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摘  要 

一维光子晶体是由两种或多种折射率差异显著的介质材料沿单一方向周期性排列形成的多层膜光学结构，

凭借独特的光子禁带与禁带缺陷特性，可实现对电磁波传播的有效调控。本文基于硅和二氧化硅一维光

子晶体设计了一种对水体中氯化铵浓度进行检测的传感器，并对其性质进行全面分析。 
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Abstract 
One-dimensional photonic crystal is a multilayer optical structure formed by the periodic arrange-
ment of two or more dielectric materials with distinct refractive index differences along a single 
direction. Relying on the unique characteristics of photonic band gap and band gap defects, it can 
effectively regulate the propagation of electromagnetic waves. In this paper, a sensor for detecting 
ammonium ion concentration in water is designed based on Si/SiO2 one-dimensional photonic crys-
tal, and its properties are comprehensively analyzed. 
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1. 引言 

光子晶体是一种新型人工光学材料，1987 年，在半导体晶体及其电子带隙理论的基础上，

Yablonovitch 和 Join 提出了光子晶体的概念[1] [2]。一维光子晶体是由两种或几种介电常数不同的介质

材料在一维线性方向堆叠而成的，电磁波经过此结构后，某些波段的电磁波强度会因破坏性干涉而呈

指数衰减，无法在材料内传播，相当于在透射谱上形成一段透射率为 0 的区域，此即所谓的光子禁带

结构。具有光子禁带结构的介电物质，就称为光子晶体。此外，若在光子晶体结构中间引入缺陷层，例

如改变其中一个周期的材料，会产生光子局域[3]现象，在禁带中出现一个透射峰，这一现象也称为禁

带缺陷。 
随着农业生产中的农药，饲料等工具的扩大使用，水体污染问题日益严峻，氮磷离子等污染物超标，

不仅导致减产，还对生态环境和人类健康形成威胁。传统水质检测手段多存在操作复杂，成本高，难以

实时监测等弊端，无法满足当下水环境实时管控与快速预警的需求。因此，研发一款高效、精准、便携

的水质检测传感器，对水环境监测治理具有重要的现实意义与应用价值。本文从解决水体质量检测这一

实际问题出发，利用一维光子晶体的光子禁带和禁带缺陷特性，设计了(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构的一维

光子晶体传感器用以检测水体中氯化铵浓度，该传感器具有灵敏度高，噪声和暗电流小，结构简单可靠

等优点。 

2. 理论分析 

对一维光子晶体透射谱的研究已有多种理论方法，包括平面波展开法[4] [5]、传输矩阵法[6]、时域有

限差分法[7]、多重散射法[8]等，本文基于 MATLAB 平台进行仿真设计，采用传输矩阵法研究电磁波在

一维层状晶体中的传播。 
一维光子晶体为多层薄膜结构，总传输矩阵由各单层介质的传输矩阵依次左乘得到。若结构依次为

介质 1，介质 2，介质 3，则总矩阵为 3 2 1totalM M M M= ⋅ ⋅ 。 
对于无缺陷结构一维光子晶体，即(Si/SiO2)N 结构，设 Si 层的传输矩阵为 SiM ，SiO2 层的传输矩阵为

2SiOM ，则一个周期(Si 层 + SiO2 层)的传输矩阵为： 

 
2SiO SiperiodM M M= ⋅  

N 个周期的总传输矩阵为单周期矩阵的 N 次幂： 

 ( )2SiO Si

N

totalM M M= ⋅  

对于含缺陷结构的一维光子晶体，即(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构，各部分矩阵定义如下： 
1) 左侧 P 个周期堆(Si/SiO2 交替)的传输矩阵： 

 ( )2SiO Si

P

LM M M= ⋅  

2) 缺陷层的传输矩阵： dM  
3) 右侧 P 个周期堆(SiO2/Si 交替)的传输矩阵： 
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 ( )2Si SiO

P

RM M M= ⋅  

含缺陷结构的总传输矩阵为三者的依次左乘： 

 total R d LM M M M= ⋅ ⋅  

对于任意介质层的传输矩阵： 2 1

2 1

cos sin
sin cos

M

i
E E

i
H H

φ η φ
φ φ

η

 
    =         



 

其中，对于 TE 模， 0
0 cosn

η
η µ ε

θ
= = 为介质的特性阻抗， 0 0 0η µ ε= 为真空特性阻抗，

2 coskd ndφ θ
λ
π

= = 是薄膜相位厚度。当 TM 模在晶体中传输，特性阻抗变为 0 cos
n

η θ
η = ，这是两种模在

穿过光子晶体时的区别。 
设总传输矩阵的一般形式为： 

 total

A B
M

C D
 

=  
 

 

则经整理推导得反射系数 0 0

0 0

s s

s s

An Bn n C Dn
r

An Bn n C Dn
+ − −

=
+ + +

，透射系数 0

0 0

2

s s

n
t

An Bn n C Dn
=

+ + +
，其中 n0，ns

分别为入射空气和出射空气的折射率。则反射率
2R r= ，透射率

2T t= 。 

3. Si/SiO2 一维光子晶体传感器仿真 

本章基于 MATLAB 数值仿真平台，依靠上述理论分别对无缺陷周期结构(Si/SiO2)N 与含缺陷对称结

构(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 开展仿真计算，系统探究结构周期数、介质层厚度、缺陷层折射率及厚度、入射

角度等关键参数对传感器透射特性与禁带特征的影响规律，明确各参数对传感器性能的调控机制。如图

1 所示，本章涉及到的两种结构的示意图。 
 

 
Figure 1. Structures of (Si/SiO2)N and (Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 
图 1. (Si/SiO2)N 与(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构 

3.1. 材料模型 

在本章的仿真实验当中，我们需要考虑硅和二氧化硅两种材料的折射率和消光系数。 
(1) 二氧化硅的折射率由 Sellmeier 公式描述： 

 
2 2 2

2
2 2 2 2 2 2

0.6961663 0.4079426 0.89747941
0.0684043 0.1162414 9.896161

n λ λ λ
λ λ λ

− = + +
− − −
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在 300 nm~1000 nm 波段，二氧化硅折射率变化不大，n 基本等于 1.46，变化可以忽略不计。二氧化

硅在 300 nm~1000 nm 波段透明，消光系数视为 0 [9]。 
(2) 关于硅的折射率与消光系数，与简单的氧化物不同，硅在 300 nm~1000 nm 波段经历了强烈的电

子跃迁，因此无法用单一的 Sellmeier 方程描述。 
我们在本章中使用 Green 教授在 2008 年发表的实验数据[10]。而 Green 在 2008 年的文章中并没有给

出一个简短的解析代数式，而是通过物理建模结合实验测量，给出了一套基于光子能量的复折射率拟合

数据。但在实际应用和程序化中，通常采用 Tauc-Lorentz (T-L)模型来表达这一时期的物理演化。在本章

中，我们基于 Green 教授的实验数据在 MATLAB 进行描点作图，并使用样条插值使曲线更加平滑。 
硅和二氧化硅的折射率与消光系数曲线如图 2 所示。显然，在 400 nm 以下的波长范围内，硅的折射

率变化过大，且消光系数过大，因此该材料制成的传感器不适用于紫外光波。 
 

 
Figure 2. Refractive index and extinction coefficient of silicon and silicon dioxide 
图 2. 硅和二氧化硅的折射率与消光系数 

3.2. 无缺陷结构透射谱分析 

首先，我们研究(Si/SiO2)N 结构中周期数 N 对透射谱的影响，我们将 Si 层厚度设置为 40 nm，SiO2 层

厚度设置为 80 nm，周期数依次为 6，8，10，12 次。观察到的透射谱如图 3 所示。 
如图 3 所示，在此参数设置下，可以在 460 nm~720 nm 波段获得一个较为良好的禁带区域，并且周

期数 N 的改变并不会明显影响禁带宽度和位置。但是，随着周期数 N 的增加，禁带边缘的衰减率变得更

加明显，非禁带透射率也变得更低。 
其次，我们研究(Si/SiO2)N 结构中两种材料的厚度对光子禁带的影响，我们将周期数 N 设置为 10，依

次将 Si/SiO2 材料的厚度设置为 40 nm/40 nm，40 nm/80 nm，40 nm/120 nm，100 nm/40 nm，80 nm/40 nm，

60 nm/40 nm，也即依次保持硅层厚度为 40 nm 不变，依次改变两层的厚度比例，然后比例翻转，保持二
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氧化硅层厚度为 40 nm 不变，依次改变两层的厚度比例。观察到的透射谱如图 4 所示。 
 

 
Figure 3. Influence of period number on transmission spectrum 
图 3. 周期数对透射谱的影响 

 
如图 4 所示，显然，当硅材料厚度不变时，增加二氧化硅材料厚度倍数，光子禁带出现的位置向长

波方向偏移，且禁带宽度会增大；而当硅比二氧化硅厚度更厚时，禁带宽度会大幅减小，禁带位置也会

随着硅的厚度增加而向长波方向移动。因此，我们认为硅材料更薄的情况下禁带范围更好。 
下面，我们确定硅与二氧化硅的厚度比例为 1 比 2，同时改变二者厚度，探究透射谱的变化。依次将

Si/SiO2 材料的厚度设置为 40 nm/80 nm，50 nm/100 nm，60 nm/120 nm，80 nm/160 nm。得出的透射谱如

图 5 所示。 
如图 5 所示，当 Si/SiO2 材料的厚度为 40 nm/80 nm 时，禁带范围是 460 nm~720 nm；Si/SiO2 材料的

厚度为 50 nm/100 nm 时，禁带范围是 540 nm~900 nm；Si/SiO2 材料的厚度为 60 nm/120 nm 时，禁带范围

是 620 nm~1060 nm。当 Si/SiO2 材料的厚度为 80 nm/160 nm 时，一级禁带已经完全偏移至可见光之外，

并且在 525 nm~575 nm 波段内产生了一个新的二极禁带。若继续增大厚度，二级禁带会依据上述规律继

续红移并扩展。 
根据以上三组仿真实验，我们可以得出对无缺陷一维光子晶体光子禁带的调控方法。因此，我们可

以凭借这些特性明确该传感器可以在可见光及近红外光的较为广谱区域实现传感功能。 
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Figure 4. Influence of thickness ratio on transmission spectrum 
图 4. 厚度比对透射谱的影响 

3.3. 缺陷结构透射谱分析 

在无缺陷结构形成的禁带基础上，引入缺陷层。由于光子晶体的禁带缺陷特性，在光子晶体中引入

缺陷层，会在透射谱的禁带范围内出现透射峰，实现传感器功能。现分析透射峰位置与缺陷材料之间的

关系。对于(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构，我们设置循环周期为 N 为 3，每层 Si/SiO2 介质厚度不变，设置为
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50 nm/100 nm，D 层为 1.8 mol/L 的氯化铵溶液，折射率是 1.36，厚度为 200 nm。引入缺陷态二者对比如

图 6 所示。 
 

 
Figure 5. Influence of material thickness on transmission spectrum 
图 5. 材料厚度对透射谱的影响 

 

 
Figure 6. Transmission spectra of defective and defect-free structures 
图 6. 含缺陷结构与无缺陷结构的透射谱 
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如图 7 所示，随着缺陷带的引入，禁带产生了少量的展宽，且边缘衰减率降低。同时在 775 nm 处出

现了一个透射峰，其透射率约为 0.67。接下来，我们将研究 D 层折射率和厚度的变化对透射峰的影响。 
首先，保持以上数据不变，仅改变氯化铵溶液浓度。设置五组实验，氯化铵溶液浓度分别为 0 mol/L，

0.6 mol/L，1.2 mol/L，1.8 mol/L，2.4 mol/L。对应的折射率分别为 1.33，1.34，1.35，1.36，1.37。结果如

图 7 所示。 
 

 
Figure 7. Influence of defect layer concentration on transmission peak 
图 7. 缺陷层浓度对透射峰的影响 
 

如图 7 所示，当氯化铵缺陷层厚度为 200 nm 时，将其浓度从 0 不断增加至饱和(蓝、红、绿、紫、

黑对应的浓度逐渐增加)，可发现禁带中的透射峰发生红移，从 766 nm 偏移至 778 nm，整体移动了 12 

nm。因此，该传感器的灵敏度可以表示为 300 nm RIUS
n
λ∆

= =
∆

。 

其次，我们取氯化铵浓度为 1.8 mol/L 不变，改变缺陷层厚度。同样设置 5 组实验，缺陷层厚度分别

为 160 nm，180 nm，200 nm，220 nm，240 nm。结果如图 8 所示。 
 

 
Figure 8. Influence of defect layer thickness on transmission peak 
图 8. 缺陷层厚度对透射峰的影响 
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如图 8 所示，当氯化铵浓度为 1.8 mol/L 时，将其厚度不断增加(蓝、红、绿、紫、黑对应厚度依次增

加)，可发现禁带中的透射峰依旧发生红移，从 715 nm 偏移至 831 nm，整体移动了 116 nm。相比改变氯

化铵浓度而言，该传感器对缺陷层厚度的变化更加敏感。因此，可以通过调节厚度来控制此传感器的适

用范围。 

3.4. 入射角度对透射谱的影响 

上文对正入射情况下的一维光子晶体传感器特性进行了全面地分析，接下来我们进一步研究不同的

入射角度对一维光子晶体传感器的影响。我们直接选用(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构进行实验，其中 N 取 3，
Si/SiO2 的厚度取 50 nm/100 nm，氯化铵层厚度取 200 nm，折射率取 1.38。在此基础上设置七组实验，入

射角度分别为 0，10，20，30，40，50，60 度。考虑到 TE 模和 TM 模在斜入射的情况下透射特性不同，

因此分别进行仿真，透射谱如图 9 所示。 
 

 
Figure 9. Oblique incidence transmission curves of TE and TM modes 
图 9. TM 模与 TE 模斜入射透射曲线 
 

如图 9 所示，入射角发生变化时，禁带宽度与透射峰位置均发生了较为明显的变化，其中禁带宽度

会随着入射角的增大而减小，透射峰会随着入射角的增大发生蓝移。二者的变化幅度与入射角度并不成

正比。并且在入射角大于 20 度后，透射峰会发生明显偏移。 
其次，通过对比 TE 和 TM 两种模式我们可以发现：TM 模的禁带宽度的变化幅度要高于 TE 模。TE

模透射峰的透射率会随着角度的增大变小，而 TM 模并没有明显的改变。 
因此我们认为，该(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 传感器应该避免光信息大角度入射，造成结果的偏差。 

4. 结语 

本文基于 MATLAB 仿真平台，首先说明了一维光子晶体传输矩阵理论基础，其次，分别对硅和二氧

化硅两种材料的折射率和消光系数，以及(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 和(Si/SiO2)N 两种结构的一维光子晶体进行

仿真，全面地研究了不同的参数对传感器的调控结果。研究表明： 
(1) 在(Si/SiO2)N 结构中，正入射时，随着周期数增加，禁带边缘衰减率更高，禁带范围更加清晰；改

变两种材料的厚度比例，会显著影响禁带的宽度；随着厚度的增加，禁带所在位置会向着长波方向偏移，

且禁带宽度会增加。 
(2) 在(Si/SiO2)ND(Si/SiO2)N 结构中，正入射时，由于 D 层的引入，会在禁带中产生一个透射峰。透
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射波长会随着 D 层的厚度和折射率的增加向长波方向移动。一维光子晶体传感器主要利用这一性质来检

测水体质量，灵敏度可达到 300 nm/RIU。 
(3) 在斜入射情况下，随着入射角的增大，TM 模禁带宽度明显减小，但透射峰的透射率变化不大；

TE 模禁带宽度变化不明显，但透射峰的透射率明显减小。且以上参数的变化与入射角的变化均不成正比。

因此，(Si/SiO2)N 和(Si/SiO2)N 传感器的使用应尽量控制在入射角小于 20 度的范围内。 
此外，该论文设计的一维光子晶体传感器仍然存在一定的缺陷以待改进。应用在该传感器中的硅材

料，受温度变化的影响较大。首先，硅在 400 nm 至 1000 nm 的工作区间内，折射率受温度变化影响较

大，现有实验数据表明，在 400 nm 至 500 nm 波段，dn/dT 在 2.0 至 2.3 × 10-4/℃；在 500 nm 到 800 nm
波段，dn/dT 在 1.7 至 1.9 × 10−4/℃；在 800 nm 到 1000 nm 波段，dn/dT 在 1.6 至 1.7 × 10−4/℃[11] [12]。
其次，硅材料的体积也会随着温度的变化发生明显改变，因此会产生厚度上的变化最终导致禁带偏移，

不过，相较于温度对折射率的影响，体积的变化幅度要小很多。以上因硅材料的不稳定性导致的缺陷，

在二氧化硅材料和氯化铵溶液上并不明显，因此不作讨论。 
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