个重点研究方向.其中,以光为驱动源、利用硅的非

线性光学效应工作的器件研究和应用得最多. 因为即使在弱光驱动下, 强局域在平

板二维光子晶体小模体积的高 Q微腔和慢光波导中的光场也可能达到较大的光强,

这弥补了硅非线性光学系数相对较小的不足. 从 2005年起,许多研究小组利用硅双

光子吸收引起的自由载流子效应,改变硅基平板二维光子晶体微腔谐振频率的方法,

在不同的光子晶体波导和微腔耦合结构中,成功实现了光学双稳态和快速的全光开

关 [26]; 2007 年 Y. Tanaka 等 [27] 同样利用硅的自由载流子效应, 改变微腔与侧面

波导的耦合, 实现对光子晶体微腔 Q 值的动态控制; 2008 年 J. F. McMillan 等 [28]
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在慢光波导中观察到硅的自发 Raman散射被增强. 除光驱动外,热源、微机电、近

场探针和微流等也被用于调控硅基平板二维光子晶体波导和微腔. 2005 年, Y. A.

Vlasov 等 [29] 采用微小电流对波导进行加热, 从而改变硅折射率的方法, 实现了对

光子晶体波导中光速的主动控制, 并成功地将波导中光速降低到 c/300 以下. 2006

年, S. Iwamoto 等 [30] 将平板二维光子晶体与 MEMS 集成, 通过电驱动位于平板

光子晶体上方的介质板, 实现了对光子晶体波导传输率的控制. 2007 年 L. Lalouat

等 [31] 使用亚波长近场探针, 实现了对硅条波导上一维光子晶体微腔的频率微调.

由于硅是间接带隙的半导体, 直接通过导带电子–价带空穴复合发光的效率非

常低, 光子晶体的发光器件,尤其是激光器, 主要采用Ⅲ-Ⅴ族化合物半导体基平板

二维光子晶体器件. 其中 GaAs 基平板二维光子晶体主要用于 0.8µm 左右短波带

的光源; InP 基平板二维光子晶体主要用于 1.55µm 的光通信波段光源. 根据增益

层结构的不同, 垂直面发射的平板二维光子晶体激光器, 可以简单地分为三类. 第

一类是增益层均匀、仅用平板二维光子晶体代替 Bragg 反射镜 (多层薄膜) 的垂直

面发射激光器. 利用亚波长周期结构可以有效地控制平板二维光子晶体透射或反

射光的特性, 这类激光器不仅能够得到高的激光提取效率 [32], 单波长输出, 而且可

以设计输出的激光光束. 2001 年和 2005 年 S. Noda 小组 [33] 分别通过椭圆孔周

期结构和分块、平移的周期结构实现对输出激光极化和束斑的选择.第二类是基于

增益介质平板二维光子晶体的带边激光器 [34], 其物理基础是周期结构对平板二维

光子晶体态密度或其中增益介质自发辐射的控制.与三维光子晶体禁带内自发辐射

被完全抑制 [4] 不同, 在增益介质平板二维光子晶体中, 频率处于导模禁带内的自

发辐射,因不能在平板内传播,具有相对较长的荧光寿命和增强的垂直面方向辐射;

频率处于带边 (导模禁带的频率上、下限) 的自发辐射则因光场具有相对高的态密

度被增强, 而且辐射场在平板内为驻波, 这使得带边激光器成为不需要谐振腔的低

阈值激光器. 第三类是基于增益介质平板二维光子晶体的微腔激光器. 由于平板

二维光子晶体微腔同时具备的高 Q 值和小模体积, 增强了腔中增益介质的自发辐

射率, 光子晶体微腔激光器具有低阈值、小体积、可平面集成等诸多优势, 是光子

晶体激光器研究的重点. 在 InP 衬底上, 以 InGaAsP 量子阱为增益介质, 1999 年,

O. Painter等 [35] 制备了第一个光泵浦的光子晶体微腔激光器; 2004年, H. G. Park

等 [36] 巧妙地解决了载流子电注入问题, 做出了第一个电激励光子晶体微腔激光

器. 考虑到平板二维光子晶体的空气孔增大了量子阱中载流子表面非辐射复合的

概率, 不利于激光器阈值的降低, 用量子点层取代量子阱做增益介质成为低阈值光

子晶体激光器发展的一个方向. 尤其是含单个量子点的平板二维光子晶体微腔, 因

为在高 Q 值且小模体积微腔中, 强耦合的单个量子点激子与腔中长寿命的光子可

能发生量子关联. 2004年, T. Yoshie等 [37] 测量含单层量子点的平板二维光子晶体

微腔荧光谱随温度的变化, 得到呈现真空 Rabi 分裂的谱线; 2007 年, K. Hennessy
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等 [38] 成功地将一个量子点植入平板二维光子晶体微腔中电场最强处,测量该微腔

随腔与量子点激子频率失谐变化的荧光谱,同样观察到真空 Rabi分裂的现象.这一

结果初步证明了植入单个量子点的高 Q平板光子晶体微腔中光子与量子点激子间

量子关联的存在,光子晶体微腔为全固态宏观量子系统和腔量子电动力学 (CQED)

系统的构建提供了一个可能平台.

在 Si和Ⅲ-Ⅴ化合物半导体平板之外,金属平板微纳米结构和光子晶体光纤是

光子晶体研究拓展的两个重要领域. 由于在光通信波段金属是负介电常数 (实部)、

有损、强色散的介质,不支持体波在其中传输,因此,金属平板微纳米结构可以将光

三维约束在它的表面传播 [39]. 如果能降低或补偿金属的吸收损耗, 厚度几十纳米

的金属平板及其微纳米结构将成为纳米光子器件和高密度平面集成光路的一个有

效平台. 对垂直于平板传播的光, 厚度达到 200nm 的金属平板是完全不透明的, 但

是, 1998年 T. W. Ebbsen等 [40] 研究发现,刻蚀了亚波长周期阵列圆孔的不透明金

属平板, 在 10 倍于孔径的长波段出现透射增强的奇异光传输现象. 此后, 金属平板

一维和二维光子晶体的光传输特性被广泛关注. 进一步的研究显示, 与半导体平板

光子晶体类似,通过周期结构的设计和几何参数选择 (如纳米孔的形状、空间取向、

尺度等), 金属平板光子晶体可以有效地控制传输光的频率、透射率和极化等, 在光

子器件、化学和生物传感领域具有较大的应用价值 [41]. 此外在控制介质宏观电磁

性质方面, 2008 年 J. Valentine 等 [42] 利用刻蚀周期矩形孔的多层金属–介质–金属

渔网结构, 构建了第一个具有负折射率的三维光学材料. 至于光子晶体光纤, 按结

构定义, 二维光子晶体光纤是二维二氧化硅光子晶体的点缺陷结构, 因而又被称为

微结构光纤. 根据点缺陷中心 (纤芯) 介质的不同, 可将它分为两类：纤芯为 SiO2

的实心光子晶体光纤和纤芯为空气的空心光子晶体光纤. 它们被关注源于 1997 年

T. A. Birks等 [43] 发现实心光子晶体光纤具有无截止 (endlessly)的单模特性; 1999

年 R. F. Cregan 等 [44] 成功做出第一条在空气中传光的空心光子晶体光纤. 此后,

利用亚波长点缺陷结构可以灵活、有效地控制光纤的横向场分布,进而控制其中光

传输特性的机制, 各类性能优越 (如超大模场、保偏、零色散、强非线性等) 的光子

晶体光纤被研发出来, 并逐步应用到光通信和光传感等领域.

在光子晶体器件研究和发展的同时,基于光子纳米线 (photonic nanowire,横向

尺度为亚微米)[45] 结构的光子器件作为平面集成光路的一个发展方向也被关注和

深入研究,尤其是制备在 SOI上的硅光子纳米线.因为硅与二氧化硅中间层和空气

覆盖层之间存在较大的折射率差,被强约束在顶层硅纳米线中传输的光场截面积通

常能小到 0.1µm2 量级,这使得硅光子纳米线作为波导具有较小的传输和弯曲损耗;

而由硅光子纳米线围成的环形腔则能够达到高的 Q 值和相对小的体积, 且易于利

用非线性效应控制其光学特性. 因此, 利用标准的 CMOS 工艺, 在 SOI 上可以用

硅光子纳米线波导、环形腔及其组合, 构建包括全光缓存器 [45]、滤波器和全光开
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关 [46]、调制器等可单片集成的光电器件.与平板二维光子晶体器件比较,基于硅光

子纳米线结构器件的主要优势是结构简单、损耗低, 离实际应用较近, 但明显不足

是尺度较大, 集成度低. 由于这两类器件均采用 100nm 尺度的结构控制光, 而且制

备工艺相同, 已将它们统称为纳米光子 (nanophotonics) 器件进行研究.
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作为一种介质折射率呈周期分布的人工材料,结构的周期性是光子晶体与天然

晶体的共同特征, 也是它被称为晶体的直接原因. 虽然在固体物理中晶体周期单元

是原子尺度 (0.1nm量级),用量子理论研究周期势场中电子的德布罗意 (de Broglie)

波; 而光子晶体中周期单元尺度为 100nm 量级, 主要用 Maxwell 方程组研究周期

分布散射体作用下的经典电磁波. 但是, 共有的周期结构使得这两种不同尺度和物

理性质的波具有相似的空域和频域特性. 因此, 诸多固体物理中描述晶体结构和其

中场的术语及研究方法被借鉴到光子晶体研究领域.

作为光子晶体研究的理论基础, 本章首先介绍晶体结构和其空间对称性; 其次

讨论由晶体结构决定的晶体中场算子本征谱和本征场的普遍性质,并将它们用于光

子晶体中本征电磁场的频率和模式分类; 最后, 介绍模式耦合理论, 同时用它分析

光子晶体禁带的形成机制. 为书写方便, 本章的公式均采用爱因斯坦求和规则：对

重复下标求和, 省略求和号.

2.1 光子晶体结构和空间对称性

与天然晶体一样, 光子晶体的结构可分为原胞和布拉维格子 (Bravais lattice)

两部分, 其中原胞是光子晶体的最小周期单元, 它是包括一个周期中所有散射体的

有限基体介质连通区域. 原胞中散射体数目、几何结构、相对位置和与基体介质电

磁参数的差异决定了光子晶体中场的不同物理性质. 布拉维格子则是将晶体中相

同的最小周期单元抽象为几何点得到的空间点阵,它直接反映晶体结构的空间周期

性. 因此, 它的维数被定义为晶体的维数. 布拉维格子及其空间对称性是研究光子

晶体结构的基础,因为它的空间对称性决定布拉维格子的分类和相同结构晶体中场

的共同性质.

2.1.1 空间操作和对称群

空间操作和由空间对称操作构成的对称群是研究空间几何结构或物理系统对

称性的基本工具.

1. 空间操作

在保持坐标系不变的情况下,空间几何结构或物理系统作为一个整体相对坐标
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系进行的纯空间变换, 称为空间操作. 由定义可知, 空间操作对坐标分量的作用是

线性的, 而且保持空间任意两点间的距离不变. 因此, 在笛卡儿坐标系下, 经空间操

作 < 作用后, 坐标分量的变化可用一个线性变换描述, 其一般形式为

< ◦X ≡ (< ◦X)i ei = (<ijxj + ti) ei (2.1)

其中, 常数列 t 代表平移, 系数矩阵 < 是实正交矩阵, 满足

<ij<ik = δjk =

{
1, j = k

0, j 6= k

}
, det< = ±1 (2.2)

对式 (2.1) 两边做坐标分量微分, 可得

d (< ◦X)i = <ijdxj (2.3)

式 (2.3) 表明, 系数矩阵 < 实际是空间操作作用下坐标分量微分的变换关系. 根据

矩阵 < 行列式值的不同, 可将空间操作分为两类. 其中, 对应矩阵 < 行列式值为 1

的空间操作称为第一类操作; 反之, 则称为第二类操作.

由于单位矢量 ek 可用空间两个坐标矢量的差表示为

ek = (xi + δik)ei − xiei

代入式 (2.1)定义的空间操作的一般形式,同时利用系数矩阵 <是实正交矩阵的性
质, 可得矢量 ek 在该空间操作下的变换关系为

< ◦ ek = <ikei = <−1
ki ei (2.4)

式 (2.4) 表示在空间操作下, 单位矢量按坐标分量微分变换的逆矩阵变换.

值得注意的是空间操作与坐标变换的区别和联系.坐标变换定义为保持几何结

构或物理系统不变, 用不同坐标系进行的描述. n 维空间坐标变换的一般形式为

x′i = fi(x1, x2, · · · , xn) (2.5)

相应坐标分量微分的变换关系为

dx′i =
∂x′i
∂xj

dxj =
∂fi

∂xj
(x1, x2, · · · , xn)dxj ≡ Rijdxj (2.6)

其中, 矩阵 R 是坐标变换矩阵. 按定义, 坐标变换后的基矢为

e′k ≡ ∂X

∂x′k
=

∂xi

∂x′k
ei = R−1

ik ei (2.7)

由坐标变换关系式 (2.6) 和 (2.7) 可得, 经空间操作 <−1 (< 的逆操作) 作用得到的

新旧坐标系基矢和坐标分量微分的变换关系为

e′k ≡ <−1 ◦ ek = <kiei, dx′k = <kjdxj (2.8)
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对比坐标分量微分的变换关系 (2.3) 式和 (2.8) 式可知空间操作与坐标变换的

等效性. 具体表述为：空间操作 < 作用前后, 几何结构或物理系统的坐标分量和场

分量的变换关系,与保持几何结构或物理系统不变,空间操作 <的逆操作作用前后
的坐标系中坐标分量或物理场分量的变换关系相同.

具体讨论线性变换关系的一般形式可知, 空间操作只有七种形式 [1].

(1) 旋转：用转轴 n 和转角 α 标记为 C(n, α). 若以转轴为第三坐标轴, 坐标

矢量在 C(n, α) 操作下的变换关系为



x′1
x′2
x′3


 = C(n, α) ◦




x1

x2

x3


 =




cos α − sinα 0
sinα cos α 0

0 0 1







x1

x2

x3


 (2.9)

(2)反演：常用的是以坐标原点为中心的反演, 用符号 i标记.坐标矢量在中心

反演操作下的变换关系为


x′1
x′2
x′3


 = i ◦




x1

x2

x3


 =



−1 0 0
0 −1 0
0 0 −1







x1

x2

x3


 (2.10)

(3) 反映：用反映平面的法线方向 n 标记为 σ(n). 若以 n 的方向为第三坐标

轴, 坐标矢量在 σ(n) 操作下的变换关系为



x′1
x′2
x′3


 = σ(n) ◦




x1

x2

x3


 =




1 0 0
0 1 0
0 0 −1







x1

x2

x3


 (2.11)

(4)旋转反演或旋转反映：绕一转轴转动一定角度后,再做中心反演操作,称为

旋转反演, 用 iC(n, α) 表示. 旋转反映则是绕一转轴转动一定角度后, 再对以此转

轴为法线的平面实施反映操作, 标记为 S(n, α). 由于坐标矢量在旋转反演和旋转

反映操作下的变换关系满足

S(n, α) ≡ σ(n)C(n, α) = iC(n, α + π) (2.12)

因此, 旋转反演和旋转反映是同一种空间操作, 较常用的是旋转反映.

(5) 平移：对应 (2.1) 式中定义的变换系数矩阵 < 为单位矩阵的空间操作.

(6) 滑移反映：对一平面做反映操作后, 再沿此面平移.

(7) 螺旋旋转：绕一转轴转动一定角度后, 再沿此转轴方向平移.

在这七种空间操作中, 含反演、反映的操作均为第二类操作. 由于前四种操作

至少保持空间一点不变, 被称为点操作.

2. 对称群 [1∼3]

群定义为一组元素的集合 G = {E, · · · , g, · · ·}, 其中元素之间存在一种确定的
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二元运算关系, 不妨称为 “乘法”, 并用通常的乘法来标记, 即 a 和 b 的二元运算记

为 ab. 如果集合 G 满足下面四条性质：

(1) G 对 “乘法” 封闭：任意两个元素 f, g ∈ G, 则 fg = h ∈ G,

(2) G 中 “乘法” 满足结合律：任意三个元素 f, g, h ∈ G, 有 (fg) h = f (gh),

(3) G 中有单位元素 E：任意元素 g ∈ G, 有 gE = Eg = g,

(4) G 中存在逆元素：任意元素 g ∈ G, 有唯一的元素 g−1 ∈ G, 使得 gg−1 =

g−1g = E,

则称集合 G 按该 “乘法” 成群.

将群中的元素按一定方式分割成无相同元素的若干子集,再分别研究各个子集

元素和子集之间的关系是研究群的一个基本方法. 按陪集和类分解是分割群的两

种重要方式. 如果集合 G的一个子集 M 也按 G中的 “乘法”成群,则称其为 G的

一个子群. 群 G 中任何一个不属于 M 的元素左 (右) 乘子群 M 得到的集合, 称为

M 的一个左 (右) 陪集. 由于 M 的任意两个左 (右) 陪集之间, 左 (右) 陪集与 M

之间没有相同元素, 所以, 群可按它的一个子群和该子群的左 (右) 陪集进行分割.

如果群 G中两个元素 f, h满足 f = ghg−1, g ∈ G, 则称 f, h相互共轭.群中相互共

轭元素构成的集合称为群的一个类. 任意两个类不含相同的元素, 使得群可以按类

进行分割.

群是描述空间对称性的有效数学工具. 对一个空间几何结构或物理系统, 保持

其不变的空间操作, 称为它的对称操作. 由于连续的两个对称操作、对称操作的逆

操作和恒等操作都是它的对称操作, 如果将 “乘法” 定义为连续操作, 则几何结构

或物理系统所有对称操作的集合可以构成一个群, 称为它的空间对称群. 利用它可

以对几何结构或物理系统进行分类. 具体分析七种空间操作可知, 所有的点对称操

作成群,称为点群;第二类对称操作则不能单独成群. 点群可进一步分为两类,只含

旋转操作的称为第一类点群; 含第二类操作的点群称为第二类点群, 第一类点群是

它的一个子群, 其一般形式为

G = G1 ∪ g2G1, g2 ∈ G (2.13)

其中, g2 是第二类点群操作, G1 是第一类点群. 考虑平移操作时, 所有平移操作成

群, 称为平移群; 而由一个平移群和一个点群的全部对称操作组合而成的群, 称为

简单空间群; 包括螺旋旋转和滑移反映操作的对称群, 则称为复杂空间群.

以下主要讨论相对简单的空间点群, 其中点操作具有如下运算关系：

iσ(m) = C(m,π);σ(m2)σ(m1) = C(m1 ×m2, 2φ(m1,m2))

φ 为 m1 和 m2 的夹角

ig = gi, gσ(n)g−1 = σ(gn), gC(n, α)g−1 = C(±gn, α) (2.14)
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其中, g 是群中的任一共点的点操作. 对旋转操作, 当 g 是第一类点群操作时取正;

反之, 取负. 利用式 (2.14) 不难证明, 点操作的共轭或类有以下性质：

(1) 恒等操作 (对应单位元) 只与自己共轭, 自成一类;

(2) 反演只与自己共轭, 自成一类;

(3) 反映只与反映共轭, 两个反映共轭的充要条件是群中存在使两个反映面重

合的操作;

(4) 旋转只与旋转共轭, 两个旋转共轭的充要条件是转角相等, 且群中存在使

这两个旋转操作转轴重合的第一类操作或反向重合的第二类操作;

(5) 旋转反演或旋转反映的共轭关系与旋转类似.

群的性质和点操作的运算关系决定, 一个点群中旋转轴的选取不是任意的, 第

一类点群只有以下五种形式：

(1) 只有一个 n 次转轴 (转角为 2π/n 的整数倍的旋转) 的点群 Cn, 相应的群

元素 Cn =
{
E, Cn, C2

n, · · · , Cn−1
n

}
.

(2) 由一个 n(> 2) 次轴和 n 个与之垂直、相互夹角为 π/n 的 2 次轴构成的点

群 Dn, 相应的群元素 D2n =
{
E, 2C2n, 2C2

2n, · · · , 2Cn−1
2n , Cn

2n, nC ′2, nC ′′2
}
; D2n+1 ={

E, 2C2n+1, 2C2
2n+1, · · · , 2Cn

2n+1, (2n + 1)C2

}
.

(3) 由四个 3 次轴和三个互相垂直的 2 次轴构成的正四面体群 T , 相应的群元

素 T =
{
E, 4C3, 4C2

3 , 3C2

}
.

(4) 由三个 4 次轴、四个 3 次轴和六个 2 次轴构成的正六 (八) 面体群 O, 相

应的群元素 O =
{
E, 6C4, 3C2

4 , 8C3, 6C2

}
.

(5) 由六个 5 次轴、十个 3 次轴和十五个 2 次轴构成的正十二 (二十) 面体群

I, 相应的群元素 I =
{
E, 12C5, 12C2

5 , 20C3, 15C2

}
.

其中, 正多面体群中转轴的空间相对分布是：以正多面体的中心为共点, 最高

次轴过正多面体的面心 (顶点), 次高次轴过顶点 (面心), 2 次轴过对棱的中心. 各

个群元素前面的系数是该元素所属类中群元素个数.

第二类点群可以通过第一类点群, 按 (2.13) 式定义的形式扩充得到. 由群的性

质和点操作的运算关系式 (2.14) 可知, 用于扩充的第二类点群操作 g2 必须满足

g2g2 ∈ G1, g2C(n, α)g−1
2 = C(−g2n, α) ∈ G1 (2.15)

即 g2 不改变 G1 中旋转轴的轴次和各次轴的空间相对分布; 如果另一个第二类点

群操作 g′2 满足 g2g
′
2 ∈ G1, 则由这两个第二类点操作按 (2.13) 式扩充得到的群相

同. 通过具体讨论可知, 第二类点群只有以下 10 种形式：

(1)由一个 n次转轴和垂直于该 n次轴的反映面 σh组成的群 Cnh ≡ Cn∪σhCn.

(2) 由一个 n 次转轴和 n 个通过该 n 次轴且相互夹角为 π/n 的反映面 σv 组

成的群 Cnv ≡ Cn ∪ σvCn, 相应的群元素：C(2n)v = {E,
(
2C2n, 2C2

2n, · · · , 2Cn−1
2n

)
,
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Cn
2n, nσv, nσd}; C(2n+1)v =

{
E,

(
2C2n+1, 2C2

2n+1, · · · , 2Cn
2n+1

)
, (2n + 1)σv

}
.

(3)由一个 n次转轴和中心反演 i组成的群 Cni ≡ Cn∪iCn. 其中,轴次为 2n+1

的群 C(2n+1)i = S4n+2,相应群元素：S4n+2 =
{
E, S4n+2, S

2
4n+2, · · · , S4n+1

4n+2

}
;轴次为

4n + 2 的群 C(4n+2)i = S2n+1, 相应群元素：S2n+1 =
{
E, S2n+1, S

2
2n+1, · · · , S4n+1

2n+1

}
.

(4) 由一个 2n 次转轴和以该轴为转轴的旋转反映 S4n 组成的群 S4n ≡ C2n ∪
S4nC2n, 在它的群元素中不含中心反演 i.

(5) 由点群 Dn 和垂直于其 n 次轴的反映面 σh 组成的群 Dnh ≡ Dn ∪ σhDn,

相应的群元素 D(2n)h = {E,
(
2C2n, 2C2

2n, · · · , 2Cn−1
2n

)
, Cn

2n, nC ′2, nC ′′2 , σh, i, nσv, nσd,(
2σhC2n, 2σhC2

2n, · · · , 2σhCn−1
2n

)}; D(2n+1)h = {E,
(
2C2n+1, 2C2

2n+1, · · · , 2Cn
2n+1

)
,

(2n+1)C2, σh, (2n+1)σv,
(
2σhC2n+1, 2σhC2

2n+1, · · · , 2σhCn
2n+1

)},显然, Sn, Cnh, Cnv,

Dn 是 Dnh 的子群, Dnh 是 D(2n)h 的子群. 由于 S2n+1 是 D(2n+1)h 的子群, 所以,

D(2n+1)h 中含一个 (4n + 2) 次的旋转反演轴.

(6)由点群 Dn 和 n个过其 n次轴与相邻 2次轴角平分线反映面 σd 组成的群

Dnd ≡ Dn∪σdDn,相应的群元素：D(2n)d = {E,
(
2C2n, 2C2

2n, · · · , 2Cn−1
2n

)
, Cn

2n, 2nC2,

2nσd,
(
2S4n, 2S3

4n, · · · , 2S2n−1
4n

)}; D(2n+1)d = {E,
(
2C2n+1, 2C2

2n+1, · · · , 2Cn
2n+1

)
,

(2n + 1)C2, (2n + 1)σd, i,
(
2S4n+2, 2S3

4n+2, · · · , 2S2n−1
4n+2

)}, 显然, Cn, S2n, Cnv, Dn

是 Dnd 的子群; Dnd 是 D2nh 的子群, D(2n)d 不含中心反演 i.

(7) 由正四面体群 T 和过其两个 2 次轴与另一个 2 次轴垂直的反映面 σh 组

成的群 Th ≡ T ∪ σhT , 相应的群元素：Th = {E, 8C3, 3C2, 3σh, i, 8S6}.
(8) 由正四面体群 T 和过其一个 2 次轴与另外两个 2 次轴角平分线的反映面

σd 组成的群 Td ≡ T ∪ σdT , 相应的群元素：Td = {E, 8C3, 3C2, 6σd, 6S4}.
(9)由正六 (八)面体群 O 和垂直于其一个 4次轴的反映面 σh 组成的群 Oh =

O ∪ σhO, 相应的群元素：Oh =
{
E, 6C4, 3C2

4 , 8C3, 6C2, 6S4, i, 3σh, 8S6, 6σd

}
. 显然,

T, Th, Td 和 O 均是 Oh 的子群.

(10) 由正十二 (二十) 面体群 I 和过其一个 2 次轴和两个相邻 3 次轴角平分

线的反映面 σd 组成的群 Id ≡ I ∪ σdI.

其中,群元素 σh 代表过原点并垂直于最高 (次)转轴的反映面; σv 代表过最高

(次)转轴的反映面; σd 代表过最高 (次)转轴且平分与该轴垂直的两个 2次轴间夹

角的反映面; Sn 对应转角为 2π/n.

以上就是简单空间点群的所有类型. 由于结构的周期性, 晶体中能够存在的对

称点群只是上述空间点群的一部分.

2.1.2 布拉维格子的对称性

根据适用范围的不同,可将布拉维格子的对称操作分为两类：含平移的对称操

作 (只适用于无限的格子) 和不含平移的点对称操作 (对有限和无限格子均适用).
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利用布拉维格子可能具有的不同对称点群和简单空间群, 一共可以定义 14 种三维

布拉维格子. 相对简单的二维布拉维格子可由三维格子简化得到.

1. 布拉维格子的平移对称性和倒格子空间 [2]

在三维坐标空间,通常将布拉维格子所对应空间无限点阵中的每个点称为一个

格点, 连接任意两个格点的矢量称为格矢, 其中三个不共面的最短格矢称为布拉维

格子的基矢. 晶体和布拉维格子的周期性直接表现为任一格矢 Rn 可用格子的基

矢表示为

Rn = n1a1 + n2a2 + n3a3 (2.16)

n1, n2, n3 为一组整数; 矢量 a1,a2,a3 为格子的基矢. 由于晶体和布拉维格子在所

有按格矢进行的平移操作下保持不变, 而所有按格矢进行的平移操作成群 (称为格

群), 所以具有不同平移对称性的布拉维格子或晶体可用格群来描述和分类. 其实

质是格子基矢的不同选择.

布拉维格子的特点是所有格点具有相同的空间性质, 即一个格点在按格矢进

行的平移操作下能变为任一格点. 如此, 利用格矢或格群, 对晶体的描述可以缩小

到一个原胞, 因为晶体可由放在任一格点的原胞平移所有格矢生成. 对同一个晶

体, 原胞的选取不是唯一的. 反映晶体的平移不变性, 可以选择从任一格点出发,

以格子三个基矢为棱构造的平行六面体作为晶体的原胞, 晶体可由此平行六面体

沿它的三条棱不断平移得到. 反映格子点群对称性, 则需选较常用的维格纳–塞茨

(Wigner-Seitz) 原胞 [2,3], 简称 WS 原胞. 以任一格点为中心, 作其与近邻格点连线

的垂直平分面, 这些面所围成的以该点为中心的最小区域即为晶体的一个 WS 原

胞. 根据原胞包含散射体数目的不同, 可将光子晶体结构分为两类：原胞只含一个

散射体的简单晶格; 原胞含多个散射体的复式晶格. 后者通常由两套或多套布拉维

格子相互穿套而成. 典型的三维复式晶格有金刚石、闪锌矿结构和六角密堆结构;

蜂窝结构则是典型的二维复式晶格.

由于格子的基矢不一定正交, 为研究晶体结构方便, 常引入一组与之正交的矢

量, 称为倒格子基矢, 一般用 b1, b2, b3 表示. 按定义, 同一格子的倒格子基矢和正

格子基矢的关系为

ai · bj = 2πδi,j (2.17)

由倒格子基矢张成的空间称为倒格子空间. 类比格矢, 可以引入倒格矢 Gn

Gn = n1b1 + n2b2 + n3b3 (2.18)

并定义倒格矢的端点为倒格点, 所有倒格点在倒格子空间形成的点阵为倒格子. 显

然,倒格子具有对任意倒格矢的平移不变性,因而也可引入倒格子的原胞来描述它.

常用的是称为第一布里渊区 (1BZ) 的倒格子 WS 原胞, 它具有与正格子 WS 原胞
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相同的对称点操作. 由倒格子基矢长度倒数的量纲可知, 倒格子空间实际是一波矢

空间. 它的引入简化了坐标空间周期函数的数学描述, 因为在倒格子空间, 坐标空

间周期函数的傅里叶系数只在倒格点处不为零. 具体的数学表述为

u(X) = u(X + Rn) =
∑

Gn

B(Gn)eiGn·X (2.19)

同时, 任一函数 f(X) 可用傅里叶级数形式表示为

f(X) =
∑

g
F (g)eig·X =

∑
K∈1BZ,Gn

D(K,Gn)ei(K+Gn)·X (2.20)

其中, K 的取值范围为倒格子空间的第一布里渊区.

结构的周期性使得晶体中晶向和晶面的定义与均匀空间有所不同.在具有任意

平移不变性的均匀空间, 各个点的空间性质完全相同, 因此其中方向可由连接任意

两点的矢量定义, 平面则由任意不共线的三点定义. 而在晶体中, 只有布拉维格子

的所有格点空间性质相同,所以定义晶体中的方向和平面需用格点代替均匀空间的

点. 其中,晶向定义为连接任意两个格点的格矢,用晶向指数 [l1, l2, l3]来标记,沿该

方向最短的格矢为 l1a1 + l2a2 + l3a3. 显然,给定一个晶向,所有格点分布在平行于

该晶向的一系列等间距平行直线族上. 晶面是任意不共线的三个格点张成的平面,

所有格点分布在平行于该晶面的一系列等间距平面族上. 如果此平面族分别把基矢

a1, a2, a3分成 h1, h2, h3等分,则用米勒指数 (Miller indices)(h1, h2, h3)标记该晶面

(一般要将 h1, h2, h3化为互质数),其法线方向可用倒格矢表示为 h1b1+h2b2+h3b3.

2. 布拉维格子的点操作对称性和晶系

由格矢和格点的定义可知, 布拉维格子在中心反演操作下不变. 因此, 布拉维

格子的对称点群一定包含子群 C1i(注：S2 与之等价). 对旋转操作, 布拉维格子的

平移对称性使得其允许的转轴轴次只能取有限个值. 因为在旋转对称操作作用下,

基矢必须变为格矢, 数学表示为

C(n, α) ◦ ai = <ijaj = Rn(i) = n
(i)
j aj (2.21)

由基矢线性无关可知,矩阵 <的所有元素必为整数,而且矩阵 <可通过相似变换化
为旋转操作矩阵一般形式 (2.9) 式. 根据相似变换不改变矩阵迹的性质可得, (2.9)

式中的转角 α 必须满足
2 cos α + 1 = tr< = m (2.22)

其中, m 为整数. 显然, cos α 只能取 0, ±1/2, ±1; 相应转角为 0, ±π/2, ±π/3,

±2π/3, π. 所以, 布拉维格子对称点群所含旋转轴的轴次只能是 1, 2, 3, 4 和 6.

满足布拉维格子对称转轴要求的空间点群, 称为晶体点群. 按最高次转轴 (主

轴)、次高次转轴的数目、轴次和空间相对分布的不同, 可将晶体点群分为 7 个系
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列, 32 个类型. 各个系列的名称和最高对称群 (标在名称后的括号内) 依次为三斜

(S2)、单斜 (C2h)、正交 (D2h)、四方 (D4h)、三角 (D3d)、六角 (D6h)、立方 (Oh).

同一晶体点群系列包含的对称点群由其最高对称群的子群组成,但不包含其他系列

中已出现的点群.

与晶体点群的 7个系列相对应,可定义 7类与之同名、具有不同对称点群的布

拉维格子, 称为 7 个晶系.

3. 布拉维格子的分类 [2,3]

单纯考虑平移对称性,以空间任意三个不共面矢量为基矢可以定义一个布拉维

格子; 而点操作对称性的讨论显示, 转轴的不同选取决定布拉维格子只能分为 7 个

不同的晶系. 因此, 布拉维格子的细致分类需由结合平移和点操作的简单空间对称

群给出, 其核心是确定格子基矢和转轴的空间相对分布.

由于以基矢为棱的平行六面体原胞不能直观地反映布拉维格子的对称点群,讨

论格子的简单空间对称群需要定义称为单胞的更大平行六面体周期单元. 常用不

共面的三个矢量 a, b, c 标记单胞的基矢, α, β, γ 分别标记 a 与 c、b 与 c 和 a 与

b 的夹角. 单胞基矢的特殊之处是：基矢 c 沿布拉维格子的主轴方向, 三个基矢为

各自方向的最短格矢, 它们的长度则称为晶格常数. 布拉维格子单胞基矢长度和夹

角间的关系可直接由 7 个晶系最高对称群各次转轴和反映面的空间分布得到.

具体由布拉维格子的单胞得到其原胞有两种方式. 一种方式是直接取单胞基

矢为格子基矢, 即取单胞为原胞. 按这种方式 7 个晶系只能定义 6 种简单的布拉

维格子, 因为三角晶系由此得到的单胞与六角晶系相同. 另一种方式是尝试在单胞

上增加格点, 因为单胞不是最小周期单元, 如果增加格点后的单胞仍具有所属晶系

的最高点群和平移对称性, 而且新基矢的空间特性不同于已定义的格子, 则视为一

个新的布拉维格子. 受新增加的格点不改变布拉维格子的点群对称性和布拉维格

子所有格点可由任一格点按格矢平移生成的限制,在单胞中能够增加的格点只能是

底心、面心和体心. 唯一一个改变晶系的是在六角格子的单胞中加上一对菱形点

(1/3, 2/3, 1/3) 和 (2/3, 1/3, 2/3) (注：这两个坐标对应的坐标系是六角格子的基矢)

得到的三角格子. 如此, 对应 7 个晶系共有 14 种布拉维格子, 73 个简单空间对称

群 [3]. 这些布拉维格子的名称、单胞基矢间的关联和对称点群如表 2.1 所示.

二维布拉维格子相对简单, 只有 4 个晶系, 5 种布拉维格子, 具体如表 2.2

所示.

2.1.3 光子晶体的对称性

光子晶体的平移对称性与其布拉维格子完全相同,但是点操作对称性比布拉维

格子复杂. 因为不同于抽象的空间点阵, 光子晶体单胞由其布拉维格子单胞空间区
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域的连通基体介质和分布在其顶点及内部的所有散射体共同组成. 所以, 光子晶体

的对称点群是布拉维格子和单胞对称点群的最大共同子群,它的简单空间对称群是

其布拉维格子简单空间对称群的子群,仅当布拉维格子的对称点群是光子晶体单胞

对称点群时, 两者具有相同的简单空间操作对称性.

表 2.1 布拉维格子

晶系 单胞基矢的关联 布拉维格子 对称点群

三斜 简单三斜 C1, S2

单斜 α = β =
π

2
6= γ

简单单斜
C2, C1h, C2h底心单斜

正交
a 6= b 6= c, α = β = γ =

π

2

简单正交
D2, C2v , D2h底心正交

体心正交

面心正交

四方 a = b 6= c, α = β = γ =
π

2

简单四方
C4, S4, C4h, C4v , D4, D2d, D4h体心四方

三角
a = b = c,

三角 C3, S6, D3, C3v , D3d

α = β = γ 6= π

2
,
π

3
, 2 arccos(1/

√
3)

六角 a = b, α = β =
π

2
, γ =

2π

3
六角 C6, C3h, C6h, D6, C6v , D3h, D6h

立方 a = b = c, α = β = γ =
π

2

简单立方
T, Th, O, Td, Oh体心立方

面心立方

表 2.2 二维布拉维格子

晶系 单胞基矢的关联 布拉维格子 对称点群

斜方 简单斜方 C1, C2

长方 a 6= b, γ =
π

2

简单长方
C1v , C2v

中心长方

正方 a = b, γ =
π

2
简单正方 C4, C4v

六角 a = b, γ =
2π

3
简单六角 C3, C3v , C6, C6v

细致分析光子晶体单胞的点操作对称性涉及物理和几何两方面因素.物理因素

主要是单胞中介质的介电张量 ε、磁导率张量 µ的空间对称性和数值差异;几何因

素则包括单胞中散射体的数目、空间相对位置和几何形状. 其中, 物理因素最简单

的是各向同性介质; 几何因素最简单的是简单晶格. 在散射体几何形状方面, 最简

单且最常采用的是具有最高对称群的球 (三维) 或圆柱 (二维), 因为对简单晶格结

构的光子晶体, 这样的选择保证它具有与其布拉维格子相同的简单空间对称群. 对
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复式晶格的光子晶体, 描述它们的对称性需用复杂空间群, 因为螺旋旋转或滑移反

映可能是其对称操作, 如 NaCl 结构的滑移反映对称性, 金刚石结构中平行于立方

晶系 c 轴的四重螺旋轴.

2.2 光子晶体的本征电磁场

由固体物理的电子能带理论已知,结构的平移和点群对称性使得晶体中的电子

波函数与单个原子的电子态存在显著差异, 晶体中电子本征能量不再是孤立量级,

而是一系列能带. 尽管电磁波与电子波函数物理性质不同, 但共同的晶体结构使得

光子晶体的本征电磁场与晶体中电子态具有相似的谱特性和几何对称性. 由于场

本征方程在空间操作下的变换性质是分析其本征谱和本征模对称性的基础,本节从

光子晶体本征电磁场方程出发,讨论光子晶体的能带和能量速度与晶体结构对称性

的关系.

2.2.1 空间操作和本征电磁场方程

坐标分量或基矢在空间操作下的变换关系是空间操作在坐标空间的定义,只能

直接用于描述几何结构的对称性. 而分析物理系统和其本征场的空间对称性, 需要

定义空间操作对物理场和坐标微分算子的作用,进而讨论本征场方程在空间操作下

的变化.

1. 空间操作算子

由 2.1.1 小节空间操作与坐标变换的讨论已知, 点操作对空间几何结构或物理

系统的作用,等效于保持相应结构或系统不变,用该空间操作的逆作用在坐标系上.

因此,对每个点操作 <可以定义一个作用在矢量场空间的线性算子 <̂,它对任意矢

量场的作用等价于坐标变换 X → <◦X 后矢量场分量的变化. 根据矢量场分量在

坐标变换的性质, 定义点操作算子 <̂ 对任意矢量场 A 的作用为
(
<̂ ◦A

)
(X) ≡ A′

i(X)ei = <ijAj(<−1 ◦X)ei = Aj(<−1 ◦X)e′j (2.23)

其中, 矩阵 < 是空间操作一般定义式 (2.1) 中的系数矩阵, <−1 是 (2.1) 式定义坐

标分量的逆变换.将空间操作算子的定义推广到物理场 (即任意阶张量场)空间,可

得线性算子 <̂ 对 n 阶张量场 B 的作用为
(
<̂ ◦B

)
(X) ≡

n∏
m=1

<imjm
Bj1j2···jn

(<−1 ◦X)ei1ei2 · · · ein
≡ <̃B(<−1 ◦X) (2.24)

由空间操作算子的普遍形式 (2.24) 不难看到, 空间操作算子是张量场空间的线性

算子. 而取 (2.24) 式中系数矩阵 < 为单位矩阵, 即可得到平移操作算子的数学表

达式




