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Исследована зонная структура фотонного кристалла с симметрией решетки клатрата Si34, содержащего
34 узла в примитивной ячейке. Обнаружено, что решетка имеет большую изотропную запрещенную зону для
широкого диапазона диэлектрической постоянной. Получена зависимость изотропности фотонных зон от ди-

электрической постоянной.

Фотонные кристаллы

Фотонными кристаллами называют
периодические структуры, состоящие из
двух и более материалов с различными ди-

электрическими постоянными, обладающие
полной фотонной запрещенной зоной (ФЗЗ)

[1]. При наличии полной ФЗЗ распростра-
нение света подавлено в любом направле-
нии в спектральном диапазоне, совпадаю-

щем с запрещенной зоной. Получение трех-

мерных фотонных кристаллов макроскопи-

ческих размеров, обладающих ФЗЗ в ближ-

ней инфракрасной и видимой областях
спектра, позволяет наблюдать целый ряд
ранее недоступных для наблюдения эффек-

тов, среди которых наиболее значимым яв-

ляется возможность управления спонтан-

ным излучением [2].

Решетка фотонных кристаллов имеет
субмикронные размеры, поэтому для их из-
готовления требуется разработка новых ме-
тодов. Кроме того, на данный момент наи-

меньший показатель преломления материала
решетки, которая может обладать полной
ФЗЗ, равен n = 1,9 для симметрии алмазной
решетки [3]. Это накладывает серьезные ог-
раничения на выбор материала, поскольку,

например, показатель преломления полиме-
ров и стекол в видимой области обычно ни-

же этого значения. Одной из возможностей
решения этой проблемы является использо-

вание трехмерных фотонных квазикристал-

лов и периодических структур с большим
числом узлов («атомов») в примитивной
ячейке. Можно ожидать, что большая изо-

тропия позволит снизить порог существова-

ния ФЗЗ по показателю преломления. В мик-

роволновом диапазоне было эксперимен-

тально обнаружено [4], что икосаэдрический
фотонный квазикристалл, изготовленный
методом стереолитографии, имеет большие
стоп-зоны. В работе [4] были эксперимен-

тально измерены коэффициенты пропуска-
ния микроволнового излучения икосаэдри-

ческого фотонного квазикристалла, но тео-

ретический анализ не был произведен. В ра-
боте [5] был теоретически исследован фо-

тонный кристалл с симметрией решетки пи-

рохлора, содержащий 4 «атома» в примитив-
ной ячейке. Было показано, что такой фо-

тонный кристалл имеет изотропные ФЗЗ,

сравнимые по размеру с ФЗЗ алмазной ре-
шетки. Решетки с числом «атомов» в прими-

тивной ячейке, большим четырех, до на-
стоящего момента не исследовались.

Рассмотрим в качестве фотонного кри-

сталла с большим числом узлов в прими-

тивной ячейке, обладающем изотропией
свойств, кристалл с симметрией решетки
клатрата Si34 [6,7]. Данная решетка отно-

сится к классу гранецентрированных куби-

ческих (ГЦК) и содержит 34 узла в прими-

тивной ячейке (рис. 1). В Si34 каждый
«атом» связан с соседними четырьмя «ато-

мами» искаженными тетраэдрическими свя-
зями. Как известно, решетка алмаза, имею-

щая тетраэдрические связи «атомов», по-

зволяет получать самую большую ФЗЗ из
всех фотонных кристаллов. Икосаэдриче-
ская же структура не имеет тетраэдрических
связей [4].
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Рис. 1. Четыре примитивных ячейки решетки Si34

Кремниевые клатраты впервые были
синтезированы в 1965 году [8]. В последние
годы они стали объектом интенсивных экс-
периментальных и теоретических исследо-

ваний, прежде всего с активным поиском но-

вых полупроводниковых материалов. В ре-
шетке клатрата Si34 расположение атомов
наиболее изотропно, то есть форма зоны
Бриллюэна наиболее близка к сфере, что
благоприятно для открытия полной ФЗЗ.

Решетка клатрата Si34 получается при упа-
ковке пентагонального додекаэдра и тетра-
кисдекаэдра. Пентагональный додекаэдр -

это правильный платонов полиэдр, то есть
такое тело, в котором все вершины эквива-
лентны, а все грани однотипны. Он имеет
несколько осей симметрии пятого порядка,
поэтому, согласно законам кристаллографии,

невозможно заполнение пространства только
этими полиэдрами, необходима их комбина-
ция с полиэдрами другого типа, которые со-

держат еще и шестиугольные грани. Тетра-
кисдекаэдр имеет две шестиугольные грани.

При этом, как уже отмечалось, каждый атом

связан с соседними четырьмя атомами, ис-
каженными тетраэдрическими связями.

Все вышеизложенное дает основание
полагать, что исследование решеток клатра-
тов представляет большой интерес для соз-
дания на их основе фотонных кристаллов.

Цель настоящей работы - исследование
возможности существования полной ФЗЗ в
фотонных кристаллах с симметрией Si34.

При проведении исследований исполь-
зовалась следующая модель. Диэлектриче-
ский материал полагался непоглощающим,

немагнитным и изотропным, то есть показа-

тель преломления среды n = ε , где ε - ди-

электрическая проницаемость диэлектрика в
оптическом диапазоне. Для нахождения соб-

ственных мод уравнений Максвелла с пе-
риодическими граничными условиями ис-
пользовали метод разложения поля по пло-

ским волнам [9]. Рассматривались три слу-

чая: 1) узлами решетки являются диэлектри-

ческие шары, окруженные воздухом; 2) уз-
лами решетки являются сферические полос-
ти в диэлектрике; 3) соседние узлы решетки
соединены диэлектрическими стержнями.
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В результате проведенных расчетов
оказалось, что фотонный кристалл на основе
решетки Si34, состоящий из диэлектриче-
ских шаров в вакууме, не имеет больших за-
прещенных зон (порядка 5% при диэлектри-

ческой постоянной 12ε = ), а фотонный кри-

сталл, состоящий из воздушных шаров в ди-

электрике, не имеет запрещенных зон. По-

этому более подробно исследовался фотон-

ный кристалл, состоящий из диэлектриче-
ских стрежней в вакууме, которые соединя-
ют соседние узлы решетки, образовывая тем
самым тетраэдрические связи.

На рис. 2 приведена зонная структура
фотонного кристалла при 12ε = и оптималь-
ном факторе заполнения f =22% (отношения

объема диэлектрика к полному объему ячей-

ки). На графиках частота указана в безразмер-

ных единицах / 2a cω π , где ω- циклическая
частота, a - размер примитивной ячейки, c -

скорость света в вакууме. По оси x отмечены
точки высокой симметрии зоны Бриллюэна
ГЦК решетки [10]. Полная ФЗЗ находится ме-
жду 34-ой и 35-ой зонами и имеет размер

/ m∆ω ω =15,6% (при факторе заполнения

f =22%). Под размером полной ФЗЗ

( ) ( 1)i i− + понимается выражение

1

1

min( ) max( )
2 100%

min( ) max( )

i i

m i i

+

+

ω − ω∆ω = ⋅ ⋅
ω ω + ω

, где

1min( )i+ω и max( )iω - минимальная и мак-

симальная частота для зон ( 1)i + и ( )i соот-

ветственно. Таким образом, фотонный кри-

сталл с решеткой симметрии клатрата, со-

держащий более 4 «атомов» в примитивной
ячейке, и обладает полной ФЗЗ. Данный кри-

сталл содержит в своей решетке полиэдр,

имеющий оси симметрии пятого порядка.

Рис. 2. Зонная структура Si34: диэлектрическая постоянная ε =12;

фактор заполнения f =22%; размер запрещенной зоны /
m

∆ω ω =15,6%

Для определения минимального значе-
ния диэлектрической постоянной thε , при

котором появляется полная ФЗЗ, т.е. для оп-

ределения порога возникновения полной
ФЗЗ рассчитана зависимость ширины запре-
щенной зоны от диэлектрической проницае-
мости. Для расчета зависимости при каждом
значении диэлектрической проницаемости ε

определялся фактор заполнения диэлектри-

ком f , для которого полная ФЗЗ имеет ми-

нимальный размер. Полученные результаты
приведены на рис. 3. Как видно из рис. 3, по-

рог возникновения полной ФЗЗ по диэлек-

трической постоянной равен thε =5. Значение

порога оказалось большим, чем у фотонного
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кристалла с симметрией алмазной решетки,

для которого порог thε =4,0, но меньшим, чем

у фотонного кристалла с симметрией инвер-

тированного опала [11]. Это связано с тем,

что ФЗЗ структуры с симметрией Si34 более

изотропная, то есть частота граничных зон
(зон, ограничивающих ФЗЗ) слабо зависит от
направления распространения электромаг-
нитной волны.

Рис. 3. Зависимость размера запрещенной зоны /
m

∆ω ω
от диэлектрической постоянной ε

Проведено исследование изотропности
запрещенной зоны. Параметр изотропности
F фотонной зоны ( )i определялся следую-

щим образом [12]:

max( ) min( )
2

max( ) min( )

i i

i i

F
ω − ω= ⋅
ω + ω

.

Полученная зависимость параметра
изотропности F для зон 34 («нижняя» зона)
и 35 («верхняя» зона) от диэлектрической
постоянной ε при факторе заполнения
f =27% представлена на рис. 4. Из рис. 4 

видно, что параметр F монотонно уменьша-
ется при увеличении диэлектрической по-

стоянной. Это обусловлено тем, что локали-

зация электромагнитного поля усиливается с
увеличением диэлектрической постоянной.

Из ранее известных структур фотонных кри-

сталлов наиболее изотропной ФЗЗ обладал
фотонный кристалл с симметрией гранецен-

трированной кубической решетки, состоя-
щей из воздушных шаров в диэлектрике.

При f =27% и ε =12 такая решетка имеет

F =0,08 для «нижней» зоны и F =0,066 для
«верхней» зоны. При тех же условиях фо-

тонный кристалл с решеткой с симметрией
Si34 имеет параметр изотропности F =0,022

для «нижней» зоны и F =0,056 для «верх-

ней» зоны. Таким образом, ФЗЗ решетки
клатрата Si34 является самой изотропной из
когда-либо ранее исследованных решеток.

Известно, что групповая скорость рас-
пространения электромагнитных волн может
обращаться в ноль на границе ФЗЗ. Физиче-
ское значение этого явления заключается в
том, что на границе ФЗЗ рассеянные волны
образуют стоячую волну, и за счет этого
возможна генерация когерентного излучения
[13]. В обычных фотонных кристаллах это
реализуется только в некоторых направлени-

ях, т. к. положение границы ФЗЗ зависит от
направления распространения электромаг-
нитного излучения. Для получения коге-
рентного излучения, вне зависимости от на-
правления распространения электромагнит-
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ного излучения, необходимо использовать
фотонные кристаллы с изотропной ФЗЗ.

Изотропность фотонных зон также можно
использовать для получения всенаправлен-

ной негативной рефракции. Это явление бы-

ло исследовано для двухмерных фотонных
кристаллов [14] и квазикристаллов [15].

Таким образом, впервые обнаружена
полная ФЗЗ в фотонном кристалле симмет-
рией решетки клатрата, порог запрещенной

зоны по диэлектрической постоянной равен

thε =5,0. Обнаруженная полная ФЗЗ является

самой изотропной из всех известных.

Факторы изотропности оказались рав-
ными F =0,022 для «нижней» зоны и
F =0,056 для «верхней» зоны при факторе
заполнения f =27% и ε =12.

Рис. 4. Зависимость параметра изотропности F для зон 34 (сплошная линия) и 35 (пунктирная линия)

от диэлектрической постоянной ε . Фактор заполнения f =27%.
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