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前言

一枚出光口径约 3mm 的芯片，怎样在连续波下输出 50W，同时把发散角压到约 0.05◦？

这组数字把 PCSEL 最吸引人的潜力和最难的物理同时摆到了桌面上：大面积、高功率与窄远
场必须在同一个开放周期腔里成立。本书沿一条尽量连续、少跳步的路径，把这个结果拆回物

理图像、数学模型、数值方法和器件实现，使读者知道每个模型能回答什么，也知道它不能替

代什么。

PCSEL 值得单独讨论，是因为它同时涉及多个通常分开处理的知识模块。把它仅仅视为
一个光子晶体共振器，会忽略它作为半导体激光器的增益、损耗、阈值、电注入和热效应；把

它仅仅视为一个半导体激光器，又会错过二维周期开放电磁系统、Bloch 模、Gamma 点、辐
射耦合和远场工程这些核心特征。对 PCSEL 的分析至少需要同时包含三个层面：它是一个周
期开放电磁系统；它是一个具有增益与损耗竞争的有源光学腔；它还是一个依赖外延层、载流

子输运、电流扩展和热分布的真实半导体器件。若只保留其中一个层面，结论容易失去适用边

界，并可能导致设计判断错误。

因此，本书的组织原则不是“把所有相关名词列一遍”，而是尽量把它们压缩成一条可连续

阅读的主线。前几章从 Maxwell 方程、周期介质和 Bloch 理论出发，先建立读者理解 PCSEL
所需的电磁学骨架；随后讨论 Gamma点、带边、辐射耦合和面内反馈，把“为什么能面发射、
为什么可能大面积单模、为什么不能把被动高 Q 直接等价成低阈值”这些最容易被误解的问

题讲清楚；再往后进入耦合波理论、平面波展开法、RCWA、FDTD 与 FEM，使读者能够从
不同保真度层次理解和计算 PCSEL；后半部分则把重点转向半导体外延层、量子阱增益、电
注入、漂移–扩散、热效应和多物理场耦合，说明为什么真实器件设计不能停留在“冷腔 + 均
匀增益”的理想模型上。

本书坚持三条写作原则：重要结论给出推导或来源；常用近似说明适用条件；仿真结果标

明它属于单胞、无限周期、有限腔、被动开放系统还是有源器件。贯穿全书的三组区分是阈值

增益与阈值电流、被动共振与实际激射模、能带候选模与真实工作模。

本书不把商用软件界面写成逐步手册。软件版本会变化，控制方程、边界条件、离散思想、

收敛标准和数据接口更稳定。因此数值章节先解释方法在数学上解什么，再说明几何、材料和

边界如何进入，最后把输出接回 PCSEL 设计；Lumerical 与 COMSOL 只作为工作流实例出
现。

如果你是第一次接触 PCSEL，最稳妥的阅读方式是顺着本书章节次序向前推进，不要一
开始就跳到器件级阈值或多物理场仿真章节。因为那些章节虽然看起来更接近工程结果，但它

们的输入量，例如候选模、约束因子、材料增益、损耗分布、热反馈灵敏度，本质上都建立在

前面的电磁与模式分析之上。如果基础骨架没有搭起来，后面的器件结果只会变成一堆参数
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和软件设置。如果你已经具备一定背景，则可把本书当作一份交叉索引式参考：围绕某个具体

问题，例如“Gamma 点模的辐射损耗如何调控”“为什么高 Q 模不一定是最低阈值模”“电

流扩展怎样影响模式竞争”，沿着书中的交叉引用回溯相关章节。

为减少阅读中的难度跳变，全书“严格表述”框统一给出难度标记：�（本科可读，建议
通读）、��（研究生基础，建议带着问题读）、���（研究专项，可按需选读）。若你当前目标是先
建立主线，可优先保证正文与 � 框读通，再回看更高星级框。

本书不是某套实验数据的汇编，也不是特定材料体系的工艺手册。需要材料数据库、精确

工艺窗口或软件版本支持之处，只给出建模框架、数量级和验证路径；严格结论、近似结果与

待校准量会分别标明。这个边界是让书稿成为可靠研究起点的必要条件。

本书的目标，是帮助读者判断 PCSEL 模型是否合理、仿真流程是否闭合，以及器件结论
是否超出模型边界。阅读时应始终注意：PCSEL 不是抽象的光场图样，也不是孤立的能带曲
线，而是一个把周期电磁结构、有源增益介质和真实半导体器件约束同时绑定在一起的问题。

只有在这三个层面上同时保持清醒，后续的设计、仿真与研究判断才会真正可靠。

Feiyang Wu
2026 年 3 月
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符号与记号

本书采用时间因子 e−iωt 约定。除非特别说明，ω 为角频率，f = ω/(2π)，波长为 λ。

符号 含义

r = (x, y, z) 直角坐标；z 轴取外延层法向。

k 波矢；在周期系统中写为 k +G。

G 倒格矢（reciprocal lattice vector）。
Γ 点 布里渊区中心，k = 0。

E,H 频域电场（electric field）与磁场（magnetic field）复振幅。
ε(r, ω) 介电函数；可含色散与损耗。

Q 品质因子，Q = ω0/(2γ)（被动定义）。

γrad, γint 辐射损耗与内部损耗对应的衰减率。

κ1, κ2 CWT 中由主导几何傅里叶分量和纵向模重叠给出的耦合系数。
βslab slab/导波模型中的面内传播常数（单位：m−1）。
βsp 自发辐射耦合因子（无量纲），定义见动态与噪声章节。

βBloch 仅在少数上下文中用于记 Bloch 波矢分量；默认更推荐直接写 k 分

量以避免歧义。

gmat 材料增益（material gain）。
gN 微分增益（differential gain），即材料增益对载流子密度的局域导数。
Ntr 透明载流子密度（transparency carrier density）。
Γopt 光学约束因子（optical confinement factor）。
∆G⋆j 模鉴别裕量；表示目标模与第 j 个竞争模之间的净优势。

gmod 模增益（modal gain），常写为 Γoptgmat（近似）。

gth 阈值增益（threshold gain），属于光学阈值条件。
Ith 阈值电流（threshold current），属于器件级电-热-光结果。
N 载流子浓度（carrier density）。
ϕ 静电势（electrostatic potential）。
T 温度场。

R□ 电流扩展层的片电阻（sheet resistance）。
Ls 电流扩展长度（spreading length）。
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易错点

符号 Q、gth、Ith 分别对应被动腔、光学阈值、器件阈值三个层级，不能互相替代。β

统一优先写成 βslab 或 βsp，避免跨章节误读。



证据标签规范

为避免把教学示意、工程经验和可核验文献值混写，本书统一使用下列证据标签：

标签 含义与使用规则

[文献值] 来自可核验的同行评审文献；引用时应给 DOI 或标准引文。
[本书算例] 来自本书示例脚本或示例工况；默认不可直接外推到其他平

台。

[工程经验] 来自工程实践的启发式范围；必须同时给出边界条件。

[教学示意] 仅用于帮助理解机制与数量级，不作为发布级定量结论。

[预印本补充：待同行评审] 用于前沿趋势补充；若作为证据出现，正文必须同时给出“待

同行评审”提示，并尽量配套同行评审兜底文献。
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缩略语表

缩写 含义

PCSEL photonic-crystal surface-emitting laser，光子晶体面发射激光器。
PWEM plane-wave expansion method，平面波展开法。
RCWA rigorous coupled-wave analysis，严格耦合波分析。
FDTD finite-difference time-domain，时域有限差分法。
FEM finite-element method，有限元法。
CWT coupled-wave theory，耦合波理论。
TCMT temporal coupled-mode theory，时间耦合模理论。
BIC bound state in the continuum，连续谱中的束缚态。
QNM quasinormal mode，准正规模。
SCH separate confinement heterostructure，分离限制异质结构。
SQW / MQW single quantum well / multiple quantum wells，单量子阱 / 多量子

阱。

PML perfectly matched layer，完全匹配层。
EBL / HBL electron blocking layer / hole blocking layer，电子阻挡层 / 空穴阻

挡层。

RIN relative intensity noise，相对强度噪声。
SALT steady-state ab initio laser theory，稳态从头算激光理论。
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第一章 PCSEL 是什么，为什么重要

读完本章，你应能

• 从激光器应用需求出发理解 PCSEL 为何会成为一个独立方向。

• 准确区分 PCSEL、边发射激光器、VCSEL、DFB 激光器与一般光子晶体激光器。

• 建立本书的基本视角：PCSEL 同时是开放周期电磁系统、半导体有源腔与真实器件。

读前准备 光学、固体物理、基础电动力学、傅里叶光学、半导体激光器基本概念。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L3（总览）

本章先从” 为什么需要这样一种激光器” 出发，回顾从传统激光器到 PCSEL 的历史演进
脉络，再说明 PCSEL 的物理图像，随后通过与相邻器件对比划清边界，最后给出贯穿全书的
三重视角与关键观测量。

1.1 从传统激光器到光子晶体激光器：技术背景

年份

2008 2010 2012 2014 2016 2018 2020 2022 2024

2008
首演示

2014
高功率

连续波
2019
结构与

工艺优化

2020
电注入

推进 2023–2025
应用拓展

从概念验证到高亮度输出 从结构优化到电注入 从器件到应用场景

Pout、亮度与发散角同步提升 BIC / quasi-BIC 与工程设计结合

图 1.1: PCSEL 发展历程中的代表性里程碑（2008–2025）。2008 年首次实现二维光子晶体面
发射激光 [43]；2014 年实现高功率、窄发散连续波输出 [20]；2019–2020 年器件结构和电注入
方案进一步成熟 [75, 25]；2023–2025 年在高亮度、传感与系统集成方向持续推进 [74, 69, 77]。

要理解 PCSEL 为什么会成为独立的研究方向，需要先回答一个问题：在它出现之前，已
有的半导体激光器技术遇到了什么瓶颈？本节将从三种主流半导体激光器的局限性出发，说

明 PCSEL 形成独立研究方向的技术背景。图1.1展示了 PCSEL 发展的关键时间节点和技术
突破。
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第一章 PCSEL 是什么，为什么重要 3

1.1.1 边发射激光器的成就与局限

边发射激光器（edge-emitting laser）是最早实现商业化的半导体激光器类型。它的反馈机
制建立在两个端面上：要么依靠解理面形成的法布里 - 珀罗腔，要么引入一维光栅形成 DFB
（distributed feedback）结构以获得更好的单模特性。

优势 边发射激光器具有以下优点：

• 成熟的工艺路线和可靠性记录；

• 较高的输出功率（尤其是条形结构和锥形放大器），连续波功率可达数百毫瓦至数瓦量级；

• DFB 结构可实现优异的单模特性和窄线宽，线宽可压窄至 MHz 量级。

根本局限 然而，当应用需求转向大面积、高亮度面发射时，边发射激光器暴露出三个难以克

服的问题：

1. 光束质量椭圆度: 由于有源区在平行于结平面方向和垂直于结平面方向的尺寸差异巨大
（常见为微米量级 vs. 亚微米量级），快慢轴发散角通常明显不对称（教材常用示意约为
平行方向 ∼ 10◦、垂直方向 ∼ 30◦–40◦）[10]。虽然可以通过柱面透镜组校正，但这会增
加封装复杂度和成本。

2. 面积扩展受限: 若要增大发光面积以降低功率密度和热负荷，条宽增加后会激发高阶横
模，破坏光束质量和单模特性。这是一个波动光学结果：波导横向尺寸越大，可容纳模

式数越多。对于“条宽超过几十微米后基模占比下降”的说法，工程上应按具体波导结

构与热设计判断，不应当作固定阈值 [10]。

3. 面发射困难: 边发射的本质决定了其输出方向平行于芯片表面，这在需要二维阵列集成
或与光纤端面耦合的应用中会带来额外的光学系统设计负担。

1.1.2 VCSEL 的突破与新挑战

垂直腔面发射激光器（VCSEL）的出现解决了边发射的部分痛点。它采用上下两组分布
式布拉格反射镜（DBR）构成垂直谐振腔，实现了法向面发射。

优势 VCSEL 在器件形态和制造流程上带来了重要改进：

• 天然的圆形远场斑图和较低的阈值电流（小孔径器件常见 mA量级，常被写作约 1–5 mA
的教学区间）[10, 59]；

• 无需解理即可进行晶圆级测试，大幅降低成本；

• 易于构建二维阵列，适用于并行光互连和传感应用。



第一章 PCSEL 是什么，为什么重要 4

物理根源导致的限制 但是，VCSEL 的结构特点也埋下了新的隐患。DBR 反射镜虽然可提
供很高反射率（工程目标常超过 99.9%），但其工作原理基于多层膜干涉，这带来明显的应力
与工艺窗口约束 [10]：

DBR 的生长应力与曲率效应限制了可实现的单模孔径尺寸。

具体来说，为达到足够反射带宽和低损耗，GaAs/AlGaAs体系常需几十对 DBR（教材中常见
约 30–40 对量级）[10]。层对数增加会加剧应力与曲率问题；器件孔径增大后，模式稳定性通
常更难维持（“20–50 µm 量级易进入多模风险”应视为 [工程经验] 区间，而非普适临界值）。
此外，VCSEL 的微腔长度通常在波长量级（约 1λ–3λ），对应较大的纵模间隔（常见可

达数 nm 到十 nm 量级），有利于单纵模工作 [10]。但这也意味着有源区体积较小、热与功率
密度约束更强；虽然存在大孔径 VCSEL路线，其高功率与单模光束质量往往需要额外结构和
工艺协同 [59]。

1.1.3 DFB 激光器的作用与限制

DFB 激光器通过在波导中引入一维周期光栅，利用布拉格散射提供分布式反馈。它在通
信领域取得了巨大成功，特别是在需要严格单模工作的场合。

核心问题 然而，传统的 DFB 激光器本质上仍是一维器件。它的反馈只发生在沿波导传播的
方向上，而在横向则依赖折射率导引或增益导引。这种不对称性导致了两个后果：

1. 一维光栅 vs. 二维扩展的不兼容: 如果想要扩大发光面积，单纯增加条宽会引入横向模
式不稳定；而如果在两个方向上都引入周期调制，那就已经进入了二维光子晶体的范畴。

2. 边发射的固有属性: 即使采用表面光栅耦合器来实现面发射，其效率也受到相位匹配条
件的严格限制，难以在大面积上保持一致的辐射特性。

1.1.4 光子晶体概念的引入与 PCSEL 的定位

1987 年，Yablonovitch 和 John 分别提出了光子晶体的概念。他们的原始动机截然不同：
Yablonovitch 希望通过构造三维周期介电结构来抑制自发辐射，从而提高 LED 效率和激光器
性能；John 则关注无序介质中的安德森局域化现象在电磁波中的类比。

从三维结构到二维实现 最初的研究热情集中在三维光子晶体上，期望能实现全方位的光子

带隙。然而，制备工艺的复杂性使得三维结构长期停留在微波波段和理论模拟阶段。直到微纳

加工技术的进步，才使得近红外和可见光波段的二维光子晶体成为可能。

PCSEL 的独特定位 正是在这个背景下，PCSEL形成了明确的器件定位：1999年，Noda等
人和 Meier 等人几乎同时独立提出，可以利用二维光子晶体能带结构上的奇异点（singularity
point）作为半导体激光器的腔 [50]。两者的关键差异在于所选奇异点：Meier 等人采用三角晶
格 X 点的有机增益介质，由于 X 点的基本 Bloch 波只能一维耦合，未能形成二维相干共振；
Noda 等人则选择了三角晶格半导体光子晶体的 Γ 点，使三个方向的基本 Bloch 波能够一维
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并二维地相互耦合，并由于 Γ 点位于光锥之上，自然获得来自表面的辐射输出——”PCSEL”
这一命名正是为了强调这种面发射特性 [50]。沿着这一思路，PCSEL 进一步发展出几个关键
结构特征：

• 它不像三维光子晶体那样追求完整的三维带隙，而是巧妙地利用二维面内周期结构提供
的分布式反馈；

• 它继承了 VCSEL 的面发射优势，但通过将反馈机制从垂直 DBR 转移到面内光子晶体，
绕过了 DBR 应力问题对大面积的限制；

• 它吸收了 DFB的单模选择能力，并将其扩展到二维，从而实现了对横向模式的主动调控；

• 同时，它通过对称性工程和辐射耦合设计，把大面积工作与单模或主模主导输出放入同
一设计框架。

表1.1 给出了四种主要半导体激光器的定性比较，更详细的定量分析将在后续章节结合具
体物理机制展开。

表 1.1: 四种主要半导体激光器的特性对比预览。详细机理需参阅后续对应章节。
特性 边发射 VCSEL DFB PCSEL

反馈维度 一维轴向 一维垂直 一维轴向 二维面内

发射方向 边发射 面发射 多为边发射 面发射

面积可扩展性 受限 (高阶模) 受限 (DBR 应力) 受限 (一维) 较好

偏振可控性 中等 较弱 较强 强 (对称性工程)
温度敏感性 中等 较高 (DBR 漂移) 较低 中等

上述历史背景说明，PCSEL 是半导体激光器在面发射、大面积扩展和模式控制需求共同
推动下形成的器件路线。后续章节将从二维周期结构、开放辐射通道和有源器件约束三方面

展开其工作机制。

图1.2 给出了四种器件的剖面结构示意图。图中双向虚线箭头表示反馈方向，橙色实线箭
头表示出光方向：边发射和 DFB 的反馈沿波导轴向，VCSEL 沿垂直方向，而 PCSEL 在面
内两个方向建立反馈。这种结构差异直接决定了它们的出光特性。

1.2 为什么还需要一种新的面发射激光器

如果读者已经接触过边发射激光器（edge-emitting laser）或垂直腔面发射激光器（vertical-
cavity surface-emitting laser, VCSEL），很容易产生一个疑问：现有半导体激光器种类已经很
多，为什么还需要专门讨论 PCSEL？

这个问题应从光源需求来回答。许多应用同时希望得到以下几件事：

• 面发射，便于阵列集成、封装与自由空间耦合；

• 大出光面积，以承受更高功率并降低局部热负荷；
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(a) 边发射激光器

法布里-珀罗腔反馈

边向出光

解理面 解理面

衬底

下包层

有源区

上包层

(b) 垂直腔面发射激光器
法向出光

下反射镜

有源区

上反射镜

限流孔

(c) 分布反馈激光器

一维光栅反馈

边向出光

衬底

一维光栅

有源区

(d) 光子晶体面发射激光器

二维面内反馈
法向出光

衬底

下包层
有源波导
二维光子晶体层

上包层/接触

图注：四种器件的核心差异在于反馈维度（一维或二维）与出光方向（边向或法

向）。光子晶体面发射激光器的关键是“二维面内反馈 + 法向面发射”的统一实
现。

图 1.2: 四种主要半导体激光器的结构对比。(a)边发射激光器：法布里-珀罗腔沿波导轴向，光
从解理面输出；(b) 垂直腔面发射激光器：垂直分布式布拉格反射镜谐振腔，通过顶部氧化孔
限制模式，从表面出光；(c) 分布反馈激光器：一维光栅提供分布式反馈，主要为边发射（可
选表面光栅耦合器）；(d) 光子晶体面发射激光器：二维光子晶体提供面内分布式反馈，同时
实现法向面发射。
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• 接近单横模或至少主模占优，以获得高亮度（brightness，单位发射面积、单位立体角内
的辐射功率，单位W·cm−2·sr−1；提高亮度要求在提升功率的同时收紧远场发散角）和
良好光束质量；

• 可工程化的远场和偏振，以适配照明、探测、投影或相干系统。

这四个目标并不天然相容。出光面积做大以后，横向可容纳的模式数迅速增加；模式一

多，远场会恶化，亮度会下降，偏振也更难稳定。边发射激光器通常在一维波导方向上建立反

馈，VCSEL 则主要依赖垂直 DBR 腔。它们各有优势，但面对“大面积、面发射、同时保持较
好模式控制”这一组目标时，都会碰到各自的边界。PCSEL 在这个背景下出现：它试图利用
二维光子晶体的面内分布式反馈，一边把横向模式组织起来，一边允许能量向法向辐射输出。

直觉框

PCSEL 的问题意识是“如何让一个大面积半导体有源区，在面发射条件下仍由少数目
标模稳定主导输出”，而非“如何在光子晶体里做出激光”。这一定义强调的是器件目标，

而不是表面结构。

1.3 PCSEL 的基本图像：从有源导模到法向出光的完整链条

图1.3 给出了 PCSEL 最基本的层状图像。外延层沿 z 方向堆叠，光子晶体周期主要位于

平面内 (x, y)。从纵向看，它像一个有源 slab 波导；从横向看，它又像一个二维周期散射网
络。这两种视角的叠加构成了 PCSEL 的特殊性。

法向输出

衬底

下包层

波导/有源层
光子晶体层

上包层/接触相关层

图 1.3: PCSEL 的纵向层状结构与面内反馈、法向辐射的概念图。

对初学者而言，最容易把 PCSEL 想成“一个有孔的出光面”。这种理解忽略了面内反馈
与辐射通道的形成过程。下面我们分步描述 PCSEL 的出光过程，将整条物理链条连贯地呈现
出来 [50]。

图1.4 把这条链条压缩成一张读图用的守门图：左侧是纵向层栈，右侧是从有源增益到真
实模式选择的五个关口。它的重点是提醒读者每一步需要交付什么证据。
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衬底 / 热沉
下包层

量子阱有源区

导波层

二维光子晶体层

上包层 / 接触

法向出光

面内反馈 1 有源增益
量子阱提供

gmat(N,T )

2 面内导模
由层栈给出

neff,Γact

3 二维反馈
±x,±y 波
在 Γ(2) 重组

4 辐射通道
倒格矢折回

k∥ = 0

5 模式选择
损耗、增益、热

共同决定先起振

检查：增益峰是否

覆盖目标频率

检查：模场是否

看见 PhC 与 QW
检查：耦合矩阵

是否给出目标族

检查：辐射是否

足够且方向正确

检查：有限尺寸、

注入和热是否翻转

读图规则：PCSEL 不是“有孔的发光面”，而是一条从材料增益到开放辐射的耦合链。前四步给出候选输出路
径，第五步才判断真实器件中哪个模式会占优。

图 1.4: PCSEL 从有源导模到法向出光的五步证据链。量子阱先提供材料增益，层栈形成面内
导模，二维光子晶体在 Γ(2) 点建立面内反馈，周期散射打开法向辐射通道，最后由损耗、增

益、有限尺寸、注入和热反馈共同决定真实起振模式。

1.3.1 第一步：有源区产生导模

电注入使量子阱有源区产生受激辐射。有源层的折射率在整个外延层栈中通常最高，因此

辐射的光场以平面导波模式被束缚在以有源层为核心的薄板波导中，沿面内方向传播。光子

晶体层紧邻有源层，使得导模场通过倏逝耦合“感受到”周期折射率调制。定义光场在有源层

和光子晶体层的约束因子（confinement factor）分别为 Γact 和 Γpc。PCSEL 的结构允许对活
性层–包层折射率差进行较大的调控，因此每个量子阱的 Γact 通常可达 2%–3%，高于 VCSEL
的典型值（约 1%–1.5%）[50]。Γpc 则决定了面内光学耦合的整体强度。

1.3.2 第二步：二维布拉格散射与 Γ(2) 点共振

当光子晶体的晶格常数 a 满足二阶布拉格条件（a ≈ λ/neff，即布里渊区中心 Γ(2) 点条

件）时，面内传播的四束基本 Bloch 波——沿 +x、−x、+y、−y 方向——被晶格的倒格矢
mG1 + nG2 耦合在一起。对于折射率对比度较大（如空气/半导体）的正方晶格 TE 模式，这
种耦合不只发生在 180◦（一维反向散射）方向，还通过高阶 Bloch 波间接发生在 ±90◦ 方向，
从而形成二维相干共振 [50]。这也是 PCSEL 与传统二维 DFB 激光器的本质区别：后者的折
射率对比度较低（半导体/半导体），高阶 Bloch 波不参与耦合，四束基本波仅能一维地两两
对耦，无法建立二维相干振荡。在 Γ(2) 点，四束基本波的群速度降为零，形成驻波式的二维

宽面积共振模式。

1.3.3 第三步：辐射通道与法向出光

Γ(2) 点位于光锥（light line）之上，这意味着共振模式可以通过一阶衍射与自由空间的辐
射波耦合，将能量送出芯片表面。从倒空间的图像来看：每束基本 Bloch 波（波矢 ∼ ±G1 或

±G2）被一个倒格矢散射回 k∥ = 0，即法向传播的辐射波。辐射常数的大小取决于晶格点的
形状和对称性。对于旋转对称的孔形（如圆孔），各辐射分量在远场相消干涉，辐射常数极小，

即对称保护型 BIC（bound state in the continuum）效应 [50]。然而，PCSEL 追求的是高
亮度输出，因此刻意破缺对称性：通过采用非对称孔形（如三角孔、椭圆孔）或“双晶格”结
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构（double-lattice），使远场不再完全相消，在目标模上开放可控的辐射通道。由于对称保护
BIC 使辐射常数极小甚至趋零，直接称 PCSEL 为“BIC 激光器”并不恰当——PCSEL 需要
主动打破 BIC 条件来获取足够的输出功率 [50]。

1.3.4 第四步：模式选择——从单晶格到双晶格再到 Hermitian/非 Hermitian 联
合调控

出光过程的完整性还包括“谁先起振”这一关键问题。在 Γ(2) 点通常存在四个带边模式，

它们的频率接近但辐射损耗和面内损耗各不相同。PCSEL 通过结构设计使目标基模与高阶模
之间产生足够大的阈值增益差（threshold margin），从而实现稳定单模工作。这一思路经历了
三代演进 [50]：

1. 非对称单晶格（2014 年）[20]：采用三角形等非对称孔形，打破 C4 旋转对称，使不同带

边模的辐射损耗产生分化，实现瓦级单模输出。

2. 双晶格（2018 年）[75]：将一组晶格点相对另一组在 x、y 方向各平移约 λ/(4neff)。由

于两组孔的 180◦ 衍射光程差约为 λ，发生相消干涉，有效削弱面内 180◦ 耦合。其结果

是基模的场型在空间上展宽，高阶模从谐振区边缘的泄漏损耗相对增大，从而拉开模式

间阈值差距。凭借此方案，500µm 口径器件实现了 10W 级脉冲单模输出。

3. Hermitian/非 Hermitian 联合调控（2023 年）[74]：进一步精调双晶格间距与孔径比
例，同时优化面内耦合（Hermitian耦合，即 180◦ 和 90◦ 衍射）与辐射耦合（非 Hermitian
耦合，因伴随辐射损耗）。理论预测口径 3mm 可实现 50W to 100W 单模工作，10mm
口径可达 500W to 1000W[50]。实验上，3mm 口径器件已实现连续波 50W 单模输出，

发散角仅 0.05◦（1/e2），亮度达 1GW cm−2 sr−1，首次在连续波条件下追平了气体和固
体激光器的亮度水平 [74]。

1.3.5 小结：一条连贯的出光链

将上述四步合在一起，PCSEL 的出光过程可以概括为一条完整的物理链条：

电注入 → 量子阱增益 → 面内导模
Γpc−−→ 二维布拉格耦合（Γ(2)点驻波）

→ 辐射通道 → 法向出光

因此，PCSEL 不是先形成封闭腔、再在顶部开辐射孔的结构；面内耦合和向外辐射在同一二
维周期结构中同时确定。模式选择由晶格对称性、单胞形状和辐射通道共同决定。

1.4 定义 PCSEL：什么必须成立，什么不应混淆

为了避免和相近器件混淆，本书采用如下工作定义。

定义 1.1. 光子晶体面发射激光器（photonic-crystal surface-emitting laser, PCSEL）是指满
足以下特征的一类半导体激光器：
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1. 主要反馈机制来自平面内二维周期结构引起的分布式耦合，而非单纯的垂直 DBR 腔或
单轴波导端面反射；

2. 主要输出方向为法向或近法向面发射；

3. 激射模式的存在与选择与布洛赫模（Bloch mode）、Γ 点附近模、对称性和辐射耦合直

接相关；

4. 器件性能不能只由被动冷腔模式决定，而必须与外延层、有源区、电注入和热效应联立
理解。

这个定义中需要特别注意最后一条。很多文章在介绍 PCSEL 时会把重点放在光子晶体
和能带上；但对于可工作的电注入 PCSEL，纵向层栈、电流路径、载流子输运、热源分布和
掺杂损耗都是决定器件成败的主因素，而非“后处理修正项”。

严格表述（难度 �）

本书会反复坚持六条阅读红线（完整清单见 第二章），其中最核心的三条是：被动共振

不等于有源阈值，阈值增益不等于阈值电流，无限周期结果不等于有限器件工作结果。

只要把这几条守住，很多概念性错误就能避免。

1.5 与相邻器件逐一比较：通过对比限定边界

如果只背定义，读者仍然容易在具体结构前犹豫“这到底算不算 PCSEL”。因此，更有
效的办法是把 PCSEL 与几类常见器件逐一比较。表1.2 总结了最核心的区别。

表 1.2: PCSEL 与几类相关半导体激光器的核心比较。
器件类型 主要反馈机制 主要出光方向 模选择的主控因素

边发射激光器 波导端面/DFB/DBR
轴向反馈

沿波导方向 波导横模、纵模与端面/光栅条件

VCSEL 垂直 DBR 腔 法向面发射 垂直腔谐振、横向氧化孔或电流孔径

DFB 激光器 一维光栅分布式反馈 多为边发射 一维布拉格条件与相移设计

一般光子晶体激

光器

缺陷局域或局域共振 可多样 局域缺陷模或纳米腔共振

PCSEL 二维周期结构面内反

馈并与辐射耦合

法向或近法向面

发射

Γ 点附近模式、二维对称性、辐射耦合、

外延与注入分布

1.5.1 PCSEL、VCSEL 与 RCLED 的定量对照（代表性报道）

为了避免把不同波段、不同驱动模式和不同测试窗口混成一个“万能数字”，表1.3 只列
出可追溯的代表性报道，并把“器件性能”和“制造成熟度”分开看。对初学者而言，这张表

的用途是建立数量级直觉：为什么三类器件在应用定位上长期并存，而不是彼此完全替代。
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表 1.3: PCSEL、VCSEL 与 RCLED 的代表性定量对照（不同文献测试条件不完全一致，表
中数字用于数量级认知）。

器件 输出功率（代表报道） 光束质量（M2/发
散）

谱宽/线宽（代表
条件）

不可直接比较项 制造与成本特

征

PCSEL 瓦级连续波单模 [20]；
50W 级连续波单模

[74]

M2 ≤ 1.1[20]；在
超大口径单模下

M2 ≈ 2.36、发散

角约 0.05◦[74]

文献多报告“单

峰窄谱”与单模

稳定窗口（线宽受

工作点与观测带

宽影响，详见第二

十四章）

常见近红外高功

率 连 续 波 条 件，

孔径与热边界与

VCSEL/RCLED
不同

大面积单模与

高亮度潜力高；

工艺链通常较

复杂（二维晶格

精细加工、外

延与封装协同）

VCSEL 单 发 射 单 元 在 文

中测试条件下可达

28.4mW[76]

多结阵列发散角

约 8◦–16◦；小孔
径时平均 M2 可

接近 1[76]

文中报告窄谱输

出并给出随孔径

变化的谱宽数据

[76]

小孔径、阵列封装

与驱动方式差异

显著；与大孔径

PCSEL 不能同口
径并表

晶圆级制造和

封装生态成熟，

已在 3D 感知
与车载 LiDAR
形成规模应用

[76]
RCLED 0.5mW（88µm 孔径，

1300nm 波段）[58]
窄角锥发射、纤耦

合友好 [58]
发射 FWHM 约

5.2nm[58]
发光机理与激光

不同，谱宽与相干

性定义口径不可

直接对照

常作为短中距

系统中的低成

本光源替代方

案 [58]

从这张表可以看出一条很实用的工程判断：如果目标是“成熟供应链 + 中等功率 + 成
本优先”，VCSEL/RCLED 往往更直接；如果目标是“大面积单模 + 极窄发散 + 高亮度”，
PCSEL 的结构优势会更明显，但代价是设计与工艺协同门槛更高。新增“不可直接比较项”
列的目的，就是把跨器件并表时最容易被忽略的边界条件显式化。

报告规范

跨平台外推三元注释

• 外推来源：异构器件对照来自不同平台文献（PCSEL/VCSEL/RCLED）[74, 76, 58]

• 边界条件：并表前需对齐波段、孔径/面积、驱动模式、温度与测量协议

• 不可迁移项：不可把异构条件下的单点数字直接推导成“器件路线优劣定理”

这里尤其要强调两点。

在强调之前先补一个常被忽略的器件细节：VCSEL 中的氧化孔（oxide aperture）通过选
择性氧化高 Al 组分 AlGaAs 形成绝缘环，其开口直径通常为 3µm to 20µm，把有效增益区
压缩在小孔径内，从而抑制高阶横模，本质上是空间选择性增益。PCSEL 没有这样的物理孔
径，它的横向模式控制依赖二维布拉格散射在大面积孔阵上的相干耦合，模式由散射网络的

对称性与损耗分布决定，而不是几何孔径决定。

第一，PCSEL 不是 VCSEL的“打孔版”。VCSEL的核心是垂直腔，PCSEL 的核心是平
面内耦合。两者都可能面发射，但形成面发射的物理路径不同。VCSEL 中，模式主要先在垂
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直方向被 DBR 限定；PCSEL 中，模式先要在平面内通过周期散射建立特定的反馈结构，再
通过允许的辐射通道向外输出。

第二，PCSEL 也不是一般“photonic crystal laser”的同义词。很多光子晶体激光器依赖
的是小体积极强局域模式，而 PCSEL 的一个重要目标恰恰是做大有效出光面积，同时尽可能
维持良好的模式控制。一个靠纳米缺陷局域实现激射的光子晶体纳米腔，原则上不应自动归

入 PCSEL。
如果一个结构具有二维周期孔阵，但主要反馈实际上来自上下 DBR 形成的垂直腔，而孔

阵只是辅助出光或横向整形，那么把它称为 PCSEL 就需要非常谨慎。是否属于 PCSEL，不
看表面形状，而看主要反馈是谁提供的。

1.6 为什么大面积单模困难，而 PCSEL 可能有优势

对于任何激光器，只要横向尺寸变大，允许存在的横向模式数目就会增加。若没有额外机

制筛选模式，不同模式的阈值会变得接近，结果就是：

• 起振模式不稳定，容易随注入变化切换；

• 副瓣增强，远场变差；

• 虽然总功率升高，但亮度（brightness）和光束质量（beam quality）不一定改善。

这里的亮度不是总功率的同义词：器件即便输出总功率更高，只要发光面积显著变大或

远场发散角明显变宽，亮度仍可能下降。对 PCSEL 来说，困难在于同时扩大有效出光面积、
压住远场发散角，并尽量维持单模与单偏振工作。

定量上常用近似写法是

B ≈ P

Aeff Ω
, Ω ≈ θxθy, (1.1)

其中 P 为输出功率，Aeff 为有效出光面积，Ω 为远场立体角（小角度时可用发散半角 θx, θy

近似）。这一定义提醒我们：亮度提升必须同时压缩发散角或降低等效束腰面积，不能只靠总

功率上升。

例子

[本书算例] 用 3mm、50W 和 0.05◦ 估算亮度。把出光口径近似成直径 3mm 的圆，则
Aeff ≈ π(0.15 cm)2 = 0.0707 cm2；再取 θx = θy = 0.05◦ = 8.73× 10−4 rad，得到

B ≈ 50

0.0707(8.73× 10−4)2
≈ 9.3× 108 W cm−2 sr−1 ≈ 0.93GW cm−2 sr−1.

若功率和口径不变而发散角增至 1◦，亮度会降至约 2.3× 106 W cm−2 sr−1，相差约 400
倍。这个比较说明，窄发散对高亮度的贡献不是修饰项，而是平方进入分母的核心量。

PCSEL 的潜在优势在于，它并非先做大面积，再事后用损耗把高阶模压下去；相反，它
可以在结构层面把模式选择机制提前嵌入平面内反馈网络中。二维光子晶体带来的是“可工
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程化的耦合通道”：通过晶格常数、孔形、扰动、双晶格、对称性破缺等设计，研究者可以调

节模式分裂、辐射方向性和偏振选择规则。

这里需要进一步限定“可能有优势”的含义。PCSEL 的大面积单模潜力来自模式组织机
制，而不是天然保证。更准确地说，PCSEL 的大面积单模能力不是 band diagram 单独的性
质，而是

band + radiation + finite size + injection + thermal

这五类因素共同决定的联合性质。只要其中任意一环失控，例如有限阵列边缘引入新泄漏通

道、电流拥挤把增益峰拖离目标模，或者温升把模式身份重新排序，那么“名义上看起来很优

的候选模”就未必能在器件里兑现成稳定单模工作。

1.7 PCSEL 必须同时用三种视角来理解

从本章开始，本书会一直交替使用三种视角。这三种视角是一条连续推理链上的三个层

面。

1.7.1 第一种视角：开放周期电磁系统

从这一视角看，PCSEL 是一个与自由空间耦合的二维开放周期系统。关键词是 Maxwell
方程、Bloch理论、Γ点、辐射损耗、复频率、远场和偏振选择。这个层面回答的问题包括：有
哪些候选模？哪些模能向法向辐射？辐射损耗大小规律是什么？

1.7.2 第二种视角：半导体有源光学腔

从这一视角看，PCSEL 不只是“有模”，而是“有需要被增益补偿的损耗”。关键词是材
料增益、模增益、光学约束因子、内部损耗、阈值增益和模式竞争。这个层面回答的问题包括：

有源区与目标模重叠如何？哪一个模式更容易先达到光学阈值？

1.7.3 第三种视角：真实电注入器件

从这一视角看，PCSEL 不再只是光场问题，而是一个由外延层、电流扩展、载流子输运、
Joule 热和热致折射率变化共同决定的器件。关键词是漂移-扩散（drift-diffusion）、Poisson 方
程、热方程、注入效率、电流拥挤、温升和热-电-光耦合。这个层面回答的问题包括：阈值电
流是多少？温升会不会改变模式排序？器件在多大电流窗口内能稳定工作？

这三种视角之间的关系可以概括为：第一层决定候选模，第二层决定光学阈值排序，第三

层决定器件能否达到并维持该排序。更具体的接口链条可以用一条最小的量级传递线来记：

Q, ω̃ ⇒ αrad (= ω/2Qvg) ⇒ gth = αrad + αint ⇒ Ith (由gth 进入载流子/热方程). (1.2)

它提醒读者：Q 与辐射损耗是 L1 的输出，阈值增益是 L2 的入口，阈值电流与工作窗口则必
须进入 L3/L4 的输运与热回写。

为了直观展示三重视角之间的数据传递关系，图1.5显示了从 L1 到 L3 的完整工作流。注
意每个层级的输入输出量以及热回写反馈路径。
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第一层：开放周期电磁层

麦克斯韦方程 + 布洛赫理论
求解器：平面波展开、严格耦合波、时域差分、有限元

第二层：有源光学层

模增益 + 内部损耗
求解器：耦合波、重叠积分、阈值模型

第三层：器件注入与热层

泊松方程 + 漂移扩散 + 热传导方程
求解器：电荷输运模块、半导体模块、热传导模块

结构参数

ϵ(x, y, z), a, r, t

材料参数

g(λ), αint

外延与电极

热/电边界条件

候选模

(ω̃n, Qn), αrad

阈值增益

gth 排序

阈值电流

Ith,∆T

Q,αrad

gth
∆n(T ),∆Eg(T )

关键点

第一层：有哪些候选模

第二层：谁先达到阈值

第三层：器件能否落地

高 Q 不等于低 Ith

最小量级传递链： Q, ω̃ ⇒ αrad ⇒ gth ⇒ Ith

图 1.5: 光子晶体面发射激光器建模的三重视角及其数据传递链。L1（被动电磁层）求解麦克
斯韦方程得到候选模的品质因子 Q 和辐射损耗 αrad；L2（有源光学层）加入内部损耗 αint 和

有源区增益特性，计算阈值增益 gth；L3（器件层）通过电注入和热传导方程求得阈值电流 Ith

和工作温度。橙色虚线箭头表示热-电-光耦合反馈：温升会通过折射率温度系数 dn/dT 和带

隙温度系数 dEg/dT 回写到光学性质，可能改变模式排序。底部的黄色框总结了最小量级传

递链。右侧青色框强调了三个关键区分：被动共振不等于有源阈值，阈值增益不等于阈值电

流，无限周期结果不等于有限器件工作结果。
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1.8 关键观测量：本书后面所有章节都在回答哪些量

本书后文经常出现的观测量共同刻画了 PCSEL 的工作状态。

• 品质因子 Q 与光子寿命：属于被动腔信息，用来表征损耗时间尺度；

• 阈值增益 gth：属于有源光学层，回答“补偿损耗至少需要多少模增益”；

• 阈值电流 Ith：属于器件层，回答“真实器件达到阈值所需的注入电流”；

• 远场与偏振：回答输出是否在目标方向、目标偏振上集中；

• 线宽、相干性、亮度与 M2：表征器件作为系统光源的可用性。

把这些量按层级区分非常重要：比如 Q很高不自动意味着 Ith很低（�红线#2，见第2.10节）。
后文每一章都会回到这些量，但会明确说明自己讨论的是哪一个层级。

表 1.4: 本书最常用观测量的“物理量 → 模型层级 → 求解器 → 实验量”总映射。表中“求
解器”表示典型接口，而非唯一实现。

物理量 主要模型层级 常见求解器或方法接口 典型实验对应量

带 图、Gamma
点候选模

L1 被动电磁层 PWEM、CWT、RCWA
的单胞筛选

反射/透射谱中的候选特征、偏振选择趋势

被动 Q、辐射损

耗、上下出光比

例

L1 被动电磁层 RCWA、FDTD、FEM、
周期频域本征/散射模
型

线宽收缩趋势、反射谷宽度、远场与上下出光比

阈值增益 gth L2 有源光学层 CWT、RCWA 阈值代

理、重叠积分模型

起振前后增益需求、阈值附近谱特征变化

阈值电流 Ith L3/L4 器件层 Poisson + 漂移扩散 +
热回写

L–I 曲线拐点、J–V–L、热滚降起点

远场、偏振、M2 L1/L4 之间的输

出层

RCWA、FDTD、FEM、
近远场变换

CCD 远场、偏振仪、束质测量

线宽、相干性、频

率噪声

动态/噪声层 +实
验闭环

速率方程、降阶噪声模

型、热灵敏度模型

频谱仪、自外差/拍频、频率噪声谱测量

载流子分布、温

度场

L3/L4 器件层 半导体电学求解器、

热 传 导 求 解 器 （如

CHARGE、Semicon-
ductor、HEAT、Heat
Transfer）

热阻、热像、I–V、谱漂移、阈值随温度变化

1.9 本书的主线：从 Maxwell 到工作器件

如果只用一句话概括全书的结构，可以写成下面这条链：

开放 Maxwell 方程→ Bloch 模与Γ 点→耦合与辐射

→阈值增益→电注入与热回写→器件工作窗口.
(1.3)
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表 1.5: 式 (1.3) 主线中每一步的最小物理意义对照。
步骤名称 这一跳在物理上做了什么

开放 Maxwell 方程 →
Bloch 模与 Γ 点

在周期开放结构里先找“允许存在的候选场型”和它们在倒空间的位置标签。

Bloch模与 Γ点→耦合与
辐射

判断候选模如何通过周期散射彼此耦合，以及哪些通道会把能量送进自由空间。

耦合与辐射 → 阈值增益 把辐射/内部损耗与有源区重叠放到同一阈值条件里，得到“补偿总损耗所需的
最小增益”。

阈值增益 → 电注入与热回
写

把光学阈值映射到可实现的载流子分布与温升回写，进入器件级约束。

电注入与热回写 → 器件工
作窗口

由阈值电流、模式竞争、热稳定性与远场/偏振共同决定可工作的参数区间。

这个顺序对应模型依赖关系。模式分析依赖电磁边界条件；阈值分析依赖损耗分解；阈值

电流依赖载流子输运和注入效率；最终远场和稳定性还依赖温升对折射率、增益和模式排序

的回写。

1.10 2024–2026 进展速览：从“能激射”走向“系统可用”

面向 2024–2026 的文献趋势，PCSEL 研究重点已从“证明可高亮度单模”继续推进到
“系统级可用”：一类工作聚焦高功率调制与相干自由空间通信，直接把调制、远场与链路指标

并列报告 [26]；另一类工作通过谐振腔嵌入式设计强化模式选择与噪声控制 [9]；还有一类工
作在 BIC 语境下探索更宽角谱的高 Q 机制（如 quasi-BFIC），提升有限尺寸与误差条件下的
角度容差 [54]。因此，本书后续结构既讨论模式存在的电磁条件，也讨论这些模式在真实器件
和系统约束下是否仍可工作、可制造、可复核。

表 1.6: 2024–2026 PCSEL 前沿对照表：进展–应用场景–设计启示。
进展主题 代表年份/文献 对应应用场景 设计启示

高亮度大面积单模持续推

进

2023，[74] 高功率远场照明、材料加

工、远距主动照明

需把“低损耗”升级为“模裕量 +
热窗口 + 工艺窗口”联合目标

横向耦合阵列规模化 2024，[16] 大面积相干输出与可扩展

阵列

阵列耦合设计应与边缘终止和误差

统计一起优化

系统导向的高相干/调制
路线

2025，[26] 相干自由空间链路与高速

调制

性能报告需联动调制协议、链路稳

定性与环境边界

谐振腔嵌入式模式约束 2024，[9] 噪声约束和模式稳定增强 线宽、功率与远场应采用多指标协

同优化而非单点极值

quasi-BFIC 与有限尺寸

边界研究

2025，[54, 52] 宽角容差与鲁棒器件设计 必须显式报告有限尺寸验证，禁止

把无限周期结论直接外推到器件
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回看本章

PCSEL 值得单独讨论，并非因为名称中包含“光子晶体”，而是因为二维周期电磁学、半
导体有源腔理论和真实器件电热问题在同一器件中同时出现。理解 PCSEL，需要从一开始区
分并连接这三个层面。

从下一章起，本书先暂停物理叙述，用一章时间统一坐标系、时间因子、模型层级和常用

符号。这一步属于符号和层级约定，却是后续推导保持一致的前提；先固定这些约定，后文就

不必反复解释复频率虚部、增益和损耗的符号含义。

练习题

1. [基础] 不查资料，用自己的语言说明：为什么“大面积面发射”与“单模高亮度”之间
天然存在张力？

2. [基础] 试着分别用一句话概括边发射激光器、VCSEL 和 PCSEL 的主要反馈机制。

3. [进阶] 给出一个你认为“不应称为 PCSEL”的结构例子，并说明理由。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）解释为什么“高 Q 候选模”不能直接推出

“低阈值电流器件”。

延伸阅读

• [28] 中关于周期介质与光子晶体基本概念的章节。

• [10] 中关于半导体激光器工作机制与器件指标的章节。
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读完本章，你应能

• 建立本书统一的坐标系、时间因子与频率约定。

• 统一“模、Bloch 模、Γ 点、带边、被动共振、阈值增益、阈值电流”等术语含义。

• 明确本书中不同模型层级的关系，避免跨层误读结论。

读前准备 复数表示、向量分析、傅里叶级数与基本晶体学记号。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L4（层级接口总览）

本章不推导新的器件结果，而是固定全书使用的共同语言：先固定 benchmark 教学器件
与高频符号工具页，再统一坐标和频域约定，随后说明模型层级与术语边界，最后给出阅读全

书时必须守住的六条“红线”。晶格与倒格矢记号在第四章首用处建立，归一化约定在第十章

首用处说明。

2.1 为什么在第二章先停下来统一语言

初学者读 PCSEL 文献时，最先遇到的困难往往是同一个词在不同上下文里意思变了，而
非公式本身。比如“阈值”这个词，在某些地方指的是阈值增益，在另一些地方指的是阈值电

流；“模式”有时指无限周期的 Bloch 模，有时又指有限器件里的实际振荡模；“TE 模”在二
维教材里是严格分类，在 slab 结构里却经常只是近似称呼。若不先限定这些边界，后续公式
和结论容易被跨层误读。

因此，本章的作用是给后续所有推导建立语义基础：为全书固定坐标、符号和模型层级。

2.2 本书默认的 benchmark 教学器件

为了避免读者在前半本不断在脑中切换不同器件，本书从这里开始固定一个默认教学参

照：方格晶格 air-hole slab PCSEL。除非某章明确声明换了结构，否则本书的几何、对称
性、PWEM 候选模、CWT 四波图像、单胞筛选、有限阵列检查与 worked example 都默认围
绕这一 benchmark 展开。
它的最小身份是：

18
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• 平面晶格：方格晶格；

• 单胞类型：高折射率背景中的圆形空气孔；

• 纵向结构：有源 slab 波导，上下包层不必严格对称；

• 材料平台：以 GaAs-like 近红外半导体平台作教学参照；

• 目标波长：近红外 0.8µm to 1.0µm 量级；

• 目标问题：从 Γ 点候选模出发，逐层推进到有限尺寸、电注入与热回写。

(a) 俯视：方格孔阵

维格纳-赛茨原胞

a

r a1 = ax̂

a2 = aŷ
(b) 侧视：外延层栈

光子晶体层

波导/量子阱层
包层

衬底

tpc

tcore

tclad

tsub

图 2.1: 本书统一教学器件示意。(a) 俯视图给出方格孔阵和几何参数 a, r；(b) 侧视图给出层
栈与常用纵向参数（tpc, tcore, tsub 等）。后续章节若未特别声明，默认都以此结构作为教学对

象。

两类贯穿案例及证据边界 为了让后半本的器件章节持续追踪同一组对象，本书把案例分成

两个层次。B0 是可计算的教学基准，用于演示从外延到热回写的接口；R1 是有文献依据的性
能锚点，用于检验放大后的设计逻辑。两者不能混写：B0 的参数带有 [本书算例] 标记，不代
表已发表器件的完整外延配方；R1 只引用论文明确报告的尺寸和性能，不用缺失的层厚、电
流或温升数据补齐故事。

这并非说全书结论只对这一类器件成立，而是说：若某章没有特别声明，我们优先把抽

象公式和分类工具投影回这一个统一对象。这样做的好处是，读者从 第四章、第五章和第十

三章 读到 第二十五章、第二十六章 时，脑中追踪的是同一个器件在不同层级的投影，而不是

每章换一个新结构。

2.3 前置工具页：全书最高频符号先一次看全

为了避免读者在后文反复翻页找定义，本节把全书最高频、且最容易跨层混淆的量先压成

一张工具表。更完整版本见书末术语表，但这里先给出读书时最常需要随手回看的核心对象。

2.4 空间坐标与结构坐标：先分清什么是纵向，什么是面内

本书统一采用直角坐标 r = (x, y, z)。其中：
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表 2.1: 贯穿全书的双层案例。B0 提供透明的计算输入，R1 提供可追溯的实验性能边界。
代号 身份与尺度 本书采用的数据 在器件章节中的用途

B0 [本书算例] GaAs-
like 方格圆孔 PC-
SEL， 目 标 波 长

940nm

上、下 SCH 各约 200nm，3–5 个
InGaAs 量子阱；热学入门估算先
用直径 200µm 的热源。具体组分、
掺杂和接触参数必须在真实项目中

重新标定

第十七章至第二十章 依次交接

neff、重叠因子、局域增益、

J(x, y) 与 T (x, y, z)

R1 [文 献 值] Noda–
Yoshida 双晶格放大
路线

500µm 级器件达到约 10W 脉冲

输出；1mm 级器件实现 10W 连

续输出与低于 1.23 kHz 的内禀线
宽；3mm 级器件实现 50W 连续

输出和约 0.05◦ 发散角 [75, 74, 50]

第二十一章、第二十四章 用这些

公开指标检验模鉴别、热补偿和性

能报告是否保持在证据边界内

表 2.2: 全书最高频核心符号的前置工具页。表中“典型量级”用于 [教学示意] 与 [本书算例]
对齐，跨平台定量比较需回到各章文献值与边界条件。

符号 所属层级 典型单位/量级 最小含义

ω̃ = ωr − iγ L1 rad s−1（ωr ∼
1015）

开放系统复频率；实部给出中心频率，虚部给出衰减率

Q, τp L1/L2 Q 无量纲；τp 常

为 ps–ns
品质因子与光子寿命；描述被动或线性工作点下的损耗时间尺度

gmat, gmod, gth L2 cm−1（常见 101–
103）

材料增益、模增益、阈值增益；回答“增益补偿损耗需要到哪一步”

Ith L3/L4 mA–A（随面积变
化）

阈值电流；真实器件达到阈值工作点所需的注入电流

Γopt,Γloss L1/L2 无 量 纲 （常 见

10−2–10−1）

目标模与有源区、损耗区的重叠因子

αrad, αint L1/L2 cm−1 或 m−1 辐射损耗与内部损耗的等效损耗系数

N,S, T, J L3/L4 N :cm−3；T :K；
J :A cm−2

载流子、光子数、温度、电流密度；器件动态与多物理场的最小状态量

E(r)、角谱 Ẽ L1 归一化或 V m−1 近场与角谱/远场表示，用于连接模场、偏振与远场



第二章 全书路线图、符号、坐标与基本约定 21

• z 轴沿外延层法向，也就是器件纵向；

• (x, y) 平面是光子晶体的周期平面，也叫面内平面；

• 当需要把平面内向量单独拿出来时，记作 ρ = (x, y)。

这个约定看似简单，但会反复用到。因为对 PCSEL 而言，纵向与横向承担的是不同物理
角色：纵向层栈决定导模约束、外延不对称和吸收层分布；横向周期结构决定 Bloch 模分类、
布拉格耦合与远场工程。后文如果不特别说明，看到” 纵向” 就默认与外延层栈相关，看到”
面内” 就默认与二维周期和横向模式选择相关。

2.5 时间因子与复频率：为什么符号约定会影响物理解释

本书统一采用时间因子

e−iωt. (2.1)

这意味着如果一个本征频率写成

ω̃ = ω0 − iγ,

那么对应场随时间的包络衰减为

e−iω̃t = e−iω0te−γt.

因此在本书的约定下，γ > 0 代表衰减。这个约定必须记住，因为不同论文可能采用 e+iωt，那

时复频率虚部的符号会相反。

2.5.1 角频率、普通频率与波长

除非特别说明，本书默认：

ω = 2πf, k0 =
ω

c
=

2π

λ
.

其中 ω 是角频率，f 是普通频率，λ 是真空波长。若材料色散明显，折射率、介电常数与增益

都应理解为频率相关量，但为了避免公式被符号淹没，后文经常不把这种依赖逐项写出。

严格表述（难度 �）

一旦进入开放系统，本征频率通常是复数。复频率虚部是模式辐射或损耗的时间尺度编

码，而非“数值噪声的副产物”。若把开放系统错当成只有实频率的封闭系统，就会直

接丢失辐射损耗信息。

2.6 本书的模型层级：为什么同一个问题会有不同答案

贯穿全书的一个核心思想是：PCSEL 研究是一串层级递进的模型，而非单一模型。我们
采用四层划分。
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表 2.3: PCSEL 四层建模体系的接口规范。以“计算阈值电流”为例说明数据如何在各层之间
传递。每一层的输出成为下一层的输入，形成完整的证据链。

层级 核心问题 输入参数 输出结果 典型求解器

L1: 被动电
磁

有哪些候选模？哪

些能辐射？
• 晶格常数 a

• 填充因子 ffill

• 刻蚀深度 h

• 折 射 率

n(x, y, z)

• 复频率 ω̃n

• 品质因子 Qn

• 辐射损耗 αrad

• 远 场 图 案

E(θ, ϕ)

平面波展开法（能带）、严格

耦合波法（辐射）、时域有限

差分法（瞬态）、有限元法（本

征模）

L2: 有源光
学

哪个模阈值最低？
• L1 输出的 Qn

• 内部损耗 αint

• 增益谱 g(λ,N)

• 光学限制因子

Γ

• 阈值增益 gth

• 模增益排序

• 模式竞争结果

• 偏振选择比

耦合波法、重叠积分模型、速

率方程稳态解

L3: 电注入
器件

需要多大电流？
• L2 输出的 gth

• 外延掺杂分布

• 电极几何形状

• 迁 移 率 模 型

µ(N,T )

• 阈值电流 Ith

• 载 流 子 分 布

N(x, y, z)

• 电 流 密 度

J(x, y)

• 串联电阻 Rs

泊松方程 + 漂移扩散方程

（电荷输运与半导体模块）

L4: 热 - 电
- 光耦合

能否稳定工作？
• L3 输 出 的

Pheat

• 热导率 κ(T )

• 热边界条件

• 折射率温度系

数、带隙温度系

数

• 温 度 场

T (x, y, z)

• 热阻 Rth

• 温升 ∆T

• 模式排序变化

热传导方程（热传导模块）+
光学回写迭代

注: 实际工作流程中，L1→L2→L3→L4 是单向传递，但 L4 产生的温升会通过折射率温度系数 (dn/dT ≈ 2 ×
10−4 K−1，以砷化镓为例) 和带隙温度系数 (dEg/dT ≈ −0.4meV/K) 回写到 L1 和 L2，形成闭环耦合。当
∆T > 30K 时，这种反馈不可忽略。
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L1 被动电磁层：模式、复频率、辐射损耗、远场趋势

L2 有源光学层：材料增益、模增益、阈值增益、模式竞争

L3 电学层：Poisson、漂移-扩散、注入效率、电流扩展

L4 热-电-光耦合层：温升、热漂移、工作窗口、稳定性

图 2.2: 本书采用的四层建模结构。越往下越接近真实器件工作状态。

表2.3 进一步给出四层模型的接口规范：每一层的输出成为下一层的输入。实际建模时应
当按这张表核对数据传递。

这四层的区别，是“谁回答的问题不同”，而非“谁更高级”。

• L1 被动电磁层：回答候选模是什么、频率在哪里、辐射损耗如何；

• L2 有源光学层：回答要补多少增益才能达到阈值、哪些模式更可能竞争；

• L3 电学层：回答注入是否均匀、载流子是否能有效进入有源区；

• L4 热-电-光层：回答真实器件在工作时会不会因为温升和非均匀性而改变模式排序。

直觉框

判断一个具体分析属于哪一层的最直接方法，是看它回答的问题：

若要回答的问题是…… 最低需要到哪层

候选模频率、辐射损耗、远场对称性趋

势

L1

哪个候选模阈值增益最低 L2
器件阈值电流是多少 L3
高温下哪个模先激射、线宽如何变化 L4

若结论跨越了当前层级（例如用被动 Q 直接报告阈值电流），就是“层级偷换”——这

是全书反复提醒的最常见错误。
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2.7 几个最容易混淆的术语：先立边界，细节由首用章展开

下面四对术语会反复出现。它们的完整辨析放在各自的首用章节（“模 vs Bloch 模”见
第四章，“Γ 点 vs 带边”见 第五章，“被动共振 vs 有源阈值”与“阈值增益 vs 阈值电流”见
第七章），高频混淆对照表统一收在 第三十一章。这里只先立四条最低边界：

•“模”泛指满足给定方程和边界条件的场分布；“Bloch模”专指无限周期结构中满足 Bloch
条件的本征场，天然属于 L1 层；

• Γ 点是布里渊区中心（k = 0）；带边是群速度趋近于零的位置——两者可能重合，但不是

同义词；

• 被动共振提供候选模，有源阈值决定谁先赢，这个顺序不能反过来；

• 阈值增益 gth 是 L2 层的光学条件，阈值电流 Ith 是 L4 层的器件条件，中间隔着电学与
热学两层桥。

易错点

“某模式在 RCWA/FEM 中 Q 最高，因此器件阈值电流最低”这句话同时混淆了被动

与有源、阈值增益与阈值电流、无限周期与有限器件三个层级。

2.8 如何阅读后续章节：每一章都在回答链条上的哪一环

为了让整本书读起来像一条连续链，而不是二十多篇松散讲义，这里先给出主线。

{ε(r), µ(r)} Maxwell + Bloch−−−−−−−−−−→ {ω̃m,Fm}
gain/loss overlap−−−−−−−−−−→ gth,m

DD + Poisson + Heat−−−−−−−−−−−−−→ Ith,m.
(2.2)

这条链里每个箭头对应后续一批章节：

• 第三章至第五章 建立 L1 层；

• 第六章、第七章和第十章 解释模耦合与阈值增益；

• 第十七章至第十九章 把外延层和电学结构引入；

• 第二十章、第二十五章 则把这些模块连成真实器件工作流。

理解 式 (2.2) 的意义在于：后面任何局部公式都不再是孤立的。它们总是在为某一个箭
头服务。

2.9 全书模型依赖图：每章向下一章交付什么

仅知道“后面有哪些章节”还不够，还需要知道每一段向下一段交付什么中间量。表2.4
给出本书最关键的章节交接关系。
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表 2.4: 全书主线中的章节交接表。每一行表示“上一段向下一段交付什么”。
上游章节 向下游交付的核心中间量 下游章节如何使用

第三章至第五章 Bloch 模、Γ 点候选模、对称

性位置、候选频段

第六章、八至十和第十三章 用来组织辐射、偏振和降阶模

型基底

第六章、 第八章 和

第九章

辐射通道、偏振选择、BIC /
quasi-BIC 约束

第十章、第十四章 用来判断哪些模值得进入阈值代理与开

放散射分析

第十章至第十二章 耦合矩阵、微扰灵敏度、候选

排序与阈值代理语言

第十三章至第十六章 用来缩小全波搜索空间和解释结果变

化

第十 三章 至 第十

六章

候选模目录、被动损耗、有限

尺寸远场、方法互证结果

第十七章、第二十五章和第二十六章 用来进入器件层与完

整建模链

第十 七章 至 第二

十章

纵向重叠、模增益映射、注入

分布、温度场与工作窗口

第二十一章至第二十四章 用来定义真实器件层面的稳定性

与性能

第十九章、第二十章 载流子分布 N(r)、局部温度

T (r) 与电热回写系数

第十九章、第二十章 中把 T (r) 反馈进迁移率/增益/折射率
模型，完成 L3→L4 闭环

第二十五章至第二

十七章

正向流程、执行样例、反向诊

断

第二十九章、第三十章 用来固化为可复核的研究模板

2.10 全书需要反复区分的六类边界

到这里，可以把本章压缩成六条阅读边界。后文重复触及这些误区时，统一用“� 红线
#N”半句回指本节，不再整段重述：

� 红线 #1
无限周期布洛赫模 ̸= 有限器件工作模

� 红线 #2
被动冷腔共振 ̸= 有源阈值

� 红线 #3
阈值增益 gth ̸= 阈值电流 Ith

� 红线 #4
均匀增益/有效折射率只是代理，不是器件默认状态

� 红线 #5
二维教学模型结论不可直接替代三维平板器件结论

� 红线 #6
线性阈值代理 ̸= 阈上稳态激光理论

图 2.3: “六条红线”可视化速记图。后文首次触及对应误区时，统一用“� 红线 #N”作边注
提示。

1. 无限周期的 Bloch 模不是有限器件的最终工作模（L1 → 器件层）；

2. 被动冷腔共振不是有源阈值（L1 → L2）；

3. 阈值增益不是阈值电流（L2 → L3/L4）；

4. 均匀增益或有效折射率只是代理模型，不是真实器件默认状态（L2 → L3/L4）；

5. 二维教学模型不是三维 slab 结构结论，除非已明确说明哪些纵向自由度被压缩进了等
效参数（2D → 3D 层级替换）；
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6. 线性阈值代理不是阈上稳态激光理论，除非已显式引入有源自洽场或饱和非线性框架
（L2 → 阈上动力学）。

如果读者在后续章节中不断回看这六条，整本书会清楚得多。

回看本章

本章的任务是把全书的语义基础固定下来。自此以后，看到坐标、频域符号、Γ 点、带边、

阈值增益、阈值电流等术语，都应自动联想到它们所属的模型层级与物理含义。

练习题

1. [基础] 在本书采用的时间因子约定下，解释为什么 ω̃ = ω0 − iγ 表示衰减。

2. [进阶] 试着用自己的话区分“Bloch 模”“被动共振模”“激射模”。

3. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个例子，说明为什么 gth 很低时，Ith

仍可能很高。

延伸阅读

• [57] 中关于晶格、倒格矢与对称性记号的章节。

• 建议将本书的符号表与本章一起对照阅读，随时检查各符号所属的模型层级。
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想象一只“关不上门”的腔：顶部完全封闭，光出不来；顶部一旦打开，能量又必然泄

漏。PCSEL 必须在这两者之间工作，所以它的模式从一开始就不是普通封闭腔里的实频本征
态，而是带辐射寿命的开放共振。本章要建立的 Maxwell 语言，正是为了把这扇门怎样打开、
打开后频率和损耗怎样一起出现说清楚。

读完本章，你应能

• 从时域 Maxwell 方程出发，建立本书后续使用的频域本征问题。

• 理解何时可以把 Maxwell 算符看成厄米问题，何时必须视为非厄米开放问题。

• 建立开放 Maxwell 问题的最小函数空间直觉，知道为什么共振模、QNM 与封闭腔本征
模不是同一类对象。

• 弄清楚复频率、品质因子、光子寿命和辐射损耗之间的关系。

读前准备 大学电动力学中的 Maxwell 方程、边界条件与向量恒等式。

阅读主线 本章所处模型层级：L1

本章先从 Maxwell 方程写起，再转入频域形式，随后讨论在何种条件下它成为本征值问
题。接着我们解释为什么 PCSEL 从根本上是开放系统，并补上开放问题关键的数学直觉：共
振模为什么不再属于普通平方可积函数空间、QNM / resonant states 应如何作最小理解。最
后再把这一章和后面的 Bloch 理论、阈值分析接起来。

3.1 从时域方程出发：我们到底在求解什么

本章先明确所求解的电磁问题：PCSEL 中的光场由什么方程决定？这些方程中的哪些部
分来自材料本身，哪些部分来自边界，哪些部分来自我们选择的近似？

27
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在宏观电磁学层面，时域 Maxwell 方程写为

∇ ·D = ρf , (3.1)

∇ ·B = 0, (3.2)

∇×E = −∂B
∂t

, (3.3)

∇×H = Jf +
∂D

∂t
, (3.4)

其中 ρf 与 Jf 是自由电荷和自由电流。在本书讨论的腔模、本征模和被动共振问题中，我们

通常取无外加源情形，即 ρf = 0、Jf = 0。这并非说器件里没有载流子，而是说在电磁子问

题中，载流子的作用被压缩进本构关系，例如介电函数、增益和损耗之中。

为了把 Maxwell 方程变成可计算问题，还需要本构关系。最基本的写法是

D = ε0εr(r, ω)E, B = µ0µr(r, ω)H.

在大多数半导体光学问题中，磁响应不显著，后文通常取 µr ≈ 1。这一近似在近红外到可见

光频段（约 400 nm–2 µm）的非磁性半导体（GaAs、InP、GaN 等）中成立，因为轨道磁响
应极弱，对应磁化率通常满足 χm = µr − 1 ∼ 10−5。对 THz 频段或人工磁响应超材料，此
近似不成立；本书讨论的材料体系均满足 µr ≈ 1。主要复杂性集中在 εr：它既包含空间分布，

又可能包含频率色散、材料损耗、载流子注入和温度依赖。也就是说，PCSEL 的全部复杂性，
最终都会不同方式写进 εr(r, ω) 之中。

3.2 转到频域：为什么教材几乎总在频域讨论模式

若系统在单频附近工作，或者我们要研究本征模与共振，最自然的做法是采用 第二章 中

约定的时间因子 e−iωt，把场写成

E(r, t) = ℜ
[
E(r)e−iωt] , H(r, t) = ℜ

[
H(r)e−iωt] .

代回 Maxwell 方程时，关键步骤如下。以 Faraday 定律为例：

∇×E(r, t) = −∂B
∂t

= − ∂

∂t

[
µ0µrH(r)e−iωt] = iωµ0µrH(r)e−iωt.

消去公共因子 e−iωt后即得频域 Faraday方程。注意正号的来源：时间导数给出 −(−iω) = +iω，
两个负号相消。若改用 e+iωt 约定，则 ∂t → +iω，所有含 iω 的符号均翻转——不同文献中频
域 Maxwell 方程正负号不同，即源于时间因子约定不同。

对 Ampère 定律也应把符号完整走一遍，而不只是“照抄结果”。从

∇×H(r, t) =
∂D

∂t
=

∂

∂t

[
ε0εrE(r)e−iωt] = −iωε0εrE(r)e−iωt

可见，在 e−iωt 约定下，Ampère 定律右端会直接给出负号。消去公共因子 e−iωt 后，频域方

程写成

∇×E = iωµ0µrH, (3.5)

∇×H = −iωε0εrE. (3.6)
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对 式 (3.5) 再取一次旋度：

∇× (∇×E) = ∇× (iωµ0µrH) = iωµ0µr∇×H.

若 µr 空间变化，则需写成 ∇ × [µ−1r (∇ × E)] = iωµ0(∇ ×H)。再用 式 (3.6) 消去 ∇ ×H，

得到电场主方程

∇×
[
µ−1r (r)∇×E

]
− k20εr(r)E = 0, k0 =

ω

c
. (3.7)

这是后文常用的频域 Maxwell 方程。形式上它已经非常像一个本征值问题，但若要把它当作
本征值问题，还需要说明两个问题：边界条件是什么？介质是否损耗、是否开放？

坡印廷定理与能量流向 回答这两个问题的最直接工具是能量流。利用矢量恒等式 ∇ · (E ×
H∗) = H∗ · (∇×E)−E · (∇×H∗)，并将 式 (3.5)和式 (3.6) 代入，经过直接计算可得

∇ ·
(
1

2
E ×H∗

)
=

iω
2

(
µ0µr|H|2 − ε0ε∗r |E|2

)
. (3.8)

对全空间积分并取实部，得到时间平均功率流

Pout =

∮
∂V

1

2
Re(E ×H∗) · ds = −

∫
V

ω

2
Im(εr)ε0|E|2 dV. (3.9)

若边界为理想导体（n×E = 0）且介质无损（Im εr = 0），则两侧均为零，能量既不能流出也

不能耗散，只能永远囚禁在腔内；而 PCSEL 表面没有金属屏蔽，光可以从衍射栅耦合出去，
坡印亭净通量不为零。因此，判断一个系统是“封闭”还是“开放”，不应只看几何形状，而

应看坡印亭矢量的净通量是否为零。下一节将看到，这一能量差别决定了本征频率是实数还

是复数。

3.3 算符观点：为什么有时本征频率是实数，有时必须是复数

为了建立后文需要的概念，我们把 式 (3.7) 记成算符形式

L̂(ω)E = 0, L̂(ω) = ∇× µ−1r ∇×−k20εr(r, ω). (3.10)

物理含义：方程式 (3.10)定义了开放光学系统的本征问题框架。算符 L̂(ω) 的第一项 ∇×
µ−1r ∇×描述磁场的旋度能量，第二项 k20εr 描述电场在介质中的存储能力。求解 det[L̂(ω)] = 0

即得到系统的本征频率和本征模式。

如果材料无损、无色散，边界又是理想封闭的，那么这个算符可以在适当函数空间上写成

自伴形式。此时本征频率是实数，不同模式之间具有良好的正交关系。这是很多电磁教材首先

讲授的情形，因为它数学上干净，也有助于建立能量守恒图像。最小类比是一自由度 RLC 共
振器：理想无损时本征频率为实数，串入电阻后频率变成“振荡频率 + 衰减率”的复数——
厄米对应“无电阻”，非厄米对应“有电阻”。

但 PCSEL 不是这样的系统。它要向自由空间辐射输出；只要允许辐射，系统就不再是封
闭腔，模式就不再是严格束缚态，而会变成准束缚态（quasi-bound state）或共振态。在后面
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的 第九章 中（完整内容见第 8b 章，位于 Ch08 与 Ch09 之间）我们会进一步看到，某些 Γ

点模甚至会以 BIC / quasi-BIC 的形式组织辐射通道。此时本征频率通常写成

ω̃ = ω0 − iγ,

其中 γ 不再是“数值误差”，而是模式能量逸出或耗散的速率编码。因此，PCSEL 的被动模
分析从一开始就必须带着“非厄米开放问题”的意识进行。图3.1 展示了这些模式在复频率平
面上的位置和物理含义。

封闭谐振腔与开放 PCSEL 系统的对比

性质 封闭腔 (金属壁) 开放腔 (PCSEL)

本征频率 实数 ωn 复数 ωn − iγn
模式正交性 标准内积正交 需要双正交基

边界条件 n×E = 0 Sommerfeld 辐射条件
Q 因子来源 导体损耗/介质损耗 辐射损耗 + 介质损耗
完备性 离散谱完备 离散谱 + 连续谱

实部轴（ωr）

虚部轴

被动外延拓区（非物理解）

高品质因子

低品质因子

连续谱束缚态（γ → 0）

准连续谱束缚态

Q ∼ 103 量级
Q ∼ 105 量级

下半平面 = 开放/有损共振

图 3.1: 复频率平面示意。被动开放系统的共振模位于下半平面（γ > 0），距实轴越近表示 Q

越高。连续谱束缚态理想地处于实轴上（γ = 0），准连续谱束缚态则刚刚离开实轴。

对 PCSEL 常见近红外工作点（ω0 ∼ 1015 rad/s），由

Q =
ω0

2γ
⇒ γ

ω0
=

1

2Q

可得：Q = 103 时 γ/ω0 ≈ 5× 10−4，Q = 105 时 γ/ω0 ≈ 5× 10−6。因此“离实轴多远算高品

质因子”可以直接用这个比例估算，而不必只靠定性描述。

若要把“无损、无色散、封闭边界下 Maxwell 问题可写成自伴形式”说得更正式，较自
然的写法不是直接把 式 (3.7) 当普通矩阵本征值问题，而是先把它限制在

X =
{
E ∈ H(curl;V )

∣∣ ∇ ·(εE) = 0, 满足封闭边界条件
}
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这一约束子空间上，再把它改写成广义本征值问题或等价的加权自伴算子问题。下面的命题

与证明只给出教学化 proof sketch：它足以解释物理上为什么得到实频率，但不是函数分析
层面的完整证明。

命题 3.1. 在无损、无色散、封闭边界条件下，Maxwell 本征问题可以写成自伴形式，因此本
征频率为实数。

教学化证明思路. 对两个试探场 E1,E2，构造加权内积

⟨E1,E2⟩ε =
∫
V
εr(r)E

∗
1 ·E2 dV.

在上述约束子空间内，下面只抓住对“为什么封闭无损时频率为实数”关键的一步：旋度项在

该加权内积下可通过分部积分变成对称形式。利用向量恒等式 ∇ · (A×B) = B · (∇×A)−
A · (∇×B) 对旋度做分部积分，可以把作用在 E2 上的旋度“转移”到 E1 上：∫

V
E∗1 · (∇×∇×E2) dV =

∫
V
(∇×E1)

∗ · (∇×E2) dV −
∮
∂V

(E∗1 ×∇×E2) · n̂ dS.

若边界为理想导体（PEC），则在边界上 n̂×E = 0，表面积分项为零；若为周期边界，相对两

侧的法向相反且场值满足 Bloch 条件，表面项成对抵消。更具体地，在两侧边界 r 与 r +R

上有

E(r +R) = E(r)eik·R,

表面积分的相位因子与法向翻转带来的负号相抵，因而相消。这一步只在 k 为实向量时成立；

若 k 取复值（表示面内衰减），表面积分不再严格抵消，算符也不再严格自伴。对调 E1 和 E2

后结果不变，于是

⟨E1, L̂E2⟩ε = ⟨L̂E1,E2⟩ε,

这也是自伴性的定义。自伴算符的本征值必为实数。

但对开放辐射边界，∂V 延伸到无穷远，出射波携带能量使表面积分不为零且不对称，算

符不再自伴。本征频率必须取复数 ω̃ = ω0− iγ，其中 γ > 0直接编码能量向外辐射的速率。

3.4 开放 Maxwell 问题的函数空间直觉：为什么它不再是普通闭腔
本征值问题

这里需要把一个常被轻描淡写、但对 PCSEL极关键的数学事实讲清楚。封闭腔本征模通
常属于普通的平方可积函数空间，因为场在腔外被边界截断或指数衰减，能量积分是有限的。

开放系统中的共振模则不同。若某个模满足出射波条件，其远场在三维直觉上可写成

E(r) ∼ eik̃r

r
f(r̂), k̃ =

ω̃

c
, (3.11)

其中 ω̃ = ωr − iγ，且 γ > 0。把指数项拆成振荡部分与增长部分后可得

eik̃r = eiωrr/c e+γr/c. (3.12)
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这说明一个反直觉但标准的事实：若把开放共振模按纯出射边界条件延拓到无穷远，它在空

间上通常不是衰减而是增长的。这并不表示它“物理上发散了”，而是说它对应的是有限时间

窗口内的辐射拖尾（因果响应），并不要求在 t → +∞ 的真实场中保持该增长；在严格的散
射/Green 张量解析延拓意义下，它是共振极点态，而不是普通 Hilbert 空间里的束缚态。

这一步必须讲明白，因为它直接解释了为什么开放系统中的归一化、正交性和微扰理论

不能直接照搬封闭厄米问题：问题的根源不只是“损耗让本征值变成复数”，而是函数空间本

身已经换了。

3.5 QNM / resonant states 的最小定义

在本书语境中，一个准正规模（quasinormal mode, QNM）或共振态（resonant state），
最小可以定义为：在无外加源条件下满足 Maxwell 方程，并同时满足纯出射边界条件的非平
凡解，

L̂(ω̃n)ER
n = 0, 仅允许 outgoing-wave solution. (3.13)

一个常用的等价描述是 Sommerfeld 辐射条件。以一维标量场为例：

lim
r→∞

r

(
∂E

∂r
− ik0E

)
= 0, (3.14)

表示无穷远处只有向外传播分量，没有向内入射分量。这与束缚态要求的 E → 0（r → ∞）
完全不同；正因为 ω̃ 的虚部存在，QNM 在空间上可指数增长，导致其 L2 范数发散。数值

计算中采用 PML，正是将这一出射条件以可计算的方式实现。这里上标 R 表示右模（right
mode），是为了和后面会出现的伴随模区分。对应的复频率 ω̃n 可等价地理解为 Green 张量或
散射矩阵的极点位置；也就是说，开放系统的模不是先于散射存在的独立对象，而正是散射响

应在复频率平面上的结构化奇点 [13, 60, 3]。
这个定义已经足够支撑本书后面的物理主线。它告诉我们：

• QNM 的本征频率天然是复数；

• QNM 的场型天然带有辐射信息，而不是只描述腔内驻波；

• 只要讨论辐射损耗、准 BIC、远场工程或开放系统微扰，QNM 语言就比封闭腔本征模语
言更贴近问题本身。

围绕这一极点态身份重新建立的归一化、伴随模与双正交框架，见 第二十八章 中“伴随模、

双正交与广义归一化”一节，尤其可对照 式 (28.48) 及其前后说明。

3.6 为什么 PCSEL 作为开放系统

到这里，我们可以回答一个看似简单、实际上极其关键的问题：为什么本书反复强调 PC-
SEL 是开放系统？

原因很直接。PCSEL 的目标之一就是法向出光。既然要出光，就必须允许电磁能量离开
器件进入自由空间。能量能够离开，模式就不可能是理想封闭腔中的永不衰减本征态。于是：
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• 模式频率一般是复数；

• 模式品质因子 Q 与衰减率 γ 相关；

• 模式场的远场形状与辐射边界实现密切相关；

• 仿真中边界条件的处理不再是数值细节，而是物理模型的一部分。

因此，即使只进行能带分析，也需要保留开放性的影响范围。一个在封闭近似下看起来很

好的模式，到了开放系统中可能因为辐射耦合太强而损耗很大；反过来，一个能有效法向出射

的模式也一定不是完全束缚的。PCSEL 的设计任务始终围绕“控制目标模式的辐射通道和泄
漏速率”，而不追求“完全抑制泄漏”。

3.7 复频率、品质因子与光子寿命

设某个被动共振模的复频率为

ω̃ = ω0 − iγ.

若把时间依赖写成 ℜ
[
E(r)e−iω̃t]，则模场振幅满足

|E(t)| ∝ e−γt.

于是，振幅本身的衰减时间尺度是 τamp = 1/γ。但器件分析里更常用的是储能或光子数寿命。

由于电磁能量与场强平方成正比，

U(t) ∝ |E(t)|2 ∝ e−2γt,

因此损耗功率满足

Ploss = −
dU
dt = 2γU.

这就解释了为什么品质因子的分母是 2γ 而不是 γ：Q 比较的是单位振荡周期内储能衰减得有

多慢，所以它天然对应能量寿命，而不是振幅寿命。于是可定义光子寿命

τp =
1

2γ
. (3.15)

进一步，品质因子定义为

Q =
ω0

2γ
= ω0τp. (3.16)

这两个式子在后文会不断出现，因为它们把“复频率”这种看似抽象的本征值，转换成了器件

工程师更熟悉的时间尺度和损耗尺度。

但 Q 只是被动冷腔信息，式 (3.16) 是后续阈值分析的输入之一，而不是终点（� 红线 #2，
见 第2.10节）。
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例子

在数值仿真中，如果用 FDTD 计算一个 PCSEL 冷腔模式的衰减时间常数，再由
式 (3.15)和式 (3.16) 提取 Q，这一步得到的是冷腔品质因子。它可以用于与 RCWA、
FEM 做交叉验证，也可以为阈值增益估计提供被动损耗信息。

3.8 开放边界的实现：数学边界条件与数值边界条件不是一回事

在数学上，开放系统的理想边界即 式 (3.14) 的出射波条件（outgoing-wave condition）：
远处只允许向外跑的波，不允许从无穷远无源返回的入射波。对矢量 Maxwell 问题，严格形
式会更复杂，但物理含义完全相同。边界条件本身，就是开放系统定义的一部分。

数值计算无法把空间做到无穷大，于是需要用辐射边界条件、端口条件或完全匹配层（per-
fectly matched layer, PML）来近似它。

(a) 辐射边界

PCSEL slab 外向波

Sommerfeld 辐射条件
lim
r→∞

r
(
∂u
∂r

− iku
)
= 0

只允许外向传播

(b) 完全匹配层 PML

计算区域PM
L

PM
L

PML

PML

波进入 PML 后指数衰减
并尽量避免反射

(c) 周期性边界

a2

a1Bloch 周期性边界
E(r +R) = E(r) eik·R

用单胞代表无限周期

(d) 边界条件选择指南
边界类型 适用场景 注意事项

辐射边界

PML
周期性边界

解析模型、远场

近似FDTD、FEM 全
波仿真PWEM、RCWA
单胞问题

仅适用于外向辐

射近似需要足够厚度并

做收敛检查不适用于有限尺

寸器件

图 3.2: 开放边界条件的数值实现方式对比。(a) 辐射边界条件：在计算域边界施加出射波条
件，要求波只能向外传播；(b) 完全匹配层（PML）：通过在边界处引入复坐标延拓使外向波
指数衰减，理想情况下无反射；(c) 周期性边界条件：利用 Bloch 定理将无限周期结构约化到
单个原胞；(d) 边界条件选择指南：根据问题类型（本征模、散射、周期结构）选择合适的边
界条件组合。注意 PML 并非物理实体，而是将无限空间折叠进有限计算域的数学技巧。

图3.2对比了几种常用的开放边界实现方式及其适用场景。
PML 的核心思想值得在这里做一个最小介绍。它在计算域边界处引入一层特殊介质，通

过对坐标做复数延拓

x→ x+
iσ(x)
ω

,
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使出射波在该层中指数衰减，但由于变换是连续的、在物理–PML 界面上梯度为零，波在进入
该层时不产生反射。需要注意的是，σ/ω 显式依赖频率；对 QNM 这类复频率 ω̃ 问题，取用

哪一个 ω 会影响虚部精度，因此常需做收敛性检查。

PML 参数设置的实践建议

PML 的性能强烈依赖于参数选择。以下是经过验证的设置准则：

1. PML厚度：通常取半个到一个工作波长 (dPML ≈ λ0/2–λ0)。对高 Q腔 (Q > 104)，
建议增加到 1.5–2λ0

2. 吸收剖面：推荐使用二次或三次渐变剖面 σ(x) = σmax(x/dPML)m (m = 2–3)，而
非均匀吸收

3. 最大吸收率： σmax 应满足 σmaxdPML/c ≈ 3–6，对应单程衰减 e−3 ≈ 5% 到

e−6 ≈ 0.25%

4. 收敛性检验：对高 Q 模式，需系统扫描 PML 厚度和 σmax，直到 Re(ω) 和 Im(ω)

的变化小于目标精度（如 < 0.1%）

5. 复频率修正：对 QNM 求解，若初始估计频率为 ωest，建议在 PML 中使用 ω =

Re(ωest) 而非固定实频率，以减少频率失配误差

经验法则：若发现 Q 值随 PML 厚度振荡或不单调变化，通常表明 PML 参数未优化或
存在驻波干涉，需增加厚度或调整吸收剖面。

若想看到“为什么会衰减”的最小代数，可取一维右行波 E(x) = eikx。代入复坐标延拓

后：

E → exp
[
ik
(
x+

iσx
ω

)]
= eikx e−kσx/ω.

后面的指数因子 e−kσx/ω 就是 PML区域中的吸收包络；它直接展示了“复坐标→指数衰减”
的物理效果。

一旦开放边界实现不当，就会发生两类严重误判：

• 人工反射把本应泄露的模式困住，导致虚假高 Q；

• 人工吸收过强，把本应存在的模式洗掉，导致错误低估共振质量。

常见错误：开放边界 vs 封闭边界
错误理解：将 PCSEL 当成封闭谐振腔，使用理想导体（PEC）边界条件。封闭边界会
人为产生反射驻波，导致 Q 值被严重高估（可能差 3–5 个数量级）、模式频率偏移、远
场方向图完全错误。

判别方法：如果仿真得到 Q > 106 但没有使用 BIC 机制，很可能是边界条件错误。反
过来，“复频率的虚部很小，说明数值做得很准”这种说法也没有物理意义：虚部大小

首先反映的是模式本身的损耗与开放性，只有在收敛和边界条件正确的前提下，才谈得
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上数值精度。

3.9 这一章和后文的关系：为什么先讲 Maxwell，再讲 Bloch

到这里，读者应该能看出：本章建立的是问题类型，而不是最终解法。我们已经知道 PCSEL
的被动光学子问题来自开放系统中的 Maxwell 方程，但还没有利用二维周期性。周期性一旦
被引入，问题就可以借助 Bloch 定理进行分类和简化，这也是下一章的主题。

从逻辑上说，本章回答的是“PCSEL 的电磁问题是什么”；下一章回答的是“在周期性存
在时，这个问题如何被组织和分类”；再下一章才会进一步问“在这些被组织好的模式中，哪

些最有可能成为 PCSEL 关心的候选模”。

回看本章

本章把 PCSEL 的电磁基础明确成了一个开放、通常非厄米的 Maxwell 本征问题。频域
Maxwell方程给出模式条件，复频率给出损耗时间尺度，开放边界决定模式是否能正确反映真
实面发射结构，而 QNM / resonant states 则给出了开放共振模最小且严格的数学身份。后续
所有能带、Γ 点、耦合波和阈值分析，都建立在这一本章奠定的框架之上；其中更严格的归一

化、伴随模与非厄米微扰公式将在 第十二章、第二十八章 中继续展开。

练习题

1. [基础] 从频域 Maxwell 方程出发，推导磁场形式的主方程，并说明它与电场形式在数值
上可能各有什么优缺点。

2. [基础] 解释为什么“面发射”这一目标本身就迫使 PCSEL 成为开放系统。

3. [进阶] 在本书的时间因子约定下，证明 式 (3.16) 成立。

4. [进阶] 利用式 (3.11)和式 (3.12)，解释为什么开放共振模通常不属于普通平方可积函数
空间。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）试举出一个边界条件实现错误会如何误导
PCSEL 设计判断的例子。

延伸阅读

• [64] 中关于开放边界与时域电磁计算的章节。

• 关于开放共振模、QNM 归一化与散射极点视角，可结合 [60, 34, 3] 阅读。

• 配合 第十四章、第十五章 回看本章，可更清楚地理解数值边界为什么不能被当作纯技术
细节。
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读完本章，你应能

• 理解平移对称性为什么会导致 Bloch 定理，而不只是记住 Bloch 形式。

• 掌握二维晶格、倒晶格、布里渊区和高对称点的基本几何意义。

• 认识 slab 结构中 TE/TM 分类的适用条件与局限。

读前准备 第二章、第三章 中的频域 Maxwell 方程、坐标约定和倒格矢记号。

阅读主线 本章所处模型层级：L1

本章先从“周期性如何约束解”讲起，再给出 Bloch 定理的证明思路，随后介绍二维光
子晶体几何和布里渊区，最后把这些理想周期概念放回具有有限厚度的 PCSEL slab 结构中，
解释 TE/TM 为什么经常只是近似语言。

4.1 为什么周期性如此重要

上一章已经说明，PCSEL 的被动光学问题来自开放系统中的 Maxwell 方程。现在我们加
入新的结构信息：介电函数在平面内是周期的。设存在一组晶格平移 R，使得

ε(ρ+R, z) = ε(ρ, z). (4.1)

这条周期性条件直接改变了解空间的结构。它意味着：虽然结构在平面上无限延展，但解并不

需要在整个无限空间里“毫无组织地”寻找。周期性会把解空间分解成一族由波矢 k 标记的

子空间。Bloch 定理正是这种分解的数学表达。
对初学者来说，Bloch 定理最容易被误记成一句形式化定义

Ek(r) = eik·ρuk(r),

然后就往下继续算。这样当然可以做题，但难以说明这一形式为何与倒格矢、高对称点和能带

图相联系。下面从平移算符说明其来源。

37
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4.2 Bloch 定理的来源：平移算符与共同本征态

考虑晶格平移算符 T̂R，定义为

T̂RE(ρ, z) = E(ρ+R, z).

若介质满足 式 (4.1)，则 Maxwell 算符在平面内与所有 T̂R 对易。这个对易关系最好显式写一

次。设频域算子记为

L̂ = ∇× µ−1r (ρ, z)∇×−ω
2

c2
εr(ρ, z),

则对任意场 E 有

T̂RL̂E(ρ, z) = L̂(ρ+R, z)E(ρ+R, z).

一旦结构满足

εr(ρ+R, z) = εr(ρ, z), µr(ρ+R, z) = µr(ρ, z),

就有 L̂(ρ+R, z) = L̂(ρ, z)，从而

T̂RL̂E = L̂T̂RE, =⇒ [T̂R, L̂] = 0.

对易意味着可以寻找同时是 Maxwell 算符和平移算符本征态的场。于是存在一组复数 λ(R)

使得

T̂RE(ρ, z) = λ(R)E(ρ, z).

现在利用群性质：

T̂R1 T̂R2 = T̂R1+R2 .

对同一本征态作用后得到

λ(R1)λ(R2) = λ(R1 +R2).

满足这种可乘性质的连续表示只能写成

λ(R) = eik·R,

其中 k是某个二维向量。一个简要论证如下：若 λ(R)连续且满足 λ(R1)λ(R2) = λ(R1+R2)，

则可写 lnλ(R) = c ·R，其中 c为常向量。无损周期系统要求 |λ| = 1，因此 c必为纯虚数，记

作 ik，于是得到指数形式。若允许有损或倏逝 Bloch 解，则 k 可取复数（“复 Bloch 波矢”），
对应沿晶格方向的衰减或放大。

于是便有

Ek(ρ+R, z) = eik·REk(ρ, z), (4.2)

再把快速相位因子提出，就得到 Bloch 形式

Ek(ρ, z) = eik·ρuk(ρ, z), uk(ρ+R, z) = uk(ρ, z). (4.3)

图4.1通过一维示例直观展示了 Bloch 定理的物理图像。
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(a) 周期系数

x

V (x)

a

V (x+ a) = V (x)

(b) Bloch 形式

x

ψk(x)

uk(x)

eikx

ψk = uk eikx

(c) 与光子晶体类比

系统 控制方程

电子
[−∇2 +

V ]ψ = Eψ

光子
[∇ × ∇ ×

−ω2

c2
ϵ]H = 0共同点：周期系数、平移

对称、均满足 Bloch 定理

Bloch 定理：周期系统中的本征解可写为 ψk(r) =

uk(r) eik·r，其中 uk(r + R) = uk(r) 与晶格同周期。

图 4.1: 一维 Bloch 定理直观演示。(a) 周期势场 V (x)（黑色）与 Bloch 波函数 |ψk(x)|2（彩
色）；(b) Bloch 波函数的分解：包络函数 |uk(x)|2（红色虚线，具有与晶格相同的周期性）乘
以平面波因子（蓝色振荡）；(c)电子系统与光子系统的类比：尽管控制方程不同（Schrödinger
方程 vs Maxwell 方程），但由于两者都是线性波动方程且具有周期系数，Bloch 定理的数学形
式完全相同。这使得我们可以将固体物理中的能带理论直接迁移到光子晶体。

Bloch定理的本质是利用平移对称性把无限系统的解空间按表示分类，而非经验性地假设
“平面波乘周期函数”。

这里还隐含了一个对初学者很重要的前提：本章讨论的是无损、无限、严格周期的理想背

景，因此我们把 k 视为实向量，并要求

|λ(R)| = 1.

这个条件的物理意思是：把模式平移一个晶格周期后，只允许它获得相位，而不允许幅值沿晶

格方向系统性增长或衰减。若问题改成有限周期链、有损介质或倏逝 Bloch 解，则复 Bloch
波矢同样可能出现；但那已经超出了本章“无限周期模式分类”的任务边界。

数学基础：Bloch 定理的严格数学证明

设周期势场满足 V (r + R) = V (r)，其中 R 为任意晶格矢量。定义平移算符 TR 使得

TRf(r) = f(r + R)。

第一步：证明 [H,TR] = 0。动能项 − h̄2

2m∇
2 是空间导数算符，与平移操作对易，因此只

需验证势能项：

TR[V (r)ψ(r)] = V (r + R)ψ(r + R)

= V (r)TRψ(r),

故 HTR = TRH。

第二步：由量子力学基本原理，可对易的算符拥有共同本征态。设 ψ 为 H 和 TR 的共

同本征态：

TRψ(r) = c(R)ψ(r).
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第三步：确定 c(R) 的形式。由于平移不改变波函数归一化，要求 |c(R)|2 = 1，故可写

c(R) = eiθ(R)。又因平移操作的群性质 TR1TR2 = TR1+R2，可得：

c(R1)c(R2) = c(R1 + R2).

该函数方程的唯一连续解为 c(R) = eik·R，其中 k 为与 R 无关的常矢量。
第四步：构造 Bloch 函数。令 ψ(r) = eik·ru(r)，代入本征方程：

TRψ(r) = ψ(r + R) = eik·(r+R)u(r + R).

另一方面，由本征值关系：

TRψ(r) = eik·Rψ(r) = eik·Reik·ru(r).

比较两式立得 u(r + R) = u(r)，即 u 具有晶格周期性。证毕。

关键注记：上述证明中假设了 |λ(R)| = 1，这对应于无损耗的保守系统。若介质存在增

益或损耗，或者考虑有限结构的倏逝模，则 Bloch 波矢可以是复数：k = k′ + ik′′。此
时 |c(R)| = e−k′′·R ̸= 1，但仍满足乘法群同态关系。这也是激光腔中有源区建模时需要

推广的理论框架。

Bloch 定理讨论的是无限周期结构中的模式分类。它告诉我们如何组织候选模，但并不自
动告诉我们有限器件中哪个模会激射，也不直接给出阈值电流。

4.3 晶格平移与倒格矢记号

若二维晶格的原胞基矢为 a1,a2，则倒格矢基矢 b1, b2 定义为

ai · bj = 2πδij . (4.4)

这里写 2π 而不是 1，是为了保证任何晶格平移对应的相位因子 exp(iG ·R)对所有整数 mi, ni

都严格等于 1，从而 Bloch 条件与傅里叶展开可以直接用整数标记。部分固体物理教材采用
ai · bj = δij 的约定，两种写法等价但符号不同，查阅文献时需注意对照。任何晶格平移都可

写为

R = m1a1 +m2a2, m1,m2 ∈ Z,

任何倒格矢都可写为

G = n1b1 + n2b2, n1, n2 ∈ Z.

之所以在一开始就引入倒格矢，是因为 PCSEL的许多耦合图像本质上都是“相差一个倒
格矢的平面波分量之间发生散射”。如果读者不熟悉倒空间记号，后面讨论 Bloch 波、布里渊
区、耦合波理论（CWT）和 RCWA 时会不断中断。

对于方格晶格，若 a1 = ax̂、a2 = aŷ，则由式 (4.4)立刻得到 b1 = (2π/a)x̂、b2 = (2π/a)ŷ。

这个最简单的例子会在后文多次作为参考系出现。
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4.4 为什么波矢只需取第一布里渊区

Bloch 波矢并非任意二维向量都互不相同。若 G 是倒格矢，则

ei(k+G)·R = eik·ReiG·R = eik·R,

因为 G ·R 总是 2π 的整数倍。于是 k 与 k+G 对应同一组 Bloch 相位条件。因此，我们只
需要在倒空间中选取一个基本区域来代表所有不等价的 k，这个区域就是第一布里渊区（first
Brillouin zone）。
这一步的物理意义在于：它说明在周期结构中，物理上不等价的是波矢模掉倒格矢后的

等价类，而非绝对波矢。后面我们画能带、讨论 Γ 点和高对称路径时，都是在这个意义下工

作的。

4.4.1 约化区方案与扩展区方案

在固体物理和光子晶体文献中，能带图有两种常见的画法约定：

简约区方案 (Reduced Zone Scheme) 将所有能带都折叠到第一布里渊区内显示。这是最
常用的方式，因为它紧凑且突出了布里渊区边界处的能隙 opening。当你看到一条连续
的色散曲线在边界处似乎” 断开” 并跳到另一支能带时，那就是折叠效应的结果。

扩展区方案 (Extended Zone Scheme) 允许波矢超出第一布里渊区，在不同区域内画出相
应的能带分支。这种方式更能反映自由粒子色散关系的连续性，但在比较不同材料的能

带时不如简约区方便，因为你需要时刻记住哪些区域是等价的。

本书默认采用简约区方案，除非特别说明。理解这两种方案的区别对于正确解读文献中

的能带图至关重要。

可能出错处

有些初学者会误以为布里渊区边界是能带的” 终点”，或者认为超出边界的波矢就没有
物理意义。正确的理解是：第一布里渊区只是一个方便的” 基本区域”，任何 k 都可以

通过加减倒格矢映射回这个区域，而物理状态保持不变。因此我们说 Bloch 波矢是在”
环面”（torus）上定义的——走出边界会从另一边回来。

直觉框

简约区方案可理解为对等价波矢的代表元选择：越过布里渊区边界的波矢，可通过加减

倒格矢映回等价点。

初学者在读图时还会遇到另一个常见困惑：为什么有时文献把所有波矢都折回第一布里

渊区，有时又把色散画成跨越多个布里渊区的连续曲线？

这对应两种完全等价的记账方式。

• 约化区方案（reduced-zone scheme）：把所有不等价的 k 都压回第一布里渊区，优点是最

适合讨论对称性和能带编号；
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• 扩展区方案（extended-zone scheme）：允许 k 继续延伸到多个倒空间区域，优点是更直

观地显示“原来哪一支平面波被周期势折叠回来”。

阅读时可采用以下顺序：先用约化区方案理解高对称点和模式分类，再用扩展区方案建

立“散射把哪几个平面波连到一起”的直觉。后者对耦合波理论尤其重要。

4.4.2 区折叠、Umklapp 过程与 Γ 点候选模

要把“画图约定”升级成“物理机制”，关键是把扩展区中的波矢显式映射回第一布里渊

区。对任意扩展区波矢 kext，总能找到某个倒格矢 G 使

kred = kext −G, kred ∈ BZ1. (4.5)

式 (4.5) 就是区折叠（zone folding）的数学表达：不同扩展区分支在折回后可能落到同一个约
化区点，从而在该点发生简并或近简并重组。

这一过程的物理图像是 Umklapp（折返）散射：晶格周期性允许“动量守恒到一个倒格
矢”。最小写法是

kout = kin +G, (4.6)

其中 G 可由晶格提供（或吸收）。因此在折叠语境下，看似“不同方向/不同区”的平面波分
量，实际上可能在约化区内属于同一耦合家族。

这也是 Γ 点模式形成的核心入口：当扩展区中的若干波分量经过 式 (4.5) 同时映射到 Γ

（即 kred = 0）附近时，它们会在周期耦合下重组为一组区中心候选模。对 PCSEL 来说，这
组模式之所以关键，是因为区中心模式更容易与法向辐射通道建立相干叠加关系。

对常见方格晶格 PCSEL，可把二阶 Bragg 工作点直观理解为“主导导模波数与一阶倒格
矢同量级”，即

βslab ∼ |G| =
2π

a
. (4.7)

在该条件附近，±x/ ± y 方向的主导平面波分量经区折叠与周期耦合汇聚到 Γ 邻域，形成后

续第 5 章讨论的区中心模家族与模式选择问题。

例子

[本书算例] 从 940nm 反推晶格常数。若先取 a = 280 nm，则主倒格矢 G = 2π/a ≈
22.4µm−1。再用 β ≈ 2πneff/λ 与 β ≈ G，可反推 neff ≈ λ/a ≈ 3.36。因此“940nm 配
280nm 晶格”对应的是一个清楚的折叠数量级，而不是经验记忆；真实 slab 仍需用纵
向模和三维开放模型修正。

4.5 二维晶格、倒晶格与布里渊区

图4.3 展示了二维实空间晶格和倒空间晶格的概念示意。图4.2进一步给出了正方晶格的
完整实例，包括实空间原胞构造（左）和对应的第一布里渊区及高对称路径（右）。

表 4.1总结了 PCSEL 中最常见的三种二维晶格类型及其基本性质。
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(a) 实空间正方晶格

维格纳-赛茨原胞

原胞

a1 = ax̂

a2 = aŷ

a

(b) 倒空间与第一布里渊区

第二布里渊区

Γ(0, 0)X(π/a, 0)

M(π/a, π/a)
Y (0, π/a)

Γ→X

X→MM→Γ

b1 =
2π

a
x̂

b2 =
2π

a
ŷ

|k|
Γ X M Γ

常用能带路径

傅里叶变换

bi ·aj = 2πδij

对正方晶格：|b1| = |b2| =
2π

a

图 4.2: 正方晶格的实空间原胞与对应的第一布里渊区示意图。(a) 左图给出晶格基矢、散射
体位置以及 Wigner-Seitz 原胞；(b) 右图给出倒空间中的第一布里渊区、高对称点 Γ、X、M

及常用能带路径 Γ→ X →M → Γ。

表 4.1: 常见二维晶格类型及其性质
晶格类型 正方 三角 蜂窝

基矢 a1 = ax̂ a1 = ax̂ a1 = ax̂

a2 = aŷ a2 =
a
2 (x̂+

√
3ŷ) a2 =

a
2 (x̂+

√
3ŷ)

倒格矢 正方形 六角形 六角形

第一布里渊区 正方形 正六边形 正六边形

高对称点 Γ, X,M Γ,K,M Γ,K,M

点群 C4v C6v C6v

典型应用 大多数 PCSEL 三角晶格激光器 光子石墨烯
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实空间基矢告诉我们孔阵在物理空间如何重复，倒空间基矢则告诉我们哪些傅里叶分量

最先参与散射与耦合。

更正式地，二维倒格基矢由

ai · bj = 2πδij (4.8)

定义。对任意二维基矢 a1,a2，可写成

b1 = 2π
ẑ × a2

|a1 × a2|
, b2 = 2π

a1 × ẑ

|a1 × a2|
. (4.9)

式 (4.9) 是后面处理三角晶格时应反复调用的工具，而不是只对正方晶格记一个“旋转九十度
再乘 2π/a”的特殊结果。

a1

a2

实空间晶格

b1

b2

倒空间晶格

图 4.3: 二维实空间晶格与倒空间晶格示意。

第一布里渊区的构造最好也不要只记最终图形。它的定义是：在倒空间中取所有比其他

倒格点更接近原点 Γ的点所组成的区域，也就是倒空间里的Wigner–Seitz原胞。实际作图时，
最稳妥的步骤是先画出离原点最近的一圈倒格点，再对连接原点与这些倒格点的线段作垂直

平分线，最后取围住原点的最小闭区域。

Γ

最近邻倒格点的垂直平分线围出第一布里渊区

图 4.4: 方格晶格第一布里渊区的构造示意。蓝色区域是围住原点的 Wigner–Seitz 原胞。

图4.5 则给出了标准方格晶格高对称点标注。中心点 Γ 对应 k = 0，而边中心 X 与角点

M 分别代表两类不同的特殊相位条件。后面讨论 PCSEL 时，Γ 点之所以格外重要，是因为

它对应法向辐射、区中心模以及多组等价平面波分量之间的特殊耦合结构。
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Γ
X

Y M

图 4.5: 方格晶格第一布里渊区与标准高对称点标注。常用路径为 Γ→ X →M → Γ。

4.6 从平面波展开理解能带为什么会出现

如果把上一章的 Maxwell 方程和本章的 Bloch 形式合并起来，可以把周期介质中的模式
进一步写成

Ek(ρ, z) =
∑
G

ck+G(z) ei(k+G)·ρ.

这个展开式说明：在周期结构中，一个 Bloch 模并非单一平面波，而是许多相差倒格矢的平
面波分量的相干叠加。若没有周期调制，这些平面波彼此互不耦合；一旦周期调制存在，它们

就通过介电函数的傅里叶分量彼此混合，于是原本简单的自由色散被“切开”和“重排”，这

就是能带结构出现的根本原因。

这一步容易被误解为单纯的“频率对波矢作图”。实际上，能带是平面波在周期介质中相

互耦合后的本征值图谱。理解这种耦合图像后，“带隙”“带折叠”“带边”和“Gamma 点简
并”都可回到“哪些平面波被耦合在一起”这一问题上。

对一维周期结构，最基本的带隙可以看成两个满足布拉格条件的反向平面波发生耦合后

形成的分裂。二维 PCSEL 虽然复杂得多，但逻辑是一致的：只是参与耦合的波分量不再只有
一对，而可能是一组等价方向的波。

4.7 二维光子晶体的常见晶格：方格与三角晶格

PCSEL 文献中最常见的二维晶格是方格晶格和三角晶格。选择哪一种，不是审美问题，
而会直接影响：

• 高对称点的类型与简并结构；

• 等价散射方向的数量；

• 允许的偏振选择规则与远场工程路径。

方格晶格的优势是几何和对称性直观，很多最小耦合波图像都容易从这里建立；三角晶

格则往往在六重对称条件下展现不同的模式简并与辐射特征。对初学者而言，先在方格晶格

上建立直觉，再迁移到三角晶格，是比较稳妥的学习路径。
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4.7.1 三角晶格速览：后面为什么会频繁出现 K 点与 C6v

三角晶格的一个常用基矢选择是

a1 = ax̂, a2 = a

(
1

2
x̂+

√
3

2
ŷ

)
. (4.10)

将它代入 式 (4.9)，得到

b1 =
2π

a

(
1,− 1√

3

)
, b2 =

2π

a

(
0,

2√
3

)
. (4.11)

此时第一布里渊区是正六边形，最常见的高对称点是区中心 Γ、边中心 M 和顶点 K。在标准

笛卡尔坐标系下，这些点的坐标通常取为

Γ = (0, 0), M =

(
π

a
,
π√
3a

)
, K =

(
4π

3a
, 0

)
. (4.12)

注意 M 点是第一布里渊区六边形边的中点，而 K 点是顶点。有时也会见到用倒格矢基底的

约化坐标表示，例如 K = (1/3, 1/3)，这取决于具体约定。这一节的任务是给后文一个最小几

何坐标系：当 第八章、第九章 讨论 C6v 小群、双重简并和六重对称散射时，读者至少知道这

些标签对应的倒空间位置是什么，而非立刻把三角晶格全部算透。

Γ
K

M

图 4.6: 三角晶格第一布里渊区示意。最常用的高对称路径是 Γ→M → K → Γ。

4.7.2 初读高对称路径时应看什么

很多书或软件会直接给出一条高对称路径，比如方格晶格中的 Γ → X → M → Γ。常见

误区是把注意力全部放在“哪条曲线高、哪条曲线低”，却忽略了更重要的问题：

1. 哪些点是高对称点，为什么只看这些点；

2. 某条带在这些点附近是否变平，意味着哪些耦合增强；

3. 哪些带在高对称点重合，意味着可能存在简并与后续可控分裂。

因此，第一次看高对称路径，不要急着评价“哪条带更好”，而要先学会读出“哪里在发生模

式重组”。

若在方格晶格中只保留最主要的四个平面波分量，许多 Γ 点耦合现象就能得到很清楚的

图像。这也是为什么很多教材和早期解析模型喜欢从方格晶格开始，而不是一上来就讨论所

有可能晶格。
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4.8 把二维理想图像放回真实 PCSEL：slab 结构会带来什么变化

到目前为止，我们讨论的 Bloch 理论主要是“平面内无限周期”的语言。但真实 PCSEL
是具有有限厚度的 slab结构，而非严格二维材料。也就是说，场不仅在平面内受周期调制，还
在 z 方向受外延层栈约束。这一事实会带来两个关键后果。

第一，实际模式是全矢量三维模式。即使在某些参数区间内人们习惯说“TE-like”或“TM-
like”，那也通常意味着“主要电场分量或主要磁场分量具有某种偏向”，而不是二维教科书中
严格分离的纯 TE/TM 解。
第二，slab的存在允许导模、泄露模和辐射模共存。某个在二维理想模型中看似被很好分

类的 Bloch 模，放到有限厚度 slab 中以后，可能会通过垂直辐射通道与自由空间耦合，从而
成为 PCSEL 需要追踪的候选模。
二维 Bloch 理论的作用是告诉我们“平面内有哪些组织良好的模式家族”；slab 结构则提

醒我们“这些家族在真实三维器件里会怎样与纵向约束和辐射通道重新混合”。PCSEL 正是
在这两层之间工作。

4.9 TE/TM 分类为什么常常只是近似

在严格二维、无厚度、标量化处理的模型中，TE 与 TM 可以作为清晰的极化分类。但在
真实 PCSEL slab 中，下列因素都会破坏这一理想图像：

• 高折射率对比导致边界处矢量分量强烈耦合；

• 周期孔形和垂直不对称使场分量不再简单分离；

• 辐射通道要求场同时满足面内周期和垂直出射条件。

因此，后文若使用“TE-like”或“TM-like”这样的词，应理解为工程上的近似标签，而
不是严格数学分类。本书采用一个可操作的判别标准：若模式电场能量中 Ez 分量占比 < 5%，
称为 TE-like；反之若 Hz 分量占比 < 5%，称为 TM-like。这里的“like”提醒读者：只要
slab上下不对称，Ez 和 Hz 都不可能严格为零，真实模式是混合极化的。这个提醒很重要，因

为许多关于偏振和远场的误判，都源自把近似 TE/TM 标签当成了真实矢量模的完整描述。

4.9.1 一个对初学者更安全的学习顺序

如果读者刚接触 PCSEL，不必一上来就放弃所有 TE/TM直觉。更安全的做法是分三步：

1. 先用二维标量或 TE-like 图像理解带结构、带隙和高对称点；

2. 再用全矢量 slab 模型检查哪些结论仍然成立，哪些开始偏移；

3. 最后在有限尺寸和开放边界模型中验证偏振与远场。

这种“先建立直觉，再主动拆掉过强近似”的路径，比一开始就把所有三维矢量细节压到新手

身上更有效。
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易错点

把二维平面波展开中的 TE/TM 标签直接搬到真实有限厚度电注入器件上，是 PCSEL
建模里非常常见的错误。尤其当外延不对称、金属邻近损耗或偏振工程很重要时，这种

错误会直接影响模式判定。

常见错误：把二维 TE/TM 当成三维 slab 的严格本征极化
常见误读：在二维模型里标了 TE/TM，就直接把它当成真实器件中的“纯 TE/纯 TM
模”。

正确做法：把二维结果仅作为 TE-like/TM-like 的初筛标签，再用全矢量三维模型（含
开放边界与有限尺寸）复核偏振、远场和阈值排序。

典型后果：

• 把混合极化模误判为“纯偏振模”

• 误判法向辐射允许性与偏振选择规则

• 误把二维排序当成器件阈值排序

4.10 Bloch 理论能告诉我们什么，又不能告诉我们什么

到这一章结尾，必须把 Bloch 理论的能力边界说清楚。
它能告诉我们：

• 周期结构中模式如何按 k 和对称性分类；

• 第一布里渊区内哪些高对称点值得重点关注；

• 某些简并与选择规则为何出现。

它不能单独告诉我们：

• 有限器件边缘效应会不会改变模式排序；

• 有源区增益分布是否偏向目标模；

• 电注入和温升下哪一个模最终先起振并保持稳定。

因此，Bloch 理论是模式分类的起点，而不是 PCSEL 器件结论的终点。

4.11 通向下一章：为什么 Gamma 点成为重点

本章已经说明：二维周期结构中的模式可以用 Bloch 波矢分类，而 Γ 点是布里渊区中心

的特殊位置。下一章将进一步回答：为什么在 PCSEL 中，Γ 点附近的模式经常成为重点关注

对象？简并、对称性、辐射耦合和有限尺寸修正又会怎样共同决定候选激射模？
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回看本章

Bloch 定理把无限周期结构的求解组织成了按波矢分类的问题，并由此引出倒格矢、布里
渊区和高对称点等核心概念。对 PCSEL 而言，这一步的意义在于建立候选模的“目录系统”。
但这还只是目录，目录之后还要讨论哪些模式与辐射、增益和器件工作条件相匹配。

练习题

1. [基础] 对方格晶格和三角晶格，分别写出一组可能的实空间基矢与倒格矢基矢。

2. [基础] 从平移算符的角度，重述一次 Bloch 定理的证明思路。

3. [基础] 证明 k 与 k +G 对应相同的 Bloch 相位条件。

4. [进阶] 解释为什么 Γ 点的重要性不仅仅来自“群速度小”，还来自模式对称性和辐射通

道。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个 slab 结构中 TE/TM 近似可能失
效的具体场景。

延伸阅读

• [28, 57] 中关于 Bloch 定理与二维光子晶体的基础章节。

• 读完下一章后再回看本章，通常会更容易理解 Γ 点为何成为 PCSEL 模选择的核心位置。
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择

读完本章，你应能

• 从零理解什么是光子晶体能带，明确它为什么是周期 Maxwell 本征问题的结果，而不是
一张“频率随波矢变化”的普通曲线图。

• 准确区分光子晶体能带与半导体材料电子能带，理解二者的联系、差异和在 PCSEL 中重
新相遇的位置。

• 学会阅读能带图，知道应该看哪些信息，哪些信息不能从能带图中直接读出。

• 弄清楚 Γ 点、带边、简并、辐射耦合、被动共振模和真实激射模之间的关系。

• 为 第十三章 的平面波展开法（PWEM）与后续 RCWA/FDTD/FEM 建模建立清晰的概
念入口。

读前准备 建议已掌握 第三章、第四章 中关于开放 Maxwell 问题、Bloch 定理、布里渊区和
slab 近似的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L1

上一章已经说明，二维周期结构中的场是按照 Bloch 波矢和对称性组织起来，而非随意
分布的。现在自然要追问：既然每一个 Bloch 波矢都对应一组允许模式，那么把这些模式的
本征频率沿倒空间路径排出来之后，我们到底得到了什么？这就是光子能带。为避免新手把能

带图误读成器件工作图，本章先从能带的最基础概念讲起，解释它和电子能带在数学上相似、

在物理上又有哪些关键区别；随后用一个正方晶格圆孔二维光子晶体的最小例子建立直觉，说

明高对称路径、归一化频率和带隙是什么意思；再专门讲“怎么看能带图”，把群速度、简并、

带边、光锥与 PCSEL 候选模筛选联系起来；最后明确指出：能带图只能给出候选模目录，不
能直接给出阈值电流、热稳定性和真实激射模。第十三章将把这里的概念完全落实到 PWEM
计算流程中。

5.1 为什么在 Bloch 之后必须讲能带

Bloch 定理告诉我们，若介质在平面内满足周期性，那么模式可按波矢 k 分类。到这里为

止，我们已经知道怎样给无限周期结构中的候选模“命名”。但命名还不够。接下来必须知道，

50
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在每一个 k 处，到底允许哪些本征频率出现；随着 k 变化，这些频率怎样连续演化；在哪些

高对称点会出现简并、分裂和平带。把这些问题合在一起，得到的就是光子能带结构。

因此，能带图是参数化本征值问题的可视化。参数是 Bloch 波矢，输出是本征频率。难点
不在于这个定义本身，而在于它在 PCSEL 里意味着什么。很多初学者一看到能带图，就会下
意识地问“哪条带最适合器件工作”“哪条带最低阈值”。这个问题跨越了模型层级。能带图

首先回答的是哪些模式可作为候选，而不是哪一支最终激射。

直觉框

能带图可作为候选模目录：它给出频率、对称性和简并关系，但不能替代辐射损耗、增

益重叠、电流路径和热反馈分析。

5.2 先把两个“能带”分开：材料电子能带与光子晶体能带

“能带”这个词在 PCSEL 教材里会反复出现，但它至少指向两类不同对象。第一类是半
导体材料的电子能带：电子和空穴在原子周期势、异质结台阶、量子阱与应变作用下形成的

可占据能级结构。它决定带隙、载流子束缚、跃迁能量、TE/TM 增益和温度漂移。第二类是
光子晶体的光子能带：电磁场在介电常数周期调制中形成的允许模式频率结构。它决定 Bloch
模、带边、群速度、带隙、辐射通道和 PCSEL 的候选腔模。

两者的联系是真实的：它们都来自周期算符，都可用 Bloch 定理把无限周期问题分解成
由波矢标记的本征问题；带隙也都可从 Bragg 散射、简并解除和本征值分裂的角度理解。因
此，固体物理中的电子能带直觉对理解光子晶体很有帮助。

但两者的差异同样关键。材料电子能带的本征值是能量 En(k)，本征态会被电子按费米统

计占据；光子晶体能带的本征值是频率 ωn(k)，描述的是电磁模式是否允许存在、如何传播、

如何辐射，并不表示某些“光子态已经被填满”。更直白地说：电子能带回答“载流子能待在

哪里、如何跃迁”，光子能带回答“电磁场能以什么模式存在、如何反馈和出光”。

表 5.1: 本书中两类“能带”的最小辨析表。
对比项 半导体材料电子能带 光子晶体光子能带

控制方程 周期势场中的 Schrödinger / k · p /
有效质量方程

周期介电结构中的 Maxwell 本征方
程

本征对象 电子、空穴波函数或包络函数 电磁场分布 Enk,Hnk

纵轴物理量 能量 E，常以 eV 表示 频率 ω 或归一化频率 Ω = a/λ

占据意义 有费米能级、载流子分布、Pauli 排
斥和准费米能级分离

无费米面和“填满”的概念；重点是

模式存在、传播、驻留与辐射

PCSEL 中的角色 决定量子阱增益峰、带阶、载流子泄

漏、TE/TM 增益和温度敏感性
决定候选 Bloch 模、Γ 点带边、群速

度、光锥耦合和面内反馈

典型误读 把光子晶体带隙误当成半导体材料

带隙

把一条漂亮的光子能带直接当成最

终激射模

在本书中，若讨论“量子阱能带”“导带/价带台阶”“准费米能级分离”，默认指材料电子
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(a) 半导体材料的电子能带

k

E

晶体动量

Eg

导带

价带

EF

Γ

对象：电子/空穴态 ψnk

本征值：能量 En(k)

角色：带隙、载流子限制、材料增益

共同骨架

周期算符

Bloch 波矢
Bragg
分 裂

(b) 光子晶体的光子能带

k

ω,Ω

Bloch 波矢

光子带隙

Γ

光锥

对象：电磁场 Enk,Hnk

本征值：频率 ωn(k)

角色：候选模、反馈、光锥辐射

图 5.1: 材料电子能带与光子晶体光子能带的联系和区别。二者共同依赖周期性与 Bloch 定理，
但本征对象、纵轴物理量、占据意义和器件作用不同。对 PCSEL 而言，材料电子能带主要通
过量子阱增益峰、载流子限制和偏振增益进入问题；光子晶体能带则通过 Γ 点候选模、带边

平坦度、光锥和辐射通道进入问题。真实激射只有在这两条链与损耗、注入、热反馈同时匹配

时才出现。

能带，详见 第十七章至第十九章。若讨论“Γ 点带边”“光子带隙”“光锥”“PWEM 能带图”，
默认指光子晶体能带。PCSEL 的难点恰恰在于二者不能割裂：光子能带给出一个候选光学频
率，材料电子能带必须在同一频率附近提供足够净增益，最后还要通过有限尺寸、注入和热反

馈检验。

5.3 什么是光子晶体能带

设周期 Maxwell 本征问题写成

M̂(k)Ψnk = ωn(k)Ψnk, (5.1)

其中 M̂(k) 表示在给定 Bloch 波矢 k 下的本征算符，Ψnk 代表第 n 条本征模，ωn(k) 是对应

本征频率。对于每一个固定的 k，通常存在一串离散本征值；把这些本征值在倒空间中连续追

踪，就得到一组函数 ωn(k)。每一个这样的函数分支就称为一条光子能带（photonic band）。
与上一节的辨析对应，这里的“带”是 Maxwell 模式目录，而非载流子占据带。它受介

电常数的空间周期、极化、矢量性和开放辐射边界共同控制。特别是对 PCSEL 的 slab 结构
而言，光锥和垂直辐射通道会让某些带与自由空间耦合，材料电子能带图中没有这一开放辐

射对应物。

光子晶体能带常采用归一化频率表示，而不是用绝对能量。最常见的写法是

Ω =
ωa

2πc
=
a

λ
, (5.2)

其中 a 是晶格常数，λ 是真空波长。式 (5.2) 的根源是 Maxwell 方程的几何相似性：若将结构
所有尺寸按比例缩放 r → sr，而材料分布不变，则频率必须按 ω → ω/s 缩放，从而无量纲量
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ωa/c 保持不变。这意味着同一张 Ω-k 能带图可直接用于任意尺度的几何相似结构，只需把 Ω

换算回实际 a/λ 即可。

使用该定义时，应能在归一化频率与实际几何尺度之间互相换算。比如若某一候选模对应

Ω = 0.29,

而目标真空波长是 966nm，则需要的晶格常数约为

a = Ωλ ≈ 0.29× 966nm ≈ 280nm.

反过来，若先给定 a = 280 nm，则这条归一化频率对应的目标波长就是

λ =
a

Ω
≈ 280nm

0.29
≈ 966nm.

因此能带图虽然看上去无量纲，却能直接服务于器件几何尺寸的前期反推。

5.4 一个一维玩具模型：带隙为什么会打开

为说明周期耦合如何打开带隙，可先看一维 nearly-free-photon 模型。设介电函数只含一
个主导傅里叶分量

ε(x) = ε̄+∆εGeiGx +∆ε−Ge−iGx,

并考虑接近布里渊区边界 k ≈ G/2 的两支平面波

eikx, ei(k−G)x.

在这一最小两波基底里，周期调制把原本简并的两支平面波耦合成一个 2× 2 本征问题：[
ω̄(k) κ

κ∗ ω̄(k −G)

][
a1

a2

]
= ω

[
a1

a2

]
. (5.3)

这里的 κ 是周期介电调制在这两支反向波之间产生的矩阵元，而非凭空命名的常数；在这个

最小玩具模型里，它正比于主导 Fourier 分量 ∆εG 与两支基波的重叠。

在精确 Bragg 条件 k = G/2 处，两条未耦合频率相等，记为 ω̄B。此时耦合系数可以用

介电函数的主导 Fourier分量显式估计：对 ε(x) = ε̄+2∆ε cos(Gx)，两波基底 {eikx, ei(k−G)x}
之间的矩阵元为

κ =
ω2
B

2k̄2c2
∆ε ≈ ∆ε

2ε̄
, k̄2 =

ω2
B ε̄

c2
.

因此带隙宽度

∆ωgap = 2|κ| ≈ ωB∆ε

ε̄
= ωB

∆n

n̄
,

这里最后一步使用 ∆ε ≈ 2n̄∆n。这说明带隙与折射率对比度成正比，也解释了为何高折射率

对比结构的带隙更宽。

此时本征值来自特征行列式

det
[
ω̄B − ω κ

κ∗ ω̄B − ω

]
= (ω̄B − ω)2 − |κ|2 = 0. (5.4)
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于是本征值直接分裂为

ω± = ω̄B ± |κ|. (5.5)

这就是带隙最朴素的来源：原先在区边界相遇的两支反向波，不再直接穿过，而是因周期耦合

而分裂成上下两支。更进一步，耦合强度 |κ| 与介电函数的主导傅里叶分量成正比，因此带隙
宽度满足

∆ωgap ∝ |∆εG|. (5.6)

后面二维 PCSEL 的带隙、Gamma 点分裂和耦合波矩阵会包含更多通道，但基本机制相同：
原本简并或近简并的平面波分量，被周期结构的傅里叶分量耦合并分裂。

5.5 Γ 点四带与 ABCD 模式分类

对 PCSEL 来说，最核心的能带特征出现在布里渊区中心 Γ 点。本节解释 Γ 点处四条带

边模（A、B、C、D）的起源与物理含义 [41]。完整的 PWEM 矩阵本征问题推导、圆孔傅里
叶系数的 Bessel 表达式以及二维等效模型的 slab 修正，统一放在 第十三章；本章只需要它
们的两个输出：Γ 点附近的候选带边频率，以及各支带边模由哪四个平面波分量构成。

对称性速成

对称性速成：如何用点群快速分类 PCSEL 模式
初次接触 A1、B1、E 这些符号时，容易觉得抽象。其实它们的物理含义非常直观，而且

可以直接用来预测模式的辐射特性和简并度。下面用最直白的语言解释如何快速上手。

第一步：认清你的晶格属于哪个点群 对方波晶格圆孔或方孔，若晶胞完美正方形且无

倾斜变形，则属于 C4v 点群（也叫 4mm 群）。这个群有 8 个对称操作：

• 恒等操作 E（什么都不做）

• 绕中心旋转 90◦ (C4)、180◦ (C2)、270◦ (C3
4 )

• 对两个对角线镜面反射 (σv)

• 对两条中线镜面反射 (σd)

关键是：如果一个模式在经过这些操作后保持某种一致的行为，就可以给它贴上对应的

不可约表示（irrep）标签。

第二步：看懂特征标表的三行核心信息 C4v 的特征标表有三类重要的不可约表示：

C4v E 2C4 C2 2σv 2σd 典型基函数

A1 1 1 1 1 1 z, x2 + y2

B1 1 -1 1 1 -1 x2 − y2

E 2 0 -2 0 0 (x, y), (xz, yz)
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表中数字的含义是：当你对该模式施加某个对称操作后，它的场分布会乘以这个数字

（特征标）。例如：

• A1：所有操作都是 +1，说明这个模式对所有对称操作都完全对称。它在数学上类
似于 s 轨道，远场通常是圆形主瓣。

• B1：对 90◦ 旋转变号（-1），但对 180◦ 又变回 +1。这意味着它具有四叶草形状的
近场，相邻象限反相。它在数学上类似于 dx2−y2 轨道。

• E：这是二维表示（特征是 2 维矩阵而非单个数字），对应一对简并的模式。它们
在数学上类似于 (px, py) 轨道，天然支持定向辐射。

第三步：用对称性预测辐射特性 一旦你知道某个模式属于哪个 irrep，就能立即回答
几个关键问题：

1. 是否简并？一维表示（A1、B1）意味着非简并单模；二维表示（E）意味着必然

存在一对简并模。这对设计单模激光器至关重要——如果你想避免模式竞争，就

要选一维表示的模式。

2. 能否法向辐射？根据互易定理，只有那些与自由空间平面波具有相同对称性的模
式才能有效耦合到法向。A1 模式因为全对称，原则上可以辐射，但在某些特定结

构（如纯二阶光栅）中可能因相位抵消而被抑制。B1 模式由于四象限反相，exact
Γ 点的法向辐射会被对称性严格禁止（这就是 BIC 的来源）。E 模式天然是亮模。

3. 偏振特性如何？A1 和 B1 都是一维不可约表示（非简并）；其中 A1 是全对称表

示，B1 具有 x2 − y2 型各向异性。E 模的两个简并分量可以组合成任意方向的线
偏振，满足相位条件时也可形成圆偏振。

第四步：理解对称性破缺的后果 实际器件往往不会完美保持 C4v 对称性。常见的对称

性降低场景包括：

• 椭圆孔：从 C4v 降到 C2v，此时 E 双重态会分裂成两个非简并的单重态（通常标

记为 A1 和 B1 在新群下），这就解释了为什么椭圆化可以实现单模。

• 矩形晶格：同样破坏四重旋转对称性，解除 E 模简并。

• 倾斜入射或非零 k∥：离开 Γ 点后，对称性进一步降低，原本禁戒的辐射通道可能

被打开。

记住一条黄金法则：对称性越高，简并越强，选择定则越严；对称性越低，简并解除，原

来禁戒的过程可能被允许。
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实战技巧 在实际读论文或分析仿真结果时，可以用以下方法快速识别模式的 irrep：

• 看近场：数一下有几个” 花瓣”，相邻花瓣是否反相。0 节点圆对称 =A1；4 叶片且
邻瓣反相 =B1；双叶片且有方向性 =E。

• 看远场：圆形主瓣可能是 A1；十字形或四瓣形可能是 B1；双瓣定向辐射很可能是

E。

• 看色散：如果在 Γ 点有两支模频率完全重合，那几乎肯定是 E 双重态。

• 做微扰：故意加一点椭圆度，如果某支模立刻分裂成两支，原来的那个就是 E 模。

最后需要说明：对称性是分类工具，不是器件约束的全部。实际器件总会包含对称性破

缺因素；掌握理想分类，有助于判断偏离的来源以及如何利用这种偏离。

5.5.1 Γ 点四带的起源与 ABCD 分类

在正方晶格二阶 Bragg 条件附近，Γ 点处存在四支带边模，按频率从低到高通常标记为

A、B、C、D [41]。这四支模来自四个主导波分量 (±βslab, 0) 和 (0,±βslab) 之间的相干耦合重

组。在 C4v 对称群框架下，它们对应不同的不可约表示，辐射特性也截然不同：

• 模式 A、B（频率较低的两支非简并模）：更准确地说，A 模对应 B1（具有 x2 − y2 类
变换特征），B 模对应 A1（全对称）；它们都不应被简化成“关于孔中心反对称”这一句。

对模式判据而言，关键是 irrep 标签（B1/A1）而不是口语化形容词。二者在 exact Γ 附

近与法向自由空间平面波的直接耦合通常受对称性抑制，辐射损耗 αrad 相对较小，对应

1D-DFB 激光器中的非辐射模类比；这两支模更容易先达到阈值，是 PCSEL 最常利用的
候选激射模。

• 模式 C、D（频率较高的简并对）：属于 E 表示，对称性允许直接法向辐射，辐射损耗较

大，对应 1D-DFB 中的对称（辐射）模类比。

这里还必须再加一层命名边界。A/B/C/D 首先是带图里的分支标号，它的作用是让读者
在某一篇具体文献里快速认出“哪一支是哪一支”；而 A1/B1/E 等则是 little group 下的对称
性标号。两者相关，但不是同一套语言。更稳妥的表述应是：某篇文章中的某一支 A、B、C
或 D 带边家族，因为其 irrep、辐射损耗和增益重叠更有利而成为优选模；而不能把“叫作 A
的那支”误解成跨文献永远最优。

若采用本书第十章的最小四波基底与标准频率排序，则这四支分支和 C4v 不可约表示之

间可作如下对应：低频两支 singlet 分别对应 B1 与 A1，高频两支构成同一个 E doublet，因
此常写作

A↔ B1, B↔ A1, C/D↔ E.

这一定义的重点不在于”哪一支永远叫 A”，而在于给出一条可复用的接口：后文若要判
断 BIC、偏振分裂或法向辐射允许性，应用作选择定则判据的是 A1/B1/E 这些 irrep 标签，
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表 5.2: 本书采用的 ABCD 模标注与 C4v 不可约表示的标准对应关系。后续所有章节在引用

模式标注时，应优先使用 irrep 标签（A1, B1, E）；A/B/C/D 仅作为带边分支序号使用，且在
不同文献中可能因频率排序而互换。

模标注 C4v irrep 频率相对高低 法向辐射特征

A B1 最低 symmetry-protected dark（BIC 候选）
B A1 次低 symmetry-protected dark（BIC 候选）
C

E 较高（简并对） 亮模，direct normal radiation
D

而不是 A/B/C/D 这种文献内排序标签。若某篇文献因孔形、频率排序或记号习惯交换了 A
与 B，只要 singlet/doublet 与 irrep 的关系保持一致，后续的对称性判断并不会改变。

需要强调的是，这里的辐射损耗大小排序仍然是二维无限周期的结论。进入真实三维有

限尺寸器件后，上下辐射不对称、有限孔阵边缘散射和注入分布都会进一步改变模式排序，因

此不能把“A 模辐射最低”直接等同于“A 模阈值电流最低”。图5.2对比了 Γ 点模式与非 Γ
点模式的近场分布和远场辐射特性。可以看出，Γ 点模式下所有原胞同相位振动，远场相干叠
加形成法向主瓣，这也是 PCSEL 选择在 Γ 点附近工作的根本原因。

5.5.2 能带计算的收敛性测试：一个可复现的最小例子

初次使用 PWEM 时，常见误区是默认“图能画出来就可信”。这在 PCSEL 设计里风险
很高。更稳妥的做法是先固定几何参数，只扫描平面波截断阶数 N，观察关键观测量是否进

入平台区。这里给出一个和本书脚本一致的最小例子：正方晶格圆孔，r/a = 0.30，εb = 3.42，

比较 X 点第 2/3 带间隔
∆Ω23(X) = Ω3(X)− Ω2(X)

随 NPW = (2N + 1)2 的变化。

图5.3 的数据来自本书附带脚本（code/pwem_square_hole/run_pwem_square_hole.py）
的逐级截断扫描。结果很直观：当 NPW = 9 时误差仍很大；提高到 NPW = 49 后误差已降到

约 1%；到 NPW = 121 时已进入 0.3% 量级。这一趋势与经典 PWEM 文献中“先做截断收敛
再给结论”的基本规范一致 [29]。

常见错误：把“候选带排序”建立在未收敛基底上

如果在低截断下就直接比较“哪一条带更平、哪一条带更适合做目标模”，最常见后果

是：随着 NPW 提高，带间距和排序发生可见漂移，前面的设计判断被整体推翻。对

PCSEL 来说，这类错误会沿后续 CWT/RCWA/FDTD 链条被放大，代价远高于多做
几轮收敛扫描。

5.5.3 为什么对称圆孔常给出中心发暗的远场

即使某一模式确实位于二阶 Γ 点附近，也并不意味着它的远场中心一定最亮。对理想方

格晶格、圆形孔和完美对称晶胞而言，某些 Γ 点带边模式在法向中心会出现严格或近似的相
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(a) Γ 点模式（kx = ky = 0）

近场

同相位
远场

kx

ky

法向辐射

旁瓣受抑

原胞近似同相振荡

⇒ 远场相干叠加形成法向主瓣

(b) 非 Γ 点模式（kx, ky ̸= 0）

近场

相位梯度
远场

kx

ky

倾斜辐射

多瓣结构

面内行波相位推进

⇒ 远场偏离法向

光子晶体面发射激光器常在 Γ 点附近工作的原因： (1) 法向提取效率更高；(2)
平坦能带趋势（vg≈0）有利于提升光子寿命与有效 Q。

图 5.2: Γ 点模式与非 Γ 点模式的近场分布和远场辐射对比。(a) Γ 点模式 (kx = ky = 0)：所
有原胞以相同相位振动，远场相干叠加形成法向主瓣（θ = 0◦），适合表面发射。(b) 非 Γ 点
模式：近场呈现行波特征，相位沿传播方向渐变，导致远场辐射方向图倾斜。图中 θ ≈ 45◦ 仅

作 [教学示意] 角度，真实角度依赖结构参数与工作点。底部总结了 PCSEL 选择在 Γ 点附近
工作的两个核心原因：法向辐射效率高，以及平坦能带导致群速度趋零、光子寿命延长、Q 值

提升。
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图 5.3: PWEM 截断收敛示例（本书附带脚本计算）。横轴为截断后平面波个数 NPW =

(2N + 1)2，纵轴为正方晶格圆孔教学模型在 X 点的带隙代理 ∆Ω23（第 3 带与第 2 带频率
差）。当 NPW 从 25 提升到 121 后，曲线已进入平台区，说明“先做收敛检查再读带隙趋势”
是必要步骤。

消干涉，因此在有限尺寸器件里常表现为环形或中心发暗的远场图案。

这并非说该模式“没有垂直辐射”，而是说：在 exact Γ 的 k∥ = 0 位置，辐射振幅可能被

对称性和相位关系压成零；有限器件中由于阵列尺寸有限，角谱不可避免地扩展到 Γ 点附近

的非零 k∥ 区域，于是这些邻近动量分量仍能辐射，最终形成中心发暗但外围有能量的远场图

案。

这条结论在本章提前说清楚有两个好处。第一，它让读者尽早建立“存在带边谐振不等于

法向中心一定亮”的边界感。第二，它把后续通过椭圆孔、双晶格、多孔单胞或 quasi-BIC 扰
动把环形远场改成单主瓣远场这件事，重新还原成“同一带边家族的辐射相位关系被重新组

织”，而不是凭空出现的新主题。

以方格晶格圆孔（填充比 f = 12%，nb = 3.5）为例，[本书算例] 中修正等效介电常数后
的二维 PWEM 带隙位置与三维 FDTD 差异约为 1–3%；A/B/C/D 四模的相对频率排序在
该算例下保持一致。该数值不应外推为普适误差上限。辐射常数（radiation constant）r 的绝
对值需要完整的三维 CWT（见 第十章、第十一章）才能精确给出，二维 PWEM 本身不直接
提供此信息。

PWEM 矩阵本征方程（第十三章 的 式 (13.12)）是厄米本征问题，本征值为实数，这对
应无损、封闭、无限周期情形。真实 PCSEL slab 的开放辐射使本征频率变为复数；在本书
e−iωt 约定下，空间辐射常数应写成 r = −2 Im(ω̃)/vg。该量只能通过包含辐射通道的开放系

统模型（3D CWT、RCWA 或 FDTD）给出。PWEM 的贡献是给出频率排序与场型分类，不
是给出损耗排序。
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5.6 一个最小例子：正方晶格圆孔二维光子晶体

为了让概念尽快落地，先考虑一个教学上最常用的理想二维模型：背景介质折射率为 nb，

其中刻蚀出半径为 r 的空气圆孔，圆孔按正方晶格排列，晶格常数为 a。这是一个比真实

PCSEL slab 更理想化的模型，但它的教学价值很高，因为它已经包含了周期性、倒格空间、
高对称点和带图读取的大多数关键元素。

对正方晶格，实空间基矢可取为

a1 = a x̂, a2 = a ŷ, (5.7)

对应的倒格矢基底为

b1 =
2π

a
x̂, b2 =

2π

a
ŷ. (5.8)

在这种约定下，第一布里渊区中的三个高对称点通常记为

Γ = (0, 0), X =
(π
a
, 0
)
, M =

(π
a
,
π

a

)
. (5.9)

若只想快速建立直觉，最常画的高对称路径就是

Γ→ X →M → Γ. (5.10)

这条路径并非说系统只在这些方向上有物理，而是因为它能以最紧凑的方式展示主要对称性

变化和带的代表性重组过程。

a1

a2

正方晶格圆孔单胞示意

Γ

X

M

布里渊区与高对称路径

图 5.4: 正方晶格圆孔二维光子晶体的教学型几何示意，以及对应的高对称路径 Γ → X →
M → Γ。

5.7 怎么看一张能带图

阅读能带图时，不应只记录曲线数量，而应判断每个图形特征对应的物理信息。下面列出

五个基本问题。
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第一问：横轴和纵轴到底是什么

横轴通常是沿高对称路径的倒空间路径坐标，而非“实空间距离”；纵轴通常是像式 (5.2)
那样的归一化频率，而非绝对频率。因此，同一张图可以同时服务于“几何缩放设计”和“模

式对称性阅读”。如果这一步没弄清，就很容易把不同尺寸器件的结果错拿来直接比较。

第二问：是否存在完整带隙

若在某一个频率区间内，沿整条高对称路径都没有本征带穿过，那么这个区间可能对应

某一极化下的带隙。注意这里的关键词是“沿整条相关路径都没有本征值”。只在某一段路径

上没看到曲线，并不等价于全局带隙；它可能只是局域频带稀疏或路径选择导致的视觉空白。

第三问：哪些点出现简并或近简并

高对称点附近的简并尤其重要，因为它们往往意味着模式可被微扰重新组织。对 PCSEL
来说，简并本身不是目标，如何利用对称性破缺让目标模和竞争模在损耗、偏振或远场上分

开，才是关键。也正因此，进行器件设计时，读带图不应只记频率，还应记“哪几条带在 Γ 点

附近缠在一起”。

第四问：哪些带在目标频率附近变平

带变平意味着群速度减小。更正式地，一维路径上的群速度定义为

vg =
∂ω

∂k
, 更一般地 vg = ∇kω(k). (5.11)

因此，带图上某一段曲线越平，表示该方向上的群速度投影越小，局域态密度往往越高。对很

多光子晶体问题，这会让人立刻联想到带边效应、场增强和长驻留时间。但这里必须谨慎：平

带不等于最终低阈值。它只说明色散特征上可能存在有趣的候选模。若该模同时与自由空间过

强耦合、与有源区重叠差、或在器件工作中受热漂移严重，那么它仍然可能不是最终激射模。

第五问：这张图是否已经告诉了我辐射信息

对理想二维无限周期问题，能带图主要告诉你 Bloch 模存在性和色散。若要判断该模在
真实 slab PCSEL 中是否容易向法向辐射，还要进一步考虑光锥、纵向模、上下非对称层栈和
开放边界。也就是说，能带图本身还不等于辐射图、远场图或阈值图。

5.8 从能带图中我们究竟能得到什么

若把能带图的用途说得更系统一些，它至少提供五类高价值信息。

第一，候选模频率窗口。这决定目标工作波段附近是否存在值得继续分析的 Γ 点模或带

边模。

第二，高对称点简并结构。这决定后续微扰、对称性破缺和偏振工程可能怎样起作用。
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高对称路径

归一化频率 Ω

Γ X M Γ

示意性带隙

带较平

图 5.5: 能带图读图示意。橙色区域表示某一极化下可能的带隙，曲线局部变平提示群速度减
小，但这些都只是候选模筛选信息，不直接等于激射结论。

第三，色散平坦程度与群速度趋势。这能帮助判断哪些模式可能具有较长驻留时间或较

强局域化倾向。

第四，带隙与频带重排。这能帮助理解周期结构如何阻止或允许某些传播通道。

第五，给后续数值与半解析模型提供候选对象。第十章和十三至十五 都需要先知道“应

该盯住哪几条带”。

但同样重要的是知道它不能直接给什么。能带图不能直接给出：

• 有限孔阵边界下的真实腔模排序；

• 模与光锥耦合后的定量辐射损耗；

• 与量子阱重叠和内部吸收共同决定的净模增益；

• 电注入、热漂移和模式竞争下的阈值电流与工作窗口。

这条边界需要在本章明确。否则，后面关于 RCWA、FDTD/FEM、外延层、电学和热学
的章节容易被误读为附加修正，而不是完成器件级结论所必需的部分。

可概括为：band diagram 给出候选资格，不给出器件级排序。器件级排序还需要加入

辐射、有限尺寸、增益、注入和热反馈。

图5.6 用一张守门图总结这条边界。读能带图时应先把“可以直接读出的量”和“必须继
续计算的量”分开放置；只要还没有进入右侧那些后续证据，就不能把候选模目录升级成器件

级结论。

5.8.1 带边模式、缺陷模式与 PCSEL 候选模的区别

在光子晶体激光器中，最常见的两类谐振思路是缺陷模式与带边模式。缺陷模式对应在

原本周期完好的光子晶体中人为引入点缺陷或线缺陷，使某一频率位于禁带中的局域态被困

在缺陷附近；它的关键词是“局域化”和“缺陷腔”。带边模式则不同，它并不依赖单独的几

何缺陷，而是依赖色散关系在某个高对称点或布里渊区边界处出现极值，使群速度趋于零、态
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能带图本身

高对称路径

Ω

ΓΓ X/M

可以直接读出

候选频率窗口

高对称点与简并

带边和平坦趋势

主要 Bloch 波矢标签

必须继续计算

光锥与开放边界

辐射损耗与远场

有源区重叠和内部损耗

有限阵列边缘泄漏

不能直接宣称

最低阈值电流

高功率单模稳定

热稳定工作窗口

实验远场一定如此

候选目录 升级证据 仍需器件链

边界句：band diagram 给出“候选资格” ，不给出“器件判决” 。真正的 PCSEL 结
论要把 band、radiation、finite size、gain、injection 和 thermal 放在同一条证据链上。

图 5.6: 能带图的证据边界。能带图可以直接给出候选频率、高对称点、简并与平坦趋势；但
辐射损耗、远场、有限尺寸、净模增益、注入和热反馈都需要后续模型补齐。

密度增大，并在有限尺寸结构中形成长寿命共振。它的关键词是“色散极值”和“二维分布反

馈”，而非“缺陷”。

这一差别对 PCSEL 特别重要。PCSEL 追求的是大面积二维相干振荡与法向面发射，因
此更自然的工作方式是让一大片周期结构在带边附近共同参与反馈，而非把光强行困在一个

很小的点缺陷里。也正因此，带边模式在 PCSEL 中不只是一个能带术语，而是连接二维分布
反馈、法向辐射和大面积单模输出的核心概念。

但这里必须把层级写清楚：

1. 带边模式首先是一个被动色散概念，它说明模式位于色散极值附近；

2. PCSEL 候选模是在此基础上进一步要求该模式能够与法向辐射通道、纵向波导模和有
源区耦合；

3. 真实激射模还要再经过有限尺寸、净模增益、注入分布和热回写的筛选。

因此，带边模式是重要起点，但绝不是器件结论本身。

5.8.2 有限尺寸下带边模式的品质因子为什么会随群速度降低而增大

带边模式之所以重要，最常见的物理直觉是：在色散极值附近，群速度

vg = ∇kω(k) (5.12)

趋近于零，光在结构中的驻留时间变长，因此更容易形成高品质因子共振。这个说法方向上是

对的，但还需要加上有限尺寸这一层。

对于有限尺寸的周期结构，Bloch 波矢并不能像无限周期那样被无限精确地确定。若器件
的有效横向尺度为 L，则在倒空间中总会存在一个有限的波矢不确定度

∆k ∼ π

L
. (5.13)

若某一候选模围绕带边波矢 k0 展开，其色散可写成

ω(k0 + q) = ω0 + vg · q +
1

2
qTH q + · · · , (5.14)
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其中 H 是局部曲率张量。于是，有限尺寸导致的谱宽至少会受到两层控制：

1. 若工作点只是接近带边而未精确落在极值点，则有一阶展宽

∆ωlin ∼ |vg|∆k; (5.15)

2. 若工作点已在真正极值点，使一阶项消失，则剩余展宽由二阶曲率主导

∆ωquad ∼ ∥H∥(∆k)2. (5.16)

因此，“带越平，Q 往往越高”的更准确表述应是：更小的群速度和更小的局部曲率，都会压

缩由 ∆k 引起的频率展宽，从而提高由结构色散决定的有效品质因子。

但边界同样必须说清楚：带平并不自动等于最高 Q，更不自动等于最低阈值。真实 Q 还

会同时受到垂直辐射、边缘泄露、工艺粗糙和吸收损耗控制。也就是说，带边平坦度是影响 Q

的重要因子，但绝不是唯一因子。

5.8.3 光锥、引导共振与为什么不是所有带边都适合面发射

对理想二维光子晶体来说，能带图只是在回答“给定 Bloch 波矢下允许哪些本征频率”；
但 PCSEL 的真实结构是有限厚度的光子晶体平板或多层半导体波导，因此带边模式还必须
再经过一关：它是否能够耦合到垂直辐射连续谱。

设外部介质折射率为 nout，则某个 Fourier 分量 (k∥ +G) 若满足

|k∥ +G| ≤ k0nout, (5.17)

便存在沿法向传播的自由空间解。所有满足这类条件的动量点构成光锥。于是，对 slab-PCSEL
而言：

1. 位于光锥之下的模式更接近导模，垂直泄露弱；

2. 位于光锥之上、但因周期折叠而进入简约布里渊区的模式，则可能成为引导共振（guided
resonance），既保留导模特征，又能向外辐射；

3. PCSEL 所需的工作带边，是既能提供二维反馈、又能以合适方式打开法向辐射通道的
那一类带边，而非任意带边。

这也是为什么本章不能只说“带边群速度低，所以适合做激光器”，而必须再补一句“还要

检查它相对于光锥和辐射通道的位置”。否则读者会误以为只要找到最平的一段带就足够了。

5.8.4 用三角晶格 I–IV 的布拉格图像理解为什么只有某些带边能成为面发射候选
模

为说明“不是所有带边都适合 PCSEL”，可再考察一个经典的三角晶格教学图像。它的
价值不在于规定未来一定要采用三角晶格，而在于说明：不同带边点对应的耦合回路和辐射

方向本来就不同。

以三角晶格 TE 模为例，在文献中常把若干典型带边点记为 I、II、III、IV。它们的差别
可概括为：
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1. 在点 I，主要发生的是 180◦ 反向耦合；由于存在六个等价方向，腔内可对应多个方向不

同的谐振家族；

2. 在点 II，相互夹角为 120◦ 的波之间可以实现耦合，因此耦合图像已不同于单纯的反向

反馈；

3. 在点 III，六个等价方向上的波可以同时耦合，并且还能通过一阶 Bragg 衍射把腔内谐
振场耦合到法向辐射通道，因此它最适合拿来解释 PCSEL 的面发射原理；

4. 在更高频的点 IV，除了垂直方向外还常伴随倾斜的面外衍射，因此虽然它也能辐射，但
并不天然是最优的法向面发射选择。

这段内容的教学目的非常明确：PCSEL设计不是“先找一个带边，再默认它能法向出光”，
而是必须检查这个带边对应的 Bragg 散射网络究竟把光送回了哪里、又把光送出了哪里。

5.9 为什么 Γ 点会成为 PCSEL 的重点

现在可以把注意力集中到 PCSEL 最核心的倒空间位置：Γ 点。它之所以重要，是因为它

对 PCSEL 的三个关键目标同时敏感，与其在图上的居中位置无关。
第一，PCSEL 追求近法向面发射。对倒空间而言，法向出射对应零面内波矢，因此 Γ 点

天然与近法向辐射联系最紧密。

第二，Γ 点往往汇聚多个等价基本波分量。以正方晶格为例，最小耦合图像常涉及沿 ±x
和 ±y 方向传播的四个基本波。它们在 Γ 点附近发生强耦合，这也是 PCSEL 耦合波理论的
起点。

第三，Γ 点通常是对称性标签最清晰的地方。模式的奇偶性、旋转对称性和简并结构在这

里最容易被分类，而后续偏振选择和远场工程恰恰依赖这些标签。

因此，PCSEL 之所以一再回到 Γ 点，是因为“法向辐射、基本波耦合、对称性工程”这

三件事都在这里交汇，而非出于习惯。新手如果抓住这三个目标的交汇关系，后面再看面内反

馈、面发射机制和偏振整形就不会断裂。

5.10 带边模、Γ 点模、被动共振模和真实激射模的区别

这一节必须写得非常硬，因为它关系到整本书能否避免概念偷换。

带边模（band-edge mode）

带边模强调的是色散性质，即模式位于色散曲线的极值附近，群速度趋近于零。它是一个

被动色散概念。

Γ 点模（Gamma-point mode）

Γ 点模强调的是倒空间位置，即模式位于布里渊区中心附近。它是一个波矢位置概念。
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被动共振模（passive resonance）

被动共振模强调的是在无增益条件下、带有开放边界和损耗时的共振特征。它是一个开

放系统光学概念，已经比理想能带更接近真实器件，但仍然没有引入增益和输运。

真实激射模（lasing mode）

真实激射模强调的是在给定注入和热反馈下，哪个模先达到阈值并在工作窗口内维持主

导输出。它是一个器件工作状态概念。

这四者可能重合，但绝不能默认重合。某个模式可以同时是 Γ 点模和带边模，但仍不是

最终激射模；某个被动共振模可以拥有较高 Q，但若与有源区重叠差或在热回写后排序翻转，

它仍可能输给别的模。

“某模式在 Γ 点”“某模式位于带边”“某模式被动 Q 较高”都只是候选资格，不是最终

器件判决。器件级判断必须等到净模增益、有限尺寸、注入分布和热回写都进入模型之后才成

立。

5.11 为什么能带图好看不等于器件就会好用

这句话必须反复说，因为它对应的误判太常见。假设某条带在 Γ 点附近很平、频率也落

在目标波段上，看起来非常“像一个好模式”。这当然值得兴奋，但还必须立刻追问至少四个

问题。

第一，它在真实 slab 结构中是否落在有意义的光锥与导模区间里。
第二，它与量子阱和损耗层的重叠是否有利。

第三，它在有限孔阵中是否仍维持正确排序，而不会被边缘泄漏或横向包络效应推翻。

第四，它在电流注入和温升写回之后是否仍保持净模增益优势。

只要其中任一项答案不清楚，就不能把“能带上很好看”上升为“器件设计已成功”。这

也是为什么本章后面必须接 第六章、十三至十五和十七至二十。

若某个 Γ 点候选模在能带图上位置很理想，但 RCWA 显示它主要耦合到不希望的辐射
通道，或者有限阵列 FDTD 显示它对边缘极其敏感，那么这个模式仍然只适合作为“理论上
有趣的候选模”，而不是器件设计中的首选目标。

PCSEL 的能带设计是在寻找“既位于合适带边、又能通过正确的 Bragg 回路形成
二维反馈、并且能以可控方式接入法向辐射通道”的那一类候选模，而非在寻找

“最平的一条带”。

5.12 从本章到 PWEM：为什么还需要平面波展开法

到这里，读者应该已经明白“为什么要看能带图”以及“能带图能告诉我们什么”。但还

没有回答另一个很实际的问题：这些图到底是怎么来的？最常用的数值入口之一，就是平面波

展开法，也就是 PWEM。第十三章将把本章的概念完全落实到数值过程：从周期 Maxwell本
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征问题出发，如何展开到平面波基底，如何构造正方晶格圆孔二维光子晶体的矩阵本征问题，

如何沿 Γ→ X →M → Γ 计算带图，以及如何把计算结果读成候选模筛选信息。

若你希望把本章的正方晶格圆孔例子立刻落到真实可运行的计算，而不是停留在概念层

面，那么可以直接跳转到第十三章“平面波展开法（PWEM）与光子能带计算”。在那里，本
书项目附带的 Python 脚本会实际计算一张教学型带图，并把结果直接插回书稿。

但在进入数值之前，本书仍然按物理逻辑先走第六章至第十二章。原因很简单：在 PCSEL
里，模式为什么面发射、为什么会竞争、为什么阈值不是单看带图就能决定，这些物理问题必

须先讲透。否则 第十三章 里的 PWEM 很容易再次被误读成“算图软件教程”。
把能带图当成“只要会算就会设计”的工具，是软件化误读。教材顺序应先说明图像与边

界，再进入算法与求解；否则容易只记住出图流程，而不知道曲线对应的物理量。

回看本章

光子晶体能带是周期 Maxwell 本征问题的参数化本征谱。它与半导体材料电子能带共享
Bloch 定理、倒空间和 Bragg 分裂这些数学骨架，但本征对象和器件含义不同：电子能带描
述载流子可占据能量和跃迁条件，光子能带描述电磁模式允许频率、传播、反馈和辐射。对

PCSEL 而言，能带图的价值在于给出候选模目录：它告诉我们目标波段附近有哪些 Γ 点模、

带边模和简并结构值得继续追踪。进一步的亮模/暗模（bright/dark）区分来自模式对称性与
辐射通道的匹配：若近场对称性允许与自由空间平面波耦合，则为亮模；若所有辐射通道因对

称性相消，则为暗模（BIC）。定量判据将在 第八章 用群论语言给出。但它不能直接替代开放
结构分析、阈值分析和器件级热电建模。Γ 点之所以成为重点，是因为法向辐射、基本波耦合

和对称性工程都在这里交汇；后面 第九章 会进一步把这条线翻译成 BIC / quasi-BIC 的辐射
语言，而 第七章、第二十三章 则会把同一批候选模继续写成阈值排序、动态稳定性和线宽来

源的问题。沿着这条线阅读，后面的 CWT、PWEM、RCWA 和器件模型才能保持连续。

练习题

1. [基础] 用你自己的话解释“光子能带是参数化本征谱”这句话，并说明这里的参数是什
么、输出是什么。

2. [基础] 分别用一句话说明“半导体材料电子能带”和“光子晶体光子能带”各自回答什
么问题。

3. [基础] 解释为什么高对称路径上的视觉空白并不自动等于真正的带隙。

4. [进阶] 说明带边模、Γ 点模和真实激射模之间为什么不能直接画等号。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）假设某个候选模在 Γ 点附近很平且频率理

想，写出至少三个仍然必须继续验证的后续问题。
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延伸阅读

• 下一章将从能带目录继续向前推进，讨论面内基本波如何耦合、垂直辐射如何产生，也就
是为什么这些候选模会成为面发射候选模。

• 若你已经意识到“Γ点候选模”的命运并不只由带图决定，那么可以带着本章的候选模清

单继续阅读 第九章、第二十三章：前者回答它如何通过辐射通道进入 BIC / quasi-BIC
语言，后者回答它跨过阈值之后如何进入调制、稳定性和噪声问题。

• 第十三章 将把本章的几何和能带概念变成实际可计算的 PWEM 流程，特别是正方晶格
圆孔二维光子晶体这一教学型例子，并给出本书项目中附带的 Python计算脚本与实际带
图。
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第六章 面发射机制与面内耦合

读完本章，你应能

• 从面内导模出发理解 PCSEL 的反馈为何来自二维布拉格散射网络；

• 解释同一组周期散射为什么既能提供反馈，又能打开垂直辐射通道；

• 建立“晶格傅里叶分量 → 耦合系数 → 阈值、偏振与远场”的连续图像；

• 明确本章如何把 第五章 的 Γ 点候选模推进到后续的阈值、BIC 与 CWT 模块。

读前准备 第四章、第五章 中的 Bloch 模、Γ 点、模式分裂与候选激射模概念。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

上一章已经回答了“哪些模式值得关注”。本章进一步回答“这些模式靠什么在面内形成

反馈，又为什么能够向法向辐射”。我们先从普通 slab 导模出发，再引入二维周期散射，随后
建立最小四波图像，最后讨论反馈与提取之间的张力，以及它如何成为后续阈值、偏振、BIC
与 CWT 的共同基础。

6.1 先从最朴素的问题开始：如果没有光子晶体，会发生什么

想象一个没有二维周期结构的普通有源 slab 波导。若波导中存在横向传播的导模，它们
会沿面内传播，并由端面反射、杂散散射或额外设置的反馈结构来形成腔。此时，模式的主要

命运是“继续在平面内走”。

PCSEL的关键变化恰恰在于：我们把一层二维周期折射率调制嵌入了这个面内传播环境。
结果是传播图像被根本改写，而非简单地“多了一点散射”。原本孤立的平面内波分量，开始

通过倒格矢连接成网络；某些原本只会在面内传输的导模，也因此获得了向自由空间辐射的

机会。

因此，理解面发射机制的第一步，是先把面内传播这件事想清楚，而非直接去看远场。

PCSEL 的面发射并非孤立产生的，它来自面内导模在二维周期介质中的重新组织。

直觉框

PCSEL 的“反馈”与“出光”是同一个散射网络的两种后果，而非先后发生的两件事。
对一个给定模式而言，散射既可能把它送回别的面内波分量，也可能把它送进光锥成为

70
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辐射。设计 PCSEL，本质上是在管理这两条路径的相对强弱。

6.2 面内反馈从哪里来：从倒格矢散射看布拉格回路

设一束面内导模具有主导波矢 k∥。若介电函数存在平面内周期调制，其傅里叶展开写为

ε(ρ, z) =
∑
G

εG(z)eiG·ρ.

那么 Maxwell 方程中的介电函数乘场项会自动引入不同平面波分量之间的耦合：

k∥ ←→ k∥ +G.

把它写成更接近散射论语言的形式，就是

kj − ki = G, (6.1)

其中 ki 与 kj 分别是耦合前后的面内波矢。式 (6.1) 给出的正是二维周期结构中的最小 Bragg
条件：只有当两个波分量之差恰好由某个倒格矢补偿时，它们才会被同一个晶格 Fourier 分量
有效连接。

这一条式子就是 PCSEL 面内反馈的源头。它说明：周期结构中的反馈是通过倒格矢把一
个传播方向耦合到另一个传播方向，再由这些方向之间的闭合耦合回路形成分布式反馈，而

非端面“反弹回来”。

在方格晶格中，最直观的例子是四个主要平面波分量：

(+βslab, 0), (−βslab, 0), (0,+βslab), (0,−βslab),

它们分别对应沿 ±x 和 ±y 传播的导模分量。若波长和晶格常数满足近布拉格条件，这四个分
量会通过最主要的倒格矢彼此耦合，构成一个最小反馈网络。这个网络正是许多 PCSEL 解析
模型的起点。

这里先给出一个最小记号约定：本章的传播常数统一写作 βslab，并满足

βslab = neffk0.

其中 neff 是把纵向层栈压缩到二维平面模型时的等效折射率。它不是“凭经验凑出来”的参

数，而来自纵向模剖面与边界连续条件；完整推导见 第十七章。

把“近布拉格条件”写成式子，会更容易和后面的 CWT 对上。对一维前后向耦合，最基
本的条件是

2βslab ≈ mG, (6.2)

其中 G = 2π/a 是主导倒格矢大小，m 为布拉格阶次。这里必须强调一阶与二阶布拉格的物

理区别：一阶条件 2βslab = G（半波长周期）主要形成 +βslab ↔ −βslab 的前后向耦合，折叠

回 Γ 点的分量满足 k∥ = βslab − G = −βslab ̸= 0，因此通常仍在光锥外，难以直接法向辐射；

二阶条件 2βslab = 2G（全波长周期）则允许单次散射后 k∥ = βslab − G ≈ 0 的分量落入光锥
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中心，打开法向出射通道。也因此 PCSEL 更强调二阶布拉格或等效的 Γ 点折叠。对 PCSEL
常见的区中心工作图像，更有用的说法是：原本在扩展区方案中位于 ±βslab 的几支导模分量，

经由倒格矢散射折叠回 Γ 点附近，因此常把

|k∥ +G| ≈ 0 (6.3)

视作区中心耦合条件。教材里说“PCSEL 工作在二阶布拉格附近”，强调的是这类折叠回路，
而不是孤立的整数阶次标签。

例子

[本书算例] 940nm 器件的第一轮几何起点。取 neff ≈ 3.4，区中心折叠条件 βslab ≈ G

给出

a ≈ λ0
neff

=
940nm
3.4

≈ 276nm.

所以 280nm 左右是合理的初始晶格常数。它只是把纵向导模传播常数折回 Γ 点的尺度

估计；孔形、刻蚀深度和开放辐射会继续移动真实候选频率。

例子

为什么 PCSEL 总是强调二阶布拉格，而不是一阶布拉格？
一阶布拉格最擅长做的是导模之间的前后向反馈，它确实能形成分布式反射，但通常还

不足以把主导波分量直接送进法向出射通道。二阶布拉格或等效的 Γ点折叠则不同：同

一组倒格矢既能维持面内反馈网络，又能把部分面内动量压缩到 k∥ ≈ 0，于是法向辐射

被打开。对 PCSEL 来说，关键不在“整数阶次”标签本身，而在是否存在同时提供反
馈和出射的散射路径。

扩展区方案与简约区方案的对应关系 一阶布拉格条件 2βslab = G 在扩展区方案中对应导

模在 ±βslab 处的前后向耦合；而在简约区方案中，这两个状态被折叠回第一布里渊区边界

(kx = π/a), 形成带隙。二阶布拉格 2βslab = 2G 在扩展区中对应 βslab ≈ G 的导模经散射后

到达 k∥ ≈ 0; 在简约区中则表现为 Γ 点附近的模式折叠。PCSEL 的法向辐射要求简约区图像
中模式位于 Γ 点 (k∥ ≈ 0), 这对应扩展区中 βslab ≈ G 的分量经一次倒格矢散射后到达光锥中
心。如果把 式 (6.1) 与 式 (6.3) 放在一起看，会更容易理解本章后面要不断出现的两件事。第
一，面内反馈来自“导模 → 导模”的闭合散射回路；第二，法向辐射来自“导模 → 光锥内
连续谱”的开放散射回路。两条路的区别不在于是否经过周期结构，而在于散射后的终态仍在

导模族里，还是已经掉进了辐射连续谱里。

严格表述（难度 �）

若只保留若干主导波分量，设其包络组成向量 a，则最小线性模型可写成

da
dt = (iΩ− Γ+ K)a,

其中 Ω 表示未耦合时的本征频率项，Γ 表示总损耗，K 表示由晶格傅里叶分量引入的
耦合矩阵。本章并不要求立即求解这个矩阵，而是先弄清每个矩阵元在物理上对应哪一
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条散射路径。第 十 章会把这一步系统化。

6.3 为什么说 PCSEL 的反馈不是一维 DFB 的简单二维版

把 PCSEL 说成“二维 DFB”在启发式上并非完全错误，因为两者都依赖周期结构提供
分布式反馈。但如果把这句话理解得太字面，就会忽略 PCSEL 的特有之处。

一维 DFB 的核心是：沿单一传播方向的前后波耦合。而 PCSEL 中，不同面内方向上的
波同时参与耦合，模式不再只是“前向波和后向波”的简单组合，而可能是多个等价传播方向

的相干叠加。于是：

• 模式对称性变得更丰富；

• 偏振选择不再只是副效应，而是内建在耦合网络中；

• 垂直辐射可以和面内反馈共享同一组散射傅里叶分量。

换句话说，一维 DFB 的直觉可以帮助入门，但不能替代对二维散射网络的理解。

Noda 2023 tutorial 给出的反馈网络设计路线
Noda 等人的 tutorial 对本章最有教学价值的一点，是把“二维反馈网络”从概念图像
推进成可放大的设计路线 [50]。如果只看结果数字，很容易把路线误读为“孔形越来越
复杂、功率越来越高”；但按本章语言重写，它实际上是一条反馈网络逐步可控化的链

条。

第一步是高折射率反差方格或三角晶格：它证明 Γ(2) 点附近的多束 Bloch 波可以形成
二维相干共振，而不是一维 DFB 的简单并列。第二步是非对称单胞，例如三角孔或直
角三角孔：它不再只追求高 Q，而是有意改变各带边模的辐射常数和远场干涉，使目标

模获得可用的法向出射通道 [20]。第三步是双晶格：两组晶格点的相对位移重排 180◦

衍射相位，使基模横向包络展开，同时让高阶横向模更容易在有限边界承担相对更大的

损耗 [75]。第四步是 Hermitian/非 Hermitian 联合调控：面内 180◦/90◦ 衍射不再单独

优化，而要和经由辐射波产生的耗散耦合一起调节，使毫米级口径下仍然保留模式裕量

[74, 50]。
这条路线说明，PCSEL的“反馈设计”不能只问某个耦合强不强，而要问该耦合在目标
模和竞争模之间如何分配、在法向输出和边缘泄漏之间如何分配、在冷腔和热工作点之

间是否仍保持同样排序。这也是本书后面用模裕量和工作窗口语言重写高功率 PCSEL
的原因。

6.4 垂直辐射为什么会出现：从光锥条件理解面发射

到这里还需要回答一个核心问题：如果面内耦合形成了反馈，那为什么光又能从法向出

去？
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关键在于自由空间辐射通道的动量匹配。对于频率为 ω 的自由空间波，平面内波矢必须

满足

|k∥| ≤ nout
ω

c
, (6.4)

其中 nout 是目标输出侧外部介质的折射率；若上方为空气，则 nout ≈ 1。现实 PCSEL 不只
存在一个光锥，而是有上下两个光锥：向上空气侧的光锥较窄，向下衬底侧的光锥更宽。以下

方 GaAs 衬底为例，常有 nsub ≈ 3.5，因此许多对空气侧来说仍偏“导模”的分量，对衬底侧

却已经是允许辐射的波。这也是上下辐射天然不对称的第一原因。满足式 (6.4) 的区域称为光
锥（light cone）。普通 slab 导模往往位于光锥之外，因此难以直接向自由空间辐射。但周期
散射可以改变面内动量：一个原本位于光锥外的导模分量，经由倒格矢散射后，可能被折回到

上方或下方光锥内，于是对应的场就能向自由空间泄露。

这就是 PCSEL 面发射的核心机制：面内导模先存在，周期结构再把它的一部分动量“搬
运”到可辐射区域。因而面发射是由晶格动量补偿打开的辐射通道，而非对原有导模的简单泄

漏。

如果把这句话写成更像“可计算判据”的形式，就是：先有 slab 导模色散

ω = ωguided(k∥),

它在折叠前通常位于光锥外；再经由倒格矢散射把面内动量改写为 k∥ +G；最后检查是否满

足

|k∥ +G| ≤ nout
ω

c
. (6.5)

满足式 (6.5) 的分量就进入辐射连续谱，不满足的分量则继续留在导模家族中。于是，“面内
反馈”和“法向耦出”才会成为同一个散射网络的两面。

更进一步，某个具体辐射通道的强弱并非一句“落入光锥就会辐射”就结束了。若把目标

辐射通道记为 ν，其平面内辐射波矢记为 krad
∥,ν，则导模到该通道的耦合振幅在最小投影层级

上可写成

dν ∝
∫
V
∆ε(ρ, z)E∗ν,rad(ρ, z) ·Eguided(ρ, z) dV. (6.6)

若再把周期扰动展开到倒格空间，且只保留满足

krad
∥,ν − k∥,guided = Gν

的主导 Fourier 分量，则式 (6.6) 会压缩成

dν ∝
∫

∆εGν (z) e
∗
ν,rad(z) · e0(z) dz. (6.7)

这是本章用于估计第一步散射通道的核心公式。它说明某一辐射通道的幅度由两部分共同决

定：一是恰好匹配该动量转移的结构 Fourier 分量，二是导模与辐射通道在纵向上的场重叠。
因此，面内反馈和法向辐射是同一套 Fourier 散射网络在不同终态上的投影，而非两套无关物
理。
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注记

式 (6.7) 给出的是比例关系而非严格等式。严格的辐射振幅还需要包含纵向波矢失配因
子 1/kz,ν 以及来自模式归一化的前置系数。在定性分析通道选择时，这些因子通常不影

响主导物理图像，但在进行定量计算时必须补全。

动量空间

kx

ky

光锥内：可辐射

光锥外

导模区

原始导模 k∥−G折叠分量

上出光

下出光

实空间对应

面内导模

G

相干面发射

周期结构提供倒格矢，把光锥

外的面内动量折叠到光锥内。

图 6.1: 动量折叠把面内导模分量送入辐射连续谱的示意图。蓝点表示原始导模分量，橙色箭
头表示由倒格矢提供的动量转移，红点表示折叠后的分量；一旦落入光锥，便可向上下自由空

间通道辐射。

|k∥|

ω

光锥边界

辐射

连续谱

光锥外

导模区

原始导模
折叠分支−G
自由空间通道

图 6.2: 平板导模色散与光锥边界示意。周期散射并不创造新色散，而是把原本位于光锥外的
导模分量平移到光锥内；产生辐射的是折叠后的分支与自由空间连续谱的相交。

6.5 最小四波图像：为什么它能抓住 PCSEL 的主导物理

为了把上述图像变成可计算模型，先考虑方格晶格中最常见的四个主导面内分量：

Rx, Sx, Ry, Sy,
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其中 Rx 和 Sx 分别表示沿 +x 与 −x 传播的波，Ry 和 Sy 类似。对这些分量做慢变包络近

似，可以写出耦合方程

d
dt


Rx

Sx

Ry

Sy

 = (Ω− Γ+ K)


Rx

Sx

Ry

Sy

 . (6.8)

这里 K 的非对角元代表不同传播方向之间的散射耦合，Γ 中则包含辐射损耗和内部损耗。

图6.3直观展示了三种主要的表面发射机制及其统一描述。

(a) 二阶 Bragg 折叠

导模

G

法向辐射

倒格矢同时提供

反馈与出光动量。

(b) Γ 点带边相干辐射

同相

带边慢光增强驻波

场，远场相位更有序。

(c) 缺陷/无序辅助散射

局域扰动

分散出光

相干性较弱

局域散射可增加出光，但

常伴随损耗与远场劣化。

图 6.3: 光子晶体面发射激光器中三类主要面发射机制对比：二级衍射、带边相干辐射与缺陷
辅助散射。三者都可以理解为周期或局域扰动把面内导模耦合到辐射通道，但相干性、方向性

和损耗代价不同。

这里的慢变包络近似并非一句口头假设，而有明确的尺度条件。若某支基本波写成

Em(ρ) = am(ρ)eiβm·ρ,

则要求包络变化尺度远大于载波周期，典型地可写成∣∣∣∇2
∥am

∣∣∣≪ ∣∣2βm · ∇∥am∣∣ . (6.9)

式 (6.9) 失效时，说明模式已经不再由少数慢变基本波主导，此时应谨慎使用最小四波图像，
并考虑更高阶 CWT 或直接转入全波方法。

这个模型之所以有教学价值，不在于它已经足够精确，而在于它第一次把“模式分裂”“偏

振选择”“损耗排序”“竞争关系”放进了同一个矩阵里。一旦接受这种统一表述，后面的 CWT、
RCWA 和 FEM 只是在逐层提高保真度，而不是突然更换物理对象。
若某个结构改动主要增强了 Rx ↔ Sx 这条回路，而对 x、y 两组分量之间的交叉耦合作

用较弱，那么最先被改写的常常是纵横两个主偏振方向的模式分裂。反过来，若某个改动主要

打开的是通往光锥的散射分量，那么它更可能优先改写的是辐射损耗、阈值与远场，而不一定

先改写偏振。

6.6 晶格傅里叶分量为什么如此关键

式 (6.8) 只是最小模型。它通常忽略高阶倒格矢、完整纵向矢量效应、有限尺寸边缘散
射和温度依赖。它适合建立主导机制和参数方向判断，不适合在未经校准的情况下直接替代
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RCWA/FEM/FDTD 做最终定量结论。
但它已经足以说明一个需要注意的事实：孔半径、孔形状、占空比、刻蚀深度等几何参数，

并不会“平均地”影响所有物理量，而是通过不同傅里叶分量选择性地改写不同耦合通道。也

因此，PC layer 的几何微调不能脱离纵向外延设计单独理解；同一个几何改动，在不同外延
层栈下可能对应完全不同的反馈、辐射与损耗后果。

6.7 反馈与提取之间的张力：为什么 PCSEL 设计不能只追一个指标

到这里可以把本章最重要的工程结论明确写出来：PCSEL 设计是在二者之间寻找可工作
的窗口，而非“让反馈尽可能强”或“让辐射尽可能强”。

若辐射太弱，模式虽然容易积累能量，但输出提取效率差，远场可能不理想；若辐射太强，

目标模还未来得及积累足够能量就被泄露掉，光学阈值反而升高。可工作的 PCSEL 设计通常
不是单一指标取极值，而是多个指标同时落在可接受范围内：

• 辐射损耗足够低，使目标模可达到阈值；

• 辐射耦合又足够有序，使输出远场和方向性可控；

• 竞争模在同一结构下没有拿到更好的净增益排序。

这也解释了为什么设计讨论里会反复出现 trade-off。这里的 trade-off 来自同一组散射通
道对两类过程的同时控制：腔内储能与有用输出。

6.8 模式竞争在本章图像下如何理解

现在回到上一章的模式选择问题。不同候选模之所以竞争，是因为它们对应不同的耦合

网络本征态，而非因为它们名字不同。即使两个模式频率接近，如果一个模式在耦合矩阵中对

应较小的辐射损耗、更好的有源区重叠和更有利的对称性，那么它在净增益排序上就可能明

显占优。

换句话说，模式竞争并非“后面阈值章节才讨论的事情”，它从耦合网络建立时就已经开

始了。本章给出的不是最终阈值答案，但它告诉我们：竞争的根子在哪里。

易错点

把“面发射”理解成一个独立于反馈之外的附加输出过程，是常见误读。这样一来，读

者会在后面把 BIC 看成“纯辐射专题”，把阈值看成“纯增益专题”，再把动态学看成
“纯速率方程专题”。对 PCSEL 而言，这三件事其实都在继承本章同一组散射通道。

6.9 有限尺寸为什么会改变本章图像

本章的大部分讨论都默认无限周期或至少大尺寸周期结构，因此耦合网络可以在 Bloch
图像下被整齐组织。真实器件一旦有限，至少会出现以下修正：
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• 边缘散射新增泄露通道；

• 孔阵有限导致回路不再完美闭合；

• 注入和温度分布沿横向变化，使局部耦合条件具有空间依赖性。

因此，本章建立的是“核心反馈机制”，而不是全部器件细节。后面的 CWT、RCWA 和
有限尺寸全波仿真，本质上都在做同一件事：把这里的理想耦合网络，逐步修正成真实器件中

的耦合网络。

6.10 2024–2026 前沿补充：反馈网络的“调制-功率”双目标约束

近两年的器件路线给了本章一个非常具体的反向约束：PCSEL 的反馈网络不能只服务于
“低阈值”，还需要同时满足高速调制与高功率输出。直接调制瓦级 PCSEL 已在自由空间链
路场景中给出器件证据 [47]，随后频率调制高功率 PCSEL与长距离相干链路也进一步验证了
“高亮度 + 高速 + 系统可用性”的并行目标 [26, 4]。

对本章模型语言而言，这意味着同一组散射通道至少要同时满足三件事：

• 目标模反馈足够强，使其在竞争模中保持净增益优势；

• 法向辐射耦合足够可控，使输出方向性和远场质量可用于链路；

• 动态响应不过度受限于热漂移与寄生效应，使调制窗口可用。

因此，“把某个被动指标推到极值”通常不是最优策略。更可靠的做法是把反馈-辐射-动态三
者放入同一预算：先在单胞层确认耦合方向，再在有限尺寸和器件层检查该方向是否仍保留

调制与热稳定窗口。这种预算关系直接连接了本章与后续 第二十三章、第二十五章 的工作流

闭环。

6.11 与后续章节的关系

本章实际上把后续几章的逻辑都搭好了。

• 第七章 将利用这里的损耗与增益图像，严格区分阈值增益和阈值电流；

• 第八章 将讨论耦合网络的对称性如何决定偏振和远场；

• 第九章将把这里的“哪些波能向外辐射、哪些波因对称性而难以辐射”进一步翻译成 BIC
/ quasi-BIC 的语言；

• 第十章 则把本章的物理图像系统化成耦合波理论矩阵形式。

因此，本章是从 Γ 点候选模过渡到阈值、偏振、BIC 与 CWT 的共同桥梁，而非孤立的
“现象解释章”。更进一步说，本章给出的散射网络并不只决定“能否出光”，还在给后面的动

态学预设边界：哪一支模式损耗更低、哪一支模式更容易耦合到法向辐射、哪一支模式更容易

受结构扰动改写，都会直接影响 第二十三章 中的模式竞争、调制响应和线宽来源。
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回看本章

PCSEL 的面发射机制不是“先有腔，再让光漏出来”，而是二维周期散射网络同时承担
了反馈与辐射两种功能。理解这种双重功能之后，就能明白为什么晶格傅里叶分量、光锥耦

合、模式竞争和提取效率会在后续章节里反复一起出现。对 PCSEL 来说，面发射并非附加效
果，而是腔物理本身的一部分。也正因为如此，本章与后面的两个关键词直接相连：一条线通

向 第九章，在那里同一组辐射通道会被整理为 BIC / quasi-BIC 的辐射工程问题；另一条线
通向 第七章、第二十三章，在那里这些通道又会被重新写成阈值排序、阈上稳定性和噪声问

题。若在这里把面发射理解成单纯“漏光”，后续关于 BIC、阈值和动态学的联系就会被切断。

练习题

1. [基础] 试用自己的语言解释：为什么面内反馈与垂直出光可以由同一组周期散射通道同
时产生？

2. [基础] 若某结构把目标模的辐射耦合增强了一倍，你会优先检查哪三类后果？

3. [进阶] 从光锥图像出发，解释为什么某些模式虽然存在于 slab 中，却几乎不参与法向辐
射。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）试给出一个你认为适合用最小四波模型描述
的 PCSEL 场景，并说明原因。

延伸阅读

• [28, 13] 中关于周期散射、导模共振与辐射通道的讨论。

• 读完 第十章 后回看本章，会更容易把这里的图像和矩阵模型对应起来。

• 若想继续追问“哪些法向辐射是可以被对称性关闭的”，应接着读 第九章；若想追问“这
些辐射与损耗排序在阈上如何演化为模式竞争和线宽差异”，则应继续读 第二十三章。
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读完本章，你应能

• 严格区分阈值增益、阈值电流、被动 Q 和净模增益这几个常被混淆的量；

• 从冷腔损耗和有源区重叠出发推导 PCSEL 的光学阈值条件；

• 理解为什么高 Q 不自动等于最低阈值，也不自动等于最低阈值电流；

• 明确本章结论如何接入后续的 BIC、器件电学和动态学模块。

读前准备 第六章、第八章 中关于面内耦合、辐射通道、偏振与远场的基本概念。

阅读主线 本章所处模型层级：L2

本章先问“阈值”这个词在 PCSEL 里到底指什么，再把材料增益、模增益、损耗和约束
因子串成一条严格的符号链。随后我们说明被动 Q 与阈值之间的关系、为什么本章只能给出

阈值增益而不能直接给出阈值电流，以及为什么阈值之上还必须继续进入动态学、注入和热

反馈。

与第 6 章的连接 第 6 章分析了 PCSEL 的面内反馈机制和垂直辐射通道。现在我们有了完
整的损耗图像：αtotal = αrad + αloss。本章的自然任务就是回答：需要多大的材料增益才能补

偿这些损耗并开始激射？这就引出了阈值条件的严格推导。

7.1 阈值首先是净衰减被补偿的条件

若只看某一候选模式的线性小信号演化，它的复振幅可抽象写成

da
dt = (iω0 − γrad − γint + γopt) a,

其中 γrad 表示辐射损耗，γint 表示内部损耗，γopt 表示有源区提供的光学增益率。于是模式

的净衰减率可写为

γnet = γrad + γint − γopt. (7.1)

阈值的最本质定义就是：净衰减率恰好为零。

γopt,th = γrad + γint. (7.2)

80
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这是一个平衡条件，而非一个定义式。若把复振幅解成

a(t) = a(0) exp[(iω0 − γnet) t] ,

则模强度或光子数满足

S(t) = |a(t)|2 = S(0) exp[−2γnett] . (7.3)

于是只有当 γnet > 0 时，模式才会衰减；当 γnet < 0 时，线性模型会预言指数增长；而阈值

点恰好是这两类行为的分界面。换句话说，式 (7.2) 的地位是“把增长和衰减的边界精确写出
来”，而非“把一个符号定义成零”。

直觉框

把阈值理解成“激光刚好能自己维持住”的那一点，比把它理解成某个神秘的电流数更

稳妥。因为对光场来说，最先被问到的问题始终是：每个光学周期里损失掉了多少，又

补回来了多少。

7.2 从材料增益到模增益：约束因子为什么必须出现

材料增益并非直接作用在模式上的。模式只在有源区的一部分体积里有效“看到”增益，

因此必须通过光学约束因子（optical confinement factor）把材料增益投影成模增益。最常用
的近似写法是

gmod = Γopt gmat, (7.4)

其中 gmat 是材料增益，Γopt 是模式与有源区的重叠因子，gmod 是模增益。在能量归一化约定

下，Γopt 的标准积分定义为

Γopt =

∫
Vact

εr(r)|E(r)|2 dV∫
Vtotal

εr(r)|E(r)|2 dV , (7.5)

其中 Vact 为有源区体积，Vtotal 为模式能量主要分布的全结构体积。对单量子阱（厚度约 8
nm）嵌入数百纳米波导层的典型 PCSEL 外延结构，Γopt ∼ 1%；三至五量子阱时约为 3–5

能量权重近似的适用条件

式 (7.5)的能量权重形式依赖以下近似：

1. 缓变包络近似：模式剖面在增益区域内变化缓慢，可用单一模式场 E(r) 描述

2. 标量增益近似：材料增益在有源区内可视为局域标量，忽略各向异性和空间非均
匀性

3. 小信号近似：增益饱和效应不显著改变模式剖面形状

4. 单模近似：忽略多模竞争和空间烧孔效应对有效 Γopt 的影响

对高功率 PCSEL或存在强空间烧孔的情况，有效约束因子可能偏离式 (7.5)的预测，需
通过多模自洽求解获得准确的 Γeff

opt。
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这里的写法刻意保持在“最小接口层”。但它不是无条件成立的定义，而依赖几条近似：

材料增益在有源区内可先看作局域标量；目标模式剖面在小信号增益下不发生显著重构；极

化选择和增益色散已被压缩成该模式实际看到的一条有效增益曲线。若要把 gmat 写成透明载

流子密度、微分增益、量子阱数目与温度失谐的函数，要等到 第十八章 才系统展开；本章先

把它当作一个尚未完全展开、但已经明确属于有源区模型的输入量。

若进一步用能量速度 ven 把空间增益换成时间增益率，则

γopt = ven gmod = venΓopt gmat. (7.6)

同理，若把辐射损耗和内部损耗写成沿传播方向的等效损耗系数，则

γrad = ven αrad, γint = ven αint. (7.7)

把 式 (7.7) 和 式 (7.6) 代回 式 (7.2)，才得到下面常用的阈值增益公式：

gth =
αrad + αint

Γopt
. (7.8)

量纲检查：阈值增益公式的量纲自洽性
Γopt: 无量纲重叠因子; αrad, αint: 空间损耗系数 [m−1]; gth: 阈值材料增益系数 [m−1]. 右边：
[α]/[Γ] = m−1/1 = m−1，与左边 [gth] = m−1 一致. �

表 7.1: 本章阈值链中最容易混淆的量纲桥。若不先把这一层单位统一，veng 与 α/Γ 的映射最

容易被读错。

量 典型单位 在阈值链中的角色

γrad, γint, γopt s−1 时间增长/衰减率
τp s 光子寿命

αrad, αint cm−1 或 m−1 空间损耗系数

gmat, gmod, gth cm−1 或 m−1 空间增益系数

Γopt 1 重叠因子，无量纲

ven cm/s 或 m/s 把空间增益/损耗映射成时间率的等效参数（能量速度）

严格表述（难度 �）

本书在阈值链中统一使用 ven（能量速度）表示将空间增益/损耗映射为时间增长率的参
数。对弱导模 slab，ven 常可用 c/neff 作数量级近似；对 Γ 点 standing-wave 模式，带
图 Bloch 群速度为零，但 ven 仍然存在且非零，因为两者描述的是不同层级的物理：前

者描述 Bloch 包络的传播速度，后者描述局域光场与增益介质的相互作用速率。实际建
模时，对 GaAs 基 PCSEL 可取 ven ≈ 0.9× 1010 cm/s 作为参考值，但最终应与速率方
程拟合或传递矩阵法对齐。

更严格的写法可从能量速度而不是带图群速度出发。设模式总储能为 U，有源区提供的

净增益功率为 Pgain，则定义时间增长率的直接方式是

γopt =
Pgain
U

. (7.9)
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若再把同一个模式沿传播方向的空间增益写成 gmod，并把能流定义为 Pflow，则

Pgain = gmodPflow, ven ≡
Pflow
U

, (7.10)

从而得到

γopt = ven gmod. (7.11)

这里出现的其实是能量速度 ven。对弱调制 slab 波导，它常可用 c/neff 作数量级近似；因此本

章写作里的 vg，更准确地说应理解为“把空间增益/损耗换算成时间增长/衰减率的等效能量
速度参数”，而不是 exact Γ 点 band diagram 的严格 Bloch 群速度。

把 式 (7.2)和式 (7.6) 联立，就得到常见的阈值增益形式

gth =
αrad + αint

Γopt
, (7.12)

其中 αrad 和 αint 分别表示与辐射损耗和内部损耗对应的等效损耗系数。

这条式子需要按层级理解：它给出的首先是光学线性阈值，不是器件级阈值电流。

例子

[本书算例] 从损耗算到材料阈值增益。若 αrad = 5 cm−1、αint = 10 cm−1，量子阱光学
重叠 Γopt = 0.02，则阈值处所需模增益是 15 cm−1，对应材料增益

gth =
5 + 10

0.02
= 750 cm−1.

同一组损耗在较小重叠下会被放大成很高的材料增益要求；这就是为什么只报告冷腔 Q

仍不足以判断器件阈值。

在本书的语境里，gth 表示“要让某模式净衰减归零所需的模增益阈值”。它依赖该模式的

辐射损耗、内部损耗和与有源区的重叠。若把这个量直接改写成 Ith，等于默认注入均匀、材

料增益模型已知且热漂移可忽略，而这些默认对真实 PCSEL 往往都不成立。

7.3 内部损耗的组成与标定

很多初学者把内部损耗写成一个符号后就不再追问。但对 PCSEL 而言，这往往正是器件
结论出错的地方。更稳妥的写法是把内部损耗继续拆开：

αint = αFCA + αabs + αmetal + αscatt. (7.13)

这里 αFCA 表示自由载流子吸收，αabs 表示材料吸收或掺杂层吸收，αmetal 表示金属邻近引入

的损耗，αscatt 表示与粗糙度、侧壁和工艺缺陷相关的散射损耗。图7.1以饼图形式直观展示了
典型 PCSEL器件中各项损耗的占比情况。为避免把经验值误读为“标准常数”，本书统一采用
“范围 +条件 +来源”写法：[文献值]对近红外 GaAs基 PCSEL/半导体激光器的代表性外延
与掺杂条件，常见有 αFCA ∼ 1–10 cm−1（随掺杂与载流子密度显著变化）、αabs ∼ 1–5 cm−1、
αmetal ∼ 10–100 cm−1（当模式尾场靠近金属层时）、αscatt ≲ 5 cm−1[10, 80]；[本书算例] 辐射
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• 辐射损耗
αrad (45%)

• 自由载流子吸收
αfc (30%)

• 散射损耗
αscat (15%)

• 电流泄漏
ηinj < 1 (10%)

光子晶体面发射激光器阈值条件下的典型损耗分解

αtotal = αrad + αfc + αscat + · · ·
gth = αtotal/Γopt

图 7.1: PCSEL 中的损耗机制分解示意图。辐射损耗通常占主导地位（尤其是对于表面发射
器件），其次是自由载流子吸收和界面散射损耗。降低总损耗是实现低阈值激射的关键途径之

一。注意电流泄漏虽然不直接贡献光学损耗，但会降低注入效率 ηinj，从而间接提高阈值电流

密度。

损耗 αrad 在高-Q 候选模可低至 10−1 cm−1 量级，在亮模可达 10 cm−1 以上，具体数值必须
与结构、边界与提取方法一并报告。

PCSEL 之所以不能只看冷腔模场分布，原因就在这里：只要模式在纵向上被拉向重掺杂
层、金属邻近区或粗糙界面，原本“在冷腔模型中表现良好”的冷腔候选模，阈值排序就可能

被内部损耗完全改写。

7.4 为什么高 Q 有利，但不等于最低阈值

从被动角度看，品质因子越高，说明能量衰减越慢。若只考虑辐射损耗，这当然通常有利

于降低阈值。但对 PCSEL 来说，这个判断绝不能单独使用。高 Q 模并不必然具备以下优点：

• 与量子阱有最好的重叠；

• 对掺杂层、金属层和吸收层有最小重叠；

• 在电流注入和温升回写之后仍保持最优排序；

• 在高功率工作时仍保持合适的提取效率和远场形状。

因此，正确的说法是：高 Q 往往是低阈值的有利因素，但阈值由净模增益条件决定，而

不是由 Q 单独决定。
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易错点

“这个模式的被动 Q 比另一个高一倍，所以它的阈值电流一定更低”这类说法是不严谨

的。它至少忽略了模式重叠、内部损耗、电流分布和热漂移四件事。

图7.2 把这个误区拆成一条更稳妥的判断链。高 Q 首先只影响辐射损耗入口；它要经过

内部损耗、约束因子、注入效率和热回写之后，才可能变成低阈值电流和稳定工作窗口。

被动高 Q

αrad 较低

总损耗账本

αrad + αint

光学阈值

gth =
αrad + αint

Γopt

器件阈值电流

Ith

工作窗口

单模、远场、热稳定

掺杂 / 金属 / 粗糙
改变 αint

QW 与模场重叠

决定 Γopt

注入效率与复合

决定 N(r)

温升回写

改变 n, g, α

读图规则：高 Q 只降低一个损耗入口；它没有自动说明有源区重叠更好、注入更均匀、热回写后排

序不翻转。因此“高 Q”只能作为低阈值的有利证据，不能单独升级为低 Ith 或高功率稳定结论。

图 7.2: 从被动高 Q 到阈值和工作窗口的层级链。高 Q 有助于降低辐射损耗，但总阈值还要

同时检查内部损耗、模场与有源区重叠、注入效率和热回写后的模式排序。

7.5 从速率方程再看一遍阈值

若采用单模近似，光子数 S 的最简速率方程可写为

dS
dt = vg

[
Γoptgmat(N,T )− αrad − αint

]
S + βspRspVmode. (7.14)

其中 N 为等效载流子浓度，T 为温度，βspRspVmode 表示耦入该模式的自发辐射项，Vmode 为

模式体积。

注记

速率方程的量纲一致性。式式 (7.14)中各项必须具有相同量纲：

• S 是光子数（无量纲计数），故 dS/dt 的单位是 s−1

• vg[· · · ]S 项：vg (m/s) × α (m−1) × S → s−1 ✓

• βspRspVmode 项：βsp (无量纲) × Rsp (m−3s−1) × Vmode (m3) → s−1 ✓

若省略 Vmode，则自发辐射项的量纲将是 m−3s−1，与光子数变化率的量纲不匹配。

在单模、小信号、给定模式剖面的近似下，阈值条件就是光子数不再指数衰减：

Γoptgmat(Nth, Tth) = αrad + αint. (7.15)

于是 式 (7.2) 与 式 (7.15) 只是同一件事的两种写法：前者强调时间衰减率，后者强调模
增益与损耗的平衡。
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若希望再从开放模语言看一遍，可把候选模的复频率写成

ω̃ = ωr − i
(
γrad + γint − γopt

)
. (7.16)

在本书采用的时间因子约定下，ℑ ω̃ < 0 对应振幅随时间衰减，ℑ ω̃ > 0 对应线性增长，而阈

值则对应

ℑ ω̃th = 0. (7.17)

因此，从复频率角度看，阈值条件并非另一条新物理，而只是把“净衰减归零”重写成“复频

率虚部穿过零”的开放系统表达。它和 式 (7.2)和式 (7.15) 必须给出同一个阈值。
这也正是后文 CWT 阈值条件的代数来源。若第 j 个 CWT 超模在固定模式归一化下可

写成

λj = ven,j
[
Γopt,jgmat − αrad,j − αint,j

]
, (7.18)

那么“哪一支超模先达到阈值”就等价于寻找最先满足 Reλj = 0 的那一支。也就是说，

式 (7.12)和式 (7.15) 与后文 CWT 的 ‘max Re(λj) = 0‘ 并非两套相互竞争的判据，而是
单模阈值公式与多模耦合阈值公式的同一条桥。

式 (7.2)、式 (7.15)和式 (7.17) 给出的都只是线性光学阈值：它们回答“哪一个候选模最
先补偿净损耗”。它们不是阈上稳态激光解，因为尚未引入饱和和有源自洽场；也不是阈值电

流，因为尚未求解注入分布、复合损耗与热回写。

7.6 非均匀增益为什么会改写模式排序

真实器件里，增益往往不是均匀分布的。电流扩展、电流拥挤、热斑和载流子泄漏都会让

局域增益依赖空间位置。此时更合适的模增益表达式是

gmod =

∫
Vactive

gmat(r) ε(r)|E(r)|2 dV∫
Vall

ε(r)|E(r)|2 dV . (7.19)

这里分母中的 Vall 应按“模式实际占据的全部空间”理解，而不是只积到波导芯层或有源层

附近一个小盒子为止。对开放 slab 共振模，它至少要覆盖主要场能量所在区域，包括向上下
包层延伸的倏逝尾场；否则约束因子和模增益都会被系统性高估。实际截断时，建议与能量归

一化所用积分域保持一致：取一个使分母积分值与无穷域积分值之差小于 1% 的有限截断面，
并在收敛检查中验证该截断不影响最终约束因子结果。

式 (7.19) 的意义非常深刻。它说明：即便两个模式拥有相同的冷腔损耗，若它们在横向
上的场分布不同，而注入分布又不均匀，那么它们得到的有效模增益也会不同。这也是后面电

注入和热效应能够改写模式排序的根本原因。

7.7 为什么本章只能给出阈值增益，不能给出阈值电流

到这里，读者可能会问：既然阈值条件都写得这么明确了，为什么还不能直接算 Ith？

原因并不复杂。要从 gth 走到 Ith，至少还需要解决三件事：
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1. 材料增益 gmat 如何依赖载流子浓度和温度；

2. 外加电流如何通过漂移–扩散和复合过程产生该载流子分布；

3. 温升如何反过来改写折射率、损耗和增益谱。

这三步分别对应后面的有源区、电学和热耦合章节。换句话说，本章完成的是从冷腔模式到光

学阈值的桥接，而不是从模式直接跳到器件电流。

7.8 为什么本章故意停在静态阈值，而不在这里直接讨论动态学

从教学顺序上看，这里有必要再把边界说清楚。阈值条件回答的是“哪一个模式最先有资

格起振”，而不是“起振以后它会怎样演化”。只要器件进入阈值以上区域，载流子抽空、增益

压缩、模式竞争和热回写就会一起出现；这已经超出了本章的静态线性阈值范围。

因此，本章故意把问题停在 gth 与阈值电流来源的分界线上。这样做是为了确保读者先把

静态层级分清，再进入后面的 第二十三章 去讨论弛豫振荡、调制响应和线宽来源，而非回避

动态学。若在这里就把阈值、稳定性和线宽混写在一起，最容易造成的错误恰恰是重新把“能

起振”误当成“能稳定单模工作”。

7.9 从冷腔候选模到主动激光模：本书采用的理论层级

到这里还应再补一块总说明。否则读者虽然已经知道“被动候选模、线性阈值模、阈上工

作模不是一回事”，却仍可能不知道它们在更高层理论里究竟怎样排位。对本书而言，最有用

的分层是：

1. 冷腔候选模：这是前面能带、BIC、CWT、RCWA、FDTD/FEM 反复追踪的对象。它
们是在无饱和、无反转动态、或只含给定损耗的开放 Maxwell 问题里得到的候选共振模
或候选模族。

2. 小信号阈值模：这是在既定冷腔候选模基础上，引入未饱和增益之后得到的线性起振判
据。此时我们问的是“哪一支模最先把净损耗补偿到零”，而不是“阈上稳态场到底长什

么样”。

3. 主动激光模：这是更高层的有源自洽对象。它不再把光场视为在固定复介电常数中的被
动或线性响应解，而是要求 Maxwell 方程、介质极化、反转分布和饱和非线性共同满足
自洽条件。若进一步讨论阈上稳态或随机噪声，还会进入Maxwell–Bloch或 steady-state
ab initio laser theory（SALT）一类形式化 [66, 67]。

这三层之间的关系，是“前两层是被设计流程反复证明有用的工作近似，第三层则给出更

完整的顶层坐标系”，而非“前两层错误、第三层才正确”。本书把冷腔模与小信号阈值模作为

主线，并非否认主动激光模理论的重要性，而是基于三点考虑。
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第一，对 PCSEL 入门与器件设计最先起决定作用的，通常是模式候选、损耗排序、注
入分布和热反馈的主导关系，而非完整阈上自洽解。这些问题若没先理清，即使直接写出更高

层形式化，也很难得到可操作的设计判断。

第二，主动激光模理论要求更完整的材料极化与反转模型。这会把教学重点迅速推向

Maxwell–Bloch 或更复杂的有源场自洽求解，而偏离本书“从 Maxwell/Bloch/CWT/数值方
法走到器件建模链”的主线。

第三，真实 PCSEL 的器件不确定性常常先于顶层主动模理论成为瓶颈。外延层、注入
非均匀、热回写和有限尺寸边界若尚未被清楚建模，那么把全部精力投入阈上自洽场理论，未

必比先把冷腔候选模和小信号阈值链条做扎实更有效。

因此，本书采用的立场是：冷腔模理论给出候选模目录，小信号阈值理论给出起振排序，

而主动激光模理论提供更高层的理论封顶。前两者构成本书的工作主线，第三者则作为读者应

当知道其存在、知道其位置、但本书不把它展开成主教学骨架的上层框架。只要把这三层关系

说清楚，就不会再把“冷腔共振频率”“线性阈值模”与“真实阈上激光模”混成同一个概念。

7.10 本章应输出的结果

如果把本章用在研究工作流中，最有价值的输出不应只是一个单独的 gth 数字，而应至少

包括：

• 各损耗分量占比：辐射损耗与内部损耗哪一项主导；

• 目标模与主要竞争模的阈值增益差；

• Γopt 与损耗重叠因子随几何、温度或外延方案的变化；

• 哪些参数一改动，就会显著改变净增益排序。

这些结果比” 某模式阈值增益为某数值” 更能指导后续设计。图7.3以柱状图形式直观展示了
不同结构参数下阈值增益各成分的贡献对比，帮助设计者快速识别限制性能的关键因素。

7.10.1 从注入电流到阈值条件：为什么需要一张 Sankey 图

公式链条

Iinj → N(r)→ gmat → gmod → gth

在文字里看起来很线性，但实际每一跳都会“损耗/折算”一部分可用增益。为把这种逐级折
算直观化，图7.4 给出一张教学型 Sankey 示意图。它不追求某个器件的精确百分比，而是强
调：阈值电流上升往往是多个环节的小损失叠加而成，而非由某一项单独造成。

这张图和本章公式可一一对上：注入侧折算对应 式 (7.19) 的空间非均匀项；复合侧折算
对应“材料增益不是全都转化为受激增益”；模场侧折算对应 式 (7.5) 中的约束因子；最终只
剩能对冲 式 (7.8) 右端总损耗的那一部分。对工程设计而言，这比单独报告一个 gth 数字更有

诊断价值，因为它直接告诉你下一步该优先优化“注入”“重叠”还是“损耗”。
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损耗来源

gth [cm−1]

辐
射 吸
收

散
射

泄
漏

αrad = 1.5 αabs = 2.2 αsca = 1.0 αleak = 0.8

gth,tot = 5.5

gmat,max ≈ 15 cm−1

增益裕度

gth = αrad + αabs + αsca + αleak + αm

其中镜面损耗 αm =
1

2L
ln
(

1

R1R2

)

图 7.3: PCSEL阈值增益分解示意图，展示辐射、吸收、散射与泄漏各项损耗贡献及增益裕度。

注入电流密度

Jinj

有源区复合

Ract

材料增益

gmat

模增益

gmod

阈值条件

gth

85%

15%

55%

30%

40%

15%

32%

8%
达到

阈值

注：比例为教学型阈值链示例（用于说明“电流到阈值”的逐级折算），不同外延与注

入方案会改变每一级分配。

图 7.4: 阈值电流密度链路的 Sankey 风格示意。从注入电流到阈值条件并非一步映射，而是
经历注入效率、辐射复合效率、增益谱匹配和模场重叠的逐级折算。图中灰色支路表示在各环

节被“损耗/失配”消耗的份额。
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回看本章

本章把阈值问题严格放回了它应在的层级：阈值首先是净模增益补偿总损耗的光学条件。

材料增益必须通过约束因子与模式重叠转化为模增益；总损耗则必须拆成辐射与内部各项来

源。只有把这些关系讲清楚，后面讨论阈值电流、电注入和热效应才不会偷换概念。与此同时，

辐射损耗这一项并非孤立参数：在 第九章 中，读者会看到同一类 Γ 点辐射通道如何被 BIC /
quasi-BIC 语言重新组织；而在 第二十三章 中，读者会看到“谁先达到阈值”还必须继续延
伸为“阈上谁更稳定、谁的调制更快、谁的线宽更窄”。这也是 PCSEL 中静态阈值、辐射工
程与动态学不可拆开的原因。

练习题

1. [基础] 从复频率定义出发，推导被动 Q 与等效损耗系数之间的关系。

2. [基础] 解释为什么同样的材料增益谱，对两个场分布不同的模式会给出不同的模增益。

3. [进阶] 给出一个 Γopt 增大但阈值电流不降反升的物理场景。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）将 式 (7.19) 与电注入非均匀联系起来，说
明它为什么是后续器件建模的关键接口式。

延伸阅读

• [10, 61, 19] 中关于阈值条件、速率方程与线宽来源的经典章节和论文。

• 读完 第十八章、第十九章 后回看本章，会更清楚“阈值增益”与“阈值电流”之间相隔
哪些物理环节。

• 若你想继续追问“辐射损耗本身是怎样被结构对称性重排的”，可接着读 第九章；若你想
追问“达到阈值以后会怎样演化”，则应直接进入 第二十三章。若你还想知道这条链在更

高层有源自洽理论中的位置，可把 [66, 67] 作为背景参考，而不必把它当成本书主线的前
置条件。



第八章 偏振、对称性破缺与远场整形

读完本章，你应能

• 理解偏振为什么是模式本征属性，而不是输出端附加标签。

• 掌握近场对称性、晶格对称性和远场角谱之间的关系。

• 建立 Γ 点小群（little group）与不可约表示（irreducible representation）的最小分类工
具。

• 弄清楚对称性破缺如何同时影响偏振选择、模式分裂和远场整形。

读前准备 第五章、第六章 中的 Gamma 点模式、耦合网络、模式分裂与辐射通道概念。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

本章先说明偏振为何属于腔内本征场结构，再讨论对称性对偏振和辐射通道的约束。随

后引入 Γ 点小群与不可约表示，给出方格晶格和三角晶格常用的模式分类表。最后从傅里叶

角谱角度连接近场与远场，并讨论对称性破缺、外延不对称和工艺扰动对输出偏振与远场的

影响。

8.1 偏振不是输出端的装饰，而是模式本身的一部分

很多初学者会下意识地把偏振理解成“光出来以后我们看到的方向”。这种想法对自由空

间光束并不完全错误，但对 PCSEL 来说远远不够。PCSEL 的偏振首先是模式本征场结构的
一部分，只有先在腔内场分布中形成了某种偏振组织，输出端才会看到对应的偏振态。

因此，偏振是模式解的组成部分，而非附加在模式之后的标签。模式的对称性、主要场分

量、与辐射通道的耦合方式，以及与外延不对称的匹配程度，共同决定测得的线偏振、近似双

偏振或工作点相关的偏振切换。

直觉框

对 PCSEL 而言，偏振分析的对象是腔内矢量模的选择，以及该模与可辐射通道的对应
关系。
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8.2 为什么对称性会控制偏振

上一章已经说明，PCSEL 的目标模通常位于高对称晶格的 Gamma 点附近。高对称性带
来的一个直接后果，就是某些模式会形成简并或近简并模对，而这些模对往往对应不同的偏

振方向或不同的场分量组合。

在理想完全对称的结构中，两个正交偏振态可能处于严格相同的地位。此时系统本身并

没有偏好哪一个方向，实验上就可能表现为偏振不稳定、双偏振共存，或者对极小扰动极其敏

感。一旦引入哪怕很小的对称性破缺，这种“平衡”就会被打破，模式分裂随之出现，于是系

统开始偏向某一组偏振态。

因此，偏振选择问题可归结为：哪一种扰动打破原有对称平衡，以及该扰动分别如何改变

模式频率和损耗。

8.3 Γ 点小群与不可约表示：最小分类工具

如果只停留在“镜面对称、旋转对称、奇偶性”这些词上，读者虽然能听懂很多物理解

释，但还没有真正得到一套可操作的分类工具。本节只做三件事：先解释小群是什么、再说明

irrep 标签怎么贴、最后给出法向辐射的最小判据。

第一步：小群是“在某个 k 处还活着的对称性”。 对任意 Bloch 波矢 k，其小群定义为

Gk =
{
g ∈ G

∣∣ gk = k +G, G ∈倒格矢集合
}
, (8.1)

其中 G 是晶格的点群。直觉上，这个定义只是在说：对称操作作用到 k 后，如果它仍落在“同

一个 Bloch 态”的等价点上（差一个倒格矢），那这个对称操作在该 k 处仍然有效。

对 Γ 点而言，k = 0，因此

GΓ = G. (8.2)

因此，Γ 点适合进行对称性标注：此时小群等于完整点群，模式标签和选择规则最明确。

把“点群”想成整套对称工具，把“小群”想成“在某个 k 处还能用的那一部分工具”。

Γ 点不丢任何工具，所以最适合做标准化标签。

第二步：irrep 标签回答“对称操作作用后场怎样变化”。 不可约表示（irreducible represen-
tation, irrep）的主要用途不是记忆表格，而是给出三条可操作结论：

1. 能不能混合：同一 irrep 内的模式在保持对称性的扰动下可以混合，不同 irrep 的模式不
能直接混合；

2. 有没有成对：二维 irrep 对应受对称性保护的简并，常与双偏振、双简并候选模有关；

3. 能不能直射：模式是否能耦合到法向辐射通道，首先取决于它的 irrep 是否与辐射通道
的 irrep 匹配。
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表 8.1: C4v 的最小特征标表。这里的列是共轭类，而非单个操作。对 PCSEL 最常用的用途，
是判断某个 singlet/doublet 在对称操作下属于哪一种 irrep。

irrep E 2C4 C2 2σv 2σd

A1 1 1 1 1 1
A2 1 1 1 −1 −1

B1 1 −1 1 1 −1

B2 1 −1 1 −1 1
E 2 0 −2 0 0

更直观的说法是：对称操作作用到模场上，场要么保持不变（特征标 +1）、要么变号（特

征标 −1）、要么与另一支模式互换（二维表示）。这三个结果已经足够把绝大多数 Γ 点模式分

到 A1/A2/B1/B2/E 之中。

表中的列名最好带着几何图像一起记。E 是恒等操作；2C4 表示 ±90◦ 旋转；C2 是 180◦

旋转；2σv 指穿过晶格主轴的两条镜面，最常见的就是 x = 0（σv,x）和 y = 0（σv,y）；2σd 则

指两条对角镜面 y = ±x（σd,+ 和 σd,−）。这里的下标 v 就是主轴（vertical）镜面，d 就是对
角线（diagonal）镜面。判断一个模属于哪种 irrep 的简单操作步骤：取模的近场分布图，分
别对以上四条镜面做反射，观察场图是否偶对称（特征标 +1）或奇对称（特征标 −1），与表
格各行对比即可确定。

更完整的生成元列表、直积表、C4v → C2v 分支律和选择规则实例，已汇总为附录中的

“群论工具箱”（第28.13节），需要时查阅即可，不必在此处一次性记住。
若两支近简并模在 ±90◦ 旋转下互相交换，而在某条镜面下分别变号/不变，那么更正确

的做法是把它们合在一起作为二维 E 双重态，而非给它们各贴一个 singlet 标签。

第三步：法向辐射的最小判据。 在 Γ点（k∥ = 0），法向辐射对应的自由空间平面波是横向均

匀平面波，其两支线偏振 (x̂, ŷ) 在 C4v 语言中张成二维表示 E。因此：若腔模的 irrep 与辐
射通道的 irrep 不匹配，则法向辐射耦合矩阵元在对称性上必为零。这也是 A1、A2、B1、B2

四类非简并模往往成为 dark/BIC 候选的群论原因，而 E 表示则是典型亮模候选 [57, 28, 23]。
上述判据的正式版本可写成“张量积包含全对称表示”。但在初次使用阶段，只需记住：

模式 irrep 必须与法向辐射通道 irrep 相容，耦合才可能非零。
图8.1给出这条规则的最小工作流。它把“看场图觉得亮或暗”的经验判断，改写成 three-

step gate：先确定 little group，再给模式和辐射通道分别贴 irrep，最后检查张量积是否含全
对称表示。

易错点

必须把一句话反复记住：in-plane little-group 匹配只是必要的第一层筛选，不是三
维 slab 中法向辐射强度的充分判据。一个模式即便在平面内表示上允许 direct normal
radiation，真实辐射强度仍会继续受纵向奇偶性、层栈不对称、上下光锥和有限厚度矢
量混合的共同影响。
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确定 little group
方格：C4v

三角：C6v

给模式贴 irrep
A1, B1, E, . . .

来自对称操作重叠

给辐射通道贴 irrep
法向平面波

方格：E，三角：E1

Γrad ⊗ Γop ⊗ Γmode

是否含 A1?

否：direct radiation
被对称性禁戒

dark / BIC family

是：辐射允许

但强度仍需全波计算

不含

包含

三维 slab 复核
纵向奇偶性、上下不对称

有限尺寸和层栈损耗

这张图只给“允许 / 禁戒”的第一层筛选；它
不替代辐射常数、远场图和阈值增益计算。

图 8.1: Gamma 点模式的 irrep–辐射通道守门流程。in-plane little-group 匹配只决定 direct
normal radiation 是否被对称性允许；真正的辐射强度仍需结合三维 slab、纵向奇偶性、层栈
不对称和有限尺寸计算。

8.4 方格晶格 Γ 点：C4v 分类

对理想方格晶格，Γ 点小群是

GΓ = C4v.

它有四个一维不可约表示 A1, A2, B1, B2 和一个二维不可约表示 E。对 PCSEL 读者来说，最
重要的是知道这些 irrep 分别意味着什么，而非把角色表背下来。一个可反复使用的最小表见
表8.2.

表 8.2: C4v 小群在 Γ 点的最小模式分类工具。这里的“典型基函数”是帮助读者建立 irrep
直觉的代表性多项式或向量，而非场的完整表达。

irrep 维数 典型基函数 / 图
像

对 PCSEL 的最小含义

A1 1 1, x2+y2，全对称 标量型 singlet；可作为“全对称模”标签，但不自动等于可法向辐射模
A2 1 Rz，旋转型 标量型 singlet；常与“旋涡式”或伪标量变换性质相关，法向辐射通常

受限

B1 1 x2 − y2 轴向四瓣型 singlet；常与沿晶格轴的场型差异有关
B2 1 xy 对角四瓣型 singlet；常与沿对角方向的场型差异有关
E 2 (x, y) 二维双重态；与两支正交线偏振、法向平面波辐射通道和 Γ 点双简并最

直接相关

对 PCSEL 最常用的结论是：在 C4v 下，法向自由空间的两支横向平面波偏振 (x̂, ŷ) 张

成二维表示 E。因此，若只看平面内 little group 选择规则，直接允许法向辐射的模式族首先
应与 E 表示匹配；属于 A1, A2, B1, B2 的模式，在 exact Γ点更容易成为 symmetry-protected
dark family。
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8.5 三角晶格 Γ 点：C6v 分类

对理想三角晶格或等价的六重旋转晶格，Γ 点小群为

GΓ = C6v.

它的常用不可约表示包括四个一维表示 A1, A2, B1, B2 和两个二维表示 E1, E2。对 PCSEL 来
说，表8.3 是比完整角色表更有用的最小摘要。

表 8.3: C6v 小群在 Γ 点的最小模式分类工具。

irrep 维数 典型基函数 / 图像 对 PCSEL 的最小含义

A1 1 1，全对称 singlet；常作“全对称模”标签
A2 1 Rz singlet；与旋转型变换性质相关
B1, B2 1 更高阶标量型图样 在最小模式分类中常作为一维 dark family 处理
E1 2 (x, y) 二维双重态；与法向自由空间横向偏振直接匹配，是最直接允许法向辐

射的 irrep
E2 2 (x2 − y2, 2xy) 二维双重态；常对应 quadrupole-like family，在 exact Γ 点更容易成

为 symmetry-protected BIC 候选

与方格晶格完全平行，三角晶格的法向自由空间横向偏振 (x̂, ŷ)在 C6v 下张成 E1。因此，

E1 是最直接的法向辐射表示，而 E2 则经常出现在“高对称、双简并、但 exact Γ 点不直接

向法向辐射”的候选模讨论中。

8.6 法向辐射通道本身也有表示：这是 BIC 判断的最小规则

前面直觉性地说“某模与某辐射通道是否匹配”，现在可以把这句话写得更正式。设 Γ 点

某个模式属于 irrep α，法向辐射通道属于 irrep β，则对称性允许的直接耦合矩阵元可记作

Mβα =
〈

radiation, β
∣∣∣Ĥrad

∣∣∣mode, α
〉
. (8.3)

若 α 与 β 不匹配，则在保持该对称性的前提下 Mβα = 0。这就是 symmetry-protected BIC
最小判断规则的群论版本。

8.6.1 把选择定则写成真正可复用的张量积条件

若要把上面的口头规则升级成可重复使用的教材工具，就应把“允许耦合”写成群表示的

张量积条件。设模式属于 irrep Γmode，辐射通道属于 irrep Γrad，而耦合算符属于 irrep Γop，

则矩阵元

⟨rad|Ô|mode⟩

只有在

Γrad ⊗ Γop ⊗ Γmode ⊃ A1 (8.4)

时才可能非零，其中 A1 表示单位表示。式 (8.4) 才是“选择定则”的正式版本。
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这里的“⊃ A1”可表述为：将辐射通道、耦合算符和模式三个表示做张量积后，若其分

解中包含全对称表示 A1，则单胞积分可能非零；若不包含 A1，则该耦合矩阵元在保持对称性

时为零。A1 在这里表示单胞平均后可留下的标量分量。

对 exact Γ 点法向直接辐射这一最常见场景，若耦合算符本身保持单胞的点群对称性，则
可把 Γop 近似视为单位表示 A1。于是 式 (8.4) 简化为

Γrad ⊗ Γmode ⊃ A1. (8.5)

在本书使用的最小实表示框架中，这通常进一步退化为一条最便于操作的判据：模式 irrep 与
法向辐射通道 irrep 相同或含有与之兼容的分量时，direct radiation 在对称性上才是允许
的。因此前文会把“方格晶格看 E，三角晶格看 E1”说成第一性筛选规则，而不只是经验口

诀 [57, 23]。
式 (8.4) 给出的只是对称性允许性，不是耦合强度大小。也就是说，满足该条件只说明矩

阵元可以非零，并不保证它一定很大；而一旦不满足，则在保持对应对称性的前提下矩阵元必

须为零。对 PCSEL 而言，这也是“允许法向辐射”和“实际辐射有多强”必须分两步判断的
原因。

于是，对 PCSEL 最有用的两句话是：

• 对方格晶格，法向辐射通道最小地属于 E；

• 对三角晶格，法向辐射通道最小地属于 E1。

因此，拿到一个新结构后，读者应先问的是“它在 Γ 点属于哪个 irrep，这个 irrep 是否与法
向辐射通道匹配”，而非“这模看起来亮不亮”。若不匹配，则 exact Γ 点直接法向辐射被对称

性禁止；若匹配，则 direct radiation 至少在对称性上是允许的，后面再讨论耦合强弱、损耗
大小和器件级阈值。

8.6.2 如何从数值模场中真正给出 irrep 标签

教材若只告诉读者“先标 irrep”，但不说数值上怎么标，这套工具就还不够可操作。最小
可执行流程如下。

对单个近似非简并模式 u，先选取 little group 的生成元，例如方格晶格常取 C4 与一条

镜面 σv。把数值模场作用一次对称变换后，与原场做归一化重叠：

ηg =
⟨u, T̂ (g)u⟩
⟨u, u⟩

, g ∈ GΓ. (8.6)

若 u 是 singlet，且数值误差足够小，则 ηg 会接近该 irrep 在生成元上的角色值，例如 ±1。这
就能把它初步标到 A1, A2, B1, B2 一类。

若模式是近简并的双重态，则不应分别给两支模单独贴标签，而应先在该近简并子空间

中构造表示矩阵

Dij(g) =
⟨ui, T̂ (g)uj⟩√
⟨ui, ui⟩⟨uj , uj⟩

, (8.7)
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再通过 trD(g) 在生成元上的取值，判断它属于 E、E1 还是 E2 一类二维 irrep。随后若再引
入小扰动，就能直接追踪这个双重态如何分裂成 singlet，以及哪一支与目标偏振、法向辐射
和 BIC 条件更接近。

这一步的意义是：irrep 不应仅凭场图外观判定，而应由对称操作在数值模场子空间中的
表示给出。采用这一流程后，Γ 点模判别、偏振分裂和 BIC 初筛可使用同一套标注方法。

8.7 从对称操作看模式：为什么有些辐射能出，有些出不来

设结构具有某个对称操作，例如镜面对称、旋转对称或反演对称。若一个模式在该对称操

作下是偶的，另一个模式是奇的，那么它们与外部辐射通道的耦合规则往往完全不同。最简单

的例子是镜面对称平面：

• 若近场在某方向上是偶对称，则其傅里叶变换在零角附近通常有非零贡献；

• 若近场在某方向上是奇对称，则其角谱在对应方向上往往在中心发生抵消。

这解释了为什么有些模式虽然存在，却在法向方向上几乎不辐射；也解释了为什么小小

的几何扰动可能会显著改变远场主瓣。因为扰动不仅改变了“场有多强”，还改变了“不同位

置上的场如何相干相加或相互抵消”。

8.8 从近场到远场：为什么傅里叶角谱是理解 PCSEL 远场的核心

在辐射近似下，远场图样可由出光面附近的横向电场分布通过傅里叶变换得到。记横向

近场为 Et(x, y)，则远场角谱幅度可写为

Ẽ(kx, ky) =

∫∫
Et(x, y)e−i(kxx+kyy)dxdy. (8.8)

式 (8.8) 表明，远场由近场中不同位置的相位和振幅在角域中叠加得到。因此，近场的奇
偶性、旋转对称性和局部相位关系会直接影响远场图样。

近场对称性 远场角谱

图 8.2: 近场对称性通过傅里叶变换映射为远场角谱结构的概念图。

例如，若近场在 x 方向关于中心是奇对称的，那么在 kx = 0 附近，来自左右两侧的贡献

会相互抵消，远场中心就可能出现零点或主瓣分裂。反之，若近场是偶对称的，则中心角附近

更容易形成主瓣。这种“对称性 → 远场中心结构”的映射，是 PCSEL 远场整形的基本判据。
图8.3展示了两种典型模式的远场辐射方向图对比。
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0◦180◦

90◦

270◦

强度

高

低

光子晶体面发射激光器典型远场辐射方向图

(a) 基模偶极辐射
主瓣半角宽度 ∼ 10◦–20◦

kx

ky 高阶模四极辐射

(b) 四极矩模式
特征四叶草形状

kx

ky

图 8.3: 光子晶体面发射激光器的远场辐射方向图。(a)基模（通常是偶极模）显示出双瓣特性，
主辐射方向沿晶格主轴；(b) 高阶四极模呈现特征的四叶草形状，表明存在方位角依赖的辐射
干涉。这些图案可以直接从傅里叶变换的近场分布计算得到，也可通过角度分辨电致发光/光
致发光测量获取。注意中心 Γ 点的辐射强度与模式的对称性密切相关，某些对称性保护的连

续谱束缚态模式在完美结构中完全不辐射（暗模），只有在对称性破缺后才泄漏出有限辐射。

8.9 偏振选择为什么常常和模式分裂绑在一起

回到上一章的模式竞争图像。若两个正交偏振候选模在理想结构中简并，那么真实器件

需要某种机制让其中一个在净增益排序上占优。常见的路径有两条：

8.9.1 频率分裂路径

几何或外延扰动使两偏振模频率分开，从而让其中一个更靠近增益谱峰值。

8.9.2 损耗分裂路径

即使频率几乎不变，扰动也可能让某一偏振态与辐射通道或吸收区耦合更强，从而改变

阈值。

对 PCSEL 而言，第二条路径尤其常见，因为偏振与辐射选择规则紧密相关。许多偏振工
程并非单纯改变偏振方向，而是在重新分配不同偏振态与辐射/损耗通道的相对权重。

图8.4给出了四模三重态图像的完整可视化：在弱耦合极限下，正向行波 (1, 0) 与反向行

波 (−1, 0) 形成驻波配对，而侧向行波 (0,±1) 由于对称性保持简并，最终形成三支非简并模
——两支 singlet 加一支 doublet。

图8.4显示了 PCSEL 模式结构的层级组织：先由行波重组为驻波，再按 irrep 进行对称性
分类，最后由微扰解除剩余简并。这一结构用于后续偏振选择和模式分裂分析。

8.10 对称性破缺如何在 irrep 语言下导致分裂

现在可以把“对称性破缺导致分裂”这句话说得更正式。若高对称结构在 Γ 点具有二维

irrep，例如方格晶格的 E 或三角晶格的 E1, E2，那么该双重态的简并是受 little group 保护
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(a) 四波基 (b) 驻波分类 (c) 微扰后分裂y

x(1, 0)(−1, 0)

(0, 1)

(0,−1)

y

x(1, 0)(−1, 0)

(0, 1)

(0,−1)
四个布拉格耦合的

行波基态

singlet 1

singlet 2

doublet
正反向波先形成两支驻波，

侧向波保持简并

mode 1

mode 2

mode 3

mode 4

doublet 在
微扰下分裂

结构不对称或外延扰动会

解除剩余简并

物理含义：在弱耦合极限下可先用四个行波基 (±1, 0)、(0,±1) 描述 Γ 点附近的模。耦合后，正

反向波优先形成两支 singlet，而侧向波保留为一支 doublet。若再引入对称性破缺，doublet 会
继续裂成两支非简并模，最终得到四支可区分的模式。

图 8.4: 四模三重态图像。(a) 弱耦合极限下的四波 ansatz：正向行波 (1, 0)、反向行波 (−1, 0)
和一对侧向行波 (0,±1)；(b) 随着耦合增强，正反向行波混合形成驻波，按对称性分类为两
支 singlet（偶宇称/奇宇称）和一支 doublet（侧向简并对）；(c) 当存在对称性破缺微扰时，
doublet 进一步分裂，最终得到四支完全分离的非简并模。

的。一旦几何扰动把对称性从高群降到其子群，二维 irrep 通常会分裂成两个一维 irrep，于
是：

• 原本双简并的模式分成两支非简并模；

• 两支模往往分别锁定到扰动的主轴方向，因此偏振被钉扎；

• 若这两支模与法向辐射通道的表示匹配程度不同，损耗分裂就会随之出现。

最典型的例子是方格晶格圆孔的 C4v 对称被轻微椭圆孔降低到只保留两条镜面的子群。

此时原先的 E 双重态会分裂成两支沿椭圆长轴和短轴定向的 singlet，于是“偏振选择”在群
论上不再是一句经验话，而是“二维 irrep 被降群后发生分裂”的直接结果。

若一个理想方格晶格在 Γ 点有一对属于 E 的双简并候选模，则在圆孔情况下两者地位完

全等价。把圆孔轻微拉成椭圆后，这对 E 双重态会沿扰动主轴方向分裂成两支非简并模。若

其中一支仍与法向辐射通道更匹配，另一支则更接近 symmetry-protected dark family，那么
实验上就会同时看到偏振钉扎、损耗分裂和远场主瓣方向选择。

例子

实测数量级锚点。Vafadar与 Zhao在 367nm GaN纳米线光子晶体面发射激光器中，用
检偏器测得主轴方向强度约为正交方向的 10 倍。按

ρ =
Imax − Imin
Imax + Imin
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换算得到偏振度 ρ ≈ 0.8[68]。这个例子说明“偏振被锁定”应落到带测量协议的强度比
或偏振度上；它也不意味着所有材料平台、孔形和工作点都应达到同一数值。

8.11 拿到一个新结构后，如何自己做 Γ 点模标注

至此，可以把 Γ 点模标注整理为以下最小流程：

1. 先判断平面晶格类型，从而确定 Γ 点 little group：方格晶格取 C4v，三角晶格取 C6v；

2. 用生成元操作去看目标模如何变换，给它标上 irrep；

3. 再判断法向辐射通道在该 little group 下属于哪个 irrep：方格取 E，三角取 E1；

4. 若 mode irrep 与 radiation irrep 不匹配，则 exact Γ 点 direct radiation 被对称性禁止，
优先检查它是否属于 symmetry-protected BIC family；

5. 若随后加入对称性破缺，再问原 irrep 在子群下怎样分裂，以及哪一支更容易获得目标
偏振和远场。

这套流程不能替代全波仿真，但足以在拿到一个新单胞时，先完成“模标注、偏振判断、BIC
初筛”三项前置工作，而不是一开始就进行无约束参数扫描。

若某一偏振态在二维平面模型中显示出明显优势，但该优势依赖的实际上是上下完全对

称的假设，那么一旦放到真实外延层栈中，这种结论可能翻转。偏振设计必须把纵向不对称也

纳入模型。

8.12 哪些对称性破缺最常见

真实 PCSEL 中，对称性破缺几乎不可避免。常见来源包括：

• 孔形由圆变椭圆，或双晶格扰动；

• 外延层上下不对称，导致上下辐射通道不同；

• 电极窗口、接触层和刻蚀区域打破原始旋转对称；

• 工艺偏差引入局部尺寸不均匀。

这些破缺并不都意味着性能退化。许多 PCSEL 偏振设计会主动引入可控的对称性破缺，
使原本简并的偏振态分离。有效的对称性破缺应具有可预期、可复现且方向明确的特征，而不

应依赖随机工艺偏差来选择偏振。
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8.13 外延不对称为什么会影响偏振和远场

对初学者来说，一个容易忽视的事实是：偏振和远场不只由平面内晶格决定，纵向层栈同

样会参与。原因有两点。

第一，真实模式是全矢量三维模式。上下包层不同、掺杂不同、接触层不同，会改变不同

场分量在纵向上的分布，从而间接影响偏振选择。

第二，上下辐射通道不对称会改变远场的上下功率分布，进而影响总辐射损耗和远场图

样。某一平面内看似很“对称”的模式，在真实层栈中可能已经因为上下不对称而发生偏置。

因此，后文讨论外延层和热效应时仍需回到偏振问题。偏振是贯穿光学与器件设计的变

量，而非在本章即可封闭处理的独立主题。

将圆孔改成轻微椭圆，往往会使两个正交偏振态的耦合系数分离，进而在远场上表现为

主瓣沿某一晶格方向更加集中。若此时外延上下不对称又偏向其中一支辐射通道，那么最终

实验上看到的偏振纯度会比二维平面对称模型预期的更强，或者方向发生额外旋转。图8.5总
结了三种典型的偏振调控策略及其物理机制。

光子晶体面发射激光器偏振调控技术汇总

(a) 椭圆孔各向异性

破坏 C4 对称性

ay

ax

ax ̸= ay

(b) 矩形晶格

(c) 狭缝型光子晶体

狭缝内场增强

横电入射

横磁入射 被吸收

(d) 集成线栅偏振片

选择性偏振损耗

典型偏振消光比：椭圆孔：约 8–12 分贝，矩形晶格：约 10–
15 分贝，狭缝型：高于 15 分贝，线栅偏振片：高于 20 分贝。

核心思路：引入可控各向异性，使目标偏振的阈值低于正交偏振。

图 8.5: 光子晶体面发射激光器中四类常用偏振调控方法对比。

8.14 远场整形不是“把图样画漂亮”，而是组织角谱能量

远场整形不只是改变输出图样的外观；更准确地说，它是在重新组织角谱能量分布。
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根据 式 (8.8)，若想得到单主瓣、环形、双瓣或某种方向性增强的远场，就必须在近场里
安排好对应的相位和振幅结构。因此：

• 改变晶格对称性，常常是在改变允许的角谱分量组合；

• 改变孔形扰动，常常是在改变不同角谱分量的相对强度；

• 改变外延和工作点，则可能在不改几何的情况下，通过模式重分布改写远场。

远场设计还需要检验该图样在工作电流和工作温度范围内的稳定性，而不能只依据冷腔

仿真图样。

8.15 为什么偏振和远场必须放在同一章讨论

到这里，读者应该已经能体会：偏振和远场虽然在实验中常被当作两个指标测量，但在

PCSEL 理论里它们共享同一组决定因素：

• 模式的矢量近场结构；

• 晶格和器件的对称性；

• 模式与辐射通道的耦合方式；

• 工作点引起的模式重分布。

因此，本章合并讨论偏振和远场，是因为二者对应同一模式问题的两个投影：偏振强调矢

量方向，远场强调角域分布。

只在二维平面模型里判定偏振纯度，或者只在冷腔近场上判断远场稳定性，都会系统性

高估真实器件性能。只要外延不对称、电流拥挤或热漂移显著，这种高估几乎必然出现。

8.16 通向后续章节：偏振问题为何最终会回到器件问题

本章讨论的仍然主要是光学层。但请注意，偏振稳定和远场稳定并不只由几何决定。随着

注入升高和温升出现：

• 折射率分布变化会引起模式重分布；

• 有源区增益谱漂移会改变两个偏振模的相对净增益；

• 局部热热点和电流非均匀会使原本对称的模式结构偏斜。

因此，本章给出的是偏振与远场的光学框架，而不是器件级稳定性判据。某种偏振与远场

能否在工作区间内保持稳定，还需在热-电-光耦合章节中判断。
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回看本章

PCSEL 的偏振与远场是模式本征结构、对称性和辐射选择规则的结果，而非输出端的附
加现象。可操作的起点是在 Γ点按 little group的不可约表示分类模式：方格晶格用 C4v，三角

晶格用 C6v；法向辐射通道分别最小地属于 E 和 E1。建立这一标注后，偏振选择、symmetry-
protected BIC 判断、双简并分裂和远场工程可归入同一分类工具。对称性破缺既可作为设计
手段，也可能成为不可控扰动。偏振与远场工程必须同时考虑平面内晶格、纵向外延、有限尺

寸以及工作点变化。

练习题

1. [基础] 对理想方格晶格，说明为什么 Γ 点 little group 等于 C4v，并解释二维 irrep E 为
什么天然与双偏振候选模有关。

2. [基础] 试解释为什么一个近场奇对称模式往往在远场中心更容易出现零点或弱化。

3. [进阶]对三角晶格，说明为什么法向自由空间通道最小地属于 E1，并据此解释 E2 family
为什么常出现在 symmetry-protected BIC 讨论中。

4. [进阶] 给出两个“偏振选择由损耗分裂主导而非频率分裂主导”的可能场景。

5. [进阶] 讨论为什么上下层栈不对称会影响远场主瓣和偏振，而不仅仅影响总输出功率。

6. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设某器件在低电流下单偏振稳定、高电流下
出现偏振混合，试给出一条可能的热-电-光机理链。

延伸阅读

• 下一章将引入 BIC / quasi-BIC 语言，把本章的 little group、irrep、法向辐射选择规则
进一步写成开放系统中的辐射通道问题。

• [57, 28] 中关于对称性、表示与选择规则的章节，可作为本章表示论语言的背景材料。

• 配合 第十七章、第二十章 阅读本章，可检查二维平面模型、纵向层栈和热-电-光回写之
间的接口。



第九章 BIC / quasi-BIC、Γ 点辐射与远场工

程

读完本章，你应能

• 理解连续谱中的束缚态（bound state in the continuum, BIC）与准 BIC 在 PCSEL 中为
什么重要。

• 学会把 Γ 点、辐射损耗、偏振、远场工程和 BIC 语言明确接起来，而不是把它们当成彼
此独立的主题。

• 学会把 第八章 中的 little group / 不可约表示分类直接用来判断 exact Γ 点的法向辐射

允许性。

• 明确 BIC / quasi-BIC 在 PCSEL 中是候选模与辐射工程语言，不是绕过器件物理的捷
径。

读前准备 建议已掌握 第三章、第五章和第八章 中关于开放系统、Γ 点模、辐射损耗和偏

振/远场的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

PCSEL 的目标模通常位于 Γ 点附近；设计上既需要较低辐射损耗以降低阈值增益，也需

要保留可控的法向出射以形成可用远场。本章用 BIC / quasi-BIC 语言统一描述这两个要求。
先定义开放周期系统中的 BIC，再把 第八章 的 little group / 不可约表示工具用于法向辐射
通道，说明 exact Γ 点某些 irrep 的 direct radiation 为何可被对称性禁止。随后讨论小对称
性破缺如何打开 quasi-BIC 辐射，并说明真实 PCSEL 通常工作在 quasi-BIC 设计区，而不是
无限大、完美无损的理想 BIC 点。

9.1 为什么 BIC 不是旁枝话题，而是 PCSEL 主线中的辐射语言

PCSEL 是开放系统，因此需要同时描述本征模及其向连续辐射通道的泄漏。BIC 描述的
是一种频率落在辐射连续谱内、却因干涉或对称性而不向外泄漏的极限状态。也就是说，BIC
是在辐射区内使净辐射振幅为零，而非频率离开辐射区。

104
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这里说的“辐射连续谱”是 slab 外自由空间中、位于光锥以内的一整族可传播平面波模，
而非抽象的谱论术语。对 PCSEL 读者来说，把它先理解成“所有允许向上、向下逃逸的远场
平面波通道的连续集合”就足够了。

这一区分对 PCSEL 很重要：设计目标是判断哪些 Γ 点候选模因对称性或干涉而辐射受

限，哪些模更容易向法向出光，而非单纯寻找高 Q 模。BIC / quasi-BIC 语言把高 Q、偏振、

法向远场和对称性归入同一辐射机制。

直觉框

对 PCSEL 来说，BIC 是描述辐射抑制及其受控打开的极限参照。实际设计通常不工作
在理想 BIC 点本身，而是在其附近的 quasi-BIC 区域选择辐射损耗与输出耦合的折中。

例子

历史数量级锚点。Kodigala 等人在 2017 年用悬空圆柱纳米谐振器阵列实现了室温光泵
BIC 激光，激射位于约 1.55µm，阵列缩小到 8 × 8 单元后仍可起振 [31]。在理想无限
周期 BIC 点，辐射衰减率趋于零，因而辐射 Qrad 在数学上趋于无穷；实验有限阵列的

总 Q 必然有限。把波长与这两个不同的 Q 口径同时写出，可以避免把“理想 BIC 的
发散 Q”误当成实测腔品质因数。

9.2 从辐射振幅到 BIC：什么叫“连续谱中的束缚态”

在进入公式之前，先把 BIC、普通束缚态和准 BIC 的边界一次说清。普通束缚态的“不
辐射”来自频率本身不在允许传播的连续谱里；BIC 的“不辐射”则更微妙：它的频率已经落
在连续谱内，按频率和动量本应可以向外辐射，但所有可用辐射通道的净耦合振幅恰好为零。

准 BIC 则是理想 BIC 在有限尺寸、轻微几何扰动、上下层栈不对称或工艺误差作用下打开一
条很弱辐射通道后的现实版本。

把某个 Γ 点附近候选模与自由空间辐射通道之间的耦合写成一个最小时间耦合模模型。

设腔内模振幅为 a，上方和下方辐射通道的出射振幅记为 s↑,− 与 s↓,−，则可写

ȧ = (iω0 − γnr − γrad) a,

[
s↑,−

s↓,−

]
=

[
d↑

d↓

]
a, (9.1)

其中 γnr 表示非辐射损耗，γrad 表示辐射损耗，d↑, d↓ 是模到辐射通道的耦合振幅。若在某个

对称性或干涉条件下，

d↑ = d↓ = 0, (9.2)

则该模即使频率位于辐射连续谱中，也不会向外辐射；理想无损情况下，γrad = 0，这就是 BIC
的最小数学图像。

需要特别强调的是，式 (9.2) 表示辐射振幅为零，而不是模式根本不与外界有任何关系。
只要结构轻微破坏对称性、有限尺寸边缘打开旁路通道、表面粗糙引入散射，或者工作点变化

导致场型重分布，这个零就会被抬起，理想 BIC 便退化成具有有限辐射线宽的 quasi-BIC。
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BIC 的定义依赖开放边界与连续辐射通道。若把问题错误地近似成封闭本征值问题，就
既不会看到真正的辐射损耗，也不会正确看到 BIC 的成因。

用干涉理解 BIC。BIC 并不要求辐射通道不存在，而是要求通道中的净辐射振幅相消为
零。对称性保护型 BIC 中，这种相消由结构对称性强制给出，而不是数值上的偶然抵消。

例子

BIC 的严格口径是什么？
普通束缚态可概括为” 频率不在连续谱内，所以无辐射”；BIC 则应表述为” 频率位于连
续谱内，但辐射耦合矩阵元为零，所以无辐射”。对 PCSEL 来说，这个区分非常关键，
因为 BIC / quasi-BIC 讨论的是开放辐射问题本身，而不是简单靠频率躲开辐射区的模
式。

9.3 对称性保护 BIC 的物理图像：从偶极子到点群表示

第第八章已经从点群不可约表示角度给出了分类规则。本节用一个偶极子辐射例子说明，

对称性为何能够使辐射矩阵元为零。

考虑局域源的多极展开，最低阶项为电偶极辐射。电偶极矩定义为

d =

∫
V
P (r)dV, (9.3)

其中 P 是极化强度分布。关键问题在于：d 在空间反演操作 I : r → −r 下如何变换？
若模式电场满足奇宇称条件 E(−r) = −E(r)，则极化分布也具有相同宇称 P (−r) =

−P (r)。此时对整个单胞积分：

d =

∫
cell

P (r)dV =

∫
cell

P (−r′)dV ′ = −
∫

cell
P (r′)dV ′ = −d, (9.4)

其中用了变量代换 r′ = −r 且积分区域不变（周期单胞关于原点对称）。于是得到 d = −d，
唯一可能是 d = 0。电偶极矩为零意味着最低阶辐射通道被关闭。

从偶极子禁戒到点群 irrep

上面的论证用的是最简单的空间反演对称性（宇称）。对 PCSEL 常用的正方晶格 C4v

点群，情况更丰富：

• A1, A2 表示是一维的，场分布在某些操作下保持不变或变号

• B1, B2 也是一维，但变换规则不同

• E 表示是二维的，对应简并对

法向辐射的自由空间平面波构成 C4v 的某个表示。若模式的 irrep 与辐射场的 irrep 不
匹配（直积不含恒等表示），则耦合矩阵元必为零。这就是第八章中表格的物理来源。
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将该论证推广到 C4v 点群：exact Γ 点模式可按 C4v 不可约表示分类，法向辐射通道（沿

z 轴传播的平面波）也有确定的变换行为。若模式 irrep 与辐射通道 irrep 不相容，则由群论
正交性可知其重叠积分为零。因此，某些 Γ点模式可成为 BIC；其原因是对称性选择定则，而
非数值巧合。

9.4 Γ 点与 BIC 语言的对应关系

在二维周期 slab 中，Γ 点对应零平面波矢，恰好也是法向出射和法向辐射最直接相关的

位置。对 PCSEL 来说，这种联系尤为自然：目标模式大多围绕 Γ 点组织，因为它最容易同时

连接面内布拉格反馈与法向面发射。

而在 Γ 点，晶格对称性和场分量奇偶性经常会直接决定某一模是否能够与法向辐射通道

耦合。若一个模式的近场对称性与外部法向平面波的表示不匹配，那么即使频率处于辐射连

续谱中，它也可以因对称性而成为 symmetry-protected BIC。反过来，若通过轻微单胞扰动、
双晶格设计或椭圆孔设计打破这类严格匹配条件，就会把原本封闭的辐射通道重新打开，得

到 quasi-BIC。
因此，Γ 点、模简并、偏振选择和法向远场不是彼此独立的主题；在 Γ 点，它们由同一组

对称性与辐射通道规则共同约束。

9.5 把法向辐射通道写成 irrep：BIC 判断才真正可操作

第八章已给出最小分类工具：方格晶格的 Γ点 little group为 C4v，三角晶格为 C6v。BIC
初筛还需要补充一条规则：法向自由空间辐射通道也必须按同一 little group 分类。

对 exact normal incidence，外部自由空间只提供两支横向平面波偏振，因此：

• 在 C4v 下，法向辐射通道最小地张成二维表示 E；

• 在 C6v 下，法向辐射通道最小地张成二维表示 E1。

于是，若某个 Γ点模的 irrep与这些辐射通道表示不匹配，那么 direct normal-radiation matrix
element 在保持该对称性的前提下就必须为零。这就是 symmetry-protected BIC 最简洁、也
最适合教学复用的判断规则。

表 9.1: exact Γ 点法向辐射允许性的一阶 irrep 判断规则。这里给出的是最小 in-plane little-
group 规则；更严格的三维 slab 判断还需再结合纵向奇偶性与层栈对称。
晶格 Γ 点 little

group
法向辐射通道 ir-
rep

最小结论

方格晶格 C4v E 属于 E 的模式在对称性上允许 direct normal radiation；属于
A1, A2, B1, B2 的模式可形成 symmetry-protected dark family

三角晶格 C6v E1 属于 E1 的模式在对称性上允许 direct normal radiation；属于
A1, A2, B1, B2, E2 的模式在 exact Γ 点可成为

symmetry-protected dark family
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这张表把“看场图判断是否辐射”的经验判断改写为可执行流程：先确定 little group，再
标注 irrep，最后与辐射通道 irrep 比较。若不匹配，可优先把该模视为 symmetry-protected
BIC family 候选；若匹配，再计算耦合强度。

易错点

in-plane little-group 匹配只是必要的第一层筛选，不是三维 slab 中法向辐射强度的
充分判据。也就是说，irrep 匹配说明 direct radiation 在对称性上“可以非零”，并不保
证它一定很强；而真正的法向辐射强度还会继续受纵向奇偶性、层栈不对称、有限厚度

矢量混合和有限尺寸边缘共同影响。

若想把“为什么不匹配就一定不辐射”再往前推进半步，可以用最小偶极矩积分来理解。

对 exact Γ 点法向直接辐射，主导耦合常可压缩为单胞内某个零级辐射矩

d0 ∝
∫
Vcell

P∥(r) dV, (9.5)

其中 P∥ 是与法向辐射通道耦合的平面内极化或等效辐射源分量。若某个对称操作 g 保持单

胞与法向辐射通道不变，而模式在该操作下属于特征值 χα(g) ̸= 1 的 irrep，则

d0 =

∫
P∥ dV =

∫
T̂ (g)P∥ dV = χα(g)d0.

于是只有 d0 = 0 才可能满足上式。这给出 symmetry-protected BIC 的最小推导：该模并非
只是场图较暗，而是与法向均匀辐射通道耦合的零级积分在对称性上为零。

这里还应把“辐射通道的表示”说得更正式一点。完整的法向辐射二维偏振子空间在方格

晶格下按 E 表示变换；但当我们把耦合振幅进一步投影到某一个固定的法向线偏振端口，或

等价地研究某个固定的零级辐射矩分量时，对应的标量重叠泛函在保持该端口不变的对称子

群下就是平凡表示。此时若模式属于非平凡 irrep，群平均投影

Πrad =
1

|G|
∑
g∈G

χ∗rad(g) T̂ (g) (9.6)

便会把该重叠压成零。上文用单个群元写出的 χα(g) ̸= 1 ⇒ d0 = 0，只是这个更一般投影结

论的最小判据：当存在某个保持辐射端口不变的群元，而模式在其下取得不同字符时，禁耦合

就已经成立。

若某个方格晶格 slab 在理想上下对称、单胞高对称的条件下支持一个关于镜面对称为奇
的 Γ 点模，而法向自由空间平面波关于同一镜面为偶，那么该模对法向辐射的耦合振幅便可

严格为零。此时它在无限大、理想结构中表现为 symmetry-protected BIC。一旦将圆孔轻微
拉成椭圆，或引入双晶格扰动，这个严格零耦合被打破，模式会转化为 quasi-BIC，并出现有
限但可控的法向辐射。

9.6 从 BIC 到 quasi-BIC：为什么真实 PCSEL 更关心后者

若只追求无穷大的被动 Q，理想 BIC 可以作为极限点；但 PCSEL 作为激光器还需要可
控的垂直辐射，用于输出和远场整形。因此，真实器件通常选择靠近 BIC 的 quasi-BIC 区
域，在低辐射损耗和有限输出耦合之间折中。
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图9.1给出了 BIC 形成机制的完整可视化：(a) 对称性保护 BIC，当模式的不可约表示与
辐射通道的表示不匹配时，耦合矩阵元严格为零；(b)Friedrich-Wintgen 型 BIC，两个共振模
通过共享辐射连续谱发生干涉相消；(c) 准 BIC 区域，轻微对称性破缺将理想 BIC 转化为具
有超高但有限 Q 值的共振态。

(a) 对称性禁耦合

奇/暗模

法向辐射通道

模式表示与法向通道不匹配，

辐射矩阵元被对称性压成零。

(b) 干涉型 BIC

模 1 模 2

共享辐射连续谱

+ −

近场耦合

d1 + d2 = 0

两个共振模向同一连续谱泄

漏，某个本征组合发生相消。

(c) quasi-BIC 工作区

δ

Qrad

理
想

B
IC

有限出光

可控损耗

Qrad ∝ δ−2

图 9.1: BIC 形成机制示意图。(a) 对称保护 BIC；(b) 干涉型 BIC；(c) quasi-BIC 区域及其
Q ∝ δ−2 标度。

图9.1概括了 BIC的两类形成机制：对称性禁耦合和共用连续谱中的干涉相消。对 PCSEL
设计而言，问题是选择 quasi-BIC 区域，使辐射 Q、增益、阈值和远场需求相互匹配，而非简

单追求 BIC。
在最简单的对称破缺参数 δ 下，辐射振幅常可近似线性展开为

d ∝ δ, γrad ∝ |d|2 ∝ δ2, Qrad ∝ δ−2. (9.7)

Q ∝ δ−2 的量纲分析与物理论证

设对称性破缺参数为 δ，辐射振幅 d 是最小的线性响应量，则 Taylor 展开给出 d =

d0 + d1δ +O(δ2)。由于 δ = 0 时对应理想 BIC (d0 = 0)，故主导项为 d ≈ d1δ。辐射功
率正比于 |d|2，因而 γrad ∝ δ2，再由 Q = ω0/2γrad 即得 Q ∝ δ−2。
从量纲角度看，δ 是无量纲几何扰动（如位移除以晶格常数），Q 也是无量纲量，因此幂

次关系只能是纯数。二次方的根源在于：辐射是偶极矩（或更高阶多极矩）的平方，而

小扰动下多极矩的变化是线性的。

式 (9.7) 往往还可进一步写成更适合工程估算的形式

Qrad ≈
Q0

δ2
, δ =

d

a
, (9.8)

其中 d 是破缺位移或等效几何扰动幅度，a 是晶格常数，Q0 吸收了结构 family、工作带支和
归一化定义相关的常数。式 (9.8)的直接后果是：若其余条件近似不变，把 δ 从 0.02降到 0.01，

辐射 Q 通常会提升约四倍。该二次标度在对称破缺 quasi-BIC 文献中有明确支撑 [33]。它说
明小几何扰动通常以连续方式打开辐射通道。设计问题因此转化为：在给定输出功率、阈值增

益预算、偏振纯度和远场要求下选择 δ 的工作区间，而不是机械追求无限接近 BIC。
这也构成 quasi-BIC 工作区与“最优单点设计”的差别。若把 δ 压得过小，也许被动 Q

极高，但法向提取太弱、有限尺寸边缘和工艺扰动又会变得更敏感；若把 δ 放得过大，则目标
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模虽然更易出光，却可能因辐射损耗和竞争模重新排序而抬高阈值。PCSEL 设计更关心器件
约束下可容差的 quasi-BIC 工作区，而不是数学上的极限点。

9.7 前沿补充：quasi-BFIC 与宽角高 Q 设计

除“单点附近的 quasi-BIC”外，近年还出现了 quasi-bound flat bands in the continuum
（quasi-BFIC）路线：其目标是在更宽的角度/动量区间维持较高 Q 与可用辐射耦合，而非只

在单一动量点获得高 Q。对 PCSEL 设计的意义是两点：第一，工艺与角度容差可提高；第
二，有限尺寸阵列中的角谱展宽不再必然迅速拉低整体辐射品质。该结论在 2025 年直接工作
中已有证据支撑 [54]。但 quasi-BFIC 是补充：前者更强调宽角鲁棒，后者更强调中心点高选
择性，而非“替代”传统 Γ 点 quasi-BIC。工程上应根据目标（窄主瓣极限、容差、功率提
取）选择路线；BIC/quasi-BIC 综述与标度工作更适合作为背景理论锚点 [23, 33]。进一步说，
quasi-BFIC 的“宽角高 Q”结论本身仍是开放周期或大尺寸近似下的结论；一旦转入有限阵

列，边缘散射与角谱离散化会显著改写可用窗口。因此，任何“宽角鲁棒”结论都必须补交有

限尺寸证据（阵列尺寸、边界模型、收敛曲线与误差样本），否则只能算机理提示而非器件级

判据 [52]。

报告规范

跨平台外推三元注释

• 外推来源：BIC/quasi-BIC 理论锚点与 quasi-BFIC 直接证据联合使用 [23, 33, 54]

• 边界条件：需要在同一器件目标下同时给出角谱范围、有限尺寸边界、远场与模排
序收敛

• 不可迁移项：不可把“宽角高 Q”直接等价为“器件阈值更低或更鲁棒”；需经过

有限阵列与电热回写验证

9.8 进阶：far-field polarization vortex 与拓扑电荷语言

前文已经建立 BIC 的最小对称性与干涉描述。现代 BIC 理论还常使用动量空间远场偏
振矢量场的奇点来描述 BIC，即 far-field polarization vortex。

为说明这种偏振绕转，把某一支 slab 共振模在上方辐射半空间的远场振幅写成二维复向
量

c(k∥) =

[
cx(k∥)

cy(k∥)

]
, (9.9)

其中 k∥ = (kx, ky) 是平面内波矢，cx, cy 表示该模向两支法向线偏振通道的辐射振幅。BIC 点
的最小判据就是

c(k∥,BIC) = 0. (9.10)

也就是说，BIC 是远场矢量场中的零点。
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一旦离开这个零点，远场会重新出现，并携带某个主偏振方向。对近线偏振远场，主轴角

可先写成

ϕ(k∥) =
1

2
arg
[
c2x(k∥) + c2y(k∥)

]
, (9.11)

它把 式 (9.9) 中的复振幅 cx, cy 直接转成偏振椭圆长轴偏角。于是，若沿着包围 BIC 的闭合
回路 C 绕一圈，主偏振方向角 ϕ(k∥) 发生整数倍 2π 的绕转，则可定义拓扑电荷

q =
1

2π

∮
C
∇k∥ϕ · dk∥. (9.12)

这个整数 q 就是 far-field polarization vortex 的 winding number。它把“这个 BIC 为什么不
是数值偶然出现的零点”转化成了一个拓扑语言：只要相关带支与远场矢量场连续变化，这

个零点不能凭空消失，而必须通过带着总电荷守恒地移动、成对产生或成对湮灭的方式演化

[79, 23, 73]。

kx

ky

C

连续谱束缚态，q = +1

图 9.2: k 空间中远场偏振涡旋的最小示意。闭合回路 C 围绕连续谱束缚态奇点一周时，远场

主偏振方向同步绕转一周，对应拓扑电荷 q = +1。

拓扑电荷保护的对象，是动量空间远场矢量场中的奇点结构，不是器件性能的一切性质。

也就是说，电荷守恒可以帮助我们追踪 BIC 在 k∥ 空间和参数空间中的迁移、生成与湮灭，但

它并不自动保证最低阈值、最佳热稳定性或最佳注入均匀性。对 PCSEL 而言，拓扑语言是用
来追踪候选模辐射家族的，不是用来跳过器件模型的。

这套语言对 Γ 点附近模式尤其有用。对称性保护型 Γ 点 BIC 可以理解成被晶格对称性
钉扎在区中心的偏振涡旋中心。当单胞扰动、双晶格参数或外延不对称连续变化时，读者不必

只盯着“Q 有没有升高”，还可以追问：

• 这个偏振涡旋中心是否仍停留在 Γ 点，还是已经移到 off-Γ；

• 总拓扑电荷是否守恒，是否出现了成对移动的 BIC 奇点；

• 目标模式是仍属于原来的 quasi-BIC family，还是已经越过了亮模/暗模家族的分界。

现代 BIC拓扑语言在这里的作用，是提供一种比单独比较谱线宽度更稳定的模追踪方法。
特别在 Γ 点附近模式接近、偏振与远场同时变化时，far-field polarization vortex 与拓扑电荷
可辅助判断模族是否连续演化。
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设某个方格晶格 PCSEL 单胞在高对称参数处支持一个位于 Γ 点的 symmetry-protected
BIC。随着双晶格扰动参数缓慢增大，直接法向辐射被逐步打开，目标模退化为 quasi-BIC。此
时若只看单点 Q 值，读者可能只会得到“Q 在下降”这一条信息；而若同时追踪 c(k∥) 的零

点与绕转方向，就能看出该模究竟是在沿同一拓扑家族连续偏离 BIC，还是已经与邻近亮模
发生重组。前者更适合解释为“可控打开辐射”，后者则意味着模式排序、偏振和远场可能一

起改写。

9.9 对称性破缺在 irrep 语言下如何打开 quasi-BIC

使用 little group 工具后，可以更正式地表述“对称性破缺打开 quasi-BIC”。设高对称
结构在 Γ 点支持某个 dark family，其 irrep 与法向辐射通道 irrep 不匹配，因此 exact Γ 点

direct radiation 为零。若小扰动把点群降低到某个子群，则原 irrep 会在子群下重新分解。常
见结果有两类：

1. 原本的二维 irrep 分裂成两个 singlet，于是偏振被钉扎、频率与损耗同时分裂；

2. 原本与辐射通道不匹配的 dark family，在子群中与辐射通道落入同一表示，于是零耦合
被抬起，BIC 退化为 quasi-BIC。

这一步把 第八章 的偏振选择/模式分裂与本章的 BIC 打开/关闭联系起来。二者都是降群问
题的结果：前者关注本征频率与偏振，后者关注辐射矩阵元与远场。

9.10 BIC 如何连接偏振选择与远场工程

第八章 已经说明，偏振与远场由近场矢量结构和辐射通道共同决定。用 BIC 语言表述，
某一偏振能否辐射、沿何方向辐射以及远场中心亮暗，取决于该模与相应 BIC 条件的距离。

对称保护型 BIC 常与特定偏振表示绑定。更严格地说，在方格晶格里这常表现为某一支
E 双重态在降群后更强地获得与法向辐射通道的匹配，而另一支仍更接近 dark family；在三
角晶格里则常表现为 E1 和 E2 family在小扰动下偏离 BIC条件的速度不同。于是，当设计者
通过单胞形变打破旋转对称性时，实际上做的并不只是“让偏振分裂”，更是在改变不同偏振

支路偏离 BIC 条件的速度。某一偏振支路若仍更接近辐射抑制条件，其辐射损耗会更低、阈
值增益更小；另一偏振支路若更远离该条件，则更容易辐射、更容易在远场中形成主瓣，但被

动损耗也更高。

从远场角度看，若某模严格处于 symmetry-protected BIC 点，它在法向中心常表现为零
辐射；小扰动打破对称性后，法向中心会逐步亮起，远场主瓣和偏振纯度随之变化。因此，许

多远场整形方法可表述为控制目标模式偏离 BIC 条件的方式。
把 BIC 理解成“理想 PCSEL 就应该完全不辐射”，是概念错误。激光器若完全不向目标

通道辐射，就无法作为可用面发射器件工作。BIC 在 PCSEL 中的作用是帮助设计者理解辐
射如何被抑制与重开，而不是让器件退化成只会储能的封闭态。
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9.11 为什么 BIC 仍然不能替代阈值与器件模型

到这里必须再次把层级边界说清楚。BIC / quasi-BIC 语言擅长回答的问题是：在开放周
期光学层面，辐射损耗为什么高或低、怎样通过对称性与干涉调控它、以及这如何影响偏振与

远场。但它不能直接回答阈值电流、热稳定性和真实工作线宽。

原因很直接。首先，理想 BIC 讨论的是无限大、精确对称、无工艺误差的被动结构；真
实器件里存在有限阵列边缘、粗糙、刻蚀误差、金属和注入非均匀。其次，即使某个模式具有

非常小的辐射损耗，也未必与量子阱重叠最好，未必避开重掺杂损耗层，也未必在热回写后

继续保持优势。最后，线宽和调制稳定性还涉及载流子、增益压缩和相位噪声，这已经超出了

BIC 自身的描述范围。

常见错误：无限周期到有限器件的外推

错误理解：“无限周期仿真中该模接近 BIC，高 Q，所以有限器件必然高 Q 且低阈值。”

正确做法：把无限周期结果视为候选筛选，随后必须报告有限阵列尺寸、边界截断、粗

糙模型，以及 Q 与远场随尺寸收敛曲线。最小报告项：至少给出阵列尺寸、边界模型、

收敛曲线、误差样本四要素。

报告规范

无限周期结果转有限阵列时的最小报告四要素

1. 阵列尺寸：至少报告 3 个横向尺寸样本，并明确主模/竞争模排序是否翻转。

2. 边界模型：明确边缘截断方案、PML/端口设置与粗糙/无序代理模型。

3. 收敛曲线：至少给出 1 组关键量（如 Q、主瓣角、∆G⋆j）随尺寸或网格的收敛趋

势。

4. 误差样本：给出最坏样本或通过率统计，而不只给名义参数点。

因此，本章在全书中的位置是：把前文关于 Γ 点与偏振/远场的描述改写为开放系统辐射
语言，并为后续 CWT、全波和器件章节提供候选模筛选工具，而不在本章给出器件级结论。

回看本章

BIC / quasi-BIC 为 PCSEL 提供了连接 Γ 点、辐射损耗、偏振和远场工程的开放系统

语言。BIC 的关键是在连续谱中通过对称性或干涉使辐射振幅为零，而非频率离开辐射连续
谱；在 Γ点，这可通过比较模式 irrep与法向辐射通道 irrep来判断。若二者不匹配，则 direct
radiation 在对称性上被禁止。quasi-BIC 则是在真实设计中通过小而可控的对称破缺重新打
开辐射通道。PCSEL 通常关注理想 BIC 附近的工作区，以同时兼顾低辐射损耗、可用面发
射、偏振选择和远场工程；BIC 是阈值与器件模型的前端语言，但不能替代后续器件分析。
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练习题

1. [基础] 用自己的话解释为什么 BIC 的定义必须建立在开放边界与辐射连续谱上，而不
能在封闭腔语言中直接照搬。

2. [基础] 结合 式 (9.2) 说明“耦合到连续谱”与“向连续谱辐射”为何不是同一句话。

3. [进阶] 对方格晶格，说明为什么 exact Γ 点法向辐射通道属于 E，并据此解释为什么一

维 irrep family 更容易成为 symmetry-protected BIC 候选。

4. [进阶] 利用 式 (9.7) 讨论为什么 quasi-BIC 设计常出现“越靠近理想 BIC，越需要警惕
工艺敏感性”的权衡。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）选择一种你熟悉的单胞扰动方式，说明它更
可能首先改写的是偏振分裂、法向远场，还是辐射损耗，并解释原因。

延伸阅读

• 下一章开始进入 CWT语言。本章的 irrep与辐射选择规则将在那里对应到耦合矩阵中的
损耗项和模式分裂。

• BIC 的一般背景可参考 [13, 22, 23, 31]；far-field polarization vortex 与拓扑电荷可参考
[79, 73]。

• 阅读后续器件章节时，应检查 quasi-BIC 设计在有限尺寸、注入非均匀和热回写后是否
仍保持目标模优势。



第十章 PCSEL 的耦合波理论（CWT）：最小
模型

读完本章，你应能

• 理解为什么在能带图之后必须引入耦合波理论（Coupled-Wave Theory, CWT），以及它
在 PCSEL 研究链条中的准确位置。

• 从 Maxwell 方程与场展开出发，建立最小 CWT 模型，明确每一步近似究竟丢掉了什么
物理。

• 学会把四波 CWT 基底改写成 Γ 点 little-group 的 irrep 基底，从而把“耦合矩阵”直接
连到“模标注、偏振与 BIC 判断”。

• 学会把耦合系数、辐射损耗、材料增益和模竞争放进同一组低维方程中阅读，而不是把它
们拆成互不相干的名词。

读前准备 建议已掌握 第三章和五至七 中关于开放 Maxwell 问题、Gamma 点候选模、面内
耦合与阈值条件的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

PCSEL 的面发射来自周期散射将面内导模耦合到垂直辐射通道；阈值问题要求把增益和
损耗写入同一动力学框架。CWT 提供介于能带图和全波仿真之间的低维模型。本章先说明能
带图的不足，再从场展开和投影出发建立最小模型，解释矩阵中各类项的物理来源，并把四波

基底改写成 Γ 点 irrep 基底，使模式标签、偏振选择和辐射选择规则进入同一矩阵语言。最后
说明其在设计流程中的用法与边界。

记号约定（避免符号歧义）：本章与导波相关的 β 默认都指 βslab（slab 面内传播常数）；自
发辐射耦合因子统一写作 βsp，仅在动态与噪声章节使用。时间因子约定与全书一致，均采用

e−iωt，后文所有等效损耗、增益和复频率符号应与 第三章、第二十八章 的频域约定联读。

10.1 为什么在能带图之后还需要 CWT

对初学者来说，能带图往往已经很有吸引力。它告诉我们哪些 Gamma点模值得关注，也
告诉我们模之间可能存在简并、分裂与光锥耦合。但是，能带图主要回答的是“有哪些候选

115
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模”，而不是“这些候选模为什么会互相竞争、又为什么某种几何扰动会特别有效”。后一类问

题需要把注意力从“单个本征模的频率”转移到“若干主导平面波分量之间如何相互耦合”。

CWT 的作用正是在此处引入。它不替代 Maxwell 方程，也不否定全波仿真的必要性；它
是在已知目标模主要面内波分量后，将这些分量投影为低维耦合系统。这样，几何参数的作用

可通过耦合系数、损耗项和增益项逐项解释。

10.2 最小 CWT 要解决的物理问题是什么

在方格晶格 PCSEL 的最典型工作区间里，Gamma 点附近的目标模常常主要由四个等价
的面内导模分量组成：沿 +x、−x、+y、−y 方向传播的基本波。上一章已经解释过，周期折
射率调制通过倒格矢把这些分量连接起来，并进一步把其中的某些组合折叠进光锥，形成垂

直辐射。因而，若只关心 Gamma 点附近最核心的反馈网络，一个自然的最小基底就是这四
个波分量。

于是我们想做的事就变得很明确：

第一，把三维矢量 Maxwell 场写成“纵向模剖面”乘以“少数几个面内平面波”的组合；
第二，把周期结构导致的相互散射压缩为若干耦合系数；

第三，把辐射损耗、内部损耗和增益作为等效非厄米项写进同一套方程；

第四，通过求这个低维系统的本征值和本征向量，判断哪一类线性组合更可能成为实际

候选激射模。

若这四步成立，所得矩阵是由 Maxwell 问题投影得到的物理压缩模型，而非任意经验矩
阵。

RxSx

Ry

Sy
实空间/面内传播图像

kx

ky

+βx̂−βx̂

+βŷ

−βŷ

κ1 : Gx

κ2 : Gx±Gy

A1, B1, E

倒空间中的四波与主导散射路径

图 10.1: 最小四波 CWT 图像。左图强调四支基本波在面内传播；右图强调它们在倒空间中如
何通过主导倒格矢散射彼此连接。对 PCSEL 而言，后续的偏振、BIC 与阈值排序都建立在这
类最小闭合散射网络之上。

10.3 从 Maxwell 方程到场展开：四波近似从哪里来

为了不让推导显得像突然写下一个猜测矩阵，我们从背景波导出发。设器件在没有横向

周期调制时，已经支持一个主要的纵向导模剖面 e0(z)。当加入二维周期折射率扰动后，我们
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在 Gamma 点附近只保留四个最主要的面内波分量，写成

E(ρ, z, t) ≈ e−iωte0(z)
4∑

m=1

am(ρ)eiβm·ρ, (10.1)

其中 ρ = (x, y)，四个传播向量取为

β1 = (β, 0), β2 = (−β, 0), β3 = (0, β), β4 = (0,−β).

这里的 am(ρ) 是缓慢变化的包络，表示每个基本波分量在大尺度上的权重；e0(z) 则把纵向层

栈的信息压缩进一个主要导模剖面。之所以允许这种写法，是因为我们关注的是 Gamma 点
附近、频率接近且相互强耦合的一小族波，而不是整个倒格空间中无穷多个分量。

接下来，把介电常数写成背景项与周期扰动之和：

ε(ρ, z) = ε0(z) + ∆ε(ρ, z), ∆ε(ρ+R, z) = ∆ε(ρ, z). (10.2)

再将 ∆ε 作二维傅里叶展开，

∆ε(ρ, z) =
∑
G

∆εG(z)eiG·ρ, (10.3)

便得到不同 βm 之间的散射通道。把 式 (10.1)和式 (10.3) 相乘时，每一个基本波 aneiβn·ρ 都

会生成一组

∆εG(z) an(ρ) ei(βn+G)·ρ

项。于是，投影到第 m 个基底后，真正留下来的耦合必须满足

βm ≈ βn +G ⇐⇒ G ≈ βm − βn. (10.4)

这就是 CWT 里“耦合矩阵元来自哪一个 Fourier 分量”的最小选择定则。只保留“近共振”
的倒格矢耦合后，四个包络之间便不再独立，而是由少数几个主导傅里叶分量彼此连接。

10.4 投影步骤到底在做什么

形式上，将 式 (10.1) 代回频域 Maxwell 方程，再用背景导模剖面 e0(z) 和四个平面波基

函数作为测试函数做加权投影。这个步骤等价于限定系统只在四个主导波分量张成的子空间

中演化，并求出 Maxwell 算符在该子空间内的矩阵表示。
进行投影时，通常还要用到两个额外近似。

第一是慢变包络近似（slowly varying envelope approximation）。它要求 am(ρ) 相对载波

相位因子变化得慢，从而二阶横向导数和远离共振的高频混频项可以忽略。这一步使方程从

“完整波动问题”降到“包络动力学问题”。若想把“变化得慢”说得更定量一些，可把包络变

化长度记为 Lenv，则最小要求是

Lenv ≫ a,
∣∣∇2

ρam
∣∣≪ β2|am|.

它的物理含义是：一个晶格常数尺度上，主要由快速 Bloch相位承载振荡；包络只在更大的器
件尺度上记录边缘、增益和热斑导致的慢变化。对典型 PCSEL而言，若晶格常数 a ≈ 280nm、
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有限阵列直径 D ≈ 100µm to 300µm，则 D/a ≈ 360–1100，这也是最小 CWT 在器件中央区
通常仍有教学价值的原因。也因此，一旦进入边缘急剧截断、局部热斑或强非均匀注入区，最

小 CWT 的慢变包络假设就会先变得可疑。
第二是主导耦合截断。周期结构的傅里叶分量原则上可以把一个波分量耦合到许多其他

分量，但真正主导 Gamma 点物理的往往是少数几个满足近布拉格条件的通道。最小 CWT
正是主动舍弃那些次要通道，以换取可解释性。

把这个“截断”说得更公式化一点：若本征频率附近存在许多可能的平面波分量，则只有

同时满足下列两类条件的通道才值得进入最小模型：

1. 动量近匹配：满足 式 (10.4)；

2. 失谐足够小：对应未耦合导模频率差 |ω(0)
m − ω(0)

n | 不大于主导耦合系数数量级。

对方格晶格、Gamma 点附近、二阶 Bragg 工作的最小教材模型来说，±x 与 ±y 这四支波恰
好同时满足这两类要求，因此构成自然的四波闭合子空间；更远的倒格矢通道则因频率失谐

或纵向重叠太弱而被先行舍弃。这一截断的定量充分条件可粗略写成：主导傅里叶分量幅度

满足 |∆εG|/ε̄ ≪ 1（折射率对比度足够小），同时次近邻布拉格通道的失谐远大于主导耦合系

数 |κ|。若这两个条件不满足，则应升级到更多波分量的展开或直接转入 RCWA/FDTD 全波
方法。

完成这些步骤后，就得到线性耦合方程

d
dta = (iΩ− Γ+G)a, a =

[
Rx Sx Ry Sy

]T
, (10.5)

其中 Rx, Sx, Ry, Sy 分别表示四个基本波分量的包络振幅。式 (10.5)看起来像一个普通矩阵方
程，但每个矩阵块背后都有清楚的来源和职责，下面要逐项解释。

若进一步假设包络按单一复频率偏移演化，

a(t) = u e−iδωt, (10.6)

则在本书统一采用的时间因子 e−iωt 约定下，时间导数满足

d
dt → −iδω.

把 式 (10.6) 代回 式 (10.5)，便得到

[−iδω I − (iΩ− Γ+G)]u = 0. (10.7)

式 (10.7) 给出了从时间演化方程到频域本征值问题的最小转换。后文高阶或三维 CWT 中写
成 (δ + iα)V = CV，只是对这一步进行不同记号重排与归一化，并非另一套独立理论。

若把投影步骤写得再直白一点，它其实就是以下三步。

1. 先选定低维基底 {e0(z)eiβm·ρ}；

2. 再把完整 Maxwell 算符夹在这组基底左右，形成矩阵元

Mmn ∼
〈
e0eiβm·ρ, L̂e0eiβn·ρ

〉
;
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3. 最后只保留满足 式 (10.4) 的主导矩阵元，把其余远离共振的通道当作高阶修正。

因此，CWT 是把完整 Maxwell 问题投影到预先选定且物理上主导的有限维共振子空间，而
非猜测一个 4× 4 矩阵。

严格表述（难度 �）

严格地说，式 (10.5) 是从完整问题向低维共振子空间做投影之后的近似闭合系统，而非
从完整 Maxwell 方程“精确等价变形”而来。它的可信度取决于两件事：一是被丢弃的
基底是否真的次要，二是工作点是否确实靠近所选共振子空间。脱离这两个条件，CWT
只能作为启发图像，而不能作为定量工具。

图10.2给出了 CWT 信号流的完整可视化：四个行波基底通过倒格矢散射形成闭合耦合
网络，其中 κ1 描述反向散射（1D DFB 型），κ2 描述 90° 转角散射（2D PCSEL 特有），辐
射损耗通过光锥耦合项体现，材料增益作为对角项作用于所有基底。

(a) 四波基底

Rx Sx

Ry Sy

κ1

κ1

κ2 κ2

γrad

γrad

gmod

gmod

(b) 矩阵形式

d
dt


Rx

Sx

Ry

Sy

 = (iΩ− Γ+G)


Rx

Sx

Ry

Sy


读法： Ω 负责保守耦合，Γ 负责

辐射/吸收损耗，G 负责模增益。

(c) 信号流解释
κ1：反向散射，类似 1D DFB 中
的前后向反馈。

κ2：转角散射，把 x 向和 y 向波

连接起来，是 2D PCSEL 的关
键。

γrad：通向光锥的辐射泄漏。

gmod：有源区对四波基底的等效

增益注入。

图 10.2: CWT 信号流与耦合网络。(a) 四波 ansatz 的实空间图像：正向行波 Rx、反向行波

Sx、侧向行波 Ry 和 Sy 在面内传播；(b) 倒空间中的耦合路径：红色双向箭头表示由倒格矢
Gx 驱动的反向散射（耦合强度 κ1），橙色双向箭头表示由 Gx±Gy 驱动的 90° 转角散射（耦
合强度 κ2）；(c) 完整的信号流图：每个节点代表一个行波基底的复振幅，边上的标记表示对
应的耦合机制（DFB 反馈、转角散射、辐射泄漏、材料增益），闭环增益条件要求绕任意闭合
回路一周的总增益等于总损耗。

图10.2 将耦合矩阵元素对应到散射网络。κ1 对应传统 1D DFB 激光器的反向散射机制，
κ2 对应 2D PCSEL中 x与 y 方向波分量之间的转角散射；后者使面内反馈具有二维特征，并
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参与表面发射通道的形成。

10.5 三类矩阵项各自代表什么

先看 Ω。它负责相位演化和相互散射，也就是通常所说的“保守耦合”部分。若只讨论被

动、无损、完全封闭的近似系统，Ω 的本征值主要决定模的频率位置和简并如何被打破。几何

参数如孔半径、填充比和晶格常数，首先往往就是通过改变 Ω 中的耦合系数来改写模的排列。

再看 Γ。它并不只是一项“把数值减掉”的阻尼常数，而是所有损耗通道在该低维基底中

的压缩表示。对 PCSEL 来说，其中至少要区分两类来源：一类是垂直辐射损耗，它来自模与
自由空间通道的耦合；另一类是内部损耗，包括自由载流子吸收、掺杂层吸收、金属邻近损耗

和粗糙散射等。也就是说，Γ 本身就已经把“开放系统”信息带进了模型。

最后是 G。如果只讨论冷腔，这一项可以先不写；但一旦要谈阈值，G 就不可回避。它

描述的是有源区增益在这组波分量基底中的投影，而非抽象的”有源”二字。最简单的教学写

法是

G = gmodI,

即先假设四个主波共享同一个均匀模增益。若增益分布近似均匀，这确实是一个自然起点；但

若注入明显非均匀，或不同波分量对应的场在横向上有不同重叠，那么 G 的对角元就会分裂，

进一步表现出模式选择性。

严格表述（难度 �）

gmod 的具体形式取决于量子阱材料、注入条件和工作温度。在 第十八章 中，材料增益

被展开为 gmat(N,T, h̄ω)；经由约束因子 Γopt 投影后得到 gmod，再代入 G = gmodI（或

更一般的对角分裂形式）。若跳过这一步而把 gmod 当作自由拟合参数，则 CWT 的可
解释性会大幅下降，因为它把“有源区物理”变成了纯粹的数字调参。

于是，式 (10.5) 的本质就很清楚了：

• Ω 决定“哪些组合容易形成共振”；

• Γ 决定“这些组合会以多快的速度泄露或耗散”；

• G 决定“有源区是否优先把增益送给其中某些组合”。

真正的激射候选模，是这三者共同作用下的本征态，而不是只由其中某一项决定。

10.5.1 先说清归一化：重叠积分和耦合系数的数值可比性

在解析推导和数值仿真中，读者会频繁看到“场归一化”“模归一化”“包络振幅”这些说

法。它们背后对应的并非唯一标准。

在被动本征问题中，本征场常常只确定到一个乘法常数，因此场幅度本身并不直接对应

实际功率；可比较的是频率、损耗率、归一化后的重叠积分等量。在有源问题中，若把模展开
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代入耦合模方程，包络振幅的定义又取决于采用的是能量归一化、功率归一化还是某种方便

解析的尺度。

因此，本书对归一化采取一个务实原则：只要某个公式中出现重叠积分、模增益或耦合系

数，就必须在附近说明归一化方式属于哪一类；如果没有说明，就不能把不同章节或不同软件

的数值直接拿来比较。

本书后续会频繁使用两种最常见的归一化方式，先在此给出可计算的标准写法：

能量归一化（被动本征模常用）：

∫
V
εr(r) |En(r)|2 dV = 1, (10.8)

功率归一化（导波/端口问题常用）： 1

2

∫
S

Re(En ×H∗n) · ẑ dA = 1. (10.9)

其中 S 为与传播方向正交的截面；对开放 slab 结构若需统计上下两个辐射通道，应明确 S 是

单侧截面还是上下两侧合并截面，以免功率计数出现两倍差异。两种归一化得到的模幅 am 单

位不同，耦合系数 κ 的量纲也随之不同。跨章节或跨软件比较 κ 数值时，必须先确认双方使

用同一种归一化。

10.6 耦合系数为什么是几何和场重叠的压缩表达

最关键的非对角元来自周期扰动 ∆ε对不同平面波分量的散射。把投影过程写开，典型的

耦合系数具有如下结构：

κmn ∝
∫
V
∆ε(ρ, z)

[
e∗0(z) · e0(z)

]
e−i(βm−βn)·ρdV. (10.10)

式 (10.10) 表明耦合系数可由扰动 Fourier 分量和纵向场重叠估计，而不只是拟合参数。它给
出三点结论。

第一，耦合并非由几何尺寸单独决定的，而是由“几何的傅里叶分量”和“纵向模场重

叠”共同决定。因此，改变外延层厚度或波导层折射率，也会通过 e0(z) 改写面内耦合强度。

第二，不同的几何扰动并不会平均地影响所有耦合通道。某种孔形改变可能主要放大 x

向和 y 向之间的耦合，另一种扰动则可能主要增强进入光锥的散射。也正因为如此，PCSEL
设计不能只说“增加扰动”或“减小扰动”，而必须问清楚“增强的是哪一类傅里叶分量”。

第三，如果某个耦合系数同时参与面内反馈和垂直辐射，那么它天然就对应设计中的权

衡。因为增强它，可能一边在提升反馈，另一边也在提升辐射损耗。

把式 (10.10)和前面的选择定则结合起来，还能直接读出 κ1, κ2为什么恰好由少数 Fourier
分量给定。对最小四波模型而言，沿 ±x 的前后向耦合主要由

β1 − β2 ≈
(
2π

a
, 0

)
对应的一族 Fourier 分量控制；沿 x/y 两组波之间的交叉耦合则主要由

β1 − β3, β1 − β4

所对应的 Fourier 分量控制。于是，κ1、κ2 并非两个凭经验命名的常数，而是“沿不同倒格矢
方向的几何 Fourier 分量，经过同一纵向模场剖面重加权后得到的压缩参数”。
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为了避免“从 Maxwell 方程突然跳到一个耦合矩阵”显得过快，这里至少把一个矩阵元
显式写出来。设方格晶格最主要的倒格矢为

Gx =

(
2π

a
, 0

)
,

并关注沿 ±x 传播的两支基本波之间的耦合，即 β1 = (β, 0) 与 β2 = (−β, 0)。把周期扰动展
开为

∆ε(ρ, z) =
∑
G

∆εG(z)eiG·ρ,

则由 式 (10.10) 得

κ12 ∝
∫
V

∑
G

∆εG(z)eiG·ρ[e∗0(z) · e0(z)]e−i(β1−β2)·ρ dV

=
∑
G

∫
∆εG(z)

∣∣e0(z)∣∣2 dz
∫
Ac

ei[G−(2β,0)]·ρ d2ρ. (10.11)

在近布拉格条件 2β ≈ 2π/a 下，面积积分只保留 G = Gx 这一项，于是

κ12 ≡ κ1 ∝ Ac
∫

∆εGx(z)
∣∣e0(z)∣∣2 dz. (10.12)

式 (10.12) 说明矩阵元来自特定倒格矢 Fourier 分量与纵向模场重叠的乘积，而不是抽象常
数。其他矩阵元类似，只是对应不同的 βm − βn 与不同的主导倒格矢。

例子

对方格晶格圆形空气孔（半径 r、晶格常数 a、背景折射率 nb ≈ 3.4），主导倒格矢

Gx = (2π/a, 0) 对应的截面 Fourier 分量可解析估算为

∆εGx ≈ 2
(r
a

)
J1

(
2πr

a

)
· (n2air − n2b) ≈ −2

(r
a

)
J1

(
2πr

a

)
· n2b ,

其中 J1 是一阶 Bessel 函数。对典型占空比 r/a ≈ 0.3，J1(2π × 0.3) ≈ 0.40，因此

|∆εGx | ≈ 2× 0.3× 0.40× 11.6 ≈ 2.8.

再乘以纵向重叠积分（[本书算例] 中光子晶体层常贡献约 10–20% 纵向模能量），有效
耦合系数 κ1 的典型量级约为 κ1/(ω/c) ∼ 10−2–10−1，对应波矢修正 δk ∼ |κ1|/vg ∼ 1–
10 cm−1。这应读作“数量级一致性”而非通用拟合律；与已报道 CWT/实验量级对照
可见于 [41, 42, 74]。

10.7 四个基本波如何重新组合成实际候选模

四波基底真正有价值的地方，不在于记住 Rx, Sx, Ry, Sy 四个名字，而在于理解它们会重

新组合成更适合讨论对称性的超模。以方格晶格为例，常见的线性组合包括“全同相”的亮

模、“沿某方向相消”的暗模，以及在 x、y 两个方向上具有不同奇偶性的组合。不同线性组

合与辐射通道的重叠不同，因而辐射损耗也不同。
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这一步正好把前面几章连起来：第五章 告诉我们 Gamma 点为什么容易产生简并和模式
分裂，第六章 解释了哪些散射通道打开了垂直辐射，而在 CWT 里，这些叙述第一次统一成
了一个低维本征问题。求解 式 (10.5) 的本征向量，我们得到的就是“由四个基本波相干叠加
形成的候选超模”；求其本征值，则能读出频率位置和净增长或净衰减趋势。

如果把 式 (10.5) 写成本征值形式

(iΩ− Γ+G)uj = λjuj , (10.13)

那么 uj 就给出第 j 个候选超模在四个基本波基底上的权重，而 λj 的实部则表征该超模在小

信号近似下是净增长还是净衰减。

10.8 把四波基底改写成 C4v 的 irrep 基底

为了使 CWT成为可复用的教材工具，不能只说明四个基本波可形成若干组合，还应把这
些组合写成 第八章 little-group 框架中的不可约表示。对方格晶格，Γ 点 little group 为 C4v。

在最小四波子空间

a =
[
Rx Sx Ry Sy

]T

中，一个特别有用的 irrep 基底可取为

uA1 =
1

2


1

1

1

1

 , (10.14)

uB1 =
1

2


1

1

−1
−1

 , (10.15)

uE,x =
1√
2


1

−1
0

0

 , uE,y =
1√
2


0

0

1

−1

 . (10.16)

其中 uA1 是全同相 singlet，uB1 描述 x 向与 y 向波对之间的相对反相，而 uE,x,uE,y 则张成

二维 E 双重态，对应最直接的 x-like 与 y-like 偏振支路。
把这四个列向量拼成变换矩阵

U =
1√
2


1√
2

1√
2

1 0

1√
2

1√
2
−1 0

1√
2
− 1√

2
0 1

1√
2
− 1√

2
0 −1

 , (10.17)
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则对理想方格晶格（κ1, κ2 均为实数），CWT 矩阵 H̃ 在 irrep 基底 b = U †a 下化为块对角形

式：A1 与 B1 各对应一个 1× 1 块，E 双重态对应一个 2× 2 块（在 E 子空间中仍可能存在

内部耦合，但与 A1, B1 块解耦）。

这一写法说明，四波 CWT 中应关注的是这些分量在 little-group 意义下如何组织成 A1、

B1 和 E family，而非单个 Rx 或 Sy 分量。于是：

• 模式标注不再依赖“看图感觉像哪种场型”，而可以直接由 irrep 给出；

• E 双重态天然与 第八章 中的双偏振/法向辐射通道对应；

• A1 和 B1 则天然提示“这是 symmetry-distinct singlet”，其辐射与混合规则必须和 E 分

开看。

式 (10.14)至式 (10.16) 是最小四波子空间中的 irrep 分类，而不是整个 Maxwell 问题所
有 irrep 的完整列表。在这个最小子空间里，A2 和 B2 没有显式出现；若加入更多 Fourier 分
量、更多纵向模或更完整矢量分量，它们可以在更高维投影中出现。

这件事最好再说得更物理一些。最小四波基底只保留

(±β, 0)ŷ, (0,±β)x̂

这四支 TE-like 基本波，因此它张成的是一个四维表示。对该表示做 character reduction，恰
好只分解出 A1 ⊕ B1 ⊕ E。要得到 A2/B2，至少还需要再引入额外的场自由度，例如更高阶

Fourier 分量、不同纵向场型，或使镜面对称下的奇偶结构足以支撑新的 singlet。因此 A2/B2

的缺席是最小四波子空间本身就不承载它们，而非“被我们忘了写”。

10.9 这套 irrep 基底怎样直接连接偏振、辐射与 BIC 判断

现在可以把 第八章 和上一章的分类工具直接落到 CWT 矩阵里。对方格晶格，法向自由
空间辐射通道在最小 in-plane 分类下属于 E。因此，在保持 C4v 对称的前提下：

• E 双重态最直接地与法向辐射通道匹配，因此往往承担“可法向辐射偏振支路”的角色；

• A1 与 B1 这类 singlet 即使存在，也不会与 E 通道发生对称性允许的直接混合；

• 若某一 singlet family 在 exact Γ 点呈现 direct normal-radiation suppression，就应优先
把它放进 symmetry-protected dark family / BIC 候选的语境中理解。

于是，CWT 的矩阵语言第一次真正和“irrep 标注”“偏振选择”“BIC 初筛”闭合起来：
求 式 (10.13) 的本征向量之后，读者不仅能说“哪个模本征值最大”，还能说“这个本征模
在 irrep 意义下属于哪一类，它在对称性上是否允许法向辐射，它与哪一支偏振通道最直接相
关”。
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10.10 对称性破缺怎样在 CWT 矩阵里体现为 irrep 分裂

当结构保持理想方格对称时，CWT 矩阵在 irrep 基底中往往接近分块形式：A1、B1 和

E family 彼此分离。引入小对称性破缺后，例如圆孔变椭圆、双晶格位移或外延/电极造成的
有效各向异性，这种分块结构会被重新组织。

对常见偏振工程问题，关键步骤是：二维 E 双重态在降群后分裂成两支非简并 singlet，
使 x-like 与 y-like 偏振不再等价。同时，某些原本 direct radiation 受限的 family 可能因降群
允许混合而获得有限辐射损耗。因此，在 CWT 中，“偏振钉扎”“模式分裂”“quasi-BIC 打
开”可视为同一耦合矩阵在不同对称性下的不同投影结果。

若方格晶格圆孔的 C4v 对称被轻微椭圆孔降到只保留两条镜面对称的子群，则原先的 E

双重态会沿椭圆主轴分裂成两支非简并偏振模。在 CWT矩阵里，这表现为 uE,x 与 uE,y 所在

子块不再共享同一本征值。若其中一支同时更强地接近法向辐射通道，另一支则更接近 dark
family，就会同时观察到偏振选择、损耗分裂与远场主瓣定向。

10.11 为什么二维八波 CWT 仍然不够：它不是错误，而是压缩得
太狠

已有的二维八波 CWT 对 PCSEL 入门非常重要，因为它第一次把“四个基本波 + 若干

高阶中继波”这件事说清楚了。但教材里应进一步说明：二维模型之所以会在真实器件中失

效，是因为它压缩了三个在真实 PCSEL 中会重新变重要的自由度，而非因为它方向错了。

1. 纵向场自由度被压掉了。二维模型默认不同波矢分量共享相同的垂直场型，而真实器件
中的基本波、辐射波和高阶波在 z 方向上往往看见的是不同的波导环境；

2. 高阶 Fourier 分量被截断得过狠。对圆孔、弱调制、近对称结构，这种截断常可接受；
但对深刻蚀、非对称孔形、多孔单胞和三晶格结构，高阶 Fourier 分量对二维耦合本身
就可能是主导项；

3. 垂直辐射被过度经验化。若只用一个拟合辐射常数去代表所有法向耦合，就很难可靠处
理上下出光不对称、远场整形与结构微扰引起的辐射重排。

因此，“从二维 CWT 升级到三维 CWT”的含义是显式纳入真实 PCSEL 中被二维模型压
缩、但会重新影响结果的通道，而非单纯增加模型复杂度。

10.12 三维 CWT 能算什么：一页速览

上述三点压缩，在 第十一章 中会被逐项恢复：Liang–Noda 三维 CWT 从矢量波动方程
出发，让辐射波与高阶波各自携带真实的纵向场型并用 Green 函数解析求解，最终仍归结为
一个 4× 4 本征问题，其中每个矩阵元都由孔形、填充比、晶格常数和外延层栈解析确定，原

则上不需要经验拟合参数。

在进入完整推导之前，先记住几组数字（均来自 [41]），它们解释了为什么这套模型在设
计流程中不可替代：
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• 速度：一组参数下求解 4× 4 本征问题约需 1 秒，而同等精度的 3D FDTD 约需 4 小时；

整条能带（约 100 个 k 点）三维 CWT 约 2 分钟，3D FDTD 需要数百小时。

• 精度：模式频率预测与 3D FDTD 吻合到 < 1%。

• 物理输出：对方格晶格圆孔，模式 A/B在精确 Γ点辐射常数为零（即第九章的 symmetry-
protected BIC）；换成直角等腰三角形孔后 αrad 约为 50–200 cm−1，Q 从无穷大变为有
限可设计。

• 收敛代价：辐射常数收敛需要把平面波截断取到 D ≥ 10（即 441 个分量），而频率收敛

D ≥ 5 已经足够——两类输出的收敛门槛并不相同。

完整推导、有限尺寸包络方程和非 Γ 点能带扩展见 第十一章；从 CWT 本征矢量提取远
场偏振（方位角、椭圆率与 Stokes 参量）的实用公式已收入 第二十八章。本章余下部分回到
最小模型能够独立回答的问题：阈值条件、模式竞争与设计语言。

10.13 CWT 怎样表达阈值条件

现在把 第七章 的阈值条件接进来。如果仅讨论光学阈值而不求阈值电流，那么在 CWT
里最直接的说法是：当某个本征值的实部恰好穿过零时，该超模达到线性阈值。也就是说，阈

值条件可写成

max
j

Re(λj) = 0. (10.18)

这个表达比“gth = αrad + αint”更适合描述 PCSEL 的模竞争，因为它允许不同超模具有不
同的辐射损耗、内部损耗投影和增益重叠。CWT 并不推翻 第七章 的阈值公式，而是把单模
阈值条件推广为多模耦合后的超模本征值问题。

若把第 j 支超模的本征值显式拆成

λj = ven,j
[
Γopt,jgmat − αrad,j − αint,j

]
+ i∆ωj , (10.19)

那么 式 (10.18) 就立刻退化回

Γopt,jgmat = αrad,j + αint,j (对最先起振的j). (10.20)

这也是 第七章 中单模阈值平衡式在 CWT 超模语言下的写法。区别只在于：Ch07 把这些量
写成单模参数，CWT 则允许它们随超模 family 改变。

但也必须保持严格：式 (10.18) 给出的仍然只是光学线性阈值。若要把它变成阈值电流，
仍然必须知道 G 如何随注入电流、载流子分布和温度变化。这一部分必须由 第十八章至第二

十章 提供。

10.14 从线性阈值到模式竞争动力学

阈值条件 maxj Reλj = 0 给出的只是” 哪一支超模最先达到光学阈值”。但真实器件一
旦跨过阈值，就不再是单一阈值问题，而是一个多模竞争的动力学问题。这是因为：各超模
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family 通常拥有不同的净增益和不同的辐射/重叠特性，一旦某支模率先达到阈值，其光场就
会通过增益饱和反过来压制其他模的净增益，而饱和本身又与注入、空间烧孔和非均匀电流

分布交织在一起。

CWT 的本征值方程在这一层级已经不能直接使用，因为 式 (10.5) 中的 a 默认为固定背

景场中的线性包络，而阈值以上的激光场要求增益、载流子密度和光场三者满足自洽条件。更

准确的动力学语言是耦合到多模速率方程：

dSj
dt = [Γopt,jgmat(N,T )− αrad,j − αint,j ]Sj + βspRsp,j , j = 1, . . . , 4, (10.21)

其中 Sj 是第 j 支超模的光子数，Γopt,jgmat 中的 gmat 不再是常数，而是通过载流子速率方程

与所有光子数共同决定：

dN
dt =

I

eVact
− [Rrad +Rnr]−

∑
j

Γopt,j
ven

gmat(N,T )Sj . (10.22)

在这条方程链中，每个超模的 Γopt,j、αrad,j 和 αint,j 来自 CWT 本征值分析；注入电流
I、载流子密度 N 和温度 T 由电注入、热反馈和增益模型给出。因此，CWT 提供模式竞争
的线性输入，阈值以上哪一支模占优还需由速率方程或自洽动力学模型决定。

从教学编排上说，本章之所以把动力学问题留到这里才提，是因为读者必须先知道” 各超
模的净损耗和重叠因子从哪来”（CWT 的职责），才能追问” 一旦跨过阈值，这些参数如何被
速率方程重新分配”（第二十三章 的职责）。若跳过这一步，直接把 maxj Reλj = 0 当成最终

器件结论，就会在阈值和动态稳定性之间留下一个不该有的概念空白。

严格表述（难度 �）

式 (10.21) 中的 Γopt,j、αrad,j 和 αint,j 均来自 CWT 本征值分解，它们已经是给定结构
几何和外延层栈下的” 冷冻” 参数。真正的动态竞争发生在阈值以上：先起振的模通过
增益饱和改变 gmat(N,T )，而 gmat 的改变又反过来重新定义各模的净增益——这个反

馈回路只能用时域或稳态自洽方程描述，而不能用 CWT 的线性本征值直接读出。

10.15 一个最典型的设计问题：几何扰动到底在帮你什么

很多设计讨论会说“加一个小扰动以获得单模”或者“调孔形以改善偏振”，但这类说法

只有落到 CWT 的语言里才真正可检验。设某个小扰动主要改变了 x 向与 y 向基本波之间的

耦合，而几乎不改变与光锥的直接耦合，那么它更可能首先体现在模式分裂和偏振选择上，而

未必显著降低阈值。相反，如果某个扰动主要增强了与辐射通道相关的矩阵元，那么它可能更

直接改变辐射损耗和提取效率。

考虑两种孔形修改方案。方案 A 主要改变晶格的二阶傅里叶分量，使 x 向与 y 向波分量

的交叉耦合显著增强；方案 B 主要增强与零面内动量辐射通道相关的傅里叶分量。用 CWT
语言看，方案 A 更容易引起模式分裂和偏振选择，方案 B 更容易改写辐射损耗与输出耦合。
若目标是降低阈值并维持单峰远场，两者的优先级可能完全不同。

这个例子说明，CWT 的价值不只在于计算速度，还在于把设计动作分解为可逐项检查的
物理效果。
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10.15.1 三晶格如何直接进入 CWT：Fourier 放大因子与 180◦ 耦合增强

若要把多孔单胞或三晶格结构真正纳入教材，而不是只把它当成“经验上更强反馈”的例

子，最好的方式是直接在 Fourier 系数层面写清楚。设单晶格光子晶体的介电扰动写成

∆ε1(x, y) =
∑
m,n

Fm,n exp
[
i2π
a
(mx+ ny)

]
. (10.23)

若在同一晶胞中再叠加两个相对位移分别为 (d1x, d1y) 和 (d2x, d2y) 的嵌套晶格，则三晶格总

扰动满足

∆ε3L(x, y) =
∑
m,n

Am,nFm,n exp
[
i2π
a
(mx+ ny)

]
, (10.24)

其中放大因子为

Am,n = 1 + exp
[
−i2π

a
(md1x + nd1y)

]
+ exp

[
−i2π

a
(md2x + nd2y)

]
. (10.25)

对正方晶格 PCSEL 而言，四个基本波之间最关键的是 180◦ 反向耦合，因此首先应关注

(m,n) = (2, 0) 与 (0, 2)：

A2,0 = 1 + exp
(
−i4π

a
d1x

)
+ exp

(
−i4π

a
d2x

)
, (10.26)

A0,2 = 1 + exp
(
−i4π

a
d1y

)
+ exp

(
−i4π

a
d2y

)
, (10.27)

因此有

0 ≤ |A2,0|, |A0,2| ≤ 3. (10.28)

这条结果表明，三晶格的优势不在于单纯增加孔数，而在于可将关键二阶 Fourier 分量从相消
调到三倍相干增强，从而定向增强 180◦ 反馈通道 [42, 69]。

对设计而言，这还有两层重要含义。第一，若把 A2,0 或 A0,2 调到接近零，就会系统性削

弱反向反馈；第二，若把二者同时调到接近 3，则可显著增强面内光反馈、降低水平泄露，并
为更小尺寸谐振腔创造条件。但边界仍需保留：增强 180◦ 耦合首先改善的是冷腔反馈与模式

损耗排序，并不自动等于器件阈值电流最低。真实阈值仍要继续经过 Crad、内部吸收、量子

阱重叠、注入与热回写的再筛选。

10.16 CWT 到底能算什么，不能算什么

如果用得恰当，最小 CWT 至少能做五件非常有价值的事。
第一，它能给出候选超模的构成，告诉我们目标模主要由哪些基本波叠加而成。

第二，它能预测某些几何参数变化会沿哪条物理通道起作用，是更多地改频率、改损耗，

还是改模式分裂。

第三，它能用很低的计算代价做灵敏度扫描，为 RCWA、FDTD、FEM 缩小参数搜索空
间。

第四，它能在冷腔或简化增益模型下，快速比较几个候选模的相对阈值趋势。



第十章 PCSEL 的耦合波理论（CWT）：最小模型 129

第五，它能把“偏振工程”“远场工程”“模式抑制”放进同一种耦合语言下理解，而不是

把这些主题拆成彼此独立的经验技巧。

但它同样有明确的不能之处。

它不能严格替代全波方法去计算开放三维结构的精确辐射损耗；不能在没有外延、电学

和热学模型的前提下直接给出阈值电流；不能可靠处理远离所选共振子空间的大尺度模重组；

也不能自动处理有限尺寸边缘、注入不均匀和强热漂移引起的复杂模式变形。

易错点

把 CWT 输出的“目标模本征值最大”直接当成“器件一定单模工作”的证据，是非常
常见的误判。CWT 最多告诉你在所选基底、所选近似和所选增益模型下，某个超模线
性起振更有优势。真实器件还要接受有限尺寸、热漂移、注入不均匀和非线性增益压缩

的再筛选。

10.17 CWT 在整本书工作流中的准确位置

把本书的建模链条回顾一遍，就能看清 CWT 的职责边界。
在第四章至第六章中，我们建立的是模式分类和面发射的物理图像；在第七章至第九章

中，我们把阈值、偏振和远场放进开放系统视角；从本章开始，则进入“半解析模型”层。这

里的目标是建立一套足够清楚的中间语言，使后续 RCWA、FDTD、FEM 以及器件级电热模
型之间能互相对话，而非追求一次性得出最终器件结论。

因此，最合理的研究流程通常不是“CWT 或全波二选一”，而是：

1. 用 PWE 或经验直觉找到 Gamma 点附近的候选模族；

2. 用 CWT 理解主导耦合通道和参数灵敏度；

3. 用 RCWA 精修开放周期单胞的辐射与谱线行为；

4. 用 FEM/FDTD 验证有限尺寸器件模式；

5. 再把这些结果送入外延、电注入和热耦合模型，判断器件级阈值与稳定工作区。

因此，CWT 在 PCSEL 研究中的作用不在于最高精度，而在于充当跨模型的中间描述。

能带章节回答的是“哪些 Γ 点或近 Γ 点带边值得进入候选名单”；CWT 章节回
答的是“这些候选模为何会因为 180◦ 反馈、二维高阶中继耦合与法向辐射通道而

被重新排序”。二维 PWEM、三维 CWT 与后续 RCWA/FDTD/FEM 是同一个
PCSEL 问题在不同层级上的投影，而非彼此替代关系。

严格表述（难度 �）

第十一章 中的三维 CWT 推导（第11.4节）基于 Liang 等人 [41, 42] 针对方格和三角
晶格的工作。该框架已被应用于三晶格 PCSEL 设计 [69]，其中 [文献值] 耦合系数 κ1D

的计算直接指导了三个子晶格间距的优化，将 180◦ 反馈耦合强度相比单晶格提升约三
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倍，从而显著降低阈值电流。这说明三维 CWT 可作为孔形、子晶格位移等工程参数优
化的半解析工具。

常见错误：CWT 无限周期结果外推到有限阵列
错误理解：“CWT 给出某候选超模最优，有限阵列器件一定保持同排序。”正确做法：
把 CWT 作为候选筛选与灵敏度解释层，再用有限阵列全波验证尺寸效应。最小验收：
至少报告 3 个阵列尺寸下的主模/竞争模排序、远场主瓣角与旁瓣变化，确认不存在尺
寸引发的排序翻转。

10.18 2024–2026 前沿补充：CWT 的极化与晶格泛化正在变成可
复用工具链

传统教学常把 CWT 先绑定到“方格晶格 + 近 Γ + 主偏振”的最小场景。近年的进展表
明，这个边界正在被系统扩展：例如三角晶格、TM 偏振下的二维耦合波理论已经给出可复核
的解析系数与模频预测，并与有限器件计算形成了同向证据 [56]。这对本章最直接的意义是：
CWT 不再只是“解释器”，而是在更广晶格族上可用于前端参数筛选的半解析求解器。

与此同时，快速设计工具的系统比较工作也指出：CWT 及其迭代扩展在 2D 设计空间中
仍然具备很高性价比，但其输出必须经由更高保真方法做边界校准 [36]。因此，本章建议把
CWT 的工程使用口径固定为：

• 用于快速识别“哪类耦合通道最可能改写模式排序”；

• 用于给出参数扫描的方向性而非最终器件结论；

• 在进入发布级结论前，必须与 RCWA/FDTD/FEM 的有限尺寸结果闭环互证。

回看本章

最小 CWT的核心思想是：在 Gamma点附近选取少数主导平面波分量，把完整 Maxwell
问题投影到一个低维耦合子空间中，再把保守耦合、开放损耗和增益同时写进同一组矩阵方

程。这样做的收益是把几何、外延和有源效应压缩成可解释的耦合参数；代价则是模型只在所

选子空间和近似条件内可信。本章进一步说明，这个低维子空间不应只按“哪四个波分量”来

读，还应按 little-group 的 irrep 来读。对方格晶格最小四波模型，A1、B1 与 E family 的分
解，正是把模式标注、偏振选择和 BIC 初筛接到同一个矩阵语言上的关键一步。对 PCSEL
来说，CWT 既不是能带图的重复，也不是全波求解器的廉价替身，而是连接物理图像、对称
性分类与定量设计的中间层。
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练习题

1. [基础] 从 式 (10.1) 出发，说明为什么 Gamma 点附近最自然的最小基底是四个基本波，
而不是任意选取四个平面波。

2. [基础] 验证 式 (10.14)至式 (10.16) 给出的四个向量在最小四波子空间中构成一组正交
基，并说明为什么它们适合作为 C4v 的最小 irrep 基底。

3. [进阶] 结合 式 (10.10)，讨论改变孔半径、改变刻蚀深度和改变纵向层栈厚度三种动作
分别会怎样影响耦合系数。

4. [进阶] 说明为什么在保持 C4v 的前提下，E family 与 A1/B1 family 不能直接混合；再
说明一旦降群，这种结论为什么可能被改写。

5. [进阶] 解释为什么 式 (10.18) 给出的是光学线性阈值，而不是器件级阈值电流。

6. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设计一个你认为“最小 CWT 会失效”的
场景，并指出失效是因为缺少哪些基底或物理通道。

延伸阅读

• 下一章讨论三维修正后，可回到本章核对二维有效模型在何种 PCSEL 结构上会系统性
失效。

• 如需与标准光子晶体教材对照，可参考 [28, 57] 中关于平面波耦合、对称性和模式投影的
相关章节。

• PCSEL 专用 CWT 的代表性建立过程可参考 [41, 42]。
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读完本章，你应能

• 理解最小二维 CWT 为什么会在真实 PCSEL 中失效，以及失效通常先表现在哪里。

• 跟随 Liang–Noda 三维 CWT 的完整推导路线，理解辐射波与高阶波如何被 Green 函数
解析求解，使辐射耦合从经验参数变为可算量。

• 掌握把纵向层栈、辐射通道和有限尺寸信息系统地并入 CWT 的基本思路。

• 学会判断何时值得继续升级 CWT，何时应当直接转向 RCWA、FEM 或 FDTD。

读前准备 建议已掌握 第六章、第十章和第十七章 中关于最小 CWT、纵向层栈与面发射机
制的内容。

本章定位

本章是在其基础上有选择地恢复被压缩的自由度，而非对 第十章 的否定。具体而言，从

Ch09 继承到本章仍然成立的内容包括：（1）四波近似的基底选取思想（±x,±y 四个主导平面
波分量）；（2）把保守耦合、开放辐射与增益/损耗写进同一组低维矩阵方程的物理框架；（3）
irrep 基底变换与 C4v 不可约表示的分类语言；（4）阈值条件 maxj Reλj = 0 的形式。

本章补全或升级的内容包括：（1）给出 Liang–Noda 三维 CWT 的完整推导，把耦合矩
阵显式分解为 C1D +Crad +C2D，其中每个矩阵元都解析可算；（2）辐射波与高阶波的纵向
场型不再共用单一 ϕ0(z)，而是分别求解；（3）有限尺寸从常数振幅升级为空间包络方程；（4）
非对称孔形、三晶格等高阶 Fourier 分量的处理方式。

因此，若把 Ch09 视为最小教学模型，本章是在保持其物理骨架的前提下，逐项显式纳入
真实 PCSEL 中被压缩、但可能重新影响结果的通道。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

上图把本章“为何升级、升级什么、输出什么”放在同一视角下，便于在后文每一节定位

当前恢复的是哪一类自由度。

上一章建立了最小 CWT，可解释许多 Gamma 点附近的主导耦合现象。真实 PCSEL 还
包含纵向层栈、上下不对称辐射、金属和重掺杂层损耗，以及有限孔阵边界和横向注入不均

132
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二维最小耦合波模型

（四波 + 单一纵向剖面）

问题：它在何处失效？

补回自由度一

纵向模基

补回自由度二

辐射通道

补回自由度三

有限尺寸包络

→ 模式排序更可靠
→ 重叠因子更准确

→ 上下泄漏可分离
→ 偏振与远场预测更稳健

→ 边缘泄漏可计入
→ 阵列尺寸预测更可信高阶/三维耦合波输出

可直接对接严格耦合波、有限元、时域差分与器件模型

图 11.1: 本章耦合波升级路径：从二维最小模型出发，显式补回三个关键自由度（纵向模基、
辐射通道、有限尺寸包络），得到可用于工程接口的高阶/三维模型。

匀。本章讨论四个问题：二维最小模型何时失真；升级时应显式纳入哪些自由度；Liang–Noda
三维 CWT 如何从矢量 Maxwell 方程一步步推导出闭合的 4 × 4 本征问题；升级后的 CWT
如何与全波和器件模型接口。

本章延续 第三章、第十章 的 e−iωt 约定。若后文把辐射、损耗和增益写成非厄米矩阵项，

其符号含义默认继承这一全书约定。

11.1 为什么二维最小 CWT 迟早会不够用

最小 CWT 建立在有意压缩之上：将纵向复杂层栈压缩为一个主要导模剖面，将倒格空
间压缩为少数主导平面波，将开放系统辐射损耗压缩为少数非厄米项。只要被压缩的自由度

不是主导因素，该模型就很有效；一旦这些自由度开始影响结果，模型便会失真。

最常见的失真来源有四类。

第一类是纵向模剖面的改变不能再忽略。比如刻蚀深度较深、光子晶体层不再只是“轻微

侧向扰动”，或者外延层中存在强烈的折射率跳变和吸收层，使得不同候选模的 z 向分布明显

不同。这时，用单一的 e0(z) 去代表所有模式，就可能把本来由纵向分布差异决定的损耗差别

抹平。

第二类是上下辐射不对称开始主导。真实器件常常上方为空气、下方是衬底和多层半导

体，甚至还叠加了金属、电极和封装。这样一来，“向上辐射”和“向下辐射”不再是同一个

通道的镜像，而是两套不同的开放边界。二维有效模型若只给一个总辐射损耗，往往不足以讨

论远场主瓣、提取效率和偏振稳定性。

第三类是高阶倒格矢和额外面内波分量变得重要。当几何扰动增强、孔形复杂或目标工

作点远离最简单的四波闭合网络时，只保留四个基本波分量会遗漏参与竞争的通道。此时模
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型不仅可能出现数值偏差，还可能给出错误的模式排序。

第四类是有限尺寸与横向非均匀性开始进入主导地位。实际器件有边缘、有限注入窗口、

热斑和电流拥挤。这些效应会使包络在横向上强烈变化，而不再只是一个几乎均匀的整体振

幅。最小 CWT 若没有横向包络方程，就很难描述这类器件级现象。

直觉框

若 CWT 对总体趋势仍有效，但在偏振、上下出光比、边缘损耗或外延微调问题上与全
波结果反复不一致，通常说明模型基底不足。此时应增加相应自由度，而不是继续用旧

模型拟合参数。

11.2 升级思路：恢复哪三类自由度

从方法上看，更高阶或三维 CWT 不只是扩大矩阵维数，而是恢复至少三类自由度。
第一类是纵向模自由度。也就是不再假定所有候选面内波分量共用一个固定的 z 向剖面，

而是允许它们在若干背景纵模基底上展开。

第二类是更丰富的倒格空间分量。也就是除了四个基本波外，再引入那些虽然权重较小，

但确实会通过散射、辐射或对称性选择规则影响结果的高阶分量。

第三类是横向包络与边缘通道。也就是让振幅不再只是一个全局常数，而成为横向坐标

的函数，从而显式描述有限器件的模式包络、边缘吸收和横向非均匀注入。

若只把升级理解为增加自由度，会忽略其建模逻辑。更准确地说，升级是把原本合并进有

效参数的物理过程，重新拆分为显式可追踪的通道。

11.3 从三维 Maxwell 方程重新投影：为什么会出现“平面波乘纵
模”的基底

要把纵向层栈纳入模型，可先重新定义背景问题，而不必放弃 CWT。设背景结构为只沿
z 变化的层状波导，其介电常数记为 ε0(z)；光子晶体层造成的横向周期扰动为 ∆ε(ρ, z)。频

域 Maxwell 方程写成

∇×
(
µ−1∇×E

)
− ω2ε(ρ, z)E = 0, ε(ρ, z) = ε0(z) + ∆ε(ρ, z). (11.1)

时域到频域的过渡 CWT 的标准特征值形式 式 (11.1) 隐含了一个关键的数学步骤：从含时
的波动方程出发，假设场具有谐波依赖 E(t) = Ee−iωt，代入后消去时间因子得到频域本征值

问题。这一过渡在封闭无源系统中是严格的，但在开放系统中需要注意两点：其一，辐射损耗

会使本征频率变为复数 ω̃ = ω− iγ，对应准模的衰减；其二，当考虑非线性或有源增益时，介
电常数本身依赖于场强或载流子密度，此时频域本征值问题需要通过迭代或线性化处理。本

章采用频域表述是为了突出模式结构和耦合机制，而在 第二十三章 中将回到时域框架讨论动

态响应。对背景层状结构，先求出一组纵向本征基底 {en(z)}。然后不再像上一章那样只用一
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个 e0(z)，而是写成

E(ρ, z) =
∑
m,n

Amn(ρ)en(z)ei(k+Gm)·ρ. (11.2)

这里 m 表示倒格空间中的面内分量，n 表示纵向模基底。式 (11.2) 表明，每个面内波分量不
再共用同一个纵向场剖面，而是可在若干纵向模之间分配权重。

注记

开放系统中的非正交模。在封闭无损系统中，纵向模满足标准正交关系
∫
e∗m(z) ·

en(z) dz = δmn。但在开放系统中，辐射边界条件使本征模成为准模（quasi-modes），
其本征值为复数 ω̃n = ωn − iγn。此时左、右本征模不再互为厄米共轭，而需要使用双
正交（biorthogonal）归一化：∫

ẽL
m(z) · ẽR

n(z) dz = δmn,

其中 ẽL 和 ẽR 分别是左、右本征模。若仍使用封闭系统的正交归一化，会导致模式重

叠因子和辐射损耗的计算出现系统性偏差，尤其是对高 Q 准 BIC 模。

把 式 (11.2) 投影回 式 (11.1)，便得到∑
m′,n′

[
Lmn,m′n′(ω) + Cmn,m′n′

]
Am′n′ = 0. (11.3)

其中 L 主要来自背景层状结构的传播算符，C 则来自周期扰动对不同倒格波分量和不同纵模
分量的耦合。与上一章相比，这里的矩阵不只告诉我们“哪个面内波耦合到哪个面内波”，还

告诉我们“这种耦合会不会顺便把场从一种纵向剖面推到另一种纵向剖面”。

二维有效折射率近似相当于把 式 (11.2) 中的纵模索引 n 截断为一个主基底。若单基底近

似足够好，这样做是有效的；但当不同候选模在纵向重叠、损耗层接触或辐射出口上差异显著

时，只保留一个 n 会把模式选择机制过度平均化。

对第一次真正实现三维 CWT 的读者，还需要一个更可执行的截断判据。最直接的做法，
是定义主基底占比

ηNz =

∑
m

∑Nz
n=1 |Amn|2∑

m

∑Nmax
n=1 |Amn|2

, (11.4)

并要求在把纵向基底数从 Nz 增加到 Nz + 1 或 Nz + 2 时，目标模频率、辐射损耗和关键重

叠因子的变化都已经进入平台区。式 (11.4) 不是唯一标准，但它至少给出一个工程上可执行
的问题：到底是“主基底已足够”，还是“你只是还没检查第二、第三纵模对损耗与偏振的改

写”。教学上更实用的建议是：若 ηNz < 10−2 且增广一个到两个纵向基底后关键结论不翻转，

可先把该高阶纵模视为次要修正；若问题涉及偏振翻转、上下出光比或近简并模排序，则最好

把门槛再收紧到 ηNz < 10−3。

上一节的多纵模投影给出的是一般框架：它告诉我们升级的方向，但没有给出可直接编程

实现的闭合公式。本节转入一个可完全解析闭合的具体实现——Liang–Noda 三维 CWT [41]。
它在基本波层面仍采用单一纵向剖面 ϕ0(z)（对应上一节框架中只保留主纵模基底），但把辐
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表 11.1: 纵向模截断的教学级判据。满足任一“可丢弃”条件时，可暂不继续增加该纵模。
判据类别 可丢弃条件 物理含义

频率失谐 候选纵模与目标模失谐超过

目标频率的约 5%–10%（[工
程经验] 筛选阈值）

该纵模已远离目标频段，通常只剩高阶修正作用

能量占比 ηNz < 10−2；若近简并或强

不对称问题取 10−3

该纵模对目标模的权重已低到只会提供次要修正

有源区重叠 Γnz < 0.01Γ1 与有源区或关键损耗层重叠太弱，不足以显著改写阈值链

收敛检验 纵模数从 Nz 增至 Nz + 1 或

Nz + 2 后，目标模频率变化

< 0.5%，辐射损耗变化< 5%，
关键耦合系数变化 < 1%

当前截断已足以稳定主导结论

射波与高阶波分别用各自的 Green 函数显式求解，从而把辐射耦合从经验参数变成解析可算
量。

11.4 从二维到三维：Liang–Noda 3D CWT 的推导框架

上一章建立的最小四波 CWT 是一个二维模型：它假设结构沿 z 方向均匀，因此无法描

述法向辐射（面发射）这一 PCSEL 最核心的特征。Liang 等人 [41] 发展了三维 CWT，克服
了这一根本限制。本节按照该文献的推导路线，给出从三维矢量 Maxwell 方程到耦合波本征
方程的完整物理链条。

11.4.1 为什么必须从矢量波动方程出发

二维 CWT 以 Hz 标量方程为起点。但法向辐射波的电场分量为 (Ex, Ey)，不含 Hz，因

此 Hz 标量方程从根本上无法描述面发射。三维 CWT的第一步改进，就是回到矢量波动方程

∇×∇×E(r) = k20ñ
2(r)E(r), (11.5)

其中 k0 = ω/c，ñ2(r) = n2(r) + 2in(r)α̃(r)/k0 包含折射率实部和增益/损耗虚部。TE 极化
场 E = (Ex, Ey, 0) 按 Bloch 定理展开为

Ei(r) =
∑
m,n

Ei,mn(z) e−i(mβ0x+nβ0y), i = x, y, (11.6)

折射率平方展开为

n2(r) = n20(z) +
∑

(m,n) ̸=(0,0)

ξm,n(z) e−i(mβ0x+nβ0y), (11.7)

其中 β0 = 2π/a，n20(z) 是各层平均介电常数，ξm,n(z) 是光子晶体层内的 Fourier 系数（光子
晶体层外为零）。
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将 式 (11.6)和式 (11.7) 代入 式 (11.5)，收集所有乘以 e−i(mβ0x+nβ0y) 的项，得到关于每

个 (m,n) 分量的纵向方程组 [41]：[
d2

dz2 + k20n
2
0 + 2iα̃k0n0 − n2β20

]
Ex,mn +mnβ20Ey,mn = −k20

∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(m,n)

ξm−m′,n−n′Ex,m′n′ ,

(11.8)[
d2

dz2 + k20n
2
0 + 2iα̃k0n0 −m2β20

]
Ey,mn +mnβ20Ex,mn = −k20

∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(m,n)

ξm−m′,n−n′Ey,m′n′ ,

(11.9)
d
dz [mβ0Ex,mn + nβ0Ey,mn] = 0. (11.10)

式 (11.10) 是横向性约束（transversality constraint），来自 ∇ · (εE) = 0。这三个方程是三维

CWT 的完整出发点，后续所有推导都是对它们做分类求解。

11.4.2 基本波的场型假设（separation of variables）

三维 CWT 的关键技术步骤是变量分离：假设每个波分量的场可以写成面内振幅与纵向
剖面的乘积。对二阶 Γ 点共振，四个基本波的 TE 极化场分量为 [41]

(m,n) = (1, 0) : Ex,1,0 = 0, Ey,1,0 = Rx ϕ0(z), (11.11)

(m,n) = (−1, 0) : Ex,−1,0 = 0, Ey,−1,0 = Sx ϕ0(z), (11.12)

(m,n) = (0, 1) : Ex,0,1 = Ry ϕ0(z), Ey,0,1 = 0, (11.13)

(m,n) = (0,−1) : Ex,0,−1 = Sy ϕ0(z), Ey,0,−1 = 0. (11.14)

这里有两个要点。第一，沿 ±x 传播的基本波只有 Ey 分量，沿 ±y 传播的只有 Ex 分量——

这是 TE 极化的直接要求（电场垂直于传播方向）。第二，四个基本波共享同一个纵向剖面
ϕ0(z)，即无周期调制时的基模场，满足

d2ϕ0
dz2 + [k20n

2
0(z)− β2]ϕ0 = 0,

∫ ∞
−∞
|ϕ0(z)|2 dz = 1. (11.15)

β 和 ϕ0(z) 可由传递矩阵法（TMM）对无周期调制的平板波导求解得到。

11.4.3 从分量方程到耦合方程的推导

以 (m,n) = (1, 0) 为例，将 式 (11.11) 代入 式 (11.9)，左侧变为[
d2ϕ0
dz2 + (k20n

2
0 + 2iα̃k0n0 − β20)ϕ0

]
Rx.

利用 式 (11.15) 消去 d2ϕ0/dz2，得到

(β2 − β20)Rx ϕ0 + 2iα̃k0n0Rx ϕ0 = −k20
∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(1,0)

ξ1−m′,−n′Ey,m′n′ . (11.16)
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在 β ≈ β0 的近 Bragg 条件下，β2 − β20 ≈ 2β0δ，其中 δ = β − β0。再对 式 (11.16) 两侧乘以
ϕ0(z) 并沿 z 积分（利用归一化条件），右侧的求和按波矢类型分成三组：

1. 另一个基本波 (m′, n′) = (−1, 0)：贡献 ξ2,0 的重叠积分 → 一维反馈耦合；

2. 辐射波 (m′, n′) = (0, 0)：贡献 ξ1,0 与辐射波场的重叠 → 辐射耦合；

3. 高阶波 m′2 + n′2 > 1：贡献各阶 ξ 与高阶波场的重叠 → 二维耦合。

对其余三个基本波做完全类似的推导，最终得到四波耦合方程组

(δ + iα)V = C V , V =
[
Rx Sx Ry Sy

]T
, (11.17)

其中 δ = β−β0 是偏离 Bragg 条件的传播常数偏移，α = Im(λ) 表示该本征支的空间增益/损
耗（被动结构中 α > 0 对应沿传播方向衰减）。关键在于耦合矩阵 C 自然分解为三个物理来

源明确的子矩阵：

C = C1D +Crad +C2D. (11.18)

11.4.4 辐射波的解析求解

在得到四波耦合方程 式 (11.16) 之后，右侧仍然包含未知的辐射波场和高阶波场。要把
耦合方程变成闭合的本征问题，必须先把这些未知场用基本波振幅表示出来。本小节和下一

小节分别处理辐射波和高阶波。

辐射波对应 (m,n) = (0, 0)，即零面内波矢分量。将 (m,n) = (0, 0) 代入 式 (11.8)和
式 (11.9)，并只保留基本波作为源项（这是三维 CWT 的核心近似之一），得到[

d2

dz2 + k20n
2
0(z)

]
Ex(z) = −k20

(
ξ0,−1Ry + ξ0,1Sy

)
ϕ0(z), (11.19)[

d2

dz2 + k20n
2
0(z)

]
Ey(z) = −k20

(
ξ−1,0Rx + ξ1,0Sx

)
ϕ0(z), (11.20)

其中 Ex(z) ≡ Ex,0,0(z)，Ey(z) ≡ Ey,0,0(z) 是辐射波的两个电场分量。注意左侧算符 [∂2z +

k20n
2
0(z)] 恰好是纵向 Helmholtz 方程，其 Green 函数满足[

d2

dz2 + k20n
2
0(z)

]
G(z, z′) = −δ(z − z′), (11.21)

解为

G(z, z′) = − i
2kz

e−ikz |z−z′|, kz = k0n0(z), (11.22)

其中 kz 是辐射波在纵向的波数。这里使用了忽略层状波导界面反射的近似形式；更精确的表

达式可通过传递矩阵法构造 [41]。

严格表述（难度 �）

式 (11.22) 不是层状波导的严格 Green 函数，而是把辐射波在光子晶体层附近近似看成
“局域均匀背景中的向外行波”。它的适用条件至少包括：层栈界面反射不是主导效应；
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辐射波纵向传播不接近明显的 Fabry–Pérot 共振；以及我们关心的是 Crad 的主导数量

级与参数趋势，而不是每个矩阵元的百分之一级精度。若界面 Fresnel 反射已达不可忽
略量级，或上下层栈形成强驻波/腔增强，则必须把 G(z, z′) 升级为由传递矩阵法或层

状 Green 张量构造的表达式，再计算 Crad。

从误差角度做更直接的估计：设光子晶体层厚度为 d，层内折射率为 nPC，相邻层折射

率为 nadj，则界面 Fresnel 反射系数约为 r ∼ (nPC − nadj)/(nPC + nadj)。若 |r| ≲ 0.05

（即 |∆n|d/λ ≲ 0.1，其中 λ 为工作波长），则界面反射引入的修正通常在 Crad 的 5% 以
内（[工程经验] 阈值），该近似可接受；当 |r| ≳ 0.2（如深刻蚀空气孔与高折射率包层

的界面），则必须采用层状 Green 张量或 TMM 构造的严格 Green 函数，否则辐射损耗
常数可能出现系统性偏差。

利用 Green 函数，辐射波场可直接用基本波振幅表示：

Ex(z) = k20
(
ξ0,−1Ry + ξ0,1Sy

) ∫
PC
G(z, z′)ϕ0(z

′) dz′, (11.23)

Ey(z) = k20
(
ξ−1,0Rx + ξ1,0Sx

) ∫
PC
G(z, z′)ϕ0(z

′) dz′. (11.24)

式 (11.23)和式 (11.24)的物理含义非常清楚：辐射波的 Ex 分量由沿 ±y 传播的基本波 Ry, Sy

通过一阶衍射产生，Ey 分量由沿 ±x 传播的基本波 Rx, Sx 产生。Green 函数积分则把光子晶
体层内的源分布转化为整个纵向空间中的辐射场。

将 式 (11.24) 代回 Rx 的耦合方程 式 (11.16) 中的辐射波项，再乘以 ϕ0(z) 并沿 z 积分，

辐射耦合矩阵元为

µ(r,s) = − k40
2β0

ξp,q ξ−r,−s

∫
PC

∫
PC
G(z, z′)ϕ0(z

′)ϕ0(z) dz′ dz, (11.25)

其中 (p, q) 和 (r, s) 分别对应源波和目标波的 Fourier 分量指标。
为避免索引歧义，更稳妥的写法是把一般矩阵元写成[
Crad

]
(r,s)←(p,q)

= − k40
2β0

ξp,q ξ−r,−s Irad, Irad =

∫
PC

∫
PC
G(z, z′)ϕ0(z

′)ϕ0(z) dz′ dz.
(11.26)

这里列指标 (p, q) 表示源基本波，行指标 (r, s) 表示目标基本波；两者都按

(1, 0), (−1, 0), (0, 1), (0,−1)

这一顺序与 Rx, Sx, Ry, Sy 一一对应。于是，ξp,q 负责“源波 → 辐射通道”的耦合，ξ−r,−s 负
责“辐射通道 → 目标波”的回馈。前面写成 µ(r,s) 的简记，只是把在方格晶格对称下会重复

出现的条目压缩成较短记号。

11.4.5 高阶波的解析求解：线性组合技巧

高阶波对应 m2 + n2 > 1 的所有分量。直接求解 式 (11.8)和式 (11.9) 比较困难，因为
Ex,mn 和 Ey,mn 通过 mnβ20 项耦合在一起。Liang 等人 [41] 引入了一个关键的线性组合技巧：



第十一章 三维与更高阶 CWT：完整推导与器件接口 140

定义

E
(m,n)
+ (z) ≡ mEx,mn(z) + nEy,mn(z), E

(m,n)
− (z) ≡ nEx,mn(z)−mEy,mn(z). (11.27)

这一变换把原来的耦合方程组解耦为两个独立方程：[
d2

dz2 + k20n
2
0

]
E

(m,n)
+ = −k20

∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(m,n)

ξm−m′,n−n′ E
(m′,n′)
+ , (11.28)

[
d2

dz2 + k20n
2
0 − (m2 + n2)β20

]
E

(m,n)
− = −k20

∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(m,n)

ξm−m′,n−n′ E
(m′,n′)
− . (11.29)

同时，横向性约束 式 (11.10) 变为
d
dzE

(m,n)
+ = 0, (11.30)

这意味着 E
(m,n)
+ 在 z 方向上是常数。将 式 (11.30) 代入 式 (11.28)，可得到一个纯代数关系

n20(z)E
(m,n)
+ = −

∑
m′,n′

(m′,n′) ̸=(m,n)

ξm−m′,n−n′ E
(m′,n′)
+ , (11.31)

这等价于横向性约束 ∇ · (εE) = 0 的 Fourier 空间表达。
真正需要用 Green 函数求解的只有 E

(m,n)
− 。由于 m2 + n2 > 1，式 (11.29) 左侧的有效纵

向波数为

kz,mn = i
√
(m2 + n2)β20 − k20n20 ≡ iκz,mn, (11.32)

其中 κz,mn > 0，因此高阶波在纵向为倏逝波。对应的 Green 函数满足[
d2

dz2 + k20n
2
0 − (m2 + n2)β20

]
Gm,n(z, z

′) = −δ(z − z′), (11.33)

解为

Gm,n(z, z
′) =

1

2κz,mn
e−κz,mn|z−z′|. (11.34)

与辐射波 Green 函数 式 (11.22) 的振荡行为不同，Gm,n 是实数且指数衰减的，这直接反映了
高阶波被束缚在光子晶体层附近的物理事实。

在只保留基本波作为源的近似下，E
(m,n)
− 可用 Green 函数表示为

E
(m,n)
− (z) = k20

(
−mξm−1,nRx−mξm+1,nSx+nξm,n−1Ry+nξm,n+1Sy

) ∫
PC
Gm,n(z, z

′)ϕ0(z
′) dz′.

(11.35)
结合 式 (11.31) 给出的 E

(m,n)
+ ，可通过逆变换恢复原始分量：[

Ex,mn(z)

Ey,mn(z)

]
=

1

m2 + n2

[
m n

n −m

][
E

(m,n)
+ (z)

E
(m,n)
− (z)

]
. (11.36)

至此，所有高阶波场都已用基本波振幅 Rx, Sx, Ry, Sy 解析表示。
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11.4.6 三个子矩阵的显式矩阵形式

将辐射波和高阶波的解析解代回耦合方程 式 (11.16)，并对其余三个基本波做完全类似的
处理，最终得到闭合的 4× 4 本征问题。三个子矩阵的显式形式为 [41]：

C1D：一维反馈耦合矩阵。

C1D =


0 κ2,0 0 0

κ−2,0 0 0 0

0 0 0 κ0,2

0 0 κ0,−2 0

 , (11.37)

其中一维耦合系数为

κ±2,0 = −
k20
2β

∫
PC
ξ±2,0(z) |ϕ0(z)|2 dz, κ0,±2 = −

k20
2β

∫
PC
ξ0,±2(z) |ϕ0(z)|2 dz. (11.38)

C1D 的结构非常直观：它只连接沿同一坐标轴的前后向波对（Rx ↔ Sx，Ry ↔ Sy），不涉及

x-y 之间的交叉耦合。这与一维 DFB 激光器的反馈耦合完全类比，只是 Fourier 分量取的是
二阶倒格矢 ξ±2,0 和 ξ0,±2。对方格晶格，κ2,0 = κ0,2。C1D 是厄米矩阵。

Crad：辐射耦合矩阵。

Crad =


µ(1,0) µ(−1,0) 0 0

−µ(1,0) −µ(−1,0) 0 0

0 0 µ(0,1) µ(0,−1)

0 0 −µ(0,1) −µ(0,−1)

 , (11.39)

其中辐射耦合系数为

µ(r,s) = − k40
2β0

ξp,q ξ−r,−s

∫
PC

∫
PC
G(z, z′)ϕ0(z

′)ϕ0(z) dz′ dz. (11.40)

Crad 有两个关键特征。第一，它是非厄米矩阵——这也是辐射损耗的数学来源。Green 函数
G(z, z′) 的虚部编码了能量向自由空间的不可逆流出，使得 µ(r,s) 为复数，其虚部直接给出辐

射常数 αrad。第二，Crad 具有特殊的反对称结构：同一列的上下两个元素符号相反。这意味

着沿同一轴的前后向波对（如 Rx 和 Sx）从辐射通道获得的耦合恰好反号，这也是后面讨论

干涉抵消和 BIC 的矩阵语言基础。

C2D：二维高阶耦合矩阵。

C2D =


χ
(1,0)
y χ

(−1,0)
y χ

(0,1)
y χ

(0,−1)
y

χ
(1,0)
y χ

(−1,0)
y χ

(0,1)
y χ

(0,−1)
y

χ
(1,0)
x χ

(−1,0)
x χ

(0,1)
x χ

(0,−1)
x

χ
(1,0)
x χ

(−1,0)
x χ

(0,1)
x χ

(0,−1)
x

 , (11.41)
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其中

χ
(r,s)
i = − k

2
0

2β

∑
m2+n2>1

[
ζ
(m,n;r,s)
i + η

(m,n;r,s)
i

]
, (11.42)

ζ
(m,n;r,s)
i = ξp−m,q−n ξm−r,n−s

∫
PC

∫
PC
Gm,n(z, z

′)ϕ0(z
′)ϕ0(z) dz′ dz, (11.43)

η
(m,n;r,s)
i = − 1

n20(z)
ξp−m,q−n ξm−r,n−s

∫
PC
|ϕ0(z)|2 dz. (11.44)

这里 ζ 项来自 E
(m,n)
− （通过 Green 函数 Gm,n 求解），η 项来自 E

(m,n)
+ （通过横向性约束的代

数关系求解）。C2D 是厄米矩阵，因为高阶波的 Green 函数 Gm,n 是实数（倏逝波不携带能量

流出）。它主要影响模式频率和分裂，而不直接贡献辐射损耗。

η项之所以会带出 1/n20(z)，可以按下面的最小步骤理解。由式 (11.30)和式 (11.31)，E(m,n)
+

先被约束成一个代数消元变量，其局域幅度正比于 n−20 (z) 乘以由 Fourier 分量驱动的源项。
再把这个 E

(m,n)
+ 代回目标基本波的投影积分，就会得到∫

PC
ϕ0(z)

1

n20(z)
ϕ0(z) dz,

也就是 式 (11.44) 中的标量权重。换句话说，η 不是额外假设出来的项，而是“先用横向性约
束消去 E+，再做纵向投影”后必然出现的局域权重。

对圆孔等高对称孔形，低阶截断（|m|, |n| ≤ 3）通常已足够使频率收敛；但对非对称孔形

（如直角等腰三角形），高阶 Fourier 分量不可忽略，需截断到 |m|, |n| ≤ 10 才能使辐射常数收

敛 [41]。
三个子矩阵的厄米性质直接对应物理：C1D 和 C2D 是厄米的，因为面内反馈和倏逝波耦

合都不携带能量离开系统；Crad 是非厄米的，因为辐射波把能量带到了自由空间。这一区分

正是三维 CWT 能同时给出频率排序和辐射损耗的根本原因。

11.4.7 从四波耦合方程到完整本征问题

将上述三个子矩阵合并，耦合方程 式 (11.16) 及其类似方程最终化为闭合的 4× 4 本征问

题

(δ + iα)V = C V , C = C1D +Crad +C2D, (11.45)

其中所有矩阵元都已由光子晶体几何（通过 ξm,n）和多层波导结构（通过 ϕ0(z)、G(z, z
′)、

Gm,n(z, z
′)）解析确定。因此，一旦给定孔形、填充比、晶格常数和外延层结构，C 的每一个

元素都可通过数值积分计算，原则上不需要经验拟合参数。

求解 式 (11.45) 的计算代价极低：它只是一个 4× 4 复矩阵的本征值分解，在普通计算机

上约需 1 秒即可完成一组参数的全部四个模式。作为对比，同等精度的 3D FDTD 仿真通常
需要约 4 小时 [41]。这一量级差异正是 CWT 在参数扫描和设计优化中不可替代的原因。

11.4.8 三维 CWT 的核心输出与二维模型的本质差异

求解 式 (11.45) 的本征值 λj = δj + iαj 和本征向量 Vj，可同时得到：
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1. 模式频移：由 Re(λj) = δj 给出，对应 A/B/C/D 四模的频率排序；

2. 辐射常数：由 Im(λj) = αj 给出；按功率衰减定义有 αrad,j = 2αj，直接量化面发射损

耗；

3. 面内场型与偏振：由本征向量 Vj 给出，可判断模式的 irrep 归属和远场偏振；

4. 纵向场剖面：基本波、辐射波和高阶波各自的 z 方向场分布。

与二维 CWT 相比，三维 CWT 的本质进步在于三点 [41]：

• 辐射耦合系数 Crad 从经验拟合参数变为解析可算量；

• 不同波矢分量的纵向场剖面被分别处理，而非统一近似为 ϕ0(z)；

• 高阶 Fourier 分量被系统纳入，使非对称孔形的建模成为可能。

11.4.9 为什么辐射波与高阶波不能共用基本波的纵向场型

如果只停留在二维有效折射率图像，人们很容易默认所有相关波分量共用同一个 ϕ0(z)。

这在真实 PCSEL 中通常并不成立。三类波在纵向上的物理图像应明确区分：

1. 基本波的场型接近背景层状波导的基模，峰值常位于有源层附近，并在上下包层中缓慢
衰减；

2. 辐射波在 z 方向上呈振荡形式，并在光子晶体层上下都保持非零幅度，它对应从腔内泄

露到自由空间的能量；

3. 高阶波通常比基本波更强地局域在光子晶体层内，并在层外呈倏逝衰减；波矢阶数越高，
局域往往越强。

这也是三维 CWT 相比二维模型最根本的物理进步之一。因为一旦三类波的纵向场型不
同，它们与有源区、损耗层、空气/衬底辐射通道的重叠就会不同，从而直接改写

ΓQW, Γloss, γ↑, γ↓, (11.46)

进而改写阈值排序、上下出光比和远场。因此，真实三维结构中的耦合问题不能简单还原为纯

二维矩阵；原因是不同波分量对应不同的 z 向场型、边界条件和重叠因子。

式 (11.45) 仍然是无限周期近似下的结果。处理有限孔阵的边缘效应时，需要把四个常数
振幅升级为空间缓变包络：

Rx(ρ), Sx(ρ), Ry(ρ), Sy(ρ),

并为它们加入有限孔阵的边界条件。本章后文将给出对应的有限尺寸 CWT 包络形式。
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11.4.10 圆孔与非对称孔形：干涉抵消与辐射打开

三维 CWT 的一个最重要物理预测，涉及孔形对辐射常数的影响。对圆形孔（C4v 高对称

孔），模式 A 和 B 在精确 Γ 点的辐射常数为零 αrad = 0；而对非对称孔形（如等边三角形、

直角等腰三角形），辐射常数随填充比增大而增大 [41]。
物理机制可用纵向干涉图像来理解：圆孔情形下，沿 +x 与 −x 传播的两支反向基本波本

征上处于相位差为 π 的状态，它们向法向衍射的分量在纵向方向相消干涉，净辐射振幅为零

——这也是第九章所述 symmetry-protected BIC的具体物理来源。当孔形变为非对称时，反
向基本波之间不再严格保持 π 相位差，干涉相消被部分破坏，辐射通道被打开，模式从 BIC
转变为 quasi-BIC [41]。

用公式语言来表达：辐射耦合矩阵 Crad 的虚部正比于辐射振幅的平方，

αrad = 2
∣∣Im[λ(Crad)

]∣∣ ∝ ∣∣∣∣∫
PC
ξ1,0(z)G(z, z

′) ξ−1,0(z
′)ϕ0(z)ϕ0(z

′) dz dz′
∣∣∣∣2 . (11.47)

对圆孔，实空间积分因为高对称性导致两项相消，αrad = 0；对三角孔，对称性破缺使积分非

零。这一预测与 3D FDTD 定量吻合，验证了三维 CWT 能正确描述面发射的物理机制。
该平方关系是弱开口极限下的标准结果，而非经验假设。设某个 dark family 在无辐射极

限的右本征矢为 u0，则由辐射耦合矩阵引起的一阶本征值修正可写成

δλrad ∼ (uL
0 )
†Cradu

R
0 .

而 Crad 本身正比于“源波 → 辐射通道 → 目标波”的二次过程，因此其反厄米部分天然是辐
射振幅乘其共轭的形式。于是

αrad ∝ 2 |Im δλrad| ∝ |arad|2.

当对称性破缺使 arad ∝ δ 时，便立刻得到 αrad ∝ δ2 与 quasi-BIC 的平方定律。
以方格晶格圆孔（nb = 3.57，nair = 1，f = 12%，a = 295 nm）为例，三维 CWT 给出

模式 A 和 B 在精确 Γ 点的辐射常数 αrad ≈ 0，对应 Q → ∞，与 3D FDTD 结果吻合；而
对同等参数的直角等腰三角形孔，辐射常数约为 50–200 cm−1，Q 有限可设计 [41]。波截断阶
数需取 D ≥ 10（即保留 (2D + 1)2 = 441 个平面波分量）才能使辐射常数收敛，频率收敛则

D ≥ 5 已足够。

11.4.11 品质因子与辐射常数的提取

从式 (11.45)的本征值可直接提取器件最关心的两个量。设第 j 个本征值为 λj = δj+ iαj，
并定义复传播常数 β̃j = β0 + λj。若进一步换算到本书统一时间因子 e−iωt 下的复频率记号，

则

ω̃j = ω0,j − iγj , γj = vg,jαj , (11.48)

其中 vg,j 是该模对应的群速度。品质因子由复频率的实部与虚部之比给出：

Qj =
Re(ω̃j)

2|Im(ω̃j)|
. (11.49)
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辐射常数（radiation constant）则定义为单位传播长度上因垂直辐射而损失的功率比例：

αrad,j = 2αj = 2 Im(λj) =
2γj
vg,j

= −2 Im(ω̃j)

vg,j
. (11.50)

这个定义的优势在于它不依赖等效折射率的模糊定义——λj 直接来自本征值，可与 3D FDTD
的衰减率提取结果做无歧义比较 [41]。

11.4.12 非 Γ 点扩展：能带结构计算

前面的推导都限于精确 Γ 点（k = 0）。但要计算完整的能带结构，必须把模型扩展到 Γ

点附近的有限波矢 δk。Liang 等人 [41] 给出了这一扩展的框架。
基本思路是：当工作点偏离 Γ 点一个小波矢 δk = (δkx, δky) 时，四个基本波的传播方向

不再严格沿 ±x 和 ±y，而是各自偏转一个小角度。具体地，四个基本波的波矢变为

β1 = (β0 + δkx, δky),

β2 = (−β0 + δkx, δky),

β3 = (δkx, β0 + δky),

β4 = (δkx, −β0 + δky). (11.51)

由于波矢偏转，每个基本波的 TE 极化方向也随之旋转。设 (mx, ny) 为第 (m,n) 个基本波的

实际面内波矢分量，则电场不再严格只有一个分量，而是同时具有 Ex 和 Ey，其比例由偏振

方向决定：
Ex,mn
Ey,mn

= − ny
mx

. (11.52)

这一修正使得原本在 Γ 点严格解耦的 x-like 和 y-like 偏振在偏离 Γ 点后发生混合。

将修正后的波矢和偏振代入耦合方程，本征问题的形式不变，但耦合矩阵 C 的每个元素

都变成 δk 的函数。沿布里渊区高对称路径 Γ→ X →M → Γ 扫描 δk，即可得到完整的能带

结构 ω(k)，包括每条带的辐射常数随波矢的变化。

对方格晶格圆孔（f = 12%，εb = 12.7449，a = 295 nm），三维 CWT 计算的能带结构与
3D FDTD结果在频率上吻合到 < 1%。在精确 Γ点，模式 A和 B的辐射常数为零（BIC），而
偏离 Γ 点后辐射常数迅速增大——这也是 BIC 在动量空间中的特征行为。模式 C 和 D 在 Γ

点即有较大辐射常数，偏离后变化相对平缓。整条能带的计算（约 100 个 k 点）在三维 CWT
中仅需约 2 分钟，而等效的 3D FDTD 需要数百小时 [41]。

对 PCSEL 而言，Γ 点是第一优先检查对象，但不是唯一对象。真正可信的候选模

筛选，应当同时检查 exact Γ 及其邻域一小片倒空间中的近平带分支。

11.5 辐射通道为什么在三维 CWT 中必须显式处理

二维最小模型通常把辐射损耗压缩为一个或几个非厄米参数，这在许多前期分析中足够。

升级到三维 CWT 后，辐射应被视为若干开放通道的集合，而不是单一数值。
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更具体地说，向上辐射和向下辐射可以具有不同的耦合强度、不同的角谱分布，甚至不同

的偏振选择规则。若进一步考虑封装、反射层或衬底厚度，外部通道对器件的反馈也可能不再

可以忽略。于是，更一般的三维 CWT 往往会把辐射通道视为一组可消去的连续自由度：先
写出内腔模与外部辐射模的联合方程，再通过消元把外部通道折算成等效的频移和损耗矩阵。

在形式上，这一步可以压缩为

Meff(ω) = Mint(ω) + �rad(ω), (11.53)

其中 Mint 描述内部耦合，�rad 则是由开放辐射通道引入的自能项（self-energy）。在工程上，
不必执着于这个名称本身，更重要的是明白：辐射损耗和频率拉移往往来自同一开放通道，它

们不是彼此独立的两个现象。

因此，在某些器件中，小幅外延参数变化会同时改变辐射 Q、远场主瓣和偏振稳定性；它

改变的是开放通道的耦合结构，而不只是单一损耗常数。

11.6 有限尺寸 CWT：从常数振幅到包络方程

无限周期 CWT 给出的 Rx, Sx, Ry, Sy 是常数振幅；但真实器件总是有限尺寸，因此更接

近器件语言的写法应为

Rx(x, y), Sx(x, y), Ry(x, y), Sy(x, y). (11.54)

在最小包络近似下，可把耦合波方程写成

(δ + iα)V = C V + iDx∂xV + iDy∂yV , (11.55)

其中

V =
[
Rx Sx Ry Sy

]T
, (11.56)

Dx,Dy 是把 exact Γ 点近邻色散斜率压缩后的群速度矩阵。它们描述包络沿横向如何传播、

扩展并在边缘处与边界条件相互作用。

若把无限周期问题的约化矩阵写成

C(δk) = C0 + δkxDx + δkyDy +O(|δk|2), (11.57)

则

Dx =
∂C

∂kx

∣∣∣∣
Γ

, Dy =
∂C

∂ky

∣∣∣∣
Γ

. (11.58)

进一步，对某个已选定的超模 j，其包络沿 x/y 方向看到的有效群速度可写成

v(j)g,x =
(uL

j )
†Dxu

R
j

(uL
j )
†uR

j

, v(j)g,y =
(uL

j )
†Dyu

R
j

(uL
j )
†uR

j

. (11.59)

因此 Dx,Dy 不是额外拍脑袋引入的“速度矩阵”，而是 exact Γ 附近色散雅可比在有限维子

空间中的线性化结果。
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例子

2×2 子空间的 Dx 具体形式。为说明 Dx 如何从色散导出，以方格晶格四波子空间中

的 E doublet 子块为例。设 Γ 点附近 C(δkx) 在该子块内可写成

C̃(δkx) =

[
0 κ2

κ2 0

]
+ δkx

[
cxx cxy

cyx cyy

]
+O(|δkx|2),

其中 cij 来自 Bloch 态对 δkx 的一阶导数。则

[Dx]E-block =

[
cxx cxy

cyx cyy

]
, [Dy]E-block =

[
dxx dxy

dyx dyy

]
,

其中每个元素均为 Γ 点处 ∂C/∂kx 或 ∂C/∂ky 的投影值。代入 式 (11.59)，沿 x 方向

的有效群速度为

v(E)
g,x ≈

u∗E,xcxxuE,x + u∗E,xcxyuE,y + u∗E,ycyxuE,x + u∗E,ycyyuE,y

|uE,x|2 + |uE,y|2
,

其中 uE,x, uE,y 是该 doublet 在 E 子空间中的右本征矢量分量。对 singlet（如 A1 或

B1），Dx,Dy 的相应子块退化为单个标量 cxx 或 dxx，直接给出 vg,x ≈ cxx。这个例子

说明：Dx 和 Dy 的矩阵元是近 Γ 点色散展开的投影结果，而非独立拟合参数。

以上最小包络形式突出了群速度矩阵的物理来源。若进一步把时域演化、横向衍射以及

边缘与增益的空间依赖显式写出，就得到更接近器件语言的包络方程：

∂tA(ρ) + vg · ∇∥A(ρ) = iD∇2
∥A(ρ) +

[
M0 + Mrad + Medge(ρ) + Mgain(ρ)

]
A(ρ). (11.60)

其中 vg 是群速度矢量，描述包络的横向传播；D 是衍射系数，描述横向扩散效应。对 PCSEL
这类强反馈系统，vg 通常较小，但在有限尺寸效应显著的情况下（如大孔径单模问题），传播

项 vg · ∇∥A 和衍射项 iD∇2
∥A 可能对模式竞争产生关键影响。这里的 Medge(ρ) 用来描述边

缘泄漏、吸收环或有限孔阵终止；Mgain(ρ) 则允许增益在横向上不均匀。到了这一步，三维

CWT 已经从“周期结构的低维本征模型”开始向“有限器件的半解析包络模型”过渡。
式 (11.55) 的作用是把有限阵列边缘、吸收环、局域注入窗口与横向热分布纳入同一半解

析框架，而非替代全波。由此得到的输出不只是在无限周期下比较本征值，还包含有限阵列模

式包络、边缘泄漏趋势和横向损耗通道。

这类有限尺寸 CWT 的优点主要有三点：

1. 比最小无限周期模型更接近真实器件；

2. 比大尺寸 3D FDTD 更适合做参数扫描与灵敏度分析；

3. 能自然输出水平损耗、有限阵列模式包络与边缘泄露趋势，为 第二十五章、第二十七章
提供更像器件的中间模型。
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11.7 更高阶 CWT 到底多算出了什么

与最小 CWT 相比，三维 CWT 增加的是几类可计算的物理量。
第一类是上下辐射的差异。二维最小模型只能给一个总的辐射趋势，而三维模型可以分

辨向上与向下的功率分配，这对提取效率、远场和封装接口都很重要。

第二类是纵向重叠差异。不同候选模可能与量子阱层、重掺杂层、金属邻近层具有不同的

重叠因子。三维 CWT 可以更真实地给出这些差异，从而更可靠地比较净增益排序。
第三类是有限尺寸模式包络。边缘吸收、边缘泄漏、横向热透镜和注入窗口可通过包络方

程以较低代价纳入，用于区分大面积单模设计中的边缘/横向非均匀问题和晶格单胞问题。
第四类是对热、电扰动的灵敏度导数。因为三维模型显式保留了层栈和模式重叠，它更适

合输出诸如 ∂ω/∂T、∂γ/∂T、∂ω/∂neff 这类导数，供后续热-电-光耦合模型使用。
设两种外延方案具有相同的晶格常数和孔形，但上包层厚度不同。二维有效模型可能仍

预测目标 Gamma 点模的频率和四波耦合几乎不变；而三维 CWT 会显示，上包层厚度变化
导致纵向场峰值上移，从而同时改变了量子阱重叠、上方辐射通道耦合和接触层损耗重叠。结

果是：冷腔频率变化不大，净增益排序却可能明显翻转。

这个例子说明，二维最小模型并非原则上错误，而是在某些问题上分辨率不足。

11.8 什么时候继续升级 CWT，什么时候直接转向全波

模型升级不是层数越多越好。一个常见误区是：二维最小 CWT 出现偏差后，不断加入
更多参数和矩阵元，试图把它补成通用模型。这样往往会牺牲可解释性，并得到既不够准确、

也不够透明的中间模型。

更实际的判断标准是看你要回答的问题属于哪一层。

如果问题是“哪个傅里叶通道在主导模式分裂”“哪类几何扰动大致会让偏振往哪个方向

选”，最小 CWT 通常已经够用。
如果问题是“为什么上、下出光比和偏振稳定性对外延层这么敏感”“为什么重掺杂接触

层会改变模式排序”，那就应该升到三维或更高阶 CWT。
如果问题是“有限器件的精确 Q、远场角分布和边缘模式泄漏究竟是多少”，特别是在

几何复杂、边界复杂或热电非均匀很强的情况下，继续堆 CWT 往往不划算，应当直接转向
RCWA、FEM 或 FDTD 做高保真分析。
一个很实用的经验是：当新增自由度能对应到一个明确的物理通道，并且这个通道会改

变你的设计决策时，升级是值得的；如果新增自由度只是为了把曲线再拟合漂亮一点，而不改

变你接下来会做什么，那通常不值得。

易错点

“高阶 CWT 总是优于低阶 CWT，因此应持续升级”的判断并不可靠。高阶模型的主
要风险是参数与物理意义可能失去清晰对应，而非计算量。如果模型需要大量不可独立

校准的参数才能工作，设计上往往不如直接使用高保真全波方法。
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11.9 三维 CWT 与器件级模型的接口为什么更自然

从后续器件建模的角度看，三维 CWT 的一大优势是它天然输出与外延和热电模型兼容
的量。最常用的接口包括：{

ωm, γm,↑, γm,↓,ΓQW,m,Γloss,m,
∂ωm
∂T

,
∂γm
∂T

}
. (11.61)

这里，ωm 是候选模频率，γm,↑ 和 γm,↓ 分别表示向上、向下辐射损耗，ΓQW,m 是与量子阱区

的重叠因子，Γloss,m 是与损耗层的重叠因子，而温度导数则为热耦合模型提供线性接口。

这些量连接后续章节：第 16、17 章讨论如何把层栈和材料增益映射到重叠因子；第 18、
19 章进一步给出这些量随电注入和温升的变化。因此，三维 CWT 是光学模型与器件物理之
间的接口层，而非孤立的复杂光学模型。

回看本章

更高阶或三维 CWT 的意义是显式纳入最小模型中被压缩、但在真实器件里可能主导结
果的自由度：纵向层栈、辐射通道、高阶倒格分量和有限尺寸包络，而非装饰最小模型。它仍

不替代高保真全波方法，而是在保持可解释性的前提下，将模型分辨率提升到可讨论外延影

响、上下辐射不对称和有限器件模式竞争的层次。是否值得升级，取决于新增自由度是否改变

设计判断。

练习题

1. [基础] 给出一个二维最小 CWT 明显不够用、但三维 CWT 仍然可能有效的 PCSEL 场
景，并说明原因。

2. [基础] 解释为什么 式 (11.2) 中需要同时保留倒格索引 m 和纵模索引 n，而不能只把纵

向信息合并进一个有效折射率。

3. [进阶] 结合 式 (11.53)，讨论为什么辐射频移和辐射损耗往往来自同一开放通道。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设边缘吸收环增强后单模性改善、阈值却升
高。结合 式 (11.60) 解释这种权衡。

延伸阅读

• 下一章将把这里的“低维内部耦合”和“外部端口通道”联系到更一般的耦合模理论语
言，从而把 PCSEL 专用 CWT 与微扰和分裂分析接起来。

• 更一般的周期介质本征方法背景，可参考 [28, 57] 中关于高阶平面波展开、对称性与开放
通道的相关章节。

• 三维和高阶 PCSEL CWT 的代表性文献可参考 [41, 42, 72]。
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读完本章，你应能

• 区分时间耦合模理论（Temporal Coupled-Mode Theory, TCMT）、空间耦合模理论与
PCSEL 专用 CWT 的角色差异。

• 掌握微扰公式如何把“小几何变化”“小折射率漂移”“小损耗改动”转换为频率漂移和
损耗变化。

• 理解模式分裂是偏振选择、模竞争和远场改变的直接来源，而非数学细节。

读前准备 建议已掌握 第八章、第十章和第十一章 中关于 CWT、开放系统和对称性破缺的
基础内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L2

第十章、第十一章 给出 PCSEL 专用的耦合波语言，适合描述晶格散射网络。本章引入
更通用的耦合模语言，先说明 TCMT 与 CWT 的关系，再用微扰公式描述结构小改动对频率
和损耗的影响，最后将这些公式用于模式分裂与对称性破缺。

12.1 为什么在 CWT 之外还要学耦合模理论

很多读者看到这里会自然提问：既然前两章已经有了 CWT，为什么还要再学一个耦合模
理论？答案在于两者关注的对象不同。

CWT的自然基底是由倒格矢连接的内部平面波分量，用于解释光子晶体如何组织反馈和
辐射。TCMT 则把结构压缩为一个或几个与端口耦合的共振模；其基底是已形成的共振超模
及其输入输出通道。

因此，当问题关注孔形如何改变 x 向波和 y 向波之间的散射时，CWT 通常更自然；当
问题关注某个共振模与上方自由空间、下方衬底或波导端口的耦合时，TCMT 更简洁。两者
是对同一系统的不同投影，而非替代关系。

直觉框

CWT 描述腔内场如何由周期散射形成；TCMT 描述已形成的腔模如何与外界端口交
换能量。前者强调内部结构，后者强调端口与通道。PCSEL 同时具有周期开放电磁系
统和可测量面发射器件两种属性，因此两者都需要。

150
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12.2 时间耦合模理论的基本语言

先考虑最简单的单模情形。若一个共振模的复振幅为 a(t)，其与外部输入输出端口耦合，

则 TCMT 的标准写法是

ȧ = (iω0 − γi − γe) a+ kTs+, (12.1)

s− = Cs+ + d a. (12.2)

这里，ω0 是共振频率，γi 是内部损耗，γe 是向外部端口泄漏的外耦合损耗，s+ 和 s− 分别表

示输入与输出通道振幅，C 是直接散射背景矩阵，k 与 d 表示模式与端口之间的耦合系数。

为了让这组式子真正能和 RCWA、FDTD/FEM 的输出对接，还必须先说明归一化。教
材里最稳妥的约定是把 a(t) 视为能量振幅，于是

|a|2 ∝ Ucav, |s±|2 ∝ Pport, (12.3)

其中 Ucav 是腔内储能，Pport 是端口功率通量。于是 a 的量纲更接近
√

J，s± 的量纲更接近√
W，而 k、d 的量纲更接近 s−1/2。若换用别的归一化，例如把 |a|2 直接定义为功率，那么
耦合系数的量纲和数值都会跟着变。跨章节、跨软件比较 TCMT 参数时，若不先统一这一步，
单看数字大小往往没有意义。

实际从数值结果提取 TCMT参数时，最常用的接口是被动反射/透射谱的共振峰拟合。以
单端口近似为例，共振附近的反射系数可写成

r(ω) ≈ C11 +
id1k1

ω − ω0 + i(γi + γe)
, (12.4)

其中极点线宽由 γi + γe 决定（无显著背景干涉时对应半高全宽 2(γi + γe)），非共振背景由

C11 给出。通过对 RCWA 或 FDTD 计算的谱线做拟合，可提取 γe（外耦合损耗）与 γi（内

部损耗）之和；再结合被动 Q（Q = ω0/2(γi + γe)）和上下出光比，可进一步分离 γe 的上下

通道贡献。

这组式子的物理意义如下：第一式表示模幅按自身复频率演化并受外部输入驱动；第二

式表示输出同时包含非共振直接散射背景和经由共振模再辐射的部分。

腔模 a(t)

s+,1 s+,2

s−,1 s−,2

端口 1 端口 2

直接散射由 C 描述，共振再辐射由 da 描述

图 12.1: TCMT的最小“端口–腔模–端口”图像。PCSEL语境下，端口可以是上方自由空间、
下方衬底辐射通道，或等效的外部耦合通道；TCMT 正是把内部共振模与这些外部端口之间
的能量交换压缩成有限维输入输出模型。

对 PCSEL 来说，若我们把“上方自由空间出射”“下方衬底辐射”甚至“侧向端口”都
视为外部通道，那么 TCMT 很适合描述谱线、共振峰、临界耦合和端口干涉现象。它尤其适
用于分析被动散射谱和端口响应，而不要求我们显式追踪内部每一个倒格波分量。
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12.3 从单模到多模：模式竞争和分裂如何写进 TCMT

PCSEL 更常见的是多模或近简并模情形。此时把单个振幅 a 升级成模矢量 a，就得到

ȧ = (iΩ− Γ)a+ Ks+, (12.5)

s− = Cs+ + Da. (12.6)

其中 Ω 是模间保守耦合矩阵，Γ 是损耗与辐射矩阵。到这里你会发现，这和前两章的 CWT
形式已经非常接近。区别不在数学结构，而在基底和参数来源：

• 在 CWT 中，矩阵索引更偏向内部平面波或“平面波 × 纵模”基底；

• 在 TCMT 中，矩阵索引更偏向已经形成的共振超模以及它们与端口的关系。

因此，TCMT 与 CWT 可视为同一有限维投影思想在不同基底上的表述。实际工作中，
可先用 CWT 识别重要内部耦合通道，再把候选超模参数压缩为 TCMT 参数，用于解释散射
谱、反射峰、Fano 线形和端口干涉。

12.4 微扰观点为什么如此重要

在研究和设计阶段，常见问题通常是小改动：孔半径轻微变化、刻蚀深度偏差、温度升高

导致折射率上升、重掺杂层吸收增加、金属位置偏移等。若每次都依赖全波重算，代价较高且

不利于分析机制。微扰理论的作用，是把这些小改动映射为本征频率和损耗的一阶变化。

对于封闭或近似厄米系统，最熟悉的一阶频移公式是

δω

ω
≈ −1

2

∫
V δε(r) |E(r)|2 dV∫
V ε(r) |E(r)|2 dV . (12.7)

这个公式的意义并不难：如果某个区域的介电常数增加，而该模在这个区域正好场强很强，那

么模式更“愿意”把能量放进去，频率通常会向低频方向漂移。反之，若扰动发生在场很弱的

区域，频移就会小得多。

式 (12.7) 的价值在于把设计动作改写为场重叠问题。这与前文 CWT 中耦合系数的结构
一致：扰动是否有效，取决于它是否作用在目标模式具有显著场强或双正交重叠的区域。

式 (12.7) 严格依赖厄米归一化和小扰动条件。对强开放的 PCSEL 辐射模，真正严格
的处理需要使用准正规模（quasinormal mode）或等价的开放系统归一化框架。工程上常把
式 (12.7) 当作第一近似使用，但必须知道它在强辐射、强非厄米情况下只是一种近似，不是
普适精确公式。
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色散材料的微扰修正

公式12.7假设非色散材料 (∂ε/∂ω ≈ 0)。对色散材料，严格的一阶频移公式需包含色散
修正项 [60, 3]:

δω

ω
≈ −1

2

∫
V

[
δε+ ω ∂(δε)∂ω

]
|E|2dV∫

V

[
ε+ ω ∂ε

∂ω

]
|E|2dV

. (12.8)

在 PCSEL 常见的工作波长附近 (近红外),GaAs 和 InP 的材料色散 ∂n/∂ω 贡献通常小

于 10%。但对高精度建模 (如波长调谐 > 10nm) 或宽光谱应用，建议纳入色散修正以
避免系统性偏差。

12.5 先用一个 2× 2 非厄米玩具模型把左模/右模讲明白

在直接写开放 Maxwell 的一般公式之前，先看一个最小非厄米矩阵

M =

[
a b

c d

]
, b ̸= c 或 a, d, b, c ∈ C. (12.9)

设其某个本征值为 λ。对应的右本征矢满足

MvR = λvR,

可取

vR =

[
b

λ− a

]
. (12.10)

左本征矢则满足

(vL)TM = λ(vL)T,

等价于 MTvL = λvL，因此可取

vL =

[
c

λ− a

]
. (12.11)

对比 式 (12.10)和式 (12.11) 可见：除非问题退回厄米或特定 complex-symmetric 情形，左矢
量并不等于右矢量的复共轭。在非厄米问题中，关闭投影依赖左/右本征矢的双线性配对，而
不是右本征矢自身的厄米内积。

这就是开放 Maxwell 微扰中引入伴随模的最小代数原因。左模可先理解为投影时的测试
函数；在开放系统中，EL 与 ER 分别由伴随 Maxwell 算子和原始 Maxwell 算子给出。

例子

数值演示：2 × 2 非厄米矩阵的左右模 取 a = 1, d = 2, b = 0.1, c = 0.3，则矩阵

M = [ 1 0.1
0.3 2 ]。本征值为

λ± =
3±
√
1 + 0.12

2
≈ 3± 1.058

2
.

对 λ+ ≈ 2.029，右模为 vR+ = [0.1, λ+−1]T ≈ [0.1, 1.029]T，左模需解 vL+
TM = λ+v

L
+
T，得
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到 vL+ = [0.3, λ+−1]T ≈ [0.3, 1.029]T。验证双正交：vL−·vR+ = 0.3×0.1+(λ−−1)(λ+−1) =
0（利用韦达定理可严格证明）。这个简单例子说明：即使在 2× 2 情况下，左模也不等

于右模的复共轭或转置。

用非厄米微扰公式估计孔形误差的影响

设设计好的圆孔 PCSEL 因工艺误差变成椭圆，介电常数扰动为 δε(r)。若已知理想结

构的右模场分布 ER
n (r) 和左模分布 EL

n (r)，则频率移动的一阶近似为

δωn ≈ −
ωn
2

∫
δεEL

n ·ER
n dV∫

εEL
n ·ER

n dV .

注意分子中出现的是左模与右模的内积，而不是通常的 |E|2。如果错误地使用右模自身
做投影，会得到错误的频移预测，尤其在强辐射损耗模式下误差更大。

12.6 为什么非厄米一阶扰动不能直接照搬厄米公式

上一节只给出了代数例子。开放系统微扰的关键点是：非厄米问题中，右模本身不足以关

闭微扰公式。原因不只是频率变为复数，而是开放 Maxwell 算子不再自伴，右模之间也不再
按厄米内积正交。于是，厄米情形默认成立的三件事会失效：

1. 归一化不再能简单用
∫
ε|E|2dV = 1 关闭；

2. 投影时不能默认用右模自己的复共轭来消去一阶模形修正；

3. 频移与损耗修正必须被统一看成复频率修正，而不是先算实部、再临时补虚部。

最稳妥的写法，是先把开放系统本征问题看成一般的非线性非厄米本征问题：

L̂(ω̃, p)ER = 0, (12.12)

其中 p 表示几何、材料或工作点参数。与之配套，需要引入伴随算子与左模：

L̂A(ω̃, p)EL = 0, (12.13)

这里 L̂A 是伴随算子，它由“内积里的分部积分”定义：

⟨u, L̂v⟩ = ⟨L̂Au, v⟩+边界项� (12.14)

直观上，把算子从右边搬到左边，在你选定的内积下整理分部积分项，就得到伴随算子。在封

闭厄米问题里边界项为零且 L̂A = L̂，于是左模等于右模；在开放问题里边界项不再消失，左
模与右模必须区分。

对一般非厄米问题，真正起投影作用的是左模与右模形成的双正交结构，而不是右模与自

身的厄米内积。可把左模先理解为“做投影时的测试函数”，这会比“寻找另一支物理场”更

直观。现在对 式 (12.12) 做一阶微扰。若参数改变 p→ p+ δp，则[
∂L̂
∂ω

∣∣∣∣∣
n

δω̃ + δL̂

]
ER
n + L̂n δER

n = 0. (12.15)
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再用左模对它做投影，由于 EL
n 满足伴随本征方程，最后一项被消去，于是得到开放系统中的

一阶公式

δω̃n = −

〈
EL
n , δL̂ER

n

〉
〈
EL
n ,

∂L̂
∂ω

∣∣∣∣∣
n

ER
n

〉 . (12.16)

这是厄米频移公式在开放系统中的对应形式。分子仍表示扰动与模式的重叠，分母则不再是

普通储能积分，而是由伴随投影和频率导数共同定义的广义归一化量。

严格表述（难度 �）

式 (12.16) 就是本章后文和练习题默认调用的开放系统一阶微扰总公式。如果读者只想
带走一个“开放模微扰”的最小表达，应优先记住这一式，而不是把 式 (12.7) 生硬推
广到强开放情形。

若材料存在频率色散，这个分母最好至少写出最小形式。对

L̂(ω) = ∇× µ−1r ∇×−
ω2

c2
εr(ω)

这类 Maxwell 算子，有〈
EL
n ,

∂L̂
∂ω

ER
n

〉
≈ − 1

c2

∫
∂
(
ω2εr(ω)

)
∂ω

EL
n ·ER

n dV. (12.17)

若再退回无色散近似，∂(ω2εr)/∂ω → 2ωεr，分母才会进一步退化成更像“储能积分”的形式。

也正因为如此，开放系统分母本质上是包含材料色散信息的广义归一化量，而非普通厄米范

数。

式 (12.16) 比式 (12.7) 更一般，因为它保留了开放系统中不能省略的两点：左/右模区分，
以及算子对频率的显式依赖。只要材料色散、辐射边界或 PML 已进入模型，这两点通常都不
能省略。

12.7 双正交、伴随模与 QNM 归一化在这里各自扮演什么角色

到这里很容易产生另一个疑问：左模到底是不是右模的复共轭？答案是，一般并非。对真

正的厄米问题，左模与右模在适当内积下确实可以重合；但对开放系统，它们只在更特殊的

条件下才会简化。对互易、无磁光非互易的很多 Maxwell 问题，算子常常在某个无复共轭的
双线性配对下呈现 complex-symmetric 结构，此时左模更接近“转置伙伴”，而不是“共轭伙
伴”。这也是为什么 QNM 归一化中常出现 E ·E 而不是 |E|2。

在实际数值中，常见的一种 QNM 广义归一化可写成

⟨⟨Ψm,Ψn⟩⟩ =
∫
Ω+PML

[
Em ·

∂(ωε)

∂ω
En −Hm ·

∂(ωµ)

∂ω
Hn

]
dV, (12.18)

其中 Ψn = (En,Hn)，积分区域包含物理区与 PML。这个式子在正文里不要求读者立即拿去
手算，但必须知道它传达的三条信息：
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1. 开放系统归一化通常不再使用普通能量范数；

2. 材料色散会直接进入归一化分母，而不是只在“材料参数表”里出现；

3. 一旦归一化换了，微扰公式的分母也必须随之更换，不能继续沿用封闭腔形式。

更系统的函数空间直觉、QNM 定义和归一化讨论见 第三章、第二十八章。本章此处的
目标，是让读者在使用微扰语言时，不会再把开放系统误当成“只是多了一个复数频率的封闭

腔”。

12.8 开放系统中微扰不只改频率，还会改损耗

对 PCSEL 而言，只讨论频移是不够的，因为很多设计动作更直接改写的是损耗，而非共
振频率本身。举例来说，轻微打破对称性可能几乎不改变两支模式的频率，却显著改变它们与

辐射通道的耦合强度，于是损耗分裂比频率分裂更明显。

在开放系统里，更一般地可以把复频率写成

ω̃ = ω − iγ,

因此，微扰对应复频率变化 δω̃：其实部给出频移，虚部给出衰减变化。式 (12.16) 在开放系统
中输出的是统一的频移与线宽变化。模式工程不仅改变频率，也改变模式与开放通道的耦合；

这解释了 第八章 中偏振选择常主要体现为损耗分裂而非频率分裂。

从设计角度看，这一结论意味着：只检查能带或共振频率分裂是不够的，还必须检查辐射

损耗是否重排；后者常直接决定阈值和单模性。

12.9 哪些工程公式可以继续用，哪些地方必须升级到开放系统严格

形式

到这里，读者最需要的是一条清楚的使用边界，而不是更多公式。对 PCSEL 设计，实践
上可分成三层。

第一层是可以把厄米公式当作趋势代理的情形：模式泄露较弱、候选模远离强辐射通道

重组区、扰动主要发生在腔内高场区域而不是出光边界附近、并且目标模与竞争模已经明显

分离。在这种情况下，式 (12.7) 往往能较可靠地判断“往哪个方向漂移”。
第二层是必须至少用左/右模公式检查一次的情形：模式本身就是强开放模、设计变量直

接作用于出光孔形或上下辐射不对称、材料色散不可忽略、或你已经开始关心虚部变化、偏振

损耗分裂和 quasi-BIC 附近的辐射调控。此时，若仍只用 式 (12.7)，最容易把“频移方向判
断正确”误当成“损耗排序也正确”。

第三层是微扰理论本身不宜作为主模型的情形：近简并模强混合、模式身份交换、扰动显

著改变阵列边界或电流孔径、热反馈导致空间分布整体重构，或系统靠近异常点（exceptional
point）等强非厄米重组区域。此时应回到完整全波或多物理场本征问题重算，而不是继续扩
展一阶公式。
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易错点

开放系统里最常见的误判是“用对了方向判断，却错用了定量结论”，而非“公式完全

错了”。尤其在 quasi-BIC、偏振分裂和热漂移问题上，单靠厄米频移公式往往能看出趋
势，却未必能给出正确的损耗排序和阈值排序。

12.10 两模耦合为什么足以抓住“分裂”的核心

尽管真实 PCSEL 可能涉及多模网络，但理解模式分裂时，一个两模模型通常已经足够说
明问题。设两个近简并模式的复频率分别为 ω̃1 和 ω̃2，耦合强度为 κ12 和 κ21，则耦合矩阵为

M =

[
ω̃1 κ12

κ21 ω̃2

]
. (12.19)

其本征值为

ω̃± =
ω̃1 + ω̃2

2
±

√
κ12κ21 +

(
ω̃1 − ω̃2

2

)2

. (12.20)

数学基础：互易性定理的适用条件与非互易机制

经典 Lorentz 互易定理表述为：对各向同性、无磁光效应的线性介质，若 (E1,H1) 和

(E2,H2) 是同一频率下的两组源产生的场，则∫
V
(E1 · J2 −E2 · J1) dV =

∮
S
(E1 ×H2 −E2 ×H1) · dS. (12.21)

在无耗散的封闭系统中，这进一步使耦合矩阵满足 κ12 = κ∗21（厄米性）；互易性本身主

要给出转置对称约束。

互易性成立的条件：

1. 介质张量对称：ε̂ = ε̂T, µ̂ = µ̂T (无磁光/手性非互易)

2. 线性响应：无频率转换或非线性混合

3. 封闭系统或适当的辐射边界条件

开放系统中的有效非厄米耦合：即使介质本身满足互易性，开放系统的辐射通道也会诱

导有效耗散耦合，使系统矩阵呈现非厄米结构。这是因为：

• 模式通过共同辐射通道发生间接耦合，耦合强度依赖于远场干涉条件

• 辐射损耗矩阵 Γrad 一般不是对角的，导致有效哈密顿量非厄米

• 在 biorthogonal 基底下，左模与右模不构成简单的复共轭关系

这并不等同于破坏 Lorentz 互易性：在互易条件下，散射矩阵仍满足 S = ST（并可在

合适基底下写作 κ12 = κ21）；变化的是“保守厄米”到“开放非厄米”的动力学结构。
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式 (12.20) 概括了模式分裂的基本机制：当两模原本简并时，非零耦合会解除简并；若 ω̃1

与 ω̃2 含有不同虚部，分裂还会改写损耗排序。因此，在 PCSEL中，分裂不仅是谱学现象，也
会影响模式选择。

12.11 对称性破缺怎样导致模式分裂

现在把上述两模语言落回 第八章 的物理图像。设某个理想对称器件在 Gamma 点处支持
一对简并或近简并模式，它们对应两种正交偏振或两种不同对称性表示。在完全对称时，系统

对这两种模式没有偏好；一旦加入椭圆孔、双晶格扰动、上下一侧更强的辐射出口，或者热、

电注入造成横向不均匀，对称性平衡就会被打破，于是出现两类可能的后果。

ω0 ω0

(a) 未微扰：简并态

两个相同谐振腔

弱耦合，频率简并

κ

ω+

ω−

ω0 +∆

ω0 −∆

(b) 微扰后：简并解除

对称性破缺

能级分裂 2∆

2∆

施加微扰

形变/折射率变化/应力

微扰哈密顿量矩阵元:
H ′

mn = ⟨ψ(0)
m |δε|ψ(0)

n ⟩

本征值分裂:∆ω = ω0

2

√(
δε
ε

)2
+ 4κ2

实际微扰来源:
• 制造误差（孔径偏差 ±2 nm）
• 热梯度引起的折射率不均匀
• 机械应力导致的双折射
• 载流子注入的空间非均匀性

图 12.2: 耦合谐振腔系统中微扰诱导的模式分裂现象。(a)未微扰情况：两个完全相同的环形谐
振腔通过倏逝波耦合，由于系统具有镜像对称性，两个局域模式形成简并对。(b) 施加微扰后：
一侧谐振腔发生轻微形变或折射率变化，对称性破缺导致简并解除，能级分裂为 ω± = ω0±∆。

底部公式给出了考虑耦合作用后的精确分裂表达式。实际 PCSEL 中的微扰来源包括制造误
差、热梯度、机械应力和载流子注入的非均匀性等。

第一类后果是频率分裂：某一支模式的有效折射率或光程改变得更多，所以其共振频率

偏移更大。

第二类后果是损耗分裂：某一支模式与辐射通道或损耗层的重叠增加得更多，所以其衰

减更快或更慢。

在实际 PCSEL 设计中，这两类分裂常同时出现，只是主导程度不同。对于单模和偏振工
程，关键在于它们如何改写净增益排序；分裂的重要性不在于谱线分开本身，而在于它决定哪

一支模在阈值附近占优。

设方格晶格中一对原本简并的正交偏振 Gamma点模，在引入轻微椭圆孔后出现分裂。若
椭圆长轴沿 x 方向，那么沿 x 方向偏振的模式可能首先看到更强的保守耦合修正，于是频率



第十二章 耦合模理论、微扰观点与模式分裂 159

偏移；与此同时，它也可能因为近场对称性改变而更强地耦合到上方辐射通道，于是损耗也改

变。最终究竟哪一支模式先起振，不能只看频率谁更接近增益峰，而要看复频率与模增益共同

决定的净阈值排序。

例子

[本书算例] 把椭圆度灵敏度翻译成可测分裂。在 λ0 = 940 nm处，f0 = c/λ0 ≈ 319THz。
假设一次局部全波扫描得到：孔的 1% 椭圆度使两支偏振模产生 ∆f/f0 = 5 × 10−5 的

分裂，则

∆f ≈ 16GHz, ∆λ ≈ λ20
c
∆f ≈ 0.047nm.

这里的 5× 10−5 是给定结构的模型输入，不是普适常数；算例的作用是把“轻微椭圆”

变成可与光谱分辨率和增益带宽比较的数字。

这个例子说明，微扰分析和两模分裂模型可直接连接对称性破缺与器件表现。

12.12 TCMT、CWT 和微扰三者怎样配合使用

现在可以把这三套语言的分工说得更清楚。

图12.3给出了 CWT 与 TCMT 两种语言之间的映射关系：CWT 聚焦于晶格内部的倒格
矢散射网络，适合回答” 哪种散射通道主导模式形成”；TCMT 聚焦于共振模与外部端口的能
量交换，适合回答” 模式如何与自由空间、衬底或波导耦合”。

CWT 本征问题

(iΩ− Γ+G)v = sv

参数映射

ω0, γe, γi, d

TCMT 响应

反射/透射/线宽
提取本征频率与损耗 代入低维散射模型

工作流：先由 CWT 得到目标模的复频率和模矢量，再把辐射损耗、内部损耗和远场归一化信
息压缩成 TCMT 参数。这样可以把“微观的耦合矩阵”转成“可直接和线宽、反射谱、耦合强
度比较”的解析模型。

图 12.3: CWT 与 TCMT 的语言映射。(a)CWT 视角：关注晶格内部由倒格矢驱动的散射
过程，基底是行波或驻波分量，耦合系数 κ 来源于介电常数分布的 Fourier 分量；(b)TCMT
视角：关注已形成共振模与外部端口的耦合，基底是共振超模，耦合系数描述能量进出速率；

(c) 两者的衔接：CWT 的特征模可以作为 TCMT 的输入，CWT 的内部散射强度可以映射为
TCMT 的有效耦合率和损耗率。

图12.3 的用途是区分建模对象：解释孔形如何影响偏振时，用 CWT 追踪散射通道；解
释金属厚度如何影响阈值时，用 TCMT 追踪损耗通道；同时涉及两者时，再通过映射关系连
接。

如果你的问题是”哪一种倒格矢散射通道在控制Gamma点模式的重组”，优先使用 CWT。
如果你的问题是”某个共振模式和上方自由空间、下方衬底或旁路端口怎样干涉并形成谱
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线”，优先使用 TCMT。
如果你的问题是” 结构改动很小，我想先判断频率和损耗会朝哪个方向变化”，优先使用

微扰公式。

三者之间通常是按问题层级配合使用，而非并列选择。常见路径是：先用 CWT 找到主
导模和主导耦合；再在该模附近用微扰公式评估小改动；最后将候选参数区间送入 TCMT 或
全波散射分析，检查端口响应和输出行为。这种串联方式比无约束参数扫描更便于解释机制。

把 tutorial 中的 Hermitian/非 Hermitian 控制翻译成三种语言
Noda等人的高功率 PCSEL路线中经常出现两个参数族：一个是由面内 180◦ 与 90◦ 衍

射决定的 Hermitian 耦合，另一个是经由辐射波产生的非 Hermitian 耦合 [50, 74]。这
套说法可以直接映射到本章三种语言。

在 CWT 语言中，Hermitian 耦合主要来自介电常数 Fourier 分量把四个基本 Bloch 波
彼此连接；它决定 Γ点附近模式的保守分裂、群速度曲率和有限尺寸包络。非 Hermitian
耦合则来自同一组 Bloch 波共享上方空气、下方衬底或背面反射器形成的辐射通道；它
进入有效矩阵的虚部，改写辐射常数和损耗排序。

在 TCMT 语言中，前者更像共振模之间的内部耦合矩阵 Ω，后者更像通过共同端口诱

导的耗散矩阵 Γrad。在微扰语言中，双晶格间距、孔径比例、背面 DBR 相位和 p 包层
厚度都是在同时改变复频率的实部与虚部，而非单纯“调频率”的旋钮。若只追踪频率

分裂而不追踪辐射常数曲率，就会漏掉大面积单模设计真正依赖的损耗裕量。

因此，本书采用的读法是：Hermitian/非 Hermitian 控制是 CWT、TCMT 与开放系统
微扰在高功率 PCSEL 上的一次交汇，而非另一套独立理论。它的任务是把目标模与竞
争模的复频率排序做成可设计量，而不是只把某个被动 Q 或某个耦合系数推到极值。

一个常见错误是把 TCMT 参数、CWT 参数和全波仿真输出混在一起直接比较大小，却
不检查它们的归一化约定是否一致。对开放系统而言，耦合系数、模幅和端口振幅的定义如果

不统一，数值上的” 差一个常数” 会迅速演变成物理解释上的误判。

12.13 为什么本章内容会反复回到后面的器件章节

从表面上看，微扰与模式分裂像是“纯光学细节”；但在真实 PCSEL 器件中，它们会持
续被电注入和温升重新激活。温度上升引起的折射率漂移、本征增益峰漂移、自由载流子吸收

上升，都会通过本章的语言转化为频移、损耗变化和模式分裂再排序。也正因为如此，后面的

热-电-光耦合章节并非另起炉灶，而是把本章的线性小扰动语言变成空间分布和工作点依赖的
器件语言。

因此，本章给出的是一种后续章节会反复使用的分析流程：对小改动，先判断其主要改变

频率、损耗还是重叠，而非只适用于冷腔的数学技巧；对模式切换，先判断哪个简并被打破、

哪个通道被重新加权。
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回看本章

TCMT、CWT 与微扰理论是互补的三种语言。CWT 用于追踪光子晶体内部耦合网络，
TCMT 用于描述共振模与外部端口的交换，微扰理论用于把小结构或材料改动映射为频率和
损耗的一阶变化。对开放 PCSEL 问题，严格的一阶扰动应写成左/右模投影形式，而不能简
单照搬厄米频移公式；厄米公式在弱开放条件下仍可作为趋势代理，但在强辐射、quasi-BIC、
近简并重组或显著色散区，需要使用开放系统归一化甚至完整重算。模式分裂的重要性在于

它会改写偏振、远场和阈值排序。有效设计分析应根据问题在这三种语言之间切换。

练习题

1. [基础] 用自己的话解释 TCMT 与 CWT 的区别，并说明为什么它们在 PCSEL 中都不
可缺。

2. [基础] 从 式 (12.16) 的推导思路出发，解释为什么开放系统里必须引入左模或伴随模，
而不能只用右模自己关闭投影。

3. [进阶] 结合 式 (12.7) 与 式 (12.16)，说明为什么“把材料改在场强最大的地方”通常最
有效，但并不一定总是最优设计策略。

4. [进阶] 从 式 (12.20) 出发，讨论在什么情况下损耗分裂会比频率分裂更直接地影响模式
选择。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设某 PCSEL 在低温下稳定单偏振工作、升
温后出现偏振切换。请用“微扰 + 模式分裂”的语言给出一条可能的解释链。

延伸阅读

• 下一章开始进入数值方法部分。PWEM 负责给出候选模目录，本章的分裂与微扰观点则
解释这些候选模在后续全波分析中的频率和损耗差异。

• 一般光学腔与激光模理论可参考 [61, 10] 中关于耦合模、模竞争和频率漂移的相关章节。

• TCMT 与光子晶体 slab 共振的经典文献可参考 [13, 14, 63]。

• 开放系统归一化与非厄米微扰可继续阅读 [38, 48, 60, 34]，并与 第二十八章 对照。
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第十三章 平面波展开法（PWEM）与光子能
带计算

本章结束时，你将亲手算出 图13.4：不是照着文献描一条带，而是从圆孔几何、倒格矢、
Fourier 系数和矩阵截断逐项生成它，并能指出图中哪一处简并可信、哪一处还需要收敛检查。

读完本章，你应能

• 从头理解平面波展开法（Plane-Wave Expansion Method, PWEM）为什么能用来计算光
子晶体能带，以及它和 第五章 中能带概念之间的关系。

• 从二维理想光子晶体的标量 Maxwell 本征问题出发，推导 PWEM 的矩阵本征方程，明
确每个矩阵元来自哪里、代表什么耦合。

• 学会为一个正方晶格圆形孔洞光子晶体搭建最小 PWEM 计算：定义单胞、倒格矢、高对
称路径、傅里叶系数与截断规则。

• 学会读 PWEM算出的能带图，知道它能提供哪些候选模信息，又不能替代哪些开放系统
与器件级结论。

读前准备 建议已掌握 第三章至第五章 中关于周期 Maxwell 方程、Bloch 定理、倒格矢与能
带图的概念。若对 Gamma 点、带边与候选模目录仍不熟悉，应先回看 第五章。

本章结构

本章所处模型层级：L1

第五章 已经把“什么是光子能带”“为什么 PCSEL 关心 Gamma 点候选模”“能带图能
告诉我们什么、不能告诉我们什么”讲清楚了。但概念本身还不等于计算。在实际计算中，读

者必须进一步回答：一张能带图究竟是怎样从 Maxwell 方程一步一步算出来的？在最简单的
二维教学模型中，矩阵本征问题长什么样？对一个正方晶格圆孔光子晶体，倒格矢、高对称路

径和圆孔的傅里叶系数该怎样写？本章就回答这些问题。本章按以下顺序展开：先从二维理想

光子晶体的物理模型出发，再导出 PWEM 的代数形式，然后给出一个可复现的最小计算例
子，最后解释如何读图，以及这些结果应当怎样交给 第十四章、第十五章。

163
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13.1 为什么在能带概念之后必须把它真正算出来

第五章 已经强调，能带图不只是曲线展示，而是周期 Maxwell 本征谱的可视化。既然如
此，研究工作就不能停留在“知道应该看能带图”这一步，还必须知道能带图是怎样从方程里

长出来的。否则，读者容易落入两种相反的误区。

第一种误区是“软件主义”。即把 PWEM 当成出图工具，只关心如何让程序画出几条曲
线，却不知道这些曲线代表的本征问题是什么。这样处理后，一旦几何稍有变化、极化定义稍

有不同，结论就会迅速失去可解释性。

第二种误区是“纯概念主义”。即能把 Gamma 点、带边、简并这些词说得很熟，却从未
亲手把几何、倒格矢、傅里叶系数和矩阵截断联系起来。这样做的直接后果是：看到一张能带

图时，知道它重要，却不知道它为什么可信、哪些地方可能不收敛、也不知道该怎样把结果交

给后续模型。

PWEM 是避免这两种误区的第一步。它把 第五章 的能带概念落实成一个可以逐项检查
的矩阵本征问题。它不负责回答全部 PCSEL 问题，但它适合做一件事：在无限周期、被动、
线性的框架里，把候选模目录算清楚，把高对称点附近的模式组织方式算清楚，把后续 CWT
和 RCWA 应该盯住哪些模族这件事先算清楚。

直觉框

如果说 第五章 是在教你“怎么看地图”，那么本章就是在教你“图的计算来源”。只有

既会读图、又知道图从哪里来，后面看到 RCWA、FDTD/FEM 和器件模型时，才不会
把不同层级的结果混在一起。

13.2 从二维理想光子晶体到可计算本征问题

为了把思路讲得最清楚，本章先回到一个教学型理想模型：介电常数只随平面坐标 (x, y)

周期变化，而与 z 无关。这样的二维光子晶体当然不是完整的 PCSEL slab，但它已经保留了
周期性、Bloch 分类和能带形成的基本数学结构，因此适合作为 PWEM 入门模型。

13.2.1 二维模型中的极化分离为什么是教学上有价值的

在严格二维、各向同性、无磁并且介电常数只依赖 (x, y) 的情况下，Maxwell 方程可以
分成两类标量问题。一类以 Ez 为唯一非零电场分量，另一类以 Hz 为唯一非零磁场分量。不

同文献对这两类问题采用的 TE/TM 命名并不完全一致，因此本章尽量直接使用“Ez 标量问
题”和“Hz 标量问题”这样的表述，避免符号标签先把读者绕晕。

之所以要先用这种理想二维模型，并非因为真实 PCSEL 就是二维标量问题，而是因为它
可以最透明地展示能带如何由平面波耦合而来。等读者把这一层吃透后，再回到 slab 的矢量
问题，就更容易看出哪些是保留下来的主骨架，哪些是由垂直约束、开放边界和外延层引入的

新物理。

二维标量 PWEM是“真实 PCSEL光学问题的教学代理模型”，不是完整器件模型。它严
格成立的前提是：结构在 z 方向均匀、材料线性无磁、问题可按二维极化分离。真实 PCSEL
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slab 中常说的 TE-like/TM-like，只能看成这一理想图像的延伸标签，而不能当作完全严格的
矢量分类。

13.2.2 选取 Hz 标量问题作为教学主线

对具有空气孔和高折射率背景的二维光子晶体，常见做法是先写 Hz 标量问题。令场具有

谐波时间因子 e−iωt，并设

H(r) = ẑHz(x, y), E(r) = Ex(x, y)x̂+ Ey(x, y)ŷ. (13.1)

在无源条件下，频域 Maxwell 方程可化为

∂Hz

∂y
= −iωε0εrEx, (13.2)

−∂Hz

∂x
= −iωε0εrEy, (13.3)

∂Ey
∂x
− ∂Ex

∂y
= iωµ0Hz. (13.4)

用前两式消去 Ex, Ey，可得到仅关于 Hz 的标量本征方程

∇∥ ·
[
η(r∥)∇∥Hz(r∥)

]
+
(ω
c

)2
Hz(r∥) = 0, (13.5)

其中 r∥ = (x, y)，∇∥ = x̂∂x + ŷ∂y，并定义

η(r∥) =
1

εr(r∥)
. (13.6)

式 (13.5) 就是我们后续做平面波展开的起点。
这一步的物理意义非常重要。它说明周期结构并非直接“修改了光速”，而是通过位置相

关的 η = 1/εr 改变了场梯度之间的耦合方式。也正因为如此，后面的矩阵元里才会自然出现

几何傅里叶系数与波矢点积的组合。

13.2.3 同一个二维模型里还有另一类标量问题

若选择 Ez 为标量主变量，则会得到另一种形式的本征方程

∇2
∥Ez(r∥) +

(ω
c

)2
εr(r∥)Ez(r∥) = 0. (13.7)

式 (13.7) 与 式 (13.5) 的结构并不相同，因此两类极化的能带通常也不同。很多教材在讨论带
隙时会分别画出两套带图，就是这个原因。对 PCSEL 初学者来说，关键是理解：二维能带本
来就带有极化依赖，且这种依赖在真实 slab 中会进一步变成更复杂的矢量模式问题，而非一
开始就记住哪一个一定叫 TE、哪一个一定叫 TM。

从数值收敛角度，Hz 标量问题（式 (13.5)）通常比 Ez 问题（式 (13.7)）收敛更快。原因
在于 Hz 方程对介电常数的逆 η = 1/εr 做展开，而在高折射率对比界面处 1/εr 的不连续性比

εr 本身更温和，使傅里叶级数截断引入的吉布斯效应更小。这一经验与 Fourier factorization
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和平面波收敛文献相一致 [40, 29]。因此教学上常以 Hz 问题为主线；而在折射率对比度很高

（如空气孔深刻蚀、∆n/n̄ > 0.3）时，对收敛性的检查尤为重要。

若把 Ez 同样写成平面波展开，则会得到另一类矩阵本征问题：

|k +G|2 e(k +G) =
(ω
c

)2∑
G′

εG−G′ e(k +G′). (13.8)

其中 e(k + G) 表示 Ez 分量在平面波基底 ei(k+G)·r∥ 上的傅里叶展开系数。对读者来说，

式 (13.8) 最值得记住的是一个结构事实：Hz 与 Ez 两类标量问题并不共享同一套矩阵，因此

高折射率对比结构里“展开 ε 还是展开 ε−1”会直接影响收敛与带图位置，而非每个下标。这

也是为什么后面的 RCWA 章节还要专门讨论 Fourier factorization 规则。

13.3 Bloch 形式与平面波展开：PWEM 的数学骨架

既然介质是周期性的，那么根据第 4 章的 Bloch 定理，任意本征解都可以写成 Bloch 形
式。对式 (13.5) 而言，最自然的写法是

Hz,nk(r∥) = eik·r∥ unk(r∥), unk(r∥ +R) = unk(r∥), (13.9)

其中 R 是任意晶格平移矢量，unk 是具有晶格周期的周期函数。由于周期函数可以再作傅里

叶展开，于是可写成

Hz,nk(r∥) =
∑
G

hn(k +G)ei(k+G)·r∥ , (13.10)

而介质函数的倒数展开为

η(r∥) =
∑
G

ηGeiG·r∥ . (13.11)

这里每一个 G 都是倒格矢，hn(k+G) 是待求的平面波系数，ηG 则完全由单胞几何和材料参

数决定。

把式 (13.10)和式 (13.11)代回式 (13.5)，并逐项比较具有相同指数因子的平面波系数，可
得 ∑

G′

ηG−G′
(
k +G

)
·
(
k +G′

)
hn(k +G′) =

(
ωn(k)

c

)2

hn(k +G). (13.12)

这就是二维 Hz 标量问题的 PWEM 矩阵本征方程。若把所有保留下来的平面波系数排成向
量 hn，则它可以简写为

A(k)hn =

(
ωn(k)

c

)2

hn. (13.13)

13.3.1 矩阵元为什么正好长成这个样子

初学者最容易跳过的地方，就是式 (13.12) 里矩阵元的物理解释。这里至少有三层信息。
第一，k+G 与 k+G′ 是两支不同的平面波分量，因此矩阵的行和列索引本质上是在给

“参与耦合的平面波通道”编号。
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第二，ηG−G′ 是介质函数倒数的傅里叶系数，它只在几何具有相应倒格矢分量时才不为

零。因此，几何的周期性是非常具体地决定了哪些平面波之间可以通过哪一种倒格矢差值发

生耦合，而非抽象地“影响了场”。

第三，点积 (
k +G

)
·
(
k +G′

)
(13.14)

反映的是梯度算符作用在平面波上之后带来的波矢权重。也就是说，PWEM 是把“介质周期
性”和“场的空间变化率”一起编码进矩阵元，而非简单把介质傅里叶系数拼成一个矩阵。为

说明 PWEM 计算流程，全书的图表汇总部分给出 PWEM 工作流程图（见图13.1）。该图系
统展示了从输入结构参数、构建介电函数傅里叶分量、组装本征矩阵、k 空间采样、求解大规
模稀疏矩阵本征值问题，到最终输出能带结构和进行后处理的完整计算链条。图中还标注了计

算复杂度信息（O(N3
pw)）和实用建议。需要说明的是，收敛所需的截断数没有普适常数：本

章附带的教学脚本刻意只用 25 个分量以便逐项对照，收敛性一节的误差–截断曲线（参考解
取 NPW = 225）才是确定截断的正确方式。

输入结构参数

晶格类型 a, 填充因子 f , 折射率 n

构建介电函数 ε(G)

傅里叶分量计算

生成倒格矢 {Gn}
截断至 Npw 个平面波

组装本征方程∑
G′ ΘG,G′HG′ =

(
ω
c

)2
HG

k 空间采样
沿不可约路径取点

求解大规模稀疏

矩阵本征值？

增加 Npw

提高精度

否/收敛慢

后处理

群速度 vg = dω/dk

态密度谱

是

输出结果

能带图 ωn(k), 场分布，偏振信息

计算复杂度:
O(N3

pw)

内存:O(N2
pw)

实用建议:
• 用误差–截断曲线定 Npw，勿信单一经验值

• 使用迭代本征求解器加速
• 对称性简化可减少 8 倍计算量

图 13.1: PWEM 的标准计算流程：由几何与材料参数构造倒格矢和介电函数傅里叶分量，离
散 Maxwell 本征方程并沿高对称路径求解本征频率与本征矢量；若结果未收敛，则增大 Npw

重新计算。输出的能带、模场和群速度等量可用于 PCSEL 的初始选模与参数扫描。

PWEM 的本质是“把一个模式理解成许多平面波在周期介质中彼此耦合后的自洽组合”，
而非“用很多平面波去拟合一个模式”。能带就是这些耦合组合允许出现的本征频率集合。

13.4 正方晶格圆形孔洞：把单胞几何写成傅里叶系数

现在把抽象公式落到一个最常用、也最适合入门的教学型几何上：正方晶格空气圆孔，背

景为高折射率介质。这个几何与 图5.4 的示意一致。
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截断后的平面波展开矩阵

ηG−G′

对角项

|k +G|2η0

非对角项

几何傅里叶耦合

Gx

Gy

G = 0

倒格矢截断窗口

|m|, |n| ≤ N
Nc = (2N + 1)2 个平面波通道

图 13.2: 平面波展开法的两个核心离散对象。左图强调矩阵的对角项主要来自“单个平面波通
道的波矢权重”，非对角项主要来自介质傅里叶系数引入的通道耦合；右图强调实际求解并非

保留无限多个倒格矢，而是在 G 空间截断出一个有限窗口。

13.4.1 几何与倒格空间定义

设正方晶格常数为 a，单胞面积为

Ac = a2. (13.15)

实空间基矢取为

a1 = ax̂, a2 = aŷ, (13.16)

倒格矢基矢则为

b1 =
2π

a
x̂, b2 =

2π

a
ŷ. (13.17)

任意倒格矢都可写成

Gmn = mb1 + nb2, m, n ∈ Z. (13.18)

若圆孔半径为 r，孔内相对介电常数为 εh，背景相对介电常数为 εb，则填充因子为

f =
πr2

a2
. (13.19)

对很多教学例子，常取孔内为空气，即 εh ≈ 1；背景可以取某个高折射率半导体对应的介电

常数 εb = n2b。这里故意先不把具体数字写死，因为几何推导本身与材料数据库无关。

13.4.2 圆孔指标函数的傅里叶系数

PWEM 实际使用的关键在于：必须把式 (13.11) 里的 ηG 明确写出来。为此，把单胞中

的介质函数倒数写成

η(r∥) = ηb + (ηh − ηb)χhole(r∥), ηh =
1

εh
, ηb =

1

εb
, (13.20)

其中 χhole 是圆孔指标函数，孔内取 1、孔外取 0。于是

ηG = ηbδG,0 + (ηh − ηb)χhole,G. (13.21)
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对单胞中心处的圆孔，指标函数的傅里叶系数可直接积分得到

χhole,0 = f, (13.22)

而对任意非零倒格矢 G ̸= 0，有

χhole,G =
1

Ac

∫
disk

e−iG·r∥ d2r

=
1

Ac

∫ r

0

∫ 2π

0
e−i|G|ρ′ cosϕ ρ′ dϕ dρ′

=
2π

Ac

∫ r

0
J0(|G|ρ′) ρ′ dρ′

= f
2J1(|G|r)
|G|r

.

(13.23)

这里用到了 ∫ 2π

0
e−i|G|ρ′ cosϕ dϕ = 2πJ0(|G|ρ′)

以及 ∫ r

0
J0(|G|ρ′) ρ′ dρ′ =

rJ1(|G|r)
|G|

.

也就是说，圆孔 Fourier 系数里之所以自然出现 Bessel 函数，不是额外假设，而只是极坐标
积分对圆对称几何的直接结果。于是，ηG 可写成

η0 = ηb + (ηh − ηb)f, (13.24)

ηG = (ηh − ηb)f
2J1(|G|r)
|G|r

, G ̸= 0. (13.25)

式 (13.24)和式 (13.25) 是正方晶格圆孔二维光子晶体最常用的解析傅里叶系数。它们把几何
参数 r/a 和材料参数 εh, εb 直接带入 PWEM 矩阵，因此是“从几何到能带”的一组可直接
计算的接口。

若圆孔不在原点，而是位于单胞中的某个位置 rc，则式 (13.25) 还要再乘上相位因子
e−iG·rc。这个位置相位对多孔单胞、双原子单胞或故意引入对称性破缺的结构尤为重要。

13.5 从二维教学模型到真实 slab：修正等效介电常数

二维 PWEM假设结构沿 z 方向均匀，不能直接用于有限厚度 slab。为近似三维效应，可
先用传递矩阵法计算纵向基模场剖面 ϕ0(z) 及等效折射率 neff，再定义光子晶体层约束因子

ΓPC =

∫
PC layer

|ϕ0(z)|2 dz, (13.26)

然后通过联立

n2eff = fε̃a + (1− f)ε̃b, ε̃b − ε̃a = ΓPC(εb − εa) (13.27)

确定修正介电常数 ε̃a, ε̃b。这两条式子的物理意义值得在本章就说清楚。
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第一，n2eff = fε̃a + (1− f)ε̃b 强制二维模型与真实纵向基模共享同一个平均传播常数。也
就是说，二维模型是先把真实 slab 波导的基模传播常数锁定，再去反推横向周期结构应该看
见多大的平均介电环境，而非任意找一对“好看的等效介电常数”。

第二，ε̃b− ε̃a = ΓPC(εb− εa)说明真实折射率反差并不会被导模百分之百看见。只有落在
光子晶体层中的那一部分场能量，才真正参与横向布拉格散射。因此 ΓPC 的作用，是把“有

限厚度刻蚀”和“模场并不完全待在光子晶体层内”这两个三维事实压缩进二维模型，而非额

外引入一个经验修正因子。

因此，这个修正后的二维模型更准确的用途是：它能较可靠地给出候选带边、频率排序和

高对称点附近的模式家族，但它仍然不能直接给出辐射常数、上下出光比和真实阈值排序。只

要问题开始显式依赖法向辐射、外延不对称、复杂孔形或有限尺寸，就必须继续交给 第十章、

第十一章、第十四章和第十五章。

13.6 如何搭建一个最小 PWEM 计算

现在把上面的方程压缩成一个初学者可以直接照着执行的基本流程。为了避免把软件界

面和物理步骤混为一谈，本节使用 solver-agnostic 的写法，也就是无论你最终用自写代码、
MATLAB、Python 还是某个已有求解器，主流程都应当是相同的。

13.6.1 步骤一：定义教学型几何与参数表

先固定一个最小例子。最自然的选择是：正方晶格、单个圆形空气孔、背景为高折射率介

质。参数表可写成 表13.1 的形式。

表 13.1: 正方晶格圆孔二维光子晶体的最小 PWEM 教学参数表。这里给出的是“示例参数
集”，目的是说明如何搭建模型，而不是宣称任何最终器件性能。

参数 符号 示例写法 说明

晶格常数 a 设计自由参数 决定归一化频率与目标波长映射

孔半径 r 0.30a 常见教学型填充比起点

背 景 折 射

率

nb 3.4 可代表高折射率半导体背景

孔 内 折 射

率

nh 1.0 空气孔近似

倒 格 矢 截

断

N 3, 5, 7, 9 表示保留满足 |m|, |n| ≤ N 的倒格矢

路径 –
Γ→ X
→M → Γ 读取主要高对称点信息

这里需要特别强调：a 在归一化带图中并不需要先给定绝对数值。因为纵轴通常使用

Ω =
ωa

2πc
=
a

λ
, (13.28)

所以只要先得到 Ω，后面就可以再通过目标工作波长反推出所需的晶格常数 a。这也是能带图

在概念设计阶段特别高效的原因之一。
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13.6.2 步骤二：生成倒格矢基底并做截断

利用式 (13.18) 生成所有满足 |m|, |n| ≤ N 的倒格矢。对标量 Hz 问题，这会产生

NG = (2N + 1)2 (13.29)

个平面波基函数。随着 N 增大，矩阵维度迅速增长，因此必须把“能算出来”和“已经收敛”

区分开。一个安全的基本操作是：至少对目标频段做两到三组不同 N 的对比，而不是只跑一

次就接受结果。

13.6.3 步骤三：计算傅里叶系数并组装矩阵

对每一个倒格矢差值 G −G′，用式 (13.24)和式 (13.25) 计算 ηG−G′，然后按式 (13.12)
组装矩阵元

AG,G′(k) = ηG−G′
(
k +G

)
·
(
k +G′

)
. (13.30)

对每一个给定的 k，这都是一个实对称或厄米型矩阵本征问题。求解其一组最小本征值，就得

到该 k 处的本征频率平方。

13.6.4 步骤四：沿高对称路径逐点求解

对正方晶格，最常用的高对称路径是

Γ = (0, 0)→ X =
(π
a
, 0
)
→M =

(π
a
,
π

a

)
→ Γ. (13.31)

把这条路径离散成若干采样点，对每个采样点都构造矩阵、求本征值，再按频率大小规律排序

并连续追踪，就得到带图。这里的“连续追踪”重要，因为不同 k 点上按数值大小规律排序

的第 n 个本征值，不一定总对应同一条物理能带。实际处理时，往往还要结合模的对称性或

本征向量重叠来辅助跟踪。

13.6.5 步骤五：做收敛检查，而不是直接相信第一张图

PWEM 的第一张带图通常只能叫“初稿”。要让它进入后续建模链，至少应完成三项检
查。

1. 基底收敛：提高 N 后，目标频段内的候选带位置是否稳定；

2. 路径分辨率收敛：增加路径采样点后，平带和简并附近的细节是否稳定；

3. 参数一致性检查：若以不同等价写法生成单胞或改变原点，带图是否只发生应有的标记
变化，而不发生物理上不应出现的漂移。

如果这三项还没有做，图就只适合作为内部草图，不适合拿来指导 CWT 截断或 RCWA 的频
段设置。

以 表13.1 中的示例参数为起点，可以先取 N = 3 跑出一张粗略带图，再逐步提高到

N = 5, 7, 9。通常你会观察到：随着截断增加，低阶带先趋于稳定，高阶带稳定得更慢；Gamma
点和其他高对称点附近的简并关系会逐渐变清楚；而是否存在明显带隙、哪一段带在目标频

段附近最平，则必须以收敛后的图为准，而不是以粗网格初稿为准。



第十三章 平面波展开法（PWEM）与光子能带计算 172

把收敛讨论画成对数图：NPW 与带隙精度

为了让“收敛”从定性描述变成可执行判据，图13.3 给出本书教学脚本的误差-截断对数
图。误差定义为

εgap(NPW) =

∣∣∣∆Ω
(NPW)
23 −∆Ω

(ref)
23

∣∣∣
∆Ω

(ref)
23

,

其中参考解取高截断 NPW = 225。

9 25 49 81 121 169
10−1

10−0.7

10−0.3

100

100.3

100.7

101

101.3

101.7

NPW（平面波个数）

带
隙
相
对
误
差
（

%
）

相对误差（参考解：NPW = 225）

1% 工程门槛
0.2% 精细门槛

图 13.3: PWEM 截断误差随 NPW 的对数衰减趋势（本书教学脚本数据）。误差定义为 X 点

带隙代理 ∆Ω23 相对高截断参考解（NPW = 225）的偏差。该图直观说明“先做误差-截断曲
线，再给出带图结论”这一数值卫生原则。

这张图有两个直接用途。第一，给出“什么时候可以停止加基底”的硬门槛：若只做候选

筛选，1% 误差常已可用；若要做带隙微调和近简并排序，通常应压到 0.2% 量级。第二，提醒
读者“经验值不是常数”：本书这个中等折射率对比教学例子在 NPW ≈ 100 已接近稳定，但

高对比、尖锐几何边界或金属参与结构通常要更高截断 [29, 40]。因此，较稳妥的报告方式是
“报告误差-截断曲线”，而不是只报一个 NPW 数字。

13.7 本书附带的 Python 计算脚本与实际带图

前面的五步已经把 PWEM 的数学与建模流程讲清楚。为了避免这一章再次退化成“公
式讲完就结束”，本书项目中同时附带了一个可直接运行的 Python 示例：

• 脚本文件：code/pwem_square_hole/run_pwem_square_hole.py

• 输出目录：code/pwem_square_hole/output/

• 频带数据文件：pwem_square_hole_hz_bands.csv
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• 汇总信息文件：pwem_square_hole_summary.json

它是已经在本项目中实际运行过的脚本，而非伪代码。脚本使用 Python 标准库实现二维标量
Hz PWEM。

这一份教学型计算采用的参数与 表13.1 一致，具体为

r

a
= 0.30, εb = 3.42, εh = 1, |m|, |n| ≤ 2, (13.32)

并沿 Γ→ X →M → Γ 路径计算前六条能带。这里故意把截断保持在教学型规模，也就是 25
个倒格矢分量。这样做的目的是让读者能够把“式子里的每一项”与“实际算出来的图”直接

对上，而非追求最终设计精度。

Γ X M Γ
0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

高对称路径

归
一
化
频
率

Ω
=
ω
a
/(
2
π
c)

图 13.4: 由本书项目附带的 Python 脚本实际计算得到的二维标量 Hz PWEM 能带图。结构
为正方晶格圆形空气孔，高折射率背景取 εb = 3.42，孔半径取 r/a = 0.30，截断为 |m|, |n| ≤ 2。

该图是教学型被动无限周期结果，不是 slab PCSEL 的最终器件结论。

现在不只概括“这图有三点要看”，而是把它作为一张教学型带图逐段阅读。

先读横轴，再读路径闭合是否自洽 横轴是沿 Γ→ X →M → Γ 的累计路径长度，而非实空

间距离。图中四个关键位置分别是 s = 0、0.5、1.0 和 1.7071。由于最后回到同一个 Γ 点，图

的左右两端应当给出同一组本征频率。对 图13.4 来说，这个闭合检查成立：左端与右端都回
到

ΩΓ ≈ (0, 0.3402, 0.4074, 0.4074, 0.4611, 0.6164). (13.33)

这一步非常基础，却是读者检查代码和路径设置是否正确的第一道门槛。若路径末端回不到

起点对应的同一组频率，通常是路径、排序或数值实现出了问题，而非物理新现象。

把图和表合起来读：先看排序是否稳定，再看间距在哪里缩小 表13.2 给出的是帮助初学者
形成数值直觉，而非另一种“装饰性数据”。比如，第二条带在 Γ 点位于 0.3402，到 X 点降
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表 13.2: 本书附带 Python 脚本在三个高对称点给出的前六条带归一化频率。这个表的作用是
把“图上的大概位置”落实成可以逐项核对的数字，而非代替带图。

带序号 Γ X M

1 0.0000 0.1657 0.2396
2 0.3402 0.2470 0.2622
3 0.4074 0.4168 0.3674
4 0.4074 0.4596 0.3681
5 0.4611 0.4772 0.5385
6 0.6164 0.5553 0.5741

到 0.2470，再到 M 点略回升到 0.2622。只看曲线容易得到“它往下弯了”的印象；把数字放
出来以后，就能进一步判断：它在 Γ→ X 段的变化远大于在 X →M 段的变化，因此目标频

段若放在第二带附近，真正敏感的方向更可能出现在靠近 X 点之前，而不是整个高对称路径

平均同样敏感。

再读斜率：带图上的上升和下降到底意味着什么 沿高对称路径画出的带图，本质上是在观

察 ωn(k) 沿某一条一维路径的切片。因此，曲线的局部斜率并非完整的二维群速度矢量，但

它至少告诉我们群速度在当前路径方向上的投影符号。对本图而言，第一条带在 Γ→ X 段持

续上升，说明其群速度投影为正；第二条带在同一路段持续下降，说明投影为负。第三、第四

条带在离开 Γ 后一上一下地分开，则说明原先共享同一高对称点频率的两支候选模，在该方

向上获得了不同的色散响应。对 PCSEL 读者来说，这一步很关键，因为后续讨论“哪一支更
容易被微扰推到目标窗口里”时，实际被比较的是这种局部色散响应，而不是一张图上曲线谁

更好看。

还要读带间距：哪几支带彼此最危险 看带图不能只盯住单条曲线，还要盯住相邻曲线的最

小间距。就这张图而言，第三、第四条带在 Γ 点严格简并，而在 M 点又几乎重新并拢；第

一、第二条带虽然在整个路径上没有真正简并，却在 X → M 段显著靠近。前一种“先简并

再分裂再并拢”的模式，通常提示后续对称性破缺会显著改写模态组合；后一种“始终分离但

局部靠近”的模式，则提醒我们在参数扫描时要留意带排序交换或近邻竞争。带图的设计价值

在于，它能在这一阶段就把“哪些模式以后可能互相抢位置”提前暴露出来。

再读第一段 Γ→ X：谁在上升，谁在下降，谁在分裂 从 Γ 走向 X 时，第一条带由 0 单调
上升到约 0.1657，第二条带则由约 0.3402 下降到约 0.2470。这种一升一降的组织方式告诉我
们：即使在最简单的教学型结构中，低阶带也是在不同对称方向上重新分配色散斜率，而非彼

此平行地整体平移。

第三和第四条带在 Γ 点处从

Ω ≈ 0.4074 (13.34)

起始时完全重合，但走向 X 后分裂为约 0.4168 和 0.4596。这是本图最值得初学者盯住的第
一处现象：高对称点的简并一旦离开高对称位置，就会按照允许的耦合通道重新组织。第五章
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讲“简并与近简并”时，如果没有真实图支撑，容易停留在概念词条；现在这张图把那个概念

具体化了。

再读第二段 X → M：哪些带在靠近，哪些带在重新并拢 从 X 走向 M 的过程中，第一和

第二条带继续靠近，到 M 点分别达到约 0.2396 和 0.2622。它们没有真正简并，但频率间隔
已经显著缩小。这类“靠近但未相交”的行为在真实设计里重要，因为稍微加入几何微扰、有

效折射率变化或有限基底误差，就可能让近邻带的排序和间隔重新调整。

更值得注意的是第三和第四条带。在 X 点它们分得较开，而到 M 点时已经几乎重新并

拢为

Ω
(3,4)
M ≈ 0.3674, 0.3681. (13.35)

这说明：简并非某一支带永久携带的标签，而是和对称点绑定的结构信息。对 PCSEL 读者来
说，这为后续模式分裂、偏振选择和对称性破缺分析提供原始素材。若某组候选模在某个高对

称点天然接近，那么它们通常就是后续最容易被微扰重排的一组对象。

最后读第三段 M → Γ：哪些带在回归原先的 Gamma 点家族 从 M 返回 Γ 的路上，第一

条带逐步落回 0，第二条带回到约 0.3402，第三和第四条带也重新回到 Gamma 点简并值约
0.4074。这段路径的意义不只是”把图画完整”，而是帮助读者确认某些模族到底是不是围绕同
一个 Gamma 点家族在演化。对本图而言，第三和第四条带在 Γ 点具有相同的本征频率，构

成了一组典型的 Gamma 点近邻候选模族；如果后续要做最小 CWT、对称性破缺或偏振选择
分析，这一组模就是自然的重点对象。

把频率数字翻译成几何尺度 带图若只停在无量纲频率，就还没有真正进入设计语言。利用

式 (13.28)，可以把图上的频率直接换成晶格常数。比如，若我们希望把图中第二条带在 Γ 点

附近的候选位置

Ω ≈ 0.3402 (13.36)

映射到真空波长 940nm，则应取

a ≈ 0.3402× 940nm ≈ 320nm. (13.37)

这并非说“取 320nm就得到可工作的 PCSEL”，而是说明：带图首先提供的是几何缩放起点。
后续还要问 slab 有效折射率是否一致、辐射通道是否合适、有限尺寸和外延层是否会改写这
个候选窗口。

这张图对后续建模最实际的三种用途 第一种用途是给 CWT 选候选模。对本图而言，第三、
第四条带在 Γ 点简并、在离开 Γ 后分裂，适合进入“哪一组模最容易被对称性破缺重排”的

分析。

第二种用途是给 RCWA 设频段窗口。比如，如果后续重点想研究 Γ 点附近的第二至第

四条带，那么 RCWA 的频率扫描就不应再盲扫整个宽频范围，而应围绕

Ω ≈ 0.34 到0.46 (13.38)
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的窗口定向展开。

第三种用途是做收敛与代码一致性核查。由于本图采用的只是 |m|, |n| ≤ 2 的教学型小基

底，所以它特别适合检查“公式是否写对”“路径是否写对”“本征值排序是否写对”。它不适

合作为最终设计图，但适合作为第一张必须先算对的图。

这张图不能被过度解读的地方 虽然 图13.4 已经是脚本实际算出的结果，但它仍然只是二维
标量、被动、无限周期、小基底截断的结果。因此，读者看到它时要主动克制四种过度解读。

第一，不能把第一条带在 Γ 点从零开始误读成“零阈值模式”。那只是二维标量本征问题

中最低分支的数学起点。

第二，不能把第三、第四条带在 Γ 点的简并直接等同于“真实 slab PCSEL 中一定会出
现的两支激射模”。真实器件里还要经过纵向层栈、辐射通道和有限尺寸筛选。

第三，不能把图中某一段看起来较平，就直接称为“最低阈值带”。平带只说明色散斜率

变小，不自动给出净模增益排序。

第四，不能把这张图上的任何频率直接当作器件工作频率。真实工作状态下，温升、载流

子分布、增益峰位和折射率回写都会让实际激射频率偏离冷腔被动结果。

图13.4 的严格身份是“二维标量、被动、无限周期、有限基底截断”的 PWEM 结果。它
能证明本章的推导确实可以落成可运行代码，也能帮助读者练习读图；但它并不自动给出垂

直辐射损耗、有限孔阵边界效应、阈值增益排序或器件级阈值电流。

13.8 如何读一张 PWEM 算出来的能带图

第五章 已经从概念上讲过“怎么看能带图”。现在再往前走一步，专门从计算结果的角度

说一遍：一张由 PWEM 算出的带图，应该按照什么顺序去读，才不至于被图形表面牵着走。

第一步：先确认你看的图已经收敛

这是最容易被忽略、却最不应该省略的一步。若两次截断阶数不同的计算在目标频段内

仍明显偏移，那么后续任何“这里有带隙”“这里是候选 Gamma 点模”的判断都站不住。对
真正的研究流程而言，收敛检查是读图资格的一部分，而非额外工作。

第二步：把归一化频率翻译回设计波长

若目标工作波长为 λ0，而 PWEM 算得某个候选模位于归一化频率 Ω0，则两者关系由

式 (13.28) 给出：
a = Ω0λ0. (13.39)

这一步看似简单，却是从“无量纲色散图”走向“器件几何尺寸”的关键桥梁。很多新手会直

接比较两张不同 a 的带图而不做无量纲转换，结果把缩放效应和真实模式重排混在一起。
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第三步：重点看 Gamma 点附近哪些带落在目标窗口

对 PCSEL 来说，PWEM 图最有价值的区域通常是 Gamma 点附近的目标频段，而非整
条路径平均对待。需要重点记录的是：目标工作波段附近在 Gamma 点有几支候选带、它们
彼此相隔多远、有没有简并或近简并、以及它们离相邻竞争带有多近，而非“全图最高最低的

带”。

第四步：不要只看频率，还要看本征向量组成

PWEM 的一个常被低估的输出，是本征向量 hn。它告诉你某个模式主要由哪些平面波

分量组成。若目标模在 Gamma 点附近主要由少数一级倒格矢分量组成，那么它通常很适合
进入最小 CWT 模型；若某个模式严重依赖大量高阶分量才能表达，则简单 CWT 可能就不
够了，需要更高阶模型或直接交给 RCWA/FEM 处理。

第五步：把“图上能看见的”和“图外必须继续验证的”分开

即使 PWEM 图已经完全收敛，它仍然首先只是被动无限周期的带结构图。因此，你最多
可以从中稳健地读出：候选频段、Gamma点模族、带边位置、可能的带隙、简并结构、以及对
几何参数变化的一阶趋势。你不能由此直接得到：辐射损耗、法向远场、有限阵列边缘泄漏、

阈值增益排序，也不能得到阈值电流和热稳定工作窗口。

易错点

把 PWEM 图上“Gamma 点附近最平的一条带”直接称为“最终最低阈值模”，是入门
阶段最常见、也最危险的偷换。PWEM 只负责给你候选模目录，真正的辐射损耗要交
给 RCWA 或开放本征问题，真正的有限器件排序要交给 FDTD/FEM，真正的阈值电
流和工作稳定性要交给外延、电学和热学模型。

13.9 从 PWEM 结果中我们究竟能得到什么

如果把本章结果纳入整本书的工作流，那么 PWEM 至少提供六类高价值输出。
第一，目标波段附近的候选模目录。这决定后续 RCWA 和 CWT 应该重点跟踪哪几支

带。

第二，Gamma 点附近的简并与分裂结构。这为后续偏振工程、对称性破缺和模式选择
提供最初的分类。

第三，带边和平带信息。这为理解候选模的色散特征、群速度趋势和态密度变化提供线

索。

第四，几何参数的一阶灵敏度。通过扫描 r/a、介质对比度或单胞微扰，可以快速判断哪

类参数最值得继续优化。

第五，本征向量的主导平面波组成。这能直接指导 第十章、第十一章 CWT 截断时保留
哪些耦合分量。
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第六，从归一化频率到实际波长的尺度映射。这使能带设计可以在无量纲层面高效探索，

再映射回具体工作波长。

但同样必须把边界说清楚。PWEM 无法单独提供：

• 真实 slab 开放结构中的辐射损耗和光锥耦合强度；

• 有限孔阵中的边缘模式、横向包络和真实远场；

• 有源区重叠、阈值增益、阈值电流和热漂移后的模式排序；

• 电注入不均匀性、热热点和模式竞争导致的器件级工作状态。

这一边界并非 PWEM 的缺陷，而是它的职责范围。PWEM 的职责是把候选模目录、几
何趋势和模式组织结构提供给后续模型，而不是替后续模型抢结论。

13.10 PWEM 结果应该怎样交给后续章节

为了明确本章与后续章节的接口，本章最后必须明确：PWEM 是后续几章的输入接口，

而非终点。

对 第十章、第十一章 的 CWT 来说，PWEM 最重要的输入是：目标模主要由哪些倒格
矢分量组成、哪些简并在 Gamma 点附近最需要保留、以及某种几何微扰会优先影响哪类模
族。这些信息决定最小耦合波模型应怎样截断。

对 第十四章 来说，PWEM 提供的是频段窗口、候选模标签和参数扫描方向。换句话说，
PWEM告诉 RCWA“去哪里看”，RCWA再回答“这些模式怎样与开放辐射通道交换能量”。

对 第十五章 来说，PWEM 提供的是有限器件仿真的初始候选频段、目标模族和对称性
预期。这样全波仿真就不必在过大的参数空间里盲扫。

对第十七章至第二十章这些外延与器件模型来说，PWEM更像一个前端几何筛选器。它
只能告诉你某个平面周期方案在色散层面是否值得继续，并不能跳过纵向模、量子阱重叠、电

流扩展和热回写这些器件级步骤。

表 13.3: PWEM 结果向后续方法交付的最小接口量。
PWEM 输出 下一步最直接使用它的方

法/章节
交付时最该保留的字段

候选频段与归一化频

率窗口

第十四章、第十五章 目标带号、Γ/X/M 位置、对应 Ω 与换算后的目标波长区

间

Γ 点简并结构与 irrep
family

第八章至第十章 singlet/doublet 标记、近简并支路、预期偏振/辐射家族

主导倒格矢分量与本

征向量权重

第十章、第十一章 哪几个 G 分量占主导、是否适合四波或更高阶 CWT 截
断

对几何参数的一阶趋

势

第十四章、第二十五章 随 r/a、a、填充比变化的带移动方向与模族重排趋势

被动无限周期筛选结

论

第十七章、第十九章 仅作为“几何值得继续”的前端证据，不越权声明阈值电

流或工作窗口
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若某一组正方晶格圆孔参数在 PWEM 中显示：目标波长附近存在两支接近的 Gamma
点候选带，其中一支主要由四个一级倒格矢分量组成，另一支则混入更多高阶分量，那么前者

通常更适合先送入最小 CWT 和 RCWA，后者则提醒研究者该结构可能已经超出简单四波模
型的舒适区。这就是“PWEM 输出被后续方法使用”的典型例子。

13.11 为什么真实 PCSEL 不能停在二维 PWEM

本章必须在结束前再把一个界限说清楚：二维 PWEM是极好的入门工具，也是高效的前
端筛选工具，但真实 PCSEL 的关键物理并不止于二维周期色散。

PCSEL 之所以特别，不只是因为它有二维光子晶格，还因为它是 slab 开放系统、有
Gamma点法向辐射、有真实外延层、有量子阱重叠、有电注入路径和温升反馈。二维 PWEM
把这些东西全部暂时搁置，目的是先让读者把“能带从何而来”学会。只要这个前提记得牢，

它就会是有效的前端工具；一旦忘了这个前提，它就会立刻从“好工具”变成“误导源”。

因此，正确的学习顺序是“先用 PWEM建立被动无限周期候选模地图，再用 RCWA处理
开放单胞，再用 FDTD/FEM处理有限器件，再用器件模型处理注入与热”，而非“用 PWEM
取代后续所有方法”。这条链条一旦打通，PWEM 才有明确的工作流位置。

回看本章

PWEM 的核心思想，是把周期介质中的 Maxwell 本征问题投影到平面波基底上，从而把
“模式存在性与色散关系”变成一个可计算的矩阵本征问题。对正方晶格圆形孔洞二维光子晶

体而言，几何通过圆孔指标函数的傅里叶系数进入矩阵元，而能带则通过沿高对称路径逐点求

解该矩阵获得。对 PCSEL 研究来说，PWEM 的价值在于高效建立候选模目录、Gamma 点
简并结构和参数扫描方向；它的边界则在于不处理开放辐射、有限尺寸、有源阈值和器件级热

电问题。把这两面同时看清，PWEM 才能成为整本书建模链中的可靠起点。

练习题

1. [基础] 从式 (13.5) 出发，完整推导式 (13.12)，并解释为什么矩阵中会自然出现卷积型
傅里叶系数 ηG−G′。

2. [基础] 对正方晶格圆孔单胞，证明式 (13.23) 中的圆孔指标函数傅里叶系数确实包含
Bessel 函数 J1。

3. [进阶] 设目标工作波长为 940nm，若某候选模在 PWEM 图中对应归一化频率 Ω0，写

出晶格常数 a 与 Ω0 的关系，并解释为什么这一步不能跳过。

4. [进阶] 说明为什么“Gamma 点附近最平的带”不能直接被称为“最低阈值激射模”，并
列出至少三个后续必须继续验证的问题。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设计一份你自己的 PWEM 输出报告模板，
要求它能被 第十章、第十四章 直接使用。
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延伸阅读

• 立即接着读 第十四章。这样最容易看清：PWEM 给出的是被动无限周期候选模目录，而
RCWA 开始处理开放周期结构中的辐射与共振。

• 若想进一步打牢本章的数学基础，可回到 第二十八章，重点看 Fourier–Bloch 展开与卷
积结构。

• 若想把二维教学模型和真实 PCSEL slab联系起来，可回看第十七章，再思考二维 PWEM
中的有效折射率代理到底保留了什么、忽略了什么。

• 若想追溯 PWEM 的经典起点，可参考 [21, 37, 29]。



第十四章 RCWA 在周期开放结构与阈值分析
中的应用

读完本章，你应能

• 理解为什么在第五章建立能带概念、并在第十三章用 PWEM算出候选模目录之后，还
必须引入 RCWA。

• 掌握 RCWA 的散射矩阵视角，明白它为什么特别适合处理层状周期开放结构。

• 学会区分“周期单胞被动共振结论”“光学阈值增益估计”和“有限器件级结论”这三个
层次。

读前准备 建议已掌握 第七章、第十章和第十三章 中关于候选模筛选、耦合波图像和阈值条

件的内容。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L2

第五章 已经说明怎样阅读能带图，第十三章 又把它落实成了 PWEM 计算，于是到这里
读者已经知道“候选模在哪里、怎样随几何变化、主导平面波分量大致是什么”。但这仍然不

是面发射激光器的完整光学问题，因为 PWEM 还没有真正处理开放边界，也不能直接回答
法向辐射如何离开器件。本章要做的事，就是把问题推进到“周期开放结构的散射与共振”层

级。我们先说明为什么 RCWA 特别适合 PCSEL，再从分层和傅里叶展开建立散射矩阵框架，
随后解释共振极点、被动谱和光学阈值估计之间的关系，最后明确它的边界：RCWA 适用范
围宽，但它默认描述的仍是周期单胞，不是完整有限器件。

14.1 为什么在 PWEM 之后自然轮到 RCWA

PWEM 解决的是被动本征问题，能告诉我们 Gamma 点附近有哪些候选模、主要由哪些
平面波分量组成。但 PCSEL 的关键物理之一——模式如何向自由空间辐射——在 PWEM 的
封闭本征框架里根本没有出现。

因此，接下来必须问的不再是”有哪些本征模”，而是”入射波和出射波如何经过层状周

期结构发生散射”。这是 RCWA 的天然视角：它把周期结构看成散射系统，直接处理开放边

181
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界、入射通道与辐射耦合。对 PCSEL 来说，这一视角能直接回答三类问题：某个候选模是亮
模还是暗模；某种几何扰动主要增强的是上方辐射还是下方辐射；以及在给定小信号增益下，

开放极点何时靠近实轴。

与第 12 章的对比 PWEM 擅长快速扫描晶格参数并找到候选模频段，但它默认封闭边界，
无法区分向上辐射和向下辐射的贡献。RCWA则以开放散射问题为出发点，可以直接计算 S11

（反射）和 S21（透射），从而给出上下出光比例。

14.2 RCWA 的基本思路：平面内做傅里叶，纵向做分层

RCWA 的名称里虽然有“耦合波”，但它和前面 CWT 的工作方式并不相同。CWT 的核
心是主动保留少数主导波分量，用低维耦合模型换取解释性；RCWA 则更接近一种严格的半
解析数值方法，它在每一层中对平面内周期方向做傅里叶展开，而在纵向把结构切成若干层

逐层求解。

设器件在 x 和 y 方向周期，在 z 方向分层。对每一层 ℓ，把介电常数与场都在平面内写

成傅里叶级数，就得到一个有限维模态系统。该层中的场可写成“向上”和“向下”传播的模

叠加：

fℓ(z) = W+
ℓ a

+
ℓ e+iβℓz + W−ℓ a

−
ℓ e−iβℓz, (14.1)

其中 fℓ 是该层选取的场变量向量，W±ℓ 是本征模基底矩阵，βℓ 给出纵向传播常数，a±ℓ 分别

表示上、下行模振幅。

注记

纵向传播常数矩阵 βℓ 的定义。在周期层中，纵向传播常数应由层本征值问题给出：

MℓWℓ = Wℓ�ℓ, βℓ ≡ �ℓ.

这里 Mℓ 是由该层 Fourier 卷积矩阵构造的 RCWA 层算子，Wℓ 为本征模基底矩阵。仅

在均匀层（无谐波耦合）时，才可退化为单谐波形式

βn =
√
k20εℓ − |k∥,n|2.

当 βn 为纯虚数时，对应倏逝波；当为实数时，对应传播波。

这一步的物理意义非常明确：在每一层里，平面内周期导致的多谐波耦合已经被吸收进层

本征模中；而真正的结构复杂性，被转化成” 层与层之间如何通过边界条件连接”。于是，复
杂三维问题被拆成两部分：层内求模，层间拼接。图14.1直观展示了如何将连续的倾斜光栅剖
面离散化为多层阶梯近似结构，这是 RCWA 处理任意形状周期结构的核心技巧。

图14.1揭示的离散化思想是 RCWA 能够处理复杂周期结构的关键：任何连续的剖面都可
以用足够多的薄层来逼近，而每一层内部的平面内周期性使得我们可以用傅里叶级数展开。这

种” 分层 + 展开” 的策略，使 RCWA 可以在保持半解析离散结构的同时处理复杂剖面。
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(a) 连续剖面

真实结构在 z 方向连续变化

(b) 分层近似

∆z

每一层内只保留平面内周期变化

(c) 层内傅里叶展开

ϵ(j)(x) =
∑
m

ϵ̃(j)m eimGx

截断到 m = −M, . . . ,M
m = 1

m = 2

每层变成有限维谐波耦合问题

(d) S 矩阵级联

S(1) S(2) S(3) S(N) Stotal

Stotal = S(1) ⋆ S(2) ⋆ · · · ⋆ S(N)

图 14.1: RCWA 中的阶梯近似离散化策略。(a) 原始连续剖面：倾斜光栅或曲面结构，其介
电常数分布在空间中连续变化；(b) 阶梯近似：将结构沿 z 方向切割为 N 层，每层内部介电

常数在平面内周期分布但在 z 方向恒定，层与层之间通过边界条件连接；(c) 收敛性：随着层
数 N 增加，阶梯近似逐渐逼近真实剖面，RCWA 解收敛到严格解。离散化层数必须通过“层
数-目标量”收敛曲线确定；“倾角较小时 20–50 层常可收敛”仅可作为 [工程经验] 初值，不
可替代收敛检验 [40, 44]。
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14.3 为什么散射矩阵是 RCWA 的真正核心

如果只是逐层传递振幅，最直接的想法是用传输矩阵（transfer matrix）。但对高对比度、
强倏逝波或厚层结构，这样做在数值上常常不稳定，因为指数增长和指数衰减模式会在矩阵

乘法中导致严重病态。RCWA 在工程上较稳定的做法，是使用散射矩阵（scattering matrix）
递推。

把“不稳定”说得更定量一点：若某层的纵向本征常数写成 kz = iκ，则该层传播因子会
同时含有

e+ikzd = e−κd, e−ikzd = e+κd.

在简单传输矩阵连乘中，指数衰减项和指数增长项会被强行放进同一矩阵乘法链，结果条件

数往往随层数和倏逝强度指数恶化。散射矩阵递推的价值就在于：它把入射、反射和透射通道

分开追踪，避免把“物理上应当衰减的分量”和“数值上会炸掉的增长因子”直接混在同一个

乘法序列里。

把整个结构视为一个多端口散射体，就有[
bup

bdown

]
= S(ω,k∥)

[
aup

adown

]
, (14.2)

其中 aup 与 adown 表示从上、下方入射的通道振幅，bup 与 bdown 则是对应的出射振幅。S 编
码了在给定频率和面内 Bloch 波矢下，整个周期单胞如何把入射通道重排为出射通道。

若把 式 (14.2) 写成块矩阵形式，

S =

[
S11 S12

S21 S22

]
,

则 S11 表示“从上方入射再向上方反射”的块，S21 表示“从上方入射后向下方透射”的块；

其余两块则对应从下方入射的情形。把这层物理含义紧贴在 式 (14.2) 后面，是为了让后面的
S11、S21 不再像纯软件符号。

若只保留零级向上传播与向下传播通道，那么最常见的两个标量散射参量就是

S11 =
bup,0
aup,0

, S21 =
bdown,0
aup,0

, (14.3)

其中下标 0 表示零级衍射通道，通常要求端口振幅已经按单位功率通量归一化。这样处理后，

|S11|2 与 |S21|2 才能直接对应反射率与透射率的主通道贡献。对存在多个衍射级次的周期结
构，较稳妥的做法是分别统计各传播级次的功率通量，再把它们与同一个入射通量相除。明确

这一步后，反射谱、透射谱和上下出光比例都可以对应到具体衍射通道的功率比，而不是只对

应求解器输出的一条曲线。

对 PCSEL 来说，式 (14.2) 的威力在于它直接把“内部结构”和“外部辐射通道”连在一
起了。于是，上下辐射不对称、偏振选择、法向出光窗口和反射谱中的共振尖峰，都能在同一

个框架下被读取。不过，开放散射仍是被动层面的问题，它不会自动给出激射结论（� 红线 #2，
见 第2.10节）。
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Fourier factorization：由界面连续性决定的离散化规则 RCWA 还有一个经常被忽略、却
直接决定收敛质量的技术点：Fourier factorization。对具有介电常数跳变的周期结构，像 εE

这样的乘积项并不能一律用“傅里叶系数逐项卷积”来处理。Li的 factorization规则要求根据
场分量在界面处的连续性，选择对 ε还是对 ε−1 构造 Toeplitz卷积矩阵 [40]。记 [ε]mn = ε̂m−n

为对介电函数傅里叶系数构造的 Toeplitz 矩阵，[ε−1] 为对 1/ε 同样构造的矩阵。若乘积中的

场分量在界面处连续（如 TE 偏振的电场切向分量），可直接使用 Laurent 规则

ε̂Et ≈ [ε] Êt; (14.4)

若法向位移矢量更自然连续（TM 偏振下电场法向分量在界面跳跃），则应使用 inverse rule

D̂n = ε̂En ≈ [ε−1]−1Ên. (14.5)

用错规则的后果通常是伪收敛：Gibbs 震荡增强，收敛速度从指数级降为代数级，并出现系统
性频移，而非发散。以 GaAs/空气二元光栅（折射率对比约 3.4:1）为例，错误的卷积规则可
使 TM 偏振共振峰位产生 5–10 nm 的系统性偏移，且把傅里叶阶数从 N = 5 提高到 N = 21

后偏移仍不消失。因此，如果 RCWA 预测的共振波长与实验测量总有几纳米的固定偏差，在
排除工艺误差后，应优先检查 factorization 规则是否与界面连续性一致。式 (14.4)和式 (14.5)
想让读者记住的只有一件事：Fourier factorization 是由界面连续性决定的离散化规则，而非
可由提高截断阶数自动消除的数值细节。

14.4 被动谱、共振与极点：谱线为什么会尖起来

很多读者第一次用 RCWA 时，最直观的输出是一条反射谱或透射谱。看到尖峰或窄谷之
后，容易把它直接称为“高 Q 模”或“低阈值候选模”。这种说法并非总错，但如果不说明其

背后的极点结构，就会显得很经验化。

从散射矩阵观点看，开放共振模对应于复频率平面上散射矩阵的极点。通俗地说，如果系

统内部存在一个能量停留时间较长的开放模，那么当实频扫描靠近该模的共振位置时，谱线

就会出现尖锐变化。谱峰、谱谷、相位跃迁、Fano 线形，本质上都与极点及其和背景散射的
干涉有关。

因此，RCWA 中看到尖谱线时，真正应该问的不是“峰高不高”，而是：

• 该特征是否随傅里叶阶数和分层数收敛；

• 它对应的是哪一支候选模，和 PWEM/CWT 的哪一支模族能对上；

• 其线宽对应的被动损耗量级是否与其他方法一致；

• 它主要通过哪个辐射通道向外耦合。

只有把这些问题答清楚，被动谱才能转化为器件设计信息。
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14.4.1 随书实算：从 PWEM 频窗到 RCWA 反射谱

图14.2 是脚本 code/rcwa_square_hole/run_rcwa_square_hole.py 用 grcwa 实际计算
的结果。模型取正方晶格圆形空气孔，r/a = 0.30，高折射率层 n = 3.4、厚度 0.5a，上方

为空气、下方衬底 n = 1.5；请求 49 个 Fourier 级次，求解器实际保留 45 个。被动扫描在
Ω = a/λ ≈ 0.43 附近出现明显的 Fano 型反射结构，且全频窗内 |R+ T − 1| 的最大误差小于
10−12。
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图 14.2: 正方晶格圆孔 slab 的可复现 RCWA 算例。左：被动反射、透射及能量守恒检查；中：
候选共振附近的定向细扫；右：在高折射率区域加入三组小负介电常数虚部后的线性增益代

理。右图只说明给定实频谱怎样随小信号增益改变，不是自洽激光阈值解。

这份算例把“PWEM 告诉 RCWA 去哪里看”变成了可执行接口：先在候选窗口做无源
宽扫，再对谱线结构细扫，最后才改变增益代理。复现时至少应同时提高 Fourier 阶数与实空
间采样网格；若峰位、线形或 R+ T 守恒随截断显著变化，就不能把该谱线用于模式排序。

14.5 RCWA 怎样进入光学阈值分析

前面 第七章 已经明确区分了阈值增益和阈值电流。RCWA 在这里的作用，是估计周期
开放结构层面上的光学阈值增益，而非直接给出 Ith。最常见的做法，是在有源层引入小信号

增益对应的等效虚部，例如写成

ε(ω) = ε′(ω) + iε′′g(g), (14.6)

然后扫描增益参数 g，寻找使目标共振从净衰减变为恰好补偿损耗的条件。

如果只停在这一步，读者容易把“扫到线宽为零”误听成“已经建立了完整激光阈值理

论”。教材写法必须把这件事分层说清。对 PCSEL 而言，至少应区分以下四个层次：

1. 冷腔开放共振层：先在无增益条件下找到复频率极点 ω̃0 = ω0 − iγ0，它描述的是开放系
统如何储能与泄能。

2. 线性小信号阈值代理层：在给定小信号增益模型后继续追踪极点 ω̃(g)，并用 ℑω̃(gth) = 0

估计光学阈值增益。
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3. 阈值处自洽有源场层：真正的阈值问题要求场、极化和反转分布同时满足自洽条件，尤
其当增益色散明显时，实部与虚部不能被拆成两个彼此独立的旋钮。

4. 阈上稳态激光层：一旦超过阈值，增益饱和、空间烧孔、模式竞争和注入非均匀性都会
进入主导地位，这时需要更完整的有源激光形式化，例如基于 Maxwell–Bloch 方程的稳
态或时域求解。

本章 RCWA 所做的，严格地说位于第二层。它有用，但它仍是线性小信号阈值代理，不
是阈上稳态激光解。

在这个过程中，可以从几种等价角度理解“达到阈值”：

• 被动极点在复频率平面上向实轴靠近；

• 某个共振的净线宽收缩到零；

• 在小信号线性框架中，目标模的总损耗被增益恰好补偿。

这一步得到的是 gth 这类光学量。它对设计极其有用，因为它告诉我们结构本身对目标模

和竞争模提出了多高的增益要求。但必须再次强调，gth 不是 Ith。从前者到后者，还需要材料

增益模型、漂移-扩散输运、复合和热反馈。

为什么这只是线性小信号阈值代理 式 (14.6) 默认我们已经把有源区压缩成了一个“可调复
介电常数”模型。只要这一模型仍停留在线性响应层面，那么我们实际上做的是：给开放冷腔

模外加一个尚未饱和的增益补偿，并观察净衰减是否被抵消。这个判据与 第七章 的阈值条件

相容，但它并没有告诉我们阈上光场会稳定在什么幅度、是否发生多模竞争、反转是否仍近似

均匀，也没有告诉我们空间烧孔会不会把模式排序翻转。

增益色散为什么要求更谨慎 在许多工程扫描中，人们把 ε′′g 当成独立参数扫动，而把 ε′ 固

定在冷腔值附近。这样做的目的是把问题简化成“先补偿损耗，再看哪一支模最早到零线宽”。

作为前端筛选，这种近似经常足够。但若增益谱较窄、工作点离谱峰不远、或载流子引起的色

散不可忽略，那么 ε′(ω) 与 ε′′(ω) 由因果材料模型联系在一起，不能任意独立指定。实际有源

介质是会同时改变频率位置、线宽和模场重叠的复响应系统，而非简单的“只加负虚部”。

阈值频率并不必然等于冷腔共振频率 把阈值理解成“在冷腔频率上把线宽调到零”也过于

粗糙。更准确的说法是：随着增益参数变化，极点本身会沿复频率平面移动，

ω̃(g) = ωr(g)− iγ(g). (14.7)

阈值条件是 γ(gth) = 0，而真正的阈值频率应写成

ωth = ℜω̃(gth), (14.8)

它不一定与冷腔共振频率 ω0 完全相同。造成这种偏移的原因包括：增益色散引起的频率拉

动、场分布随增益微调而改变，以及不同辐射通道和材料色散共同作用下的复频率漂移。对

PCSEL 来说，这种偏移尤其重要，因为 Γ 点附近的模式排序本来就可能很近，微小的频移就

足以改变“哪一支模先达到阈值”的判断。
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它与更完整 active lasing formulations 的关系 从更宽的理论坐标系看，本章 RCWA 增
益扫描与更完整的有源激光稳态理论之间是“前端代理”和“自洽主问题”的关系。前者把目

标模的阈值判定简化成线性极点继续问题，因此很适合做候选模筛选和参数排序。后者则把

Maxwell 方程与极化、反转和饱和非线性联立起来，直接求解阈值处或阈上稳态激光解；典型
代表包括 Maxwell–Bloch 方程的直接时域求解，以及稳态自洽形式如 steady-state ab initio
laser theory（SALT）[66, 67]。本书在这里不展开 SALT的完整推导，但读者必须知道：RCWA
扫 ε′′ < 0 到零线宽，是为真正的有源激光问题提供一个计算成本较低、可解释、可筛选的线

性近似入口，而非激光理论本体。

14.6 为什么 RCWA 特别适合做“单胞层面的设计判断”

一旦接受“RCWA 主要给光学阈值增益和辐射通道信息”，它在工作流中的位置就非常
清晰了。它适合做以下几类判断：

第一，改变孔半径、占空比、刻蚀深度或双晶格扰动时，目标模与竞争模的被动损耗顺序

怎样变化。

第二，上下辐射比例、不同偏振通道强弱和法向出光窗口如何随单胞几何变化。

第三，某种外延层微调是否主要通过改变纵向重叠影响辐射，而不是简单改频率。

第四，在后续有限器件仿真之前，哪些参数区间根本不值得继续深挖，因为开放周期单胞

层面就已经显示目标模没有优势。

这也是 RCWA 的工程价值所在：它以远低于全尺寸三维时域仿真的代价，把大量“不可
能成功”的单胞方案尽早筛掉。

例子

若两种孔形方案在 PWEM 中都显示存在相近的 Gamma 点候选模，但 RCWA 显示方
案 A 的目标偏振通道在法向辐射上更有序、而竞争模辐射损耗更大，那么方案 A 更值
得进入有限器件验证。此时即便还不能宣布“器件一定低阈值”，也已经完成了一次高

价值的前端筛选。

14.7 RCWA 不能替你解决什么问题

RCWA 适用范围宽，但它解决的是“周期单胞开放散射”问题，而不是“完整器件工作”
问题。这个边界必须明确。

首先，它默认平面内无限周期。因此，有限孔阵边缘泄漏、横向模包络和大面积器件的边

界损耗不在默认描述范围内。若这些效应开始主导，必须转向第十五章的 FDTD/FEM 或更
高阶包络模型。

其次，它通常在小信号线性框架里处理增益。于是，增益饱和、空间烧孔和工作点非线性

不会自动出现在结果里。

进一步说，即便把小信号增益继续到“零线宽”，也仍未自动得到阈上稳态解。若问题已

经进入强色散、强模竞争或反转明显不再静止的区域，就必须转向更完整的有源激光稳态理
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论，或至少用它们来校准 RCWA 前端筛选的可信边界。
再次，它不包含真实电流路径。均匀增益分布在 RCWA 中只是一个光学代理模型，而不

是电注入器件的默认现实。

最后，它也不解决温升问题。很多结构在室温被动谱上看起来很好，一旦工作后温升导致

折射率和增益谱漂移，目标模顺序就可能改变。这类问题必须交给热-电-光耦合章节处理。

易错点

把 RCWA 单胞反射谱里的最窄特征直接当作“最终器件最低阈值模式”，或把“扫
ε′′ < 0 直到线宽为零”直接当作“激光阈值理论已经完成”，都是典型的层级偷换。前

者忽略了有限尺寸、注入非均匀和温升；后者忽略了增益色散、频率拉动、饱和和模式

竞争。

14.8 2024–2026 前沿补充：modified RCWA 正在覆盖
full-PCSEL 结构

近年一个值得单独标注的进展是 modified RCWA 对 full-PCSEL / VCSEL 结构的扩展：
通过双向散射矩阵与分层拼接策略，模型不再局限于“仅从上/下单向入射”的传统流程，而
可以更直接地处理“腔内源同时向上下传播”的器件场景 [71]。这类方法在共振波长、发散角
等关键量上与 FDTD 给出了可比精度，同时保留了更高扫描效率。

这对本章方法边界的影响是双面的：

• 正面：RCWA 可承担更大比例的前端筛选任务，尤其适合大参数空间下的快速候选淘汰；

• 边界：当问题进入强非线性增益、强有限尺寸边缘效应或多物理场强耦合时，仍需回到全
波与器件级模型完成回写链。

因此，modified RCWA 应被视为“前端能力增强”，不是“对后端验证层的替代”。

14.9 收敛与数值卫生：哪些检查是必须交代的

RCWA 对数值细节敏感。一个结果是否可信，不取决于图形是否平滑，而取决于它是否
通过基本的数值检查。至少应当检查四件事。

第一，傅里叶阶数收敛。目标模的谱位、线宽、反射峰形和上下辐射分配，不能随着阶数

增加继续大幅变化。

第二，纵向分层收敛。对刻蚀轮廓、锥形孔或多层外延而言，过粗的分层会把真实边界模

糊掉。

第三，能量守恒或功率平衡检查。在无源条件下，反射、透射和吸收的总和应当满足相应

守恒关系。

第四，结论对微小参数扰动的鲁棒性。如果某个“最好方案”只在一个极细的参数点上存

在，而周围稍微变化就消失，那么它通常不是可靠设计。
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这些检查之所以重要，不只是为了数值严谨，也是为了避免把求解器伪影误读成器件物

理。

14.10 RCWA 在整条工作流中的准确位置

现在可以把 RCWA放回全书主线。第十三章的 PWEM给出候选模目录；本章的 RCWA
则对这些候选模做开放周期结构层面的精修。接下来 第十五章 的 FDTD/FEM 会把有限尺
寸和更真实几何带回来，再由 第十七章至第二十章 把这些光学结果接进外延、增益、电注入

和热耦合模型。

也就是说，RCWA 是一个关键的中间关口，而非终点。它回答的问题是：如果先只讨论
单胞级开放光学，哪些方案值得继续投入更昂贵的器件级验证。把这个关口守好，后面的工作

量会大幅下降；把它省掉，后面的全器件仿真往往会变成盲目试错。

回看本章

RCWA 的核心是散射矩阵视角：把周期分层开放结构看成一个输入输出系统，直接分析
内部模式如何与外界辐射通道交换能量，而非某个软件界面操作。对 PCSEL 而言，它特别适
合处理法向辐射、偏振通道、被动共振和光学阈值增益估计。但本章给出的阈值分析属于线性

小信号阈值代理：它通过继续追踪开放极点来估计哪一支模最先补偿净损耗，而不是直接求

出阈上稳态激光解。只有把这一层级和更完整的有源激光理论分清，RCWA 才能被放在正确
位置上使用：作为“开放单胞精修器”和“后续器件仿真的前置筛选器”，而不是最终器件结

论的替代品。

练习题

1. [基础]用自己的话解释为什么 PWEM之后自然需要 RCWA，而不是直接跳到器件级电
热模型。

2. [基础] 说明散射矩阵方法为什么在数值上通常比简单传输矩阵更稳定。

3. [进阶] 讨论从 RCWA 得到光学阈值增益后，为什么仍然不能直接报告阈值电流。

4. [进阶] 解释为什么“在固定 ε′ 下扫描负虚部直到零线宽”属于线性小信号阈值代理，而

不是完整激光阈值理论。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设计一套你认为最基本的 RCWA 收敛检查
清单，并说明每一项各自防止什么误判。

延伸阅读

• 下一章将把视角从“周期单胞开放结构”推进到“有限尺寸真实器件”，也就是 FDTD 和
FEM 的领域。读完下一章后再回看本章，会更清楚两者的分工边界。
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• 若想打牢开放周期结构的基础，可先对照 [28, 57] 中关于周期散射和开放通道的章节阅
读。

• 若想补充 RCWA 的经典原始文献，可参考 [44, 40]。

• 若想理解本章线性增益扫描与更完整有源激光理论之间的关系，可进一步阅读 [66, 67]。



第十五章 FDTD 与 FEM 在 PCSEL 建模中
的作用

读完本章，你应能

• 理解为什么在 RCWA之后仍然需要 FDTD与 FEM，以及它们分别擅长解决哪类 PCSEL
问题。

• 掌握几何设置、边界条件、激励源、结果提取和收敛检查的基本逻辑，而不是停留在软件
界面操作层面。

• 清楚地区分冷腔分析、带损耗分析和加入增益后的分析在数学意义上有什么不同。

读前准备 建议已掌握 第七章、第八章和第十四章 中关于开放边界、损耗、远场和阈值的基

础概念。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L2

上一章的 RCWA 解决的是周期单胞开放结构问题，但真实 PCSEL 最终总要回到有限尺
寸器件。边缘、有限孔阵、非理想窗口、局部几何细节和复杂外延层堆栈，都会把问题推向更

一般的全波求解。本章先解释为什么 FDTD 和 FEM 会在这里登场，再分别说明它们的控制
方程和数值哲学，随后讨论边界条件、激励源、共振参数提取与远场计算，最后严格说明它们

能给出什么、又不能单独给出什么。

15.1 为什么有限尺寸一旦重要，全波方法就不可回避

对 PCSEL 来说，使单胞方法不再充分的，不只是“器件变大了”，而是有限尺寸带来的
物理变了。无限周期模型里，模式由 Bloch 波矢标记；有限器件里，模式必须同时满足边缘终
止、横向包络和开放边界条件。于是，边缘泄漏、横向模式竞争、注入窗口截断和热透镜效应

都会显式出现。

此时，如果还只依赖周期单胞方法，就会把有限器件里决定模式排序的一部分物理漏掉。

FDTD 与 FEM 的意义在于，它们不再默认平面内无限周期，而是直接对给定有限几何上的

192
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Maxwell 方程做求解。也正因为如此，它们成为从“单胞光学”走向“真实器件光学”的关键
台阶。

直觉框

RCWA 擅长告诉你” 无限周期单胞在开放边界下会怎样散射”；FDTD 和 FEM 则开始
回答” 这个真实大小、真实边界、真实窗口的器件会怎样支持模式并向外辐射”。这两层
都属于光学，但问题层次已经不同。

表 15.1: FDTD、FEM 与 RCWA 在 PCSEL 分析中的典型分工。
维度 FDTD FEM RCWA

基本思路 时域推进，直接求解

Maxwell 方程的瞬态响应
由频域弱形式离散，适合

复杂边界和本征值问题

平面内 Fourier 展开并沿
纵向分层传播，适合周期

结构

适用问题 有限尺寸阵列、宽带响应、

近远场提取

冷腔本征模、复频率、局

域场与多物理场耦合

能带初筛、反射/透射谱、
周期单胞参数扫描

对周期结构的

处理

可以处理，但计算域通常

较大

可以处理，但需显式设置

Bloch 或开放边界
最自然，通常作为周期单

胞筛选的首选方法

对复杂几何的

处理

正交网格下容易引入

staircase 误差
非结构网格适应性较好，

几何保真度高

可处理分层剖面，但对分

层近似和周期假设敏感

计算代价 内存和时间开销通常最高，

三维大尺寸问题尤其明显

单次求解较重，但目标频

点或目标模分析效率较高

单次扫描较快，适合较大

范围参数搜索

主要输出 时域衰减、宽带响应、近

场和远场

本征频率、品质因子、模

场分布、局域增益重叠

反射/透射、衍射级次、耦
合强度趋势

在 PCSEL 工
作流中的角色

验证有限孔阵、边缘泄漏

和实际出光表现

比较候选模、阈值相关损

耗与多物理场耦合机制

早期筛选晶格常数、填充

因子和扰动参数

局限性 网格和时间步长受限，长

时间衰减问题成本较高

模型搭建和网格质量要求

较高

不适合直接描述有限尺寸

器件与强非周期扰动

对 PCSEL，常见组合流程是：先用 PWEM / RCWA 做带结构和单胞参数初筛，再用 FEM 提取候选模的复
频率与场分布，最后用 FDTD 检查有限尺寸、边缘泄漏和远场表现。

表15.1系统对比了 FDTD、FEM 和 RCWA 三种方法的关键特征。对 PCSEL 建模而言，
这三种方法并非相互排斥，而是各有舒适区：RCWA 适用于无限周期结构的快速扫描和初步
设计；FDTD 适用于有限尺寸阵列的宽带响应和瞬态过程；FEM 则适用于复杂几何结构的

高精度本征模分析。在实际工作流程中，通常会先用 RCWA 或 CWT 筛选候选结构，再用
FDTD 或 FEM 进行精细验证，最后结合 TCMT 进行物理诠释。

15.2 同一个 Maxwell 方程，为什么会分化出两种数值哲学

无论 FDTD 还是 FEM，最终处理的都是 Maxwell 方程。若写成频域形式，可用

∇× µ−1r ∇×E − k20εrE = iωµ0J , (15.1)
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其中 k0 = ω/c，J 是外加源项。FEM 直接对 式 (15.1) 的弱形式进行离散；FDTD 则回到时
域，对 Maxwell 旋度方程逐时步推进。两者的根本差异，是看问题的方式不同，而非“谁更
高级”。

FDTD 通过时间推进观察场如何建立、衰减和传播。它适合宽带激励和瞬态过程，因为
一次时域仿真可以在后处理时取出多个频率分量。

FEM 则更像是频域定点瞄准。它适合在指定频率附近做高精度场分布分析，也适合直接
构造本征值问题来求开放腔的复频率与模场。

概括地说，FDTD 侧重时间演化和宽带响应，FEM 侧重指定频率或指定模态附近的精细
求解。为了帮助读者直观理解 FDTD 仿真的完整配置，图15.1展示了一个典型的三维 PCSEL
FDTD 仿真区域设置示意图，包括 PML 吸收边界层、PCSEL 有源层结构、PhC 孔洞阵列、
偶极子激励源、时间监视器、频谱监视器以及近远场变换面的位置关系。图中参数（例如 PML
厚度）应视为 [工程经验] 起点，需由收敛扫描确认，不是固定标准 [8, 64]。

计算区域

PML

PCSEL 有源层与光子晶体层

偶极子激励源

时
间
监
视
器

频谱监视器

近远场变换面

Yee 网格

t

E 宽带脉冲激励

t

|E|2ring-down 提取 Q

Lz

Lx

图 15.1: 三维 FDTD 仿真区域的标准配置。(a) 整体布局：PML 吸收边界层包围整个计算区
域，PCSEL 有源层位于中心，周围是空气或包层介质；(b) 激励源配置：偶极子源放置在有源
区内，模拟自发辐射初始激发；(c) 监视器布置：时间监视器记录特定点的场随时间演化，频
谱监视器提取共振频率和 Q 值，近远场变换面用于计算远场辐射图案。关键参数如“PML 厚
度 12–20 层、PML 与器件间距约半个波长、网格分辨率 ≤ a/10”均应作为 [工程经验] 初值，
需通过误差门限校核 [64]。

图15.1展示的给出的不只是几何布局，也包括边界、源和监视器之间的基本约束：PML确
保开放边界条件正确实现，监视器位置决定了能否准确提取共振参数，而激励源的选择直接

影响哪些模式会被有效激发。对于 PCSEL 这类高 Q 值共振系统，合理的仿真配置不能由单
纯细化网格替代。

15.3 FDTD 的强项：宽带、瞬态与模建立过程

FDTD 的核心是把时域 Maxwell 方程写在交错的 Yee 网格上，用电场和磁场在半时间步
上交替更新。该方法适用于 PCSEL 中的三类问题。
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第一，它天然适合宽带问题。用一个短脉冲或调制源激励器件，就可以在一次仿真中得到

一段频谱中的响应。这对于寻找候选共振频率和观察多模并存较方便。

第二，它能够直接看模如何建立与衰减。如果想判断某个共振是快速泄漏还是长寿命，时

域包络会给出直观的图像。

第三，它容易和时域监视器结合，提取瞬态远场、延迟响应或短时干涉现象。这对某些动

态调制或脉冲工作问题尤其有用。

但 FDTD 的代价也很明确。为了保证精度，它需要足够细的空间网格和满足稳定条件的
时间步长；三维器件一旦横向尺寸变大，存储和时间成本会迅速上升。PCSEL 又往往同时具
有微细孔结构和较大横向尺寸，这是 FDTD 容易变得昂贵的原因。

15.4 FEM 的强项：复杂几何、本征模与局域高精度

FEM 的优势在另一边。它通过构造弱形式，把几何复杂性和材料非均匀性更自然地吸收
到网格与形函数中。对于 PCSEL 来说，这带来几个实际好处。

第一，复杂孔形、锥形刻蚀、圆角、分段金属和非规则边界都能更自然地表示，而不需要

被强行贴合到正交网格。

第二，FEM适合做本征频率求解。通过加入 PML等开放边界，直接求解复本征频率，就
能得到冷腔共振频率和辐射 Q。

第三，FEM 在局域场细节分析上往往更强。若你需要精确比较量子阱区、掺杂区、金属
邻近区的场重叠，或者精确获取某一支模式的近场矢量结构，FEM 常常更适用。

当然，FEM也不是没有代价。它的前处理通常更重，对网格质量和求解器参数更敏感；而
且如果目标是扫很宽的频段，频域逐点扫描会比 FDTD 更耗时间。

FDTD 与 FEM 的区别，不是“一个近似，一个精确”。两者都是数值离散方法，都需要
收敛检查和边界审计。主要区别在于：FDTD 的误差更多地表现在时空离散和长时间积分上，
FEM 的误差更多地表现在网格质量、弱形式离散和开放边界本征值的谱污染上。

15.5 几何设置为什么不能只靠“画出来”

全波方法里，几何设置从来不是一个机械步骤。对 PCSEL 而言，几何模型至少同时承载
三类信息：

• 晶格和孔形决定的面内反馈与辐射通道；

• 外延层堆栈决定的纵向约束和损耗重叠；

• 有限孔阵、边缘吸收和窗口定义决定的横向模式边界。

如果只把“周期孔阵”画出来，而不把真实外延层、接触层和边缘终止方式带进去，那么

算出的模式常常只是“美观的理想光学对象”，而不是器件会真的支持的模式。也就是说，几

何是否足够真实，直接决定你在算“物理问题”还是在算“几何练习题”。

这种纵向误差在 PCSEL 上尤其严厉，因为其外延层既参与光学，也参与后续电学和热学
接口。光场哪怕只是在纵向上偏移一点，量子阱重叠和掺杂吸收就都可能随之改变。
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15.6 边界条件：PML 不是附件，而是模型的一部分

只要求解开放器件，边界条件就是结果的一部分，不是外加包装。对 FDTD 和 FEM 来
说，最常见的开放边界处理都是 PML。它的目标是在有限计算域内尽量模拟“波向无穷远走
掉而不反射回来”。

但初学者容易把 PML 当成一个固定配件，仿佛加上去就自然没问题。实际上，PML 厚
度、距离器件的间隔、坐标拉伸参数和离散质量，都会直接影响共振频率、Q 值和远场。若

PML 太近，器件近场和倏逝场会直接碰到吸收层；若 PML 太薄或参数不当，又会产生伪反
射，污染高 Q 模和远场主瓣。

因此，对任何声称给出辐射 Q 或远场的 FDTD/FEM 结果，都应该追问：边界离器件多
远？PML 厚度怎么选？结果对这些参数是否收敛？如果这些问题答不出来，那么结果的可信
度就不够。

表 15.2: FDTD/FEM 中开放边界设置的最小量化检查表。数值是第一次建模时可执行的起
点，而非普适常数。

项目 建议起点 通过门槛

PML 与器件最近距

离

至少取 dPML ≳ λ0/neff；若

存在强倏逝尾则进一步外推

共振频率、Q 和远场主瓣对该距离变化小于预设容差

PML 厚度 至少 LPML ≳ λ0/(2nmin)，且

不少于 8–12 个网格层
继续增厚时，反射谱、Q 与远场变化应进入平台区

PML吸收强度 /拉伸
参数

先用默认稳定值，再单因子扫

描使理论边界反射压到 10−6

量级以下

不应出现随吸收参数变化而大幅漂移的伪模或伪反射

高 Q 腔的 PML 特殊要求。对 Q > 104 的高 Q 腔（如 BIC 或准-BIC 模），常规 PML
设置可能导致显著的数值误差：

• 目标反射率：应达到 RPML < 10−8 而非普通的 10−6

• PML 厚度：建议增加到 λ0/nmin 以上，或使用渐变 PML(graded PML)

• 距离要求：倏逝尾场必须在到达 PML 前衰减到峰值的 10−6 以下

• 验证方法：扫描 PML 参数（厚度、吸收强度、距离）时，Q 值变化应小于 1%

若 PML 设置不足，高 Q 模的数值 Q 值会被人为限制在 104–105 量级，无法反映真实
物理极限。

更具体地说，若要报告一个可追溯的开放边界结果，至少应给出三条收敛句：第一，PML
与器件距离从 d

(1)
PML 增加到 d

(2)
PML 时，目标模频率与 Q 的变化量；第二，PML 厚度从 L

(1)
PML

增加到 L
(2)
PML 时的变化量；第三，远场主瓣角度与主瓣半高全宽是否对监视面位置稳定。若

这三条信息没有出现，那么“边界已经足够远”通常只是主观判断。
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若使用 FDTD，还必须同时给出空间网格与时间步长的起点。对三维 Yee 网格，稳定性
的最小 Courant 条件可写成

∆t ≤ 1

c

(
1

∆x2
+

1

∆y2
+

1

∆z2

)−1/2
. (15.2)

工程上通常再乘一个安全因子 S < 1，例如取 ∆t = S∆tmax、S ∼ 0.5（[工程经验]）。同时，
空间网格也应至少满足

∆min ≲ min
(

λ0
10nmax

,
rfeature

5

)
,

其中 rfeature 代表最小孔边圆角、最窄脊宽或最薄有效层厚度。对量子阱、金属邻近层和陡侧

壁附近，还应再做局部加密。这样写的意义是提醒：时间步长不是独立自由度，它被最细网格

直接锁定，而非要求读者死记一个数字；而最细网格又必须由波长分辨率和最小几何特征共同

决定。只要孔边、薄量子阱附近或金属邻近层要求更细的 ∆x,∆y,∆z，∆t 也必须同步减小。

否则，即便频谱看上去平滑，结果也可能只是数值色散和时间离散误差共同伪装出来的“稳定

解”。

15.7 激励源的选择，其实是在决定你想看什么

FDTD 和 FEM 并不自动知道你关心哪一支模式。源的放置方式、方向、时域或频域特
性，实际上是在告诉求解器“请优先激发哪些对称性和哪些频段”。

如果目标是搜寻候选共振频率，宽带脉冲源通常很合适；如果目标是选择性激发某种偏

振或某类对称性模式，则应使用与目标模式近场结构匹配的电流源、偶极源或端口源；如果目

标是得到稳态散射响应，则频域连续波源更合适。

这一步之所以重要，是因为错误源设置并不会总是导致仿真报错，而更常见的是：它悄悄

让你只看到某几支容易被激发的模式，误以为系统里就只有这些模式。对接近简并的 PCSEL
候选模来说，这种误导尤其危险。

若目标是比较一对近简并正交偏振 Gamma 点模，而激励源只沿单一方向放置且恰好与
其中一支模式强耦合，那么仿真中另一支模式可能几乎不出现。此时若不更换源方向或改用

本征模分析，就可能错误得出“器件天然单偏振”的结论。

15.8 怎样从时域或频域结果里提取共振频率与品质因子

对冷腔分析来说，最常提取的两个量是共振频率和品质因子。FDTD 中，常见做法是在
脉冲激励后观察某个监视点的场随时间衰减，再对包络做指数拟合，从而得到衰减率 γ，进而

写成

Q =
ω0

2γ
. (15.3)

这个一维算例由 code/fp_decay_q/run_fp_decay_q.py 生成，是检查 Q 定义、拟合窗

口和单位换算的校准件：储能按 U(t) ∝ exp(−t/τU ) 衰减时，Q = ω0τU。它没有模拟 PCSEL
的三维有限阵列，但能在进入 FDTD 前先排除“把场幅寿命和能量寿命混成两倍”这类基础
错误。输出的 CSV、JSON 和图都保存在 code/fp_decay_q/output/。
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图 15.2: 一维 Fabry–Perot 腔的可复现时域衰减标定。随书脚本逐回程传播储能，取 λ0 =

940nm、n = 3.4、L = 5 µm、R1 = R2 = 0.985 和 αi = 5 cm−1，对 lnU(t) 做线性拟合得到

τU = 3.22ps 与 Q = 6451。

模拍频对 Q 提取的影响。当结构支持两个或多个近简并模（频率差 ∆ω ≲ γ）时，时域

衰减信号会出现模拍（mode beating）现象：

E(t) ∼ A1e
−γ1te−iω1t +A2e

−γ2te−iω2t,

此时简单的单指数拟合会给出错误的 γ 和 Q 值。正确处理方法包括：

• 谐波反演（harmonic inversion）：将信号拟合成多个指数衰减项的叠加

• 滤波隔离：在频域用窄带滤波器分离出单个模式后再做时域拟合

• 本征模求解：直接使用 FEM 或 FDTD 的本征模求解器获取各模的复频率

• 长时间窗：确保时间窗长度 T ≫ 2π/∆ω 以分辨拍频周期

若忽略模拍效应，近简并模的 Q 值可能被高估或低估一个数量级以上。

FEM 中，则常通过开放本征值求解直接得到复频率

ω̃ = ω0 − iγ, (15.4)

再由 式 (15.3) 得到 Q。两条路在理想条件下是一致的，但它们对数值误差的敏感方式不同。

因此，若条件允许，让时域和频域对同一几何给出一致的趋势，是有价值的互证。

这里再次要强调：冷腔频率和冷腔 Q 是重要输入，但仍不是器件工作点本身。把它们直

接当作激射频率和工作阈值，是层次上的错误。
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15.9 近场、远场与模场：怎样读出可用于后续建模的量

全波仿真会产生大量场图和谱图，但关键是明确应从中提取哪些量。

首先是模场分布。它是为了和后续的量子阱重叠、损耗层重叠、偏振结构和边缘泄漏联系

起来，而非为了“看起来像不像文献图”。

其次是远场。远场与偏振可工程化是 PCSEL 的主要性能指标之一，因此必须确认远场主
瓣、旁瓣和角宽是否对网格、边界和监视面位置稳定。

再次是功率流和损耗分解。如果可能，应分辨功率是主要向上辐射、向下辐射，还是从侧

边泄漏。否则即便 Q 给出来了，也难以理解损耗来源。

最后是与器件层的接口量，例如与量子阱区的重叠因子、与重掺杂层或金属层的场重叠。

这些量往往比单一“最大场强”更重要，因为它们直接进入第十七章至第二十章的器件模型。

若要把近场变成可比较的远场，至少要记住角谱或近远场变换的最小形式。对监视面上

的切向场，远场复振幅可形式化写成

F (kx, ky) ∝
∫∫

Smon

Et(x, y) e−i(kxx+kyy) dx dy, (15.5)

其观察角满足

kx = noutk0 sin θ cosϕ, ky = noutk0 sin θ sinϕ. (15.6)

式 (15.5)和式 (15.6) 的意义是提醒两个常见事实：第一，远场角谱本质上是监视面切向场的
二维傅里叶变换，而非要求读者手写近远场变换程序；第二，若监视面过近、截面过小或含有

强反应近场，角谱会被直接污染。

易错点

“谱污染”在这里通常是指你以为看到的是器件的远场或本征谱，实际上看到的是边界

反射、监视面截断、时间窗不够长或错误激励源带来的伪结构，而非指图像不够平滑。

只要改变监视面位置、时间窗或 PML 设置后主结论就翻转，就应先怀疑谱污染，而不
是先怀疑新物理。

15.10 冷腔分析和带增益分析的区别

对初学者来说，一个特别容易混淆的问题是：在全波方法里“加一点损耗或增益”看起来

只是改材料参数，为什么物理上层级却变了？原因是冷腔分析求解的是被动线性系统，而加入

增益后，系统开始逼近一个有源开放系统。

如果只是加入一个均匀、小信号的虚部增益并保持线性，那么你得到的仍然只是“光学阈

值趋势”或“复频率如何变化”的信息；一旦再加入载流子分布、增益饱和和温升反馈，问题

就不再是单纯电磁本征问题，而变成光-电-热耦合问题。也就是说，数学上的变化不仅是“参
数值改了”，而是“方程组和闭合条件都改了”。

很多工作中会把“冷腔全波仿真 + 均匀增益补偿到零衰减”的结果直接称为“器件阈值
仿真”。这种说法是不严谨的。它最多是光学线性阈值估计，不是电注入器件级阈值电流预测。
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表 15.3: 冷腔全波分析与带增益线性分析的结论边界。
层级 主要输入/输出 不能越级宣称什么

冷腔全波 输入为实介电常数、开放边界与

有限器件几何；输出为复频率、Q、

近场、远场、损耗分解

不能直接宣称阈值增益、阈值电流或工作频率

小信号带增益全

波

在冷腔基础上加入均匀或给定分

布的小信号增益代理；输出为复

频率趋向、线性阈值趋势、竞争

模排序变化

不能直接宣称阈上稳态、增益钳位、热稳定工作窗口

电热光耦合工作

点

输入为注入、热边界、增益压缩与

回写模型；输出为阈值电流、工作

频率漂移、模式稳定性

仍需实验回验才能宣称器件最终性能

15.11 收敛检查：哪些量必须扫，哪些量必须复核

全波结果是否可信，不能靠肉眼判断。最基本的检查至少包括四类。

第一类是空间离散收敛。FDTD 需要扫描网格尺寸；FEM 需要扫描网格密度和局部加密
策略。

第二类是边界收敛。PML 厚度、边界距离和吸收参数必须被扫过，而不能只选一组看上
去顺眼的数。

第三类是时间或求解容差收敛。FDTD 中要检查时间步长和总仿真时长；FEM 中要检查
求解残差、特征值搜索区间和迭代容差。

第四类是结果提取方式收敛。不同监视点、不同拟合窗口、不同近远场变换面，不应导致

结论大幅波动。

若这四类检查不能通过，即使场图平滑，也不应进入器件级推断。

对本科生或第一次上手的研究者，更可执行的说法是：至少固定一份最小收敛账本。FDTD
至少记录 ∆x、Courant 因子、总时间窗 Tsim、PML 厚度与距离；FEM 至少记录网格最小尺
寸、单元阶次、特征值搜索区间、残差容差和 PML 设定。只有账本存在，后续“结果为什么
可信”才不是回忆题。

15.12 本章在整条器件主线中的位置

在全书结构中，本章连接周期单胞光学与有限器件光学。第十四章 给出开放周期单胞层

面的结论，而本章把问题推进到有限尺寸全波层面。接下来 第十六章 会总结为什么单一方法

不能覆盖所有问题，并给出推荐的互证工作流。再往后 第十七章至第二十章 则把这些光学结

果转交给外延、增益、电注入和热耦合模型，进入器件级模型。

因此，FDTD 和 FEM 在书中的角色，是把“候选模光学”转化为“真实器件光学”的关
键桥梁，而非简单增加两个求解器名称。
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回看本章

FDTD 与 FEM 都是在有限尺寸、开放边界下求解 Maxwell 方程的全波方法，但它们擅
长的对象不同。FDTD长于宽带和瞬态，FEM长于复杂几何和高精度本征模分析。对 PCSEL
而言，它们的主要价值在于把无限周期单胞结论推进到真实有限器件，并输出与外延、增益、

电注入和热耦合模型兼容的场分布与损耗信息。它们适用对象不同；二者都不能替代器件级

多物理场回写，也不能单独给出最终工作结论。

练习题

1. [基础] 解释为什么在 RCWA 之后，有限尺寸器件分析不能被简单省略。

2. [基础] 比较 FDTD 与 FEM 在“宽带扫频”“复杂孔形”“高 Q 本征模”和“瞬态建立

过程”四个问题上的优劣。

3. [进阶] 设计一套用于 PCSEL 冷腔 Q 提取的收敛检查方案，至少包含网格、边界和结果

提取三类参数。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个“冷腔全波结果很好看，但器件最
终仍会失败”的可能场景，并说明缺失了哪一层物理。

延伸阅读

• 下一章将把 CWT、RCWA、FDTD 和 FEM 统一放到同一个工作流里比较。读完下一章
后，再回看本章会更清楚每种方法分别对应哪一类问题。

• 若想补充数值方法基础，可参考 [64, 27] 中关于时域方法、有限元方法与开放边界处理的
章节，并结合 [8] 回看 PML 的来历。



第十六章 CWT、RCWA、FDTD、FEM 的

比较与互证

读完本章，你应能

• 清楚区分 CWT、RCWA、FDTD、FEM 各自解决的物理问题，而不是只记住它们的软
件标签。

• 建立多方法互证的意识，理解为什么单一方法几乎不可能覆盖 PCSEL 的全部核心问题。

• 掌握一条从概念设计到器件级验证的推荐工作流，并知道每一层输出该如何交给下一层。

读前准备 建议已掌握 第十章、第十一章、第十四章和第十五章 中关于半解析模型、开放周

期结构和全波有限器件求解的内容。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L3

到这里为止，书里已经出现了四类常用工具：CWT、RCWA、FDTD 和 FEM。初学者常
见错误，是误以为其中一种就足够覆盖全部问题，而非不会用它们。本章的任务就是把这四种

方法放到同一张地图上，先比较它们分别擅长什么，再说明它们的互证原则，最后给出一条真

正适合 PCSEL 的研究工作流。这样安排是为了避免结论层级混乱，而非为了增加方法数量。

16.1 为什么单一方法几乎注定不够

PCSEL 同时是三种对象：它是周期开放电磁系统，是半导体有源腔，也是带真实注入与
热分布的器件。任何一种方法，只要天然擅长其中一层，就通常会在另外两层变弱。

CWT 擅长把复杂物理压缩成可解释的耦合通道，因此适合建立直觉、做灵敏度分析和前
期筛选；但它的代价是近似较强，不能天然承担高保真几何与开放边界的全部负担。

RCWA 擅长周期开放单胞，特别适合研究辐射通道、偏振和开放共振；但它默认的是无
限周期单胞，不天然处理有限器件边缘。

FDTD和 FEM擅长真实有限器件全波分析，能把边缘、复杂层栈和真实几何带回来；但
它们计算代价更高，也通常不像 CWT 那样自动给出清晰的机制分解。

202
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于是，单一方法不够是因为 PCSEL 的问题本来就不是单层问题，而非因为“每种方法都
不行”。方法必须分层合作，才和物理对象的层次相匹配。

直觉框

成熟的 PCSEL 建模不应寻找“最强求解器”，而应建立一条从粗到细、从机理到验证、
从光学到器件的层级链。方法之间是接力关系，而非竞赛关系。

16.2 先按“问题类型”而不是“方法名字”来比较

最有用的比较方式，是先问“我现在究竟在回答什么问题”，而非问“哪个方法更准”。如

果问题是候选模目录、主导耦合通道和几何灵敏度，那么 CWT 最合适；如果问题是开放周
期单胞的辐射、反射谱和光学阈值增益趋势，RCWA 最合适；如果问题是有限器件边缘、近
远场、真实 Q 和复杂几何，FDTD/FEM 更合适；如果问题进一步变成阈值电流、热稳定性
和模式切换，则必须把这些光学结果交给器件模型。

也就是说，方法比较的第一原则是“按问题选择方法”，而不是“按方法反推问题”。这条

原则一旦建立，许多常见争论其实可被重新表述。比如，“RCWA 准还是 FDTD 准”这种问
题本身就不完整，因为两者默认解决的问题层级并不一样。

表 16.1: 几类常用方法的典型计算量级与适用尺度。表中时间与自由度属于 [本书算例]，仅用
于排程直觉，不用于跨软件绝对比较。

方法 典型自由度 典型对象尺度 单次求解量级

PWEM ∼ 102–103 二维单胞、被动

无限周期

秒级到分钟级

CWT ∼ 100–101 少数主导波与

参数扫描

秒级

RCWA ∼ 103–104 三维层状周期

单胞

秒级到分钟级

3D FDTD ∼ 107–108 数十周期有限

孔阵、宽频瞬态

小时级到天级

3D FEM ∼ 106–107 有限器件、本征

模或窄频响应

小时级到天级

benchmark 前提（用于解释表 16.1）：以单机 16 核 CPU、64 GB 内存、双精度求解
为参考，RCWA 与 FDTD/FEM 的网格/谐波截断分别取“达到章节内误差门限”的最小设
置；若改用 GPU、不同求解器实现或更严格收敛标准，耗时可变化一个数量级以上。因此表
中“秒级/小时级/天级”应读作 [工程经验] 区间，而非方法学常数。RCWA 资源量级对截断
阶数与因子化规则的敏感性，可参见经典收敛文献 [45, 40]。

把 表16.1 放在这里的目的，是说明工作流必须分层：不同方法面对的物理问题不同，计
算代价也相差数个数量级，而非制造“谁更高级”的错觉。若把本来应由 PWEM 或 RCWA
完成的候选筛选全部交给 3D FDTD/FEM，常见后果是更慢，也更难定位错误，而非更严谨。
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为了帮助读者更直观地理解方法分工，图16.1给出一个六维雷达 [教学示意] 图。图中多边形
仅表达“优势方向”和“取舍关系”，不代表跨软件、跨硬件可复现实测分数；若要做发布级

定量比较，必须同时给出 benchmark 四元信息（硬件、求解器版本、几何与边界、误差门槛）
以及原始数据表。

先按问题类型选方法，而不是按软件名字倒推结论

候选频段在哪里?

PWEM / 能带

频 率 窗 口

简 并 关 系

高对称点标签

主导耦合是谁?

CWT / CMT

散 射 通 道

参数灵敏度

模式分裂方向

开放单胞如何辐射?

RCWA

上 下 出 光

辐 射 损 耗

偏 振 趋 势

有限器件是否仍成立?

FDTD / FEM

有限阵列近远场

边 缘 损 耗

真实层栈修正

层级边界：

PWEM/CWT 不能单独给阈值
电流；

RCWA 不能单独给有限阵列边
缘排序；

冷腔 FDTD/FEM 不能单独给
热-电-光工作窗口。

最可靠的结论通常来自“同一物理

解释链”在多个层级上保持一致：

候选模身份稳定、对称性标签稳

定、参数趋势稳定、损耗来源可追踪。

图 16.1: PCSEL 数值方法的分工地图。图中强调从问题类型进入：能带/PWEM 给候选目录，
CWT/CMT给机理压缩，RCWA给开放周期单胞辐射，FDTD/FEM给有限器件与真实层栈
验证。它是教学示意图，不代表跨软件 benchmark 分数。

16.3 四种方法各自最擅长什么

为了把分工说得更清楚，可以用一句话概括四种方法的适用场景。

CWT 最擅长回答：“为什么这类几何扰动会主要改这个耦合通道，而不是另一个？”
RCWA 最擅长回答：“这个周期单胞在开放边界下会怎样把能量耦合到各个辐射通道？”
FDTD 最擅长回答：“这个有限器件在宽频和瞬态条件下，实际会怎样建立、衰减和辐

射？”

FEM最擅长回答：“这个复杂几何、复杂层栈的有限器件在某个频率或某支模式附近，精
确场分布和复本征值是什么？”

如果把四者的适用场景混在一起用，就会出现常见误判。例如：用 CWT 试图给出精确
远场角宽，用 RCWA 试图给出有限器件边缘模泄漏，用 FDTD 的一组冷腔结果直接断言器
件阈值电流。这些都是问题与方法没有对齐，而非方法本身的问题。
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表 16.2: 各方法最常见的“明确不适用”场景。表中“不适用”指不应让该方法单独承担最终
结论。

方法 不应单独承担的结论 原因

CWT 精确远场角宽、有限阵列边缘泄漏、器件级阈

值电流

基底维数过低，且有限尺寸与电热回写未显式

进入

PWEM 开放辐射损耗、真实有限器件排序、阈值结论 典型形式是无损被动无限周期本征问题

RCWA 有限孔阵边缘主导问题、横向包络与边缘吸收

主导问题

单胞周期模型本身不含真实有限尺寸终止

FDTD/FEM
冷腔

电注入阈值电流、阈上稳态、热稳定工作窗口 若无电热回写，只能给冷腔或小信号光学层级

结论

16.4 比较方法时，应比较哪些量

多方法互证并不意味着所有数值都要逐位相同。不同方法的基底、边界和离散方式不同，

过分追求“完全一致”往往会掩盖更重要的信息。更有意义的是比较那些应当在方法变化下

保持稳定的物理量或趋势。

第一类是候选模的排序。例如目标频段内究竟是哪几支模式最值得关注，这种排序不应

因方法切换而完全翻转。

第二类是对称性与偏振标签。虽然数值细节可能不同，但目标模属于哪类对称性表示、主

要偏向哪种偏振，应该能在方法间对得上。

第三类是参数微扰趋势。若增大孔半径在 CWT中预测会增强某种辐射通道，那么 RCWA
与全波方法至少应在趋势上给出相容结论。

第四类是损耗来源分解。即使绝对 Q 不完全一致，也应能判断损耗主要来自向上辐射、

向下辐射、边缘泄漏还是掺杂吸收重叠。

换句话说，互证的重点是“物理解释链条在不同分辨率下是否一致”，而非“每个小数点

都一样”。

跨方法比较时，最危险的是层级混淆，而非少量数值偏差。若一种方法给的是无限周期被

动结果，而另一种方法给的是有限器件冷腔结果，再拿二者的绝对阈值优劣直接比较，本身就

没有严格可比性。先对齐问题层级，再比较结果，才有意义。

16.5 数值误差从哪来：互证前的最后一项功课

每种方法都有自己的主导误差源与收敛行为：PWEM 的平面波截断与有效折射率近似、
CWT 的模型降阶、RCWA 的 Fourier 收敛与 Gibbs 现象、FDTD 的时域误差累积、FEM 的
网格与弱形式实现。逐方法的误差源清单、三层收敛门槛口径（探索级/本书算例/发布级）、
不确定度传递与报告规范，统一收入 第三十章 的数值不确定度部分（第30.12.1小节）。互证
时只需带着一条纪律：任何进入比较的数字，都必须附有收敛证据和误差量级。
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16.6 为什么互证必须按“由粗到细”的顺序组织

如果一开始就直接上三维全器件全波扫描，当然不是做不到，但通常代价极高，而且一旦

结果不理想，很难知道问题究竟出在晶格、外延还是边界设置。相反，若先由粗到细组织工作

流，每一层都能承担一个清楚的筛选任务，后续搜索空间会大幅缩小。

最自然的顺序通常是：先用 第五章 的能带阅读框架配合 第十三章 的 PWEM 找到候选
模，再用 CWT 识别主导耦合通道与参数方向，再用 RCWA 精修单胞开放散射与光学阈值趋
势，再用 FDTD/FEM 把有限尺寸和真实外延层栈带回来，最后把这些结果交给电注入和热
耦合模型。这条顺序并非人为规定，而是与问题层级天然匹配。

这样做的另一个好处是，任何阶段一旦出问题，都能更容易定位。例如，如果 CWT 和
RCWA 已经都显示某方案目标模并无明显优势，那就没必要花大代价做全器件验证；反过来，
如果 RCWA 很乐观、但全波有限器件结果很差，问题通常就出在边缘、有限尺寸或纵向层栈
细节，而不是单胞本身。

16.7 一条适合 PCSEL 的推荐工作流

把前面的思路压缩成一条实际可执行的工作流，可以概括为五步。

第一步，建立候选模地图。使用 第五章 的能带概念和 第十三章 的 PWEM 计算，在目
标波长附近找出 Gamma 点模族、简并关系和对称性标签。

第二步，做机理级预设计。使用 CWT 或更高阶 CWT，把注意力集中到少数关键耦合通
道，判断哪些几何扰动最可能改变模式分裂、偏振选择和辐射窗口。

第三步，做单胞开放精修。使用 RCWA，围绕前两步锁定的候选模区间，提取被动谱、上
下辐射分配和光学阈值增益趋势。

第四步，做有限器件全波验证。使用 FDTD/FEM，把有限孔阵边缘、真实层栈、窗口和
边界条件带进模型，检查真实近场、远场、有限尺寸 Q 和模式排序。

第五步，做器件级回写链。把第四步输出的模式重叠、损耗和导数信息交给增益模型、电

学输运与热耦合模型，得到阈值电流、工作点漂移和高功率稳定性判断。

这条工作流最大的价值，不在于“把所有工具都用一遍”，而在于每一步都有清楚的淘汰

与交接标准。

16.8 2024–2026 前沿补充：代理模型与 AI 设计器如何接入互证链

前沿工作显示，PCSEL 的快速设计工具正在从“低阶解析近似”扩展到“解析模型 + 数
据驱动代理”的混合范式：一方面，快速工具评估研究给出不同近似器在精度/速度上的可操
作对照 [36]；另一方面，基于 Transformer 的代理模型已能在复杂晶格参数空间中实现高吞吐
预测 [53]。这并不改变本章的主结论，反而强化了“层级互证”的必要性：代理模型可以提前
压缩搜索空间，但不能绕过物理保真层验收。

本书建议把代理模型接入点固定在“阶段 B 与阶段 C 之间”：

• 先用代理模型做粗筛（候选区间、非可行区排除）；
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表 16.3: 方法链中的交接表：每一层最值得交给下一层的中间量。
当前层 主要中间量 下一层如何使用

PWEM 候选频段、Gamma 点
模目录、简并与对称性

标签

交给 CWT 选择最小耦合子空间，交给 RCWA 锁定扫描频段

CWT 主导耦合通道、模式分

裂方向、参数灵敏度符

号

交给 RCWA 选重点参数和候选模，减少盲扫

RCWA 单胞开放谱、上下辐射

分配、光学阈值代理、

偏振趋势

交给 FDTD/FEM 构造有限阵列验证目标，交给器件模型提供辐射
损耗输入

FDTD/FEM 有限器件近场/远场、
有限尺寸 Q、场重叠

与边缘泄漏

交给增益、电学和热模型作为器件级输入

电热光模型 阈值电流、温升、工作

点漂移、稳定工作窗口

交给实验回写链做回验与设计更新

表 16.4: 工作流的继续/停机判据。若未通过当前层门槛，不应升级到下一层最昂贵模型。
层级 继续前进前至少要确

认的事

若未通过应如何处理

PWEM 候选模频段、简并标签

和带图读取无歧义

回到单胞几何与归一化定义

CWT 参数变化方向与主导

耦合通道已识别

先缩小参数空间，不要急于全波

RCWA 候选模开放谱与辐射

排序稳定，功率守恒通

过

回查傅里叶截断、材料色散和边界设定

FDTD/FEM 阵列尺寸、PML、监视
面和网格收敛，模式身

份稳定

回查有限尺寸与开放边界，不要越级宣称器件优劣

电热光 注入、温升和工作点回

写后目标模仍占优

不能输出最终器件窗口，应回到光学或注入分布层重设方案
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• 再用 RCWA/FDTD/FEM 做物理验收（模式身份、边界条件、收敛与误差）；

• 最后用器件级电热模型验证工作窗口是否仍成立。

若缺少第二步和第三步，代理模型给出的“最优设计”只能算假设生成器，不应直接进入发布

级结论。

16.9 互证不是礼仪，而是发现错误的主要手段

研究里常见的一种误区，是把多方法互证理解成“为了让论文更好看，多放几张图”。其实

互证的主要价值是发现错误。原因很简单：不同方法对不同误差源敏感。若 RCWA 和 FDTD
对同一趋势意见一致，通常说明单胞开放物理和有限器件物理在该问题上相容；若它们结论

冲突，就说明至少有一层物理被漏掉或被误设。

举例来说，若 CWT 预测某种椭圆孔扰动会增强偏振分裂，而 RCWA 也显示对应偏振通
道的辐射损耗排序拉开，但 FEM 在真实有限外延层栈里却显示两支模式仍接近简并，那么问
题很可能不在面内晶格，而在纵向层栈和边界。反之，若 RCWA 与 FEM 一致乐观，而器件
级热电模型仍显示工作点下模式切换频繁，那么问题多半不在冷腔光学，而在注入与热反馈。

互证的作用不只是“确认”，还包括“定位”。

假设某方案在 RCWA 中显示目标模的光学阈值增益最低，于是看起来很理想；但 FEM
有限器件分析发现该模式在边缘附近场很强，导致边缘吸收一并增强；再进一步，热-电-光耦
合分析又显示电流拥挤把增益集中在另一片区域。最终器件先起振的模式可能并非 RCWA中
最优的那支。这是它只负责单胞开放层级，后面两层信息把排序改写了，而非 RCWA 错。
这个例子在于多方法链存在的意义：每一层都在回答自己的问题，任何一层都不应擅自

越权宣布最终器件结论。

16.10 什么时候该停在某一层，不再继续加方法

并非每个课题都需要把所有方法全部用满。若你的目标只是理解某种晶格扰动的基本耦

合机制，CWT 加 RCWA 可能已经足够；若你的目标是论文级有限器件远场和偏振验证，通
常还需要 FEM 或 FDTD；若你的目标是器件级阈值电流与高功率稳定工作区，那就必须继
续进入后续的外延、电学和热学模型。

判断是否需要继续升级的一个实用标准是：当前层输出的信息，是否足以支持下一步设

计决策。如果还不能，就必须升级；如果已经足够支持当前问题，不应为了“形式上更完整”

而无条件加重模型。

易错点

“只要最后用了一次最重的全波仿真，前面的模型层级就都可以省略”是低效做法。这

样会削弱结果的可解释性；一旦结果不理想，也很难判断应从哪个物理层级修改。对

PCSEL 这种跨层次器件，这类无分层路线尤其危险。
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16.11 本章在后续器件章节前的作用

本章的任务，是在进入 第十七章至第二十章 之前，把光学方法层彻底整理清楚。因为后

面的外延、增益、电注入和热效应章节都需要一个明确前提：哪些光学量已经可靠，哪些仍是

近似代理量。如果这组输入边界不先说清楚，后面的器件模型就会拿错输入，进而把整个链条

的结论层级拉乱。

因此，本章既是数值方法部分的总结，也是器件物理部分的入口。它提醒读者：从这里开

始，任何“器件结论”都必须建立在多层方法分工明确的基础上。

回看本章

CWT、RCWA、FDTD 和 FEM 并非彼此竞争的替代品，而是 PCSEL 建模链中分工不
同的四个层次。CWT 负责机理压缩，RCWA 负责开放周期单胞精修，FDTD/FEM 负责有
限器件全波验证。可靠结论来自这些方法的有序接力与互证，而不是某一种方法单独承担全部

任务。对 PCSEL 这样同时包含周期光学、开放辐射和器件多物理场的对象，多方法链是基本
要求，而非奢侈配置。把这条分工原则说得再直白一些：第九章 中讨论的 BIC / quasi-BIC，
并非脱离数值方法的抽象修辞，它需要 RCWA 或 FEM 去分辨 Γ 点附近辐射通道如何关闭

或重新打开；而 第二十三章 中讨论的调制、模式竞争和线宽，也不是脱离光学方法的后处理，

它们必须继承这里已经建立的模式排序、损耗分解和器件输入接口。

练习题

1. [基础] 解释为什么“哪种方法更准”这个问题在没有说明问题层级时往往没有意义。

2. [基础] 设计一条适用于大面积单模 PCSEL 的方法工作流，并说明每一步的淘汰标准。

3. [进阶] 给出一个 RCWA 与 FDTD 结论可能冲突的场景，并说明冲突背后最可能缺失的
物理是什么。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）说明为什么互证时更应比较模式排序、对称
性标签和参数趋势，而不是只比较单一绝对数值。

延伸阅读

• 下一章开始正式进入外延层的光学结构。后续章节将说明，前面光学方法的输出量如何
被转换成外延设计中的纵向重叠、损耗重叠和上下辐射不对称。

• 若想补充方法基础，可回看 [28, 64] 中关于本征法、散射法与时域法的相关章节。

• 若想检验自己是否理解了“方法层输出如何喂给后续模块”，可带着本章的分工框架回读
第九章、第二十三章：前者依赖你正确分辨开放辐射通道，后者依赖你正确继承模式损耗

和阈值排序。
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第十七章 PCSEL 的半导体外延层与纵向光学
结构

读完本章，你应能

• 理解外延层为何与平面内晶格并列，成为 PCSEL 的第一性器件变量。

• 掌握分离限制异质结构（separate confinement heterostructure, SCH）、异质结和能带对
齐怎样同时进入纵向光学约束与后续电注入设计。

• 能够把纵向波导模式、量子阱重叠、损耗层重叠、上下辐射不对称和材料台阶设计放到同
一条器件链上理解。

读前准备 建议已掌握 第六章、第七章和第十六章 中关于面发射、阈值损耗、开放系统与数

值方法分工的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L2

第四章至第十六章 把 PCSEL 当作周期开放电磁系统来理解，并已经得到一套关于候选
模、辐射损耗、阈值增益和数值工作流的语言。但真实器件不会把这些结论“原封不动”交给

实验，因为实际工作的模式并不生活在抽象二维平面里，而是嵌入在异质结外延层、量子阱、

有损接触层和非对称边界条件共同构成的纵向结构中。本章的任务，就是把这条纵向主线搭

起来。我们先回答为什么 PCSEL 必须采用分离限制异质结构，再说明导带、价带台阶如何进
入设计；随后把典型层栈、纵向波导、本征模、有效折射率近似、重叠积分与损耗重叠放到一

条链上，最后解释为什么这些外延细节会直接改写前面章节得到的冷腔排序与远场判断。

贯穿案例 B0：先交付纵向光学接口 从本章起，表2.1 中的 B0 固定为 940nm 附近的 GaAs-
like 教学器件：上、下 SCH 各先取约 200nm，有源区先放置 3–5 个 InGaAs 量子阱。这里的
数字只用于建立透明的初始模型，并非 Noda–Yoshida器件的外延复原。本章向下一章交付目
标纵模的 neff、量子阱重叠 Γopt 和损耗区重叠 Γloss，而不止于一张层栈图；三者都应随层厚

扫描并附带边界条件。

17.1 从二维光子晶体到真实器件：建立完整纵向物理链

如果只顺着前面的 Maxwell、Bloch、CWT 和全波仿真章节读下来，读者很容易形成一
种危险印象：仿佛 PCSEL 的主要设计自由度都在平面内，外延层只是“把这个结构长出来”

211
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的工艺载体。这在真实器件层面是错误的。原因很直接，前面得到的一切候选模、辐射耦合、

Gamma 点排序和阈值增益需求，最终都要投影到一个实际三维模式上；而三维模式的纵向位
置、与量子阱的重叠、与掺杂层和金属的重叠、对上/下辐射通道的耦合，全部由外延层决定。

换句话说，前面章节回答的是“如果给定一个纵向背景，平面内周期结构会如何组织反馈

和辐射”；本章开始回答的是“这个纵向背景本身应该如何被搭建，才能让前面那些冷腔结论

在真实器件里仍然有意义”。只要进入器件层面，纵向外延结构就和二维晶格一样，都是模式

选择的一部分。

这条纵向链最容易被误读成“层栈画法”。更准确的读法是：外延层把一个冷腔光学模翻

译成一组器件接口量，关键量是模场与有源区、损耗区各自的重叠，而非层名本身。图17.1 把
这件事画成一张接口地图，后续章节中的量子阱增益、电注入和热回写都要沿着这张图继续

展开。

外延层不是背景板，而是把冷腔模翻译成器件模的接口

衬底/下包层

下 SCH

波导层

MQW
上 SCH

PC 层

p 接触/金属邻近
纵向模场

ε|E(z)|2
增益接口

Γopt

MQW 与模场重叠

决定材料增益如何变成模增

益损耗接口

Γloss

掺杂层/金属/损伤层重叠
决定内部损耗是否被放大

图 17.1: 外延层作为器件接口的图形化读法。平面内光子晶体给出冷腔候选模，但外延层通过
纵向模场、量子阱重叠和损耗区重叠决定它能否成为真实器件模。

17.2 为什么 PCSEL 几乎总要落到 SCH：从教科书结构到器件可
行性

分离限制异质结构（SCH）的核心思想，是把“强光学场区域”和“主要载流子受限区
域”通过异质材料台阶组织在一起，但又不把两者机械地做成同一层。更具体地说，量子阱区

负责提供受激辐射增益，周围较低折射率但带隙更大的波导/限制层负责把模式束缚在量子阱
附近，同时提供载流子的势垒环境。这种“有源区很薄、光学模更宽、两者通过重叠而非完全

重合来耦合”的结构，就是现代半导体激光器和 PCSEL 中最常见的纵向架构。
为什么 PCSEL 尤其需要 SCH？原因至少有三条。
第一，如果把增益材料本身直接做成唯一波导层，模式会过于贴近高吸收、高散射或高掺

杂区域，阈值增益需求迅速恶化。第二，PCSEL 常常还需要在量子阱上方再放入光子晶体层、
接触层乃至空气孔结构，这要求光学模既要与量子阱有足够重叠，又不能被过度拉向表面损
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耗区。第三，面发射器件中上下边界天然不对称，如果没有 SCH 提供的纵向缓冲和再分配空
间，模式很容易被上表面工艺层或下方衬底通道拖偏。

因此，SCH的器件作用不能归结为沿用传统边发射激光器模板。它把第七章的阈值条件
落实到层栈中：模式既能在量子阱附近获得足够光学重叠，又不至于被表面与接触损耗吃掉。

为了帮助读者直观理解 PCSEL 的典型纵向外延层堆叠结构，图17.2展示了一个完整的 GaAs
基 PCSEL 外延层结构示意图。典型的 PCSEL 外延结构从下至上依次包括：GaAs 衬底、下
SCH 波导层（约 200 nm）、多量子阱有源区（3-5 个 InGaAs 阱）、上 SCH 波导层（约 200
nm）、光子晶体层、电流阻挡层和 p 型接触层。某些设计可能在底部包含 n 型掺杂层以降低
串联电阻，但 PCSEL 的面内反馈机制使其通常不需要 DBR 反射镜——这与 VCSEL 的结构
形成鲜明对比。图中清晰标注了各层的典型厚度范围、材料体系和掺杂类型，这些参数对于理

解后续章节的电注入设计和热管理策略至关重要。

砷化镓衬底（n 型掺杂）500µm

n 型分布布拉格反射镜（20–30 对）Al0.9Ga0.1As/Al0.2Ga0.8As
下独立限制异质波导层200 nm
有源区（3–5 阱多量子阱）In0.2Ga0.8As

上独立限制异质波导层200 nm

光子晶体光栅层

刻蚀深度 150 nmΛ = 260 nm
p 型铝镓砷包层500 nm
p 型接触电极（钛/铂/金）200 nm
键合层（金-锡/SiO2）倒装焊可选

热沉（铜/钨或金刚石）高热导率

Iinj

激光输出

外
延
总
厚

8
–1

2
µ

m基模场分布

近高斯包络

图 17.2: 典型光子晶体面发射激光器外延堆栈截面示意（未按比例）。图中给出衬底、下反射
镜、上下限制层、有源量子阱、光子晶体层、包层与金属接触，并标出注入电流与垂直出光方

向。

17.3 异质结和能带对齐为什么必须在本章就讲

如果只把本章理解成“光学层栈设计”，容易以为能带对齐属于后面电学章节。但这会把

问题人为切断。异质结一方面通过折射率台阶形成光学波导，另一方面又通过带隙差形成载

流子势垒；这两种作用来自同一组材料选择，因此必须在本章同时建立直觉。

设量子阱或波导层与限制层之间的带隙差为

∆Eg = Eg,barrier − Eg,well, (17.1)

则工程上常把它分解为导带与价带台阶

∆Ec = Qc∆Eg, ∆Ev = (1−Qc)∆Eg, (17.2)

其中 Qc 是导带偏移系数。式 (17.2) 属于器件材料与电学-光学接口模型。它的意义在于：材
料层一旦确定，不仅折射率剖面确定了，电子与空穴在纵向上看到的势垒也同时确定了。
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对常见 III–V 体系，Qc 必须按平台给初值，而不是跨平台共用单个“标准值”。表17.1 给
出本书采用的分平台起始区间，均应理解为建模初值：真实器件分析时仍需结合温度、应变和

组分做二次标定。

表 17.1: Qc 的平台化初值口径（仅作建模起点，不是跨平台通用常数；温度 T = 300K)。
材料平台 Qc 起始区间 来源类型 说明

GaAs/AlGaAs（近红外） 0.60–0.70 [文献值] 教材与器件文献常见区间；室温附近常见

初值约 0.67[10, 51]
InGaAsP/InP（1.3/1.55
µm）

0.35–0.45 [文献值] 需随组分和应变重新标定，不可直接外推

到 GaAs 平台 [10, 51]
InGaN/AlGaN（蓝光/深
紫外）

0.60–0.80 [工程经验] 起点 极化场与应变耦合更强，建议先取宽区间

再做平台内拟合 [7, 51]

这里应记住 Qc 是材料平台相关的分配系数，无需背诵一个脱离材料体系的“标准值”。

只要 Qc 变化，电子与空穴各自的限制强弱、泄漏倾向以及对阻挡层的需求都会一起改变。

这对 PCSEL 的影响非常直接。若 ∆Ec 太小，电子在高注入或高温下容易越过量子阱区

泄漏到上包层或接触层；若 ∆Ev 太小，则空穴更难被有效限制在有源区，因为空穴有效质量

更大、迁移率更低、注入路径也常更差。于是，一个看似“光学上模重叠不错”的外延层，只

要能带台阶设计不合理，到了电注入时就会表现出电子泄漏、空穴堆积或有源区载流子不足。

这也是“冷腔结论不能直接变成器件结论”的第一层原因。

z

能量

势垒/限制层 量子阱 势垒/限制层

Ec

Ev

∆Ec

∆Ev

图 17.3: 量子阱与限制层的导带/价带台阶示意。对 PCSEL 来说，这些台阶既决定载流子限
制，也通过材料选择间接决定纵向折射率结构。

对电注入 PCSEL 来说，还应把这张图读成一个位置关系示意：MQW 有源区通常埋在波

导/SCH 区内，而光子晶体层多位于其上方的上波导或近表面区域。这样布置可避免直接刻蚀
量子阱，同时让目标纵模的倏逝尾取样光子晶体散射，并保留对 MQW 的较高重叠与较低工

艺损伤风险。
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17.4 电子泄漏和空穴注入困难为什么会在 PCSEL 中显得更尖锐

在很多边发射激光器教材中，电子泄漏和空穴注入困难已经是标准话题；PCSEL 并没有
逃离这些问题，反而因为大面积器件和上表面结构复杂性，常常更敏感。PCSEL 还要求较大
横向区域内的有效模增益分布与目标模式匹配，局部获得增益远远不够。任何纵向泄漏机制

都会破坏这种大面积匹配。

电子泄漏通常在两种情况下变严重：一是导带势垒不够高，二是有源区上方电场和温度

抬高后，电子更容易跨越势垒进入上包层、接触层甚至表面附近高损耗区域。空穴注入困难则

来自另一个方向：空穴迁移率较低、有效质量较大，且在很多材料体系中可用的价带势垒工程

窗口更窄，于是空穴更容易在 p 侧波导区或限制层累积，而不是均匀进入所有量子阱。结果
就是：从电流看来已经“注入完成”，从增益看来却没有使有源区获得均匀有效填充。

对于 PCSEL，这些机制之所以必须提前讲，是因为它们最终会把 第十八章 的材料增益
和 第十九章 的注入分布改写成一个横向、纵向都不均匀的器件工作点。前面章节的冷腔模式

排序，到了这里就开始遇到真正的器件反例：即便高 Q、高重叠或远场理想，也不自动对应低

阈值器件（� 红线 #2，见 第2.10节）。

17.5 典型 PCSEL 外延层从下到上分别承担什么角色

现在再回到层栈本身。对于典型电注入 PCSEL，自下而上常见的层包括：衬底、下包层、
下 SCH/波导层、量子阱区、上 SCH/波导层、光子晶体层、上包层、扩展/接触层与金属。不
同路线还可能加入隧穿结、电流阻挡层、电子阻挡层或单独的 current spreading layer。它们
的作用不能只按材料名记忆，而应按“对模式、载流子与损耗分别做了什么”来理解。

衬底与下包层主要提供机械支撑、散热通道和下方折射率边界；上下 SCH/波导层把模式
缓慢引导到量子阱附近，同时给异质结台阶留出设计空间；量子阱区负责提供受激辐射增益；

光子晶体层既参与平面内反馈，也会重新分配纵向模剖面；上包层、接触层与金属则在保证注

入的同时引入自由载流子吸收、金属吸收和表面工艺约束。

这些层构成一个耦合系统。比如为了降低串联电阻而加厚上接触层，可能让模式尾部更

靠近高损耗区；为了提高表面耦合而把光子晶体层放得更靠近量子阱，又可能让刻蚀损伤和

表面复合风险上升。外延设计从一开始就是多目标平衡，而不是“先光学、后电学”。

衬底

n 包层

下限制层

多量子阱

上限制层

光子晶体层

p 包层/接触层

t1, n1

t2, n2

t3, n3

t4, n4

t5, n5

t6, n6

t7, n7, p
+

图 17.4: 典型 PCSEL 外延层纵向结构示意。读图重点是每一层如何共同参与光学约束、载流
子限制和损耗分布。
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17.6 从 slab 波导方程开始理解纵向模式

一旦把平面内周期调制暂时冻结，PCSEL 的纵向问题首先就是一个层状波导问题。若只
考虑沿 z 方向变化的折射率剖面 n(z)，则在标量近似下可写

d2ψ

dz2 + k20n
2(z)ψ − β2slabψ = 0, (17.3)

其中 ψ(z) 为纵向模剖面，βslab 为面内传播常数，k0 = ω/c。这里统一用下标写成 βslab，避免

与噪声章节的 βsp 混淆。式 (17.3) 属于光学模型，它回答的是：在给定层栈下，模式主峰位
于何处、尾部穿透到哪些层、与量子阱和损耗层分别有多大重叠。

对 PCSEL 来说，这一步告诉读者：即便平面内晶格完全不变，只要纵向层栈略有改变，
目标模式就可能不再是“同一支模式”。比如波导层变薄会让场更靠近表面，接触层重掺杂则

会让损耗尾部增大，衬底折射率边界变化还会改写上下辐射比。也就是说，冷腔中同一组平面

参数，不对应唯一的真实器件模。

从求解步骤看，式 (17.3)的逻辑非常朴素：在“芯层折射率高于包层”的区域，若 βslab <

nk0，解是振荡函数；在包层中若 βslab > nk0，解会变成倏逝衰减。某一支模式由各层解在界

面处的连续拼接共同选出，同时最外侧只允许衰减而非发散；单独观察某一层的解无法完成

选模。因此，纵向模的身份从一开始就由整个层栈共同决定。

例子

对一个最简单的对称三层 slab，若芯层折射率为 n1、包层折射率为 n2 < n1、芯层厚度

为 d，则偶对称 TE 模可写成

Ey(z) =

A cos(κz), |z| ≤ d/2,

B exp[−γ(|z| − d/2)], |z| > d/2,

其中

κ2 = n21k
2
0 − β2slab, γ2 = β2slab − n22k20.

由边界连续条件得到色散方程

κ tan
(
κd

2

)
= γ. (17.4)

这条式子虽然只是最简模型，却非常适合训练直觉：一旦芯层厚度、折射率对比或工作

频率改变，βslab 和纵向尾部衰减长度就会一起变化，这也是 PCSEL 模场被拉向量子
阱、表面或接触层的根源。

17.7 有效折射率近似在这里为什么既必要又危险

若进一步把纵向问题与平面问题做变量分离，写成

E(ρ, z) ≈ u(ρ) e0(z), (17.5)
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并令 e0(z) 先满足纵向本征方程，则平面内包络 u(ρ) 看到的主导相位常数就是

β2slab = n2effk
2
0. (17.6)

有效折射率近似由此而来：它把“完整层栈如何支持某一纵向导模”这件事，压缩成一个供二

维平面问题使用的标量背景。

实际设计中常先把纵向层栈投影成一个有效折射率

neff =
βslab
k0

, (17.7)

再把三维问题降成二维平面模型。这一近似之所以必要，是因为前期扫描晶格常数、填充因

子、孔径和对称性破缺时，若每次都带完整三维层栈，计算成本过高；它之所以危险，则是因

为它把整条纵向物理链压缩成了一个标量。

只要问题开始依赖以下任一因素，有效折射率近似就会系统性变弱：不同候选模在纵向

上的剖面明显不同；上下辐射不对称很强；掺杂层、金属或表面结构与模式尾部重叠显著；平

面内周期本身能把模场重新拉向某一纵向层。这些恰好都是 PCSEL 常见的问题。因此，第十
三章至第十六章中用二维与单胞模型得到的趋势，只能作为“在给定纵向背景下的候选筛选”，

不能越权解释真实器件的最终阈值和远场。

对初学者来说，更实用的安全用法是三步：第一，用 neff 做前期参数扫描，只问候选频段

和对称性趋势；第二，至少用一次包含真实层栈的单胞开放求解核对候选模是否仍保持相同

排序；第三，任何阈值电流、最终远场和器件级偏振结论，都不能只靠有效折射率近似独立下

结论。

17.8 光学约束因子、损耗重叠和 “有源区已经在模场附近” 不是一回
事

一旦把纵向模剖面解出来，上一章和下一章之间最关键的接口量就是重叠积分。对量子

阱区 VQW，最常见的光学约束因子定义为

Γopt =

∫
VQW

ε(r)|E(r)|2 dV∫
V ε(r)|E(r)|2 dV . (17.8)

它属于光学模型到增益模型的接口量。但对 PCSEL 来说，只给出 Γopt 还远远不够，因为目

标模式除了和量子阱区重叠，也会和重掺杂接触层、表面损伤层、金属邻近区重叠。于是还必

须定义损耗重叠

Γloss =

∫
Vloss

ε(r)|E(r)|2 dV∫
V ε(r)|E(r)|2 dV . (17.9)

式 (17.8) 可以从“局域材料增益如何变成模增益”直接推出。若量子阱区存在近似均匀
材料增益 gmat，则某一纵向模的功率增长率可写成

gmod =

∫
VQW

gmat ε(r)|E(r)|2 dV∫
V ε(r)|E(r)|2 dV . (17.10)
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当 gmat 在量子阱区近似为常数时，式 (17.10) 立即退化为

gmod = Γopt gmat. (17.11)

因此，Γopt 的真正身份是“把局域材料增益投影成该模式有效模增益的权重”；同理，Γloss 则

是在回答“这个模式有多少能量密度被拖进高损耗区”。

本章必须把这两者并排写出来，原因就在于此。新手最常见的器件误解之一，是看到模场

剖面“穿过了量子阱”就以为增益条件已经不错。真正决定阈值的是：在给定外延层里，目标

模式是否能同时获得足够大的 Γopt 和足够小的 Γloss。若只提高前者却把模式压向高损耗区，

最终阈值仍可能变差。

p 型接触层

多量子阱

|E|2

图 17.5: 量子阱重叠与损耗重叠示意。模式若被上表面和接触层拉得过近，即使量子阱重叠增
加，也可能同时增加内部损耗。

17.9 掺杂和金属为什么在本章就已经是光学问题

电注入器件需要重掺杂层和金属接触，但这不意味着它们只属于 第十九章。只要模式场

延伸到这些区域，它们立刻就以光学损耗的形式进入本章。工程上常用的自由载流子吸收近

似可写为

αfc ≈ σnn+ σpp, (17.12)

其中 n, p 是载流子浓度，σn, σp 是等效吸收系数。式 (17.12) 属于光学损耗代理模型，它的教
学意义不在于给出最精确的数值，而在于提醒读者：掺杂既改变电阻，也改变阈值。
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注记

自由载流子吸收的波长和温度依赖性。式式 (17.12)中的系数 σn, σp 并非常数，而是强

烈依赖于波长和温度。对 GaAs 材料，经验公式给出 [62]:

σn,p(λ, T ) ∝ λq ·
(

T

300K

)s
,

其中 q ≈ 2–3（波长指数），s ≈ 1–2（温度指数）。这意味着:

• 长波长器件（如 1.55 µm InP 基 PCSEL）的 FCA 损耗显著高于近红外器件

• 高温工作时 FCA 会进一步增加，形成正反馈的热 - 光耦合效应

• 在粗略估算中可取 σn ≈ 3× 10−18 cm2, σp ≈ 7× 10−18 cm2（850 nm, 300 K）作为
参考值

因此，在进行多波长或多温度仿真时，必须更新 σn,p 的值，而不能简单套用室温近红外

的数据。

金属的影响更不能简单理解成“再加一点吸收”。一旦模式被上拉到金属附近，不仅损耗

增加，模式对称性、偏振选择与远场也会一起变化。因此，在 PCSEL 里，接触层与金属的设
计不能后补，而应从一开始就被看作光学边界条件的一部分。

17.10 外延层如何改写上下辐射不对称、偏振与远场

前面章节已经从平面内晶格的傅里叶分量和对称性角度解释了面发射、偏振与远场。但

真实器件里，模式向上看到的是空气、钝化层、表面结构和金属；向下看到的是包层、衬底和

更厚的半导体环境。即便平面内晶格完全对称，这种纵向边界条件的不对称也会让上、下辐射

通道不等价。

这会直接影响三类量。第一是出光方向与提取效率：总辐射损耗相同，不代表向上可用的

面发射功率相同。第二是偏振选择：不同矢量模与上下辐射通道的耦合权重不同，因此外延层

会参与 第八章 讨论的偏振选择。第三是远场角谱：纵向相位积累和反射会改写法向附近的角

分布。换句话说，第八章 那些近场-远场映射，在器件里必须与本章的纵向边界条件一起解读。
为了把这种“不对称”变成可比较的接口量，常把向上提取比例定义为

ηu/d =
Pup

Pup + Pdown
, (17.13)

其中 Pup 与 Pdown 分别是模式向上、向下辐射的功率。式 (17.13) 属于开放光学接口量。它
不会单独决定阈值，但会直接决定“同样一支冷腔候选模”在器件里究竟是更像一个向上可用

的面发射模式，还是更多地把能量泄向衬底和下包层。
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17.11 层厚灵敏度与孔径工艺对比：从可算到可制造

到器件设计阶段，读者最常问的是“哪一层最值得优先优化”。对这个问题，最有效的回

答是一张一阶灵敏度表。表17.2 给出本书 benchmark 层栈的教学型扫参示例（围绕基准值做
±10% 改动，观察关键接口量变化）。它的价值在于排序优先级，而不是提供可直接外推到所
有平台的“万能百分比”。

表 17.2: benchmark 外延层栈的一阶灵敏度示例（参数扰动 ±10%）。数值用于设计优先级判
断，不代表所有材料平台的统一结论。

扰动参数 关键量变化（代表趋

势）

设计含义

上波导厚度 tcore Γopt 约 变 化

∓(4%–7%)；ηu/d

约变化 ±(5%–8%)

直接改写量子阱重叠与上下出光平衡，是优先级最高的纵向

调参量之一。

光子晶体刻蚀深度 hetch αrad 常 变 化

±(10%–20%)； 候

选模排序对深刻蚀更

敏感

主要影响辐射通道与模式分裂，过深刻蚀常带来辐射损耗和

工艺粗糙度双重代价。

p 包层厚度 tp−clad 与损耗层重叠变化

可导致 αint 约变化

±(6%–12%)

与接触层、掺杂层协同设计；只看电阻不看光学损耗容易把阈

值推高。

MQW 中心位置偏移

∆zQW（±10 nm）
Γopt 常 变 化 约

±(3%–6%)

在高 Q、窄窗口设计中会直接改写净模增益排序，需与生长

公差联动评估。

除了层厚，电流孔径工艺选择也会显著影响阈值与模式稳定窗口。以 VCSEL体系的系统
比较为例，指数引导氧化限制结构通常可获得更低阈值电流；而质子注入方案及增益引导氧化

结构在横模选择性上可表现更优，同时具备更简化的工艺路径 [59]。这一权衡逻辑在 PCSEL
的电流孔径与注入工程中同样成立。

(a) 氧化限制层孔径（Oxide aperture）

电流孔径与光学孔径强绑定

侧向氧化绝缘

高电流限制能力

阈值电流较低

指数引导明显
(b) 质子注入孔径（Proton implant）

注入区可独立定义，便于增益引导设计

工艺温度低

兼容后段工艺

模式选择可增强

阈值与电阻需协同优化

对比结论：指数引导氧化孔径常用于降低阈值；质子注入与增益引导方案

在模式选择和工艺简化上有优势，具体取舍取决于阈值、热阻与工艺窗口。

图 17.6: 氧化限制层与质子注入电流孔径方案对比。
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17.12 本章输出给后续器件章节的量

到本章结束时，读者不应只得到一张层栈示意图，而应得到后面三章可直接调用的一组

器件变量：目标模的纵向剖面、Γopt、Γloss、上下辐射不对称趋势，以及对层厚、折射率和异

质结台阶变化的灵敏度。第十八章 会把这些量与量子阱增益连接起来，第十九章 会说明为什

么这些外延层又决定了电流如何进入有源区，第二十章 则会展示温升如何反过来改写这些光

学接口量。

这也说明了本章在器件主线中的位置：它是后续阈值电流、模式竞争和热稳定性讨论的

层栈基础。

易错点

“外延层已经把量子阱放进去了，因此后续只需优化平面内晶格”是错误的。只要层厚、

掺杂、金属位置或异质结台阶会改变模式的纵向位置和尾部重叠，外延层就一直在参与

模式选择，而不是在几何确定后自动退出问题。

回看本章

PCSEL的外延层首先是一个纵向光学结构，但它从一开始就带着器件物理信息进入设计。
分离限制异质结构和异质结带边台阶决定了模式能否在量子阱附近取得合适重叠，同时把电

子和空穴限制在可用区域；纵向层栈决定了光学约束、损耗重叠、上下辐射不对称与远场边

界。有效折射率近似可以用于前期筛选，但不能取代三维器件验证。到本章结束时，读者应当

已经清楚：前面章节得到的冷腔结论，只有在这里给出的外延层条件下才有机会变成真实器

件结论。

练习题

1. [基础]解释为什么 SCH在 PCSEL中是连接平面内光学设计与真实器件约束的基础，而
非可省略的传统激光器结构。

2. [基础] 结合 式 (17.2) 说明导带和价带台阶如何分别影响电子泄漏与空穴注入。

3. [进阶] 讨论为什么增大量子阱重叠并不自动降低阈值，回答中需同时引用 Γopt 和 Γloss。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个你认为 effective index 近似会明显
失效的 PCSEL 场景，并说明失效来自哪些纵向物理。

延伸阅读

• 下一章将把本章建立的异质结、量子阱和重叠语言继续推进到有源区工程，解释单量子
阱、多量子阱、应变和阻挡层为什么会改写材料增益到模增益的映射。阅读时应同时核对

本章变量在后续模型中的定义和适用范围。
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• 若想对照一般半导体激光器中的 SCH 与波导理论，可参考 [10] 中关于异质结波导、约束
因子和损耗重叠的章节，但阅读时应始终记得：PCSEL 还要额外面对开放辐射与面内反
馈耦合。阅读时应重点核对相关模型假设、参数范围与文献适用条件。

• 若想从器件实例反看外延层如何进入 PCSEL 主线，可参考 [24, 20, 80]。阅读时应重点
核对相关模型假设、参数范围与文献适用条件。
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读完本章，你应能

• 理解为什么 PCSEL 的有源区设计不能停留在“放入若干量子阱并赋予一个经验增益谱”
这种层面。

• 掌握单量子阱（SQW）、多量子阱（MQW）、应变工程、TE/TM 增益差异以及阻挡层设
计在 PCSEL 中各自回答什么器件问题。

• 建立“能带工程 → 材料增益 → 模增益 → 阈值载流子需求”的完整教材链，并明确它仍
不等于阈值电流。

读前准备 建议已掌握 第七章、第十七章 中关于阈值增益、SCH、能带对齐与光学约束因子
的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L2

上一章已经说明，量子阱并非孤立插入在层栈中的一层发光材料，而是与 SCH、异质结
台阶和损耗重叠一起决定器件工作点的核心部件。本章进一步把这个结构转化为有源区工程

语言。我们先从“为什么量子阱增益必须和能带工程一起讨论”开始，随后依次分析 SQW 与

MQW 的设计权衡、应变与 TE/TM 增益差异、限制层与电子/空穴阻挡层的作用，再把材料
增益映射到模增益，最后明确指出：即便这一整条链已经写清，器件级阈值电流仍要等 第十

九章、第二十章 才能闭合。

贯穿案例 B0：把层栈变成增益输入 本章沿用 B0 的 3–5 个 InGaAs 量子阱和上一章算得的
Γopt。真正进入计算前，还必须用目标材料的阱宽、组分、应变和温度数据重新标定材料增益

gmat = gmat(ω,N, T ).

本书不把这些未指定参数伪装成已知的文献配方。本章的交付量是增益峰 λg(N,T )、透明载

流子密度以及 gmod = Γoptgmat，它们随后与冷腔损耗共同给出 Nth，但还不能直接给出 Ith。

18.1 为什么本章不能写成一般半导体激光器的量子阱综述

量子阱和增益模型看上去像半导体激光器的一般话题，但对 PCSEL 来说，它们必须围绕
一个更具体的问题来组织：前面章节已经给出一组候选模、辐射损耗和阈值增益需求，现在有

源区究竟能否在真实外延层里把这些候选模中的某一支推到阈值之上？

223
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这句话的关键在于“某一支模式”。PCSEL 要问的是：哪一支面内反馈模式会在特定纵
向重叠和横向分布下得到最大的有效模增益；知道材料“有增益”还不够。因此，有源区工程

必须从一开始就和 第七章、第八章、第十七章、第十九章和第二十章 同时对接。若把这一章

写成一般性的 QW 增益综述，就会失去它在本书主线中的位置。

18.2 量子阱为什么是 PCSEL 有源区的自然选择

量子阱（Quantum Well, QW）之所以在 PCSEL 中几乎成为默认有源区，根本原因是它
适合满足两个器件需求，而非笼统地“比体材料更先进”。第一，要在有限注入与有限损耗条

件下提供足够高的材料增益；第二，要让增益谱、偏振选择和工作波长可以被材料与结构参数

共同调节。

从能带观点看，量子阱把电子和空穴限制在窄势阱中，使纵向态量子化，改变了态密度与

跃迁选择规则。这样做的结果，是在目标波段附近更容易形成较高的受激辐射增益，并允许通

过阱宽、组分和应变工程调节增益峰位置和偏振特性。对 PCSEL 而言，这种可调谐性尤为重
要，因为器件最终能否起振，不仅取决于模式损耗，还取决于增益峰是否与前面光学章节得到

的候选模频率真正对齐。

18.3 SQW 与 MQW：不是多放几层阱这么简单

最直观的设计分支是单量子阱（single quantum well, SQW）和多量子阱（multiple quan-
tum wells, MQW）。如果只看材料增益的峰值，似乎多量子阱总更有利，因为总有源体积更
大；但真实 PCSEL 设计必须同时看四个量：总可用增益、载流子在各阱之间的分配均匀性、
应变累积以及与纵向模剖面的重叠。

为了帮助读者直观理解应变量子阱中的能带结构及其对偏振特性的影响，图18.1展示了一
个典型的 InGaAs/GaAs 压应变量子阱示意。图中显示三个关键特征：第一，导带电子的抛物
线型能带色散关系 Ec(z)；第二，价带中重空穴带（HH,EHH）和轻空穴带（LH, ELH）在应变

作用下发生分裂 δEstrain；第三，量子化能级 Ec1、Ehh1、Elh1 及其包络波函数分布。对常见

(001) 压应变 InGaAs/GaAs 量子阱，HH 带上移后 C1-HH1 跃迁通常增强平面内偶极分量，
因此更有利于 TE 增益而非 TM 增益；张应变情形才可能提升 TM 分量 [10, 2, 49]。图中的
虚线框出了量子阱区域（宽度常见为数纳米到十纳米量级，具体取决于材料体系与应变预算），

两侧为 AlGaAs 或 GaAsP 势垒层。
图18.1揭示的物理机制是 PCSEL偏振控制的基石之一：通过精心设计的压应变，可以主动

操纵价带结构，使特定偏振方向的增益占据主导地位。这对于需要稳定线偏振输出的 PCSEL
应用（如泵浦源、传感）至关重要。

SQW 的优点是结构简单、界面少、参数少，更容易把增益峰和模式重叠关系看清楚，因

此非常适合作为理论推导和前期参数扫描的基准模型。它的缺点则是总有源体积有限，一旦

目标模式损耗不够低，单阱可能难以提供足够的阈值增益裕量。

MQW 的优势在于可以在相同波导区内堆叠多个阱，从而提高总模增益容量，并在一定

程度上分散单阱载流子密度需求。但 MQW 并非“阱越多越好”。随着阱数增加，首先会出现
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z

能量

量子阱区
Ec

EHH
ELH

Ec1

Ehh1
Elh1

hν

应变分裂

EFc

EFv

压缩应变量子阱会把重空穴带和轻空穴带拉开，

从而改变 TE/TM 增益排序。教学上最关心的是
导带基态与重空穴基态之间的主跃迁。

图 18.1: 压应变量子阱的能带结构及其偏振调控机制。(a) 未加应变时，GaAs 体材料的价带
顶由重空穴带（HH）和轻空穴带（LH）近简并构成；(b) 施加双轴压应变后，HH 与 LH 分
裂，HH 带上移；(c) 量子化后的能带结构：导带形成电子子带 C1，价带形成 HH1 与 LH1。
对常见压应变 InGaAs/GaAs 量子阱，C1-HH1 跃迁的偶极矩主要平行于量子阱平面，通常对
应 TE 主导；若采用张应变设计，TM 分量可增强 [10, 2, 49]。

应变累积和生长质量压力；其次，注入后的电子与空穴未必能在各阱中均匀分布，靠近注入一

侧的阱可能先被过度填充，远侧阱则利用不足；再次，若模式主峰没有覆盖所有阱，额外增加

的阱也不一定真正转化为模增益。

因此，SQW 与 MQW 的权衡不能只用一句“MQW 增益更高”结束，而应当回答：在给

定的 第十七章 纵向模剖面下，增加阱数到底是提高了 Γoptgmat，还是只是增加了生长、应变

和注入不均匀性风险。

例子

若某个 PCSEL 模式的纵向场主要集中在波导中心，而 MQW 堆栈中的最上两层阱已

经接近上 SCH 或表面工艺层，则这两层阱未必能像中间几层那样有效贡献模增益。此
时“阱数增加”在器件里真正增加的可能更多是复杂度，而不是阈值裕量。

18.4 有源区工程为什么必须回到能带图：阱、势垒、限制层和阻挡层

量子阱从来不是单独设计的，真正可工作的有源区总是由阱层、势垒层、SCH、限制层以
及必要时的电子阻挡层（electron blocking layer, EBL）或空穴阻挡层（hole blocking layer,
HBL）共同组成。它们分别回答不同问题。

阱层决定目标跃迁能量和增益峰位置；势垒层把相邻阱分开，控制载流子耦合和俘获；SCH
提供光学波导背景；限制层和阻挡层则更偏向输运工程，用来抑制电子向 p 侧泄漏、或在需
要时抑制空穴向 n 侧回流。对于前面章节已经给出的 PCSEL 冷腔候选模而言，这些层的作
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用是把“有源区应该在哪一段纵向位置有效工作”这件事做成可设计对象。

工程上常把量子阱和势垒区域的材料增益写成

gmat = gmat(ω,N, T, ϵstrain,B), (18.1)

其中 N 是局域载流子密度，决定反转是否足够；T 为温度，决定增益峰和透明载流子密度会

不会漂移；ϵstrain 是应变状态，决定价带分裂和 TE/TM 跃迁强度；B 代表阱宽、势垒厚度和
组分等能带工程参数，决定量子化能级和势垒高度。式 (18.1) 属于有源材料模型。它强调了
一件常被忽略的事实：材料增益是有源区工程的整体结果。

若把这一步再往量子力学层面退回半步，就能看见前一章的能带台阶为什么会直接进入

增益谱。对有限深量子阱，阱内包络函数是振荡解，势垒中则转为指数衰减解；两者在界面上

做波函数与流密度连续匹配时，会得到由 kwell 与 κbarrier 共同决定的量子化条件。于是，∆Ec

和 ∆Ev 并不只是“能带图上的台阶高度”，而是实际决定电子、空穴子带能级与束缚程度的

势阱深度。对本章主线而言，最关键的因果链是：导带/价带台阶决定量子化能级，量子化能
级决定主跃迁能量，主跃迁能量最终把增益峰 λg 锚定在某个波长附近。

若只想抓住进入阈值链的最小结构，可以先把目标模波长 λm 相对增益峰波长 λg 的失谐

写成

∆λ = λm − λg(N,T ), (18.2)

并在峰值附近用一个最简二次近似表示

gmat(λm, N, T ) ≈ gpk(N,T )− aλ(N,T )∆λ2. (18.3)

式 (18.3) 是教材化的最小代理模型（其中 aλ 的量纲为 cm−1nm−2，确保量纲与增益一致），
而非通用材料定律。其适用窗口必须绑定材料平台与工作波段：以 1.55 µm InP 系 PCSEL 报
道为例，增益谱半高宽常见于 20–30nm 量级，抛物线近似在峰值附近 |∆λ| ≲ 10nm 常可用
于一阶估算 [69, 46]；对 GaN/深紫外等平台，谱形与展宽机制差异更大，应重新标定窗口而
非平移复用该区间 [10, 7]。它的作用是把“模式波长是否压在增益峰上”这件事，直接写成可
计算的阈值链一环。

18.5 2024–2026 前沿补充：跨材料平台增益窗口不可直接平移

最新器件结果进一步强调了“平台绑定”的必要性：可见光 GaN-PCSEL、1.55 µm InP-
PCSEL 与深紫外 PCSEL 的增益谱宽、温漂和可用工作窗口并不共享同一组经验常数 [65, 5,
7]。因此，本章所有失谐、增益窗口与阈值裕量参数，都应写成“平台 + 温区 + 注入条件”
三元条件化形式。

对工程读者，一个实用准则是：

• 在同平台内，可把 式 (18.3) 作为前端筛选代理；

• 跨平台比较时，不复用“同一数值窗口”，只复用“同一判断流程”；

• 进入器件级结论前，必须经由电热回写重新校准增益峰位置与有效窗口。
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z

能量

下限制层 多量子阱 电子阻挡层/上限制层

Ec

Ev

图 18.2: 多量子阱与阻挡层的能带示意。这里的每一道台阶都不仅影响载流子受限，也会通过
第十七章 的重叠因子与损耗分布间接改写目标模式的有效增益。

18.6 应变工程和 TE/TM 增益差异：为什么它在 PCSEL 中尤其
不能忽略

在普通边发射激光器里，讨论 TE/TM 增益差异已经很常见；在 PCSEL 中，这个问题
更关键，因为前面 第八章 已经表明偏振选择和远场工程是器件设计的一部分。若有源区材料

天然偏向某一偏振，而光学腔又偏好另一支矢量模，那么冷腔候选模与真正激射模之间的差

距就会被进一步拉大。

应变工程的物理核心，是通过晶格失配引入压应变或张应变，改变价带顶的重空穴、轻空

穴分裂和跃迁矩阵元，从而改写 TE 与 TM 增益分量。压应变量子阱通常更有利于 TE 极化
跃迁，这对大多数以近 TE-like slab 模为目标的 PCSEL 是有利的；而张应变则可能增强 TM
分量。工程上，若你希望有源区与 PCSEL 的目标偏振对齐，应变设计就必须与 第八章 的模
式对称性和偏振选择一起考虑，而不能在材料章节里单独处理。

在符号上，可把材料增益拆成偏振分量

gmat = gmat,TE êTE + gmat,TM êTM, (18.4)

或者更常见地分别讨论两个标量谱。真正进入模阈值条件时，对某一候选模 m 应写

gm,mod ≈ Γmgmat,p(m) − αm,int, (18.5)

其中 p(m) 表示该模主要采样的偏振分量。式 (18.5) 属于光学模与有源材料的接口公式。它
清楚地说明：同一组量子阱参数，对不同偏振候选模给出的有效增益未必相同。PCSEL 的偏
振选择，并非纯冷腔对称性问题，也是二者共同作用的结果，而非纯材料问题。

若想把这种联合选择写得更定量，可再引入模式对 TE/TM 分量的采样权重 ηm,TE 与

ηm,TM，满足

ηm,TE + ηm,TM = 1.

则更一般的接口式可写成

gm,mod ≈ Γm[ηm,TEgmat,TE + ηm,TMgmat,TM]− αm,int. (18.6)
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式 (18.6) 明确表明：即使冷腔更偏好某一支偏振家族，若有源区的 TE/TM 增益分裂朝着相
反方向偏置，真正的激射模排序仍可能被重新洗牌。

18.7 电子阻挡层、空穴阻挡层和限制层到底在帮谁

从器件直觉看，EBL/HBL 似乎只是 第十九章 输运章节的内容，因为它们的直接作用是
阻挡泄漏载流子。但就本章主线而言，它们其实在回答一个更精确的问题：你希望 第十七章

给出的量子阱重叠和纵向模式位置，对应的是“已被有效填充的有源区”，还是一个光场分布

较理想、但载流子正在越层泄漏的伪有源区？

电子阻挡层最典型的任务，是在量子阱上方提高导带势垒，抑制电子在高注入和高温时

越过有源区进入 p 侧包层。空穴阻挡层或优化的限制层则在需要时帮助改善空穴的空间分配，
避免空穴过度停留在波导或某一侧阱区。对 PCSEL 来说，这些层的价值在于帮助模式真正
“看见”一个更接近设计初衷的增益分布。

阻挡层的器件意义，在于避免本章的材料增益在映射到 第十九章 的注入分布时被严重稀

释。

18.8 从材料增益到模增益：上一章的重叠因子在这里真正接上线

材料增益只有通过模式重叠，才会变成器件真的能用的模增益。最常用的近似写法是

gmod(ω,N, T ) = Γopt gmat(ω,N, T ), (18.7)

其中 Γopt 来自 第十七章 的纵向重叠。注意内部损耗 αint（包括自由载流子吸收、金属邻近

损耗、表面损伤损耗等）不应从模增益中减去，而是出现在阈值条件中：

gmod(Nth, T ) = αrad + αint. (18.8)

式 (18.7) 属于光学与有源材料的接口公式。它最重要的教学意义有两点：第一，材料增益高
不自动等于模增益高；第二，即使材料增益已经对齐了目标波长，也仍可能被内部损耗吃掉。

把 式 (18.1)、式 (18.3)和式 (18.7) 连起来，本章真正要交给下一章的算式链就是

gmat(λm, N, T )→ Γopt gmat → gmod → gth. (18.9)

只有沿着这条链逐层下去，读者才不会把“材料增益峰更高”误当成“目标模式阈值一定更

低”。

若有源区填充在空间上并不均匀，则应写成加权积分形式

gmod =

∫
VQW

gmat(r) ε(r)|E(r)|2 dV∫
V ε(r)|E(r)|2 dV − αint. (18.10)

这条式子已经提前把第十九章的注入非均匀性引进来了：同一个 MQW结构，若电子泄漏或

空穴分布不均导致各阱填充不同，最终参与模式竞争的并非某条理想均匀材料增益曲线，而

是一个被器件输运重新加权后的局域增益场。
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18.9 透明载流子密度、微分增益和工作点灵敏度

在器件教材里，透明载流子密度 Ntr 与阈值载流子密度 Nth 必须严格区分。Ntr 对应材

料净增益刚好为零的状态；而 PCSEL 真正达到阈值时，需要的是模增益补偿 第七章 已经定
义的总损耗，因此 Nth 通常显著高于 Ntr。对 GaAs/InGaAs 量子阱体系，若把它粗略换算成
三维等效载流子密度，Ntr 常落在 1018 cm−3 量级。混淆透明与阈值载流子密度，会系统性低
估器件级注入需求。

另一个必须写出来的量是微分增益

gN =
∂gmat
∂N

. (18.11)

式 (18.11) 属于有源材料模型。在 PCSEL 中，它不仅关系到调制响应，还关系到模式竞争的
脆弱性。若某个模式虽然阈值附近占优，但对应的微分增益很低，则注入稍有不均匀或温度略

有漂移时，另一模式就可能通过局域增益优势反超。于是，微分增益在 PCSEL 中不是只服务
于高速分析，也服务于模式稳定性判断。

把上一章的阈值条件接回来，最小阈值载流子估计可写成

Γopt gmat(ωm, Nth, Tth)− αint(Nth, Tth) = gth,m, (18.12)

而在阈值附近做一阶展开时，

δgmat ≈ gN δN +
∂gmat
∂T

δT +
∂gmat
∂λ

δλ. (18.13)

式 (18.12)和式 (18.13) 把“材料增益到模增益再到阈值载流子”的桥接真正写实了：阈值是
由载流子、温度和模-增益峰失谐一起决定，而非由单个 N 决定。

18.10 简化增益模型、真实模型与它们各自的边界

在设计前期或参数不完整时，人们常用线性化模型

gmat ≈ gN (N −Ntr) (18.14)

或对数模型

gmat = g0 ln
(
N

Ntr

)
. (18.15)

这两类模型都非常有用，但它们的正确身份必须被说清：它们是真实器件问题的简化代理模

型。如果你的目标只是比较几个晶格参数和层栈方案在阈值附近的大致排序，这类模型足够

高效；如果你的目标已经变成宽温区、强应变、多偏振耦合或高注入工作点的准确预测，就必

须使用更真实的材料增益模型，把量子阱能级、谱线展宽、温度漂移和偏振分量显式纳入。

在 PCSEL 里，之所以要比一般教材更强调这点，是因为前面章节的冷腔候选模本身就很
多。一旦增益模型过于粗糙，你很容易得到看似“模式 A 只比模式 B 高一点阈值裕量”的结
论，但这点差别完全可能只是模型粗化误差，而非真实器件物理。因此，使用任何简化增益模

型时都应写明参数来源、适用注入区间、温度范围和应变/偏振适用性。
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18.11 为什么到这里仍然不能推出阈值电流

当本章写到这里，读者已经具备一条完整而严格的符号链：[
阱宽、势垒、应变、阻挡层

]
→ gmat(ω,N, T )

→ gmod(ω,N, T )

→ gth → Nth.

(18.16)

这条链已经足够说明“为什么同一个冷腔模式，在不同有源区工程下会有不同阈值载流子需

求”。但它仍然没有告诉你：外加电流是否能在真实器件中把这些阱均匀填充、是否会发生电

子泄漏、空穴注入不足、串联电阻抬高和发热回写。也就是说，式 (18.16) 的终点仍是一个光
学与材料层级的阈值条件，还不是器件级阈值电流。

这也是本章最需要与 第十九章 衔接的地方。只要读者在这里形成“有了 MQW 和一个

增益模型，阈值电流就差不多出来了”的印象，后面的器件主线就会立刻被破坏。若要直接查

看“从外加电流到阈值成立”的器件级方程链，请跳转到 第十九章和式 (19.7)、式 (19.16)和
式 (19.17)；若要查看显式载流子-光子速率方程形式，请见第二十三章和式 (23.1)和式 (23.2)。

易错点

“量子阱设计好了、模增益公式也写出来了，所以阈值电流只剩下一个换算因子”是错

误的。只要载流子在各阱之间分配不均、阻挡层设计不完整或注入受热反馈影响，本章

给出的只是阈值载流子需求，而不是外加电流的器件答案。

回看本章

PCSEL 的有源区工程，必须围绕真实模式而不是抽象材料谱线来组织。SQW 与 MQW
的选择、应变工程、TE/TM 增益差异、势垒与阻挡层设计，共同决定材料增益能否在真实层
栈中转化为目标模式的有效模增益。第十七章 给出的 SCH 与能带台阶在这里继续发挥作用：
它们既决定载流子是否被真正限制在有源区，也决定有源区与模式的纵向重叠。到本章结束

时，读者应当已经清楚：从材料增益到模增益的链条已经建立，但它仍不能直接越级给出阈值

电流，因为电流路径、接触和热反馈还没有进入求解。

从冷腔到增益补偿：连接第 3–8 章的模式分析与本章的有源区设计
回顾本书的理论架构，我们可以清晰地看到两条主线的汇合：

主线一（第 3–8 章）：冷腔模式分析

• 第 3 章：从 Maxwell 方程导出周期介质中的本征问题

• 第 4–5 章：Bloch 定理与能带结构，识别 Γ 点候选模式

• 第 6–8 章：面内反馈机制、偏振选择、远场对称性

• 核心产出：被动结构的复频率 ω̃n = ωn − iγn，其中 γn 包含辐射损耗 +Qout

主线二（第 17–19 章）：有源区增益与注入
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• 第 17 章：量子阱材料增益 gmat(ω,N, T )→ 模增益 gmod

• 第 18 章：电注入、输运、泄漏与非均匀填充

• 第 19 章：热效应对增益谱和折射率的回写

• 核心产出：给定注入条件下的净增益能力 gnet(N,T, I)

两条主线的交汇点：阈值条件

gmod(Nth, T )︸ ︷︷ ︸
第 17 章

= αi + αrad︸ ︷︷ ︸
第 3–8 章

=
ω0

2Qvg,m
=
ng,mω0

2Qc

这个等式的深刻含义是：阈值载流子浓度 Nth 是冷腔品质因数 Q 的函数，而非一个孤

立的材料参数。高 Q 模式（如 BIC 或 quasi-BIC）之所以重要，正是因为它们降低了
αrad，从而降低了对 gmod 的需求，进而降低了 Nth。

这也解释了为什么本书反复强调” 先做冷腔分析，再做有源区优化” 的顺序：如果连被
动结构的 Qout 都不知道，就无法判断某个增益峰值偏移是否会致命；如果不清楚模式

的近场分布，就无法准确计算 ΓQW。因此，本章的所有公式都必须建立在第 3–8 章的
模式信息之上，而不能脱离具体模式空谈” 材料增益大小”。

练习题

1. [基础] 比较 SQW 与 MQW 在 PCSEL 中的优缺点，回答中必须同时讨论模增益容量、
注入均匀性和应变累积。

2. [基础]解释为什么压应变量子阱往往更有利于 TE-like PCSEL模式，并说明这与第八章
的偏振选择机制如何耦合。

3. [进阶] 结合 式 (18.7)和式 (18.10)，说明为什么阻挡层设计不良会通过“局域增益稀释”
影响模式竞争。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）说明为何电子阻挡层的作用不能被简单表述
为“减少漏电”，而应放到模增益与阈值链条中理解。

延伸阅读

• 下一章将从本章的 Nth 与局域增益分布出发，解释接触、电流扩展层、孔径和漂移-扩散
输运为什么会把这些理想条件重新改写成真实器件电流分布。阅读时应同时核对本章变

量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想补充量子阱增益与应变工程的经典背景，可对照 [10] 中相关章节阅读，但阅读时要
始终把问题放回 PCSEL的模式选择与面发射器件约束中。阅读时应重点核对量子阱、有
源区与模增益映射的标准假设和文献参数范围。
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• 若想对照不同材料平台中有源区工程如何进入真实 PCSEL，可参考 [43, 74, 80]。阅读时
应重点核对量子阱、有源区与模增益映射的标准假设和文献参数范围。
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读完本章，你应能

• 理解为什么阈值电流是一个由接触、输运、复合、孔径和温升共同决定的器件级量，而不
是阈值增益的换单位版本。

• 掌握电注入 PCSEL中最基础的器件方程组：Poisson方程、漂移-扩散方程、连续性方程，
以及接触和界面条件如何进入求解。

• 能够解释 current spreading layer、电流孔径、注入非均匀性与模式竞争之间的直接联系。

读前准备 建议已掌握 第七章、第十七章和第十八章 中关于阈值增益、纵向重叠与有源区工

程的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L3

前两章已经把“哪一种有源区和纵向层栈更有希望满足目标模阈值增益”讲清楚，但真

实器件还缺最后一条关键链：外部电流到底如何进入器件、沿哪些层扩展、在哪些区域变成

量子阱载流子、又在哪些区域被串联电阻、漏电、复合和不均匀注入吃掉。本章就沿这条链展

开。我们先重新定义阈值电流的器件含义，再讨论欧姆接触、肖特基接触、接触电阻与接触

几何；随后引入 current spreading layer 和电流孔径，给出横向电流扩展的最小模型，再写出
Poisson+ 漂移-扩散 + 连续性方程组，最后把局域载流子分布与 第十八章 的模增益公式重新
接上，明确解释为什么纯冷腔结论和均匀增益模型在这里开始系统性失效。

贯穿案例 B0/R1：从载流子阈值到可扩展注入 B0 在这里接收 Nth，并把问题改写为：给

定接触与 spreading layer 后，能否在目标孔径内得到与目标模匹配的 J(x, y) 和 N(x, y, z)。

当口径从 B0 的 200µm 教学尺度走向 R1 的 500µm–3mm 公开器件尺度时，均匀注入不再
是可以默认的边界条件。本章因此只在明确给出接触电阻、复合参数和注入效率后报告 Ith；

Noda–Yoshida 文献未在本书引用范围内给出的阈值电流，不由输出功率反推或补造。

19.1 阈值电流回答的器件问题

第七章 给出的阈值增益 gth 回答的是一个光学问题：目标模式要补偿多少总损耗。第十

八章 进一步把这个条件转成了材料增益与阈值载流子需求。但真实器件的阈值电流 Ith 回答

的是更长的一句话：在给定接触、层栈、阻挡层、电阻、复合和温度条件下，需要施加多大的

233
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外部电流，才能在空间上形成足够接近设计目标的载流子分布，使目标模式的局域模增益达

到阈值。

这一定义里最重要的词是“空间上”。PCSEL 追求大面积面发射和单模工作，而大面积
器件几乎不可能自动均匀注入。因此，阈值电流既取决于总载流子数是否足够，也取决于载流

子在横向和纵向上的分布能否匹配目标模式。后一条件一旦失效，前面章节中的冷腔排序就

会被重新改写。

直觉框

阈值增益给出单位长度损耗需要由多少模增益补偿；阈值电流则要求在接触电阻、分流、

局部注入受限和发热存在时，外部电流仍能在目标有源区形成足够的局域载流子分布。

对大面积 PCSEL 而言，后一问题才是器件级阈值分析的核心。

19.2 欧姆接触和肖特基接触如何进入边界条件

接触是器件求解里最容易被“口头默认”的部分，但在电注入 PCSEL 中，它必须以边界
条件的形式显式进入模型。欧姆接触（ohmic contact）的理想极限，是金属和半导体之间几乎
不形成整流势垒，外加电压可以高效转化为载流子注入。工程上，欧姆接触常通过重掺杂接触

层和合适金属体系实现，其最小模型通常写成接触电势已知，或写成表面法向电流与接触比

电阻（specific contact resistivity）相关：

J⊥ =
Vmetal − Vs

ρc
, (19.1)

其中 Vs 是半导体表面电势，ρc 为接触比电阻。这里的单位应是 Ω · m2，而不是常见误写的

Ω/m2。教材级量纲感可先记成：[文献值] 在 GaAs 器件中，p 侧欧姆接触的 ρc 常见于 10−6–
10−5Ω · cm2，n 侧常在 10−6Ω · cm2 量级 [10]。式 (19.1) 属于电学边界模型。它提醒我们：即
便“欧姆”接触已经成立，接触仍然会通过有限的 ρc 引入额外压降和非均匀注入。

肖特基接触（Schottky contact）则对应明显的势垒和整流行为。其更贴近物理的边界模
型通常写成热发射形式

J⊥ ≈ A∗∗T 2 exp
(
−qΦB
kBT

)[
exp
(
qV

kBT

)
− 1

]
, (19.2)

其中 ΦB 为势垒高度，A
∗∗为有效 Richardson常数。式 (19.2)也是电学边界模型。它在 PCSEL

中的意义不在于鼓励你把每个接触都建成复杂的热发射边界，而在于提醒：如果接触没有真正

做成低阻欧姆注入，却在模型里被理想欧姆边界替代，那么求得的阈值电流很可能过于乐观。

19.3 接触几何和接触电阻为什么会直接进入模式问题

接触不仅有材料问题，还有几何问题。PCSEL 常见的接触布局包括顶部环形接触、部分
开窗接触、局部注入窗口以及带透明导电层的面接触方案。几何一旦有限，电流就不再能“从

整个器件上表面同时垂直打进来”，而必须先在接触附近注入，再通过横向导电层扩展到其他

区域。于是，接触几何本身就成为模式选择的一部分。



第十九章 电注入、载流子输运与阈值电流 235

如果接触只覆盖中心区域，中心附近更容易首先达到阈值载流子密度；如果接触为环形，

边缘区域可能先获益；若透明 spreading layer的片电阻过大，离接触越远的区域掉压越多，量
子阱填充就越弱。这样一来，不同横向模因场分布不同，看到的有效模增益也不同。换句话说，

接触几何会把 第十八章 的局域增益模型投影到大面积模式上，相当于第一道空间滤波器；它

不能只按电路细节处理。

19.4 什么是 current spreading layer，它在 PCSEL 里到底帮了
什么忙

current spreading layer 的器件意义，可以用一句更精确的话概括：它要让电流分布的空
间尺度尽可能接近目标模式所需的增益分布尺度，“把电流摊开”只是表面描述。对于大面积

PCSEL，这种空间尺度匹配具有决定性作用。因为模式可以在整个孔阵上扩展，而金属接触
和注入窗口通常远比这个模式范围更局部。若没有横向低阻 spreading layer，电流几乎一定在
接触附近拥挤，远处区域难以注入。

最小的二维 spreading 模型可写成薄层内的片电流连续方程

∇⊥ ·
(
σsts∇⊥Vs

)
= J⊥, (19.3)

其中 σs 是 spreading layer 电导率，ts 是其厚度，Vs 为该层的横向电势，J⊥ 是注入到下方结
区的法向电流密度。式 (19.3) 属于电学简化模型。若再用局部传输关系

J⊥ ≈
Vs − Vj
ρc

, (19.4)

则可以得到一个常见的工程估计：电流扩展长度约为

Ls ∼
√

ρc
R□

, R□ =
1

σsts
, (19.5)

其中 R□ 是 spreading layer 的片电阻。式 (19.5) 是工程估计公式，不应当作严格器件定理。
它的教学价值在于给出一个极清晰的判断：如果器件横向尺寸远大于 Ls，那就不应该再幻想

“注入大体均匀”。

这也是大面积 PCSEL 器件和许多小面积半导体激光器的关键差别之一：在小面积器件
里，注入非均匀也许只是二阶修正；在大面积 PCSEL 里，它经常是模式竞争和阈值电流的主
导变量。

19.5 为什么大面积器件不可能自动均匀注入

从上面的扩展长度公式已经可以看出，只要接触比电阻有限、spreading layer 片电阻有
限、器件面积继续增大，横向电势就一定存在梯度，法向注入也一定存在空间起伏。这还只是

最乐观的一层。真实 PCSEL 中还叠加了以下机制：

• p 侧导电常常比 n 侧更差，因此横向掉压尤其容易发生在上侧；
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• 接触窗口、孔阵刻蚀区与绝缘区往往交替出现，导致横向导电路径本身并不均匀；

• 异质结和阻挡层使不同区域的纵向注入阻抗不同；

• 温升又会进一步改写局部电阻和注入效率。

因此，对大面积 PCSEL 来说，“均匀注入”不应被当作默认现实，而应被当作需要专门证明
的特例。只要没有接触设计、spreading layer、孔径和热管理的联合论证，就不能把均匀增益
模型视作器件模型的起点。

金属接触

横向扩展层

p 包层/上限制层

多量子阱 + 下限制层

n 侧/衬底

R□ 决定扩展范围

图 19.1: 横向扩展层与注入非均匀性的关系示意。即使总电流足够，只要横向扩展能力不足，
量子阱中的有效载流子分布也不会自动均匀。

19.6 电流孔径、注入窗口与模式竞争为什么直接耦合

“电流孔径”在这里不应被狭义理解成某一种特定工艺结构，而应理解为：最终允许电流

高效进入有源区的有效横向区域。它可能由金属开窗、绝缘层开口、局部氧化、隧穿结布局或

spreading layer 电势分布共同决定。对 PCSEL 来说，这个有效孔径很少恰好与目标模式的横
向场分布完全一致。

如果电流孔径比目标模式小得多，那么模式外围区域无法获得足够增益，结果会偏向那些

更局域的模式；如果孔径形状本身不对称，则本该简并的模式可能被人为分裂，偏振和远场也

可能一起偏移；如果孔径位置与接触几何共同导致中心与边缘注入差异，则模式竞争会从“谁

损耗更低”转变为“谁更会吃到局域增益”。因此在 PCSEL 中，注入孔径和模式选择不能分
属两个独立章节，它们实际上在器件里是同一件事的两个面。

若只想先得到一个最小横向扩展模型，可把 current spreading layer 近似成一张片电阻为
R□ 的二维导电片，其片上电位 Vs(x, y) 满足

∇2
∥Vs −

Vs − Vcont
L2
s

= 0, (19.6)

其中 Vcont 是接触电位，Ls 是电流扩展长度。[工程经验] 对 GaN 基面发射结构，p-GaN 片电
阻常见在 103–104 Ω/□ 量级，对应 Ls 可落在“几微米到十几微米”的窗口；但该窗口强依

赖掺杂、透明导电层和接触工艺，不应跨平台直接套用。式 (19.6) 不能替代完整漂移–扩散求
解，但它在教学上有价值：只要 Ls 明显小于器件横向尺寸（例如器件直径约 100µm），均匀
注入就不再是默认可信假设。
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19.7 漂移-扩散方程组：器件模型的骨架

把上面的直觉写成可求解模型，基础框架仍是 Poisson 方程、电子和空穴的漂移-扩散与
连续性方程。首先是 Poisson 方程

−∇ ·
(
ε∇ϕ

)
= q
(
p− n+N+

D −N
−
A

)
, (19.7)

其中 ϕ 为电势，n, p 为电子与空穴浓度，N+
D , N

−
A 为离化施主和受主浓度。式 (19.7) 属于电

学模型。

电子和空穴电流密度写为

Jn = qµnn
(
−∇ϕ

)
+ qDn∇n, (19.8)

Jp = qµpp
(
−∇ϕ

)
− qDp∇p, (19.9)

连续性方程写为

∇ · Jn = q(R−G), (19.10)

∇ · Jp = −q(R−G), (19.11)

其中 R 表示总复合率，G 表示产生项。对电注入 PCSEL 来说，G 主要体现在边界与接触的
注入通量中。式 (19.8)至式 (19.11) 都属于电学模型。这里还要把符号约定明确：本书统一取
E = −∇ϕ。因此电子漂移项写成 qµnn(−∇ϕ)，空穴漂移项写成 qµpp(−∇ϕ)，这样才与 第二
十九章 中的附录方程和半导体器件教材里的静电势定义保持一致。

对第一次接触器件方程的读者，更稳妥的读法是把这三组方程分工记清。Poisson 方程决
定电势和电场如何由空间电荷重新分布；漂移–扩散式决定给定电场和浓度梯度后，电子与空
穴怎样流动；连续性方程决定这些流动是否真的在某一区域积累或耗尽载流子。只有三者联

立，n(r)、p(r) 才不只是“看起来合理的分布图”，而是一个与边界条件和复合过程自洽的器

件工作点。

边界条件决定这组方程如何进入器件几何。最常见的最低层写法是：欧姆接触近似固定

电势或准费米能级；绝缘边界满足

Jn · n̂ = 0, Jp · n̂ = 0;

而肖特基或有限复合速度边界则通过表面通量关系进入。也正因此，接触从一开始就是漂移–扩
散问题定义的一部分，不能等求解完成后再补成工程细节。

欧姆接触 vs 肖特基接触的最小物理图像：欧姆接触可理解为“金属与半导体在该边界几
乎不形成注入势垒”，所以数值上常用固定电势或固定准费米能级；肖特基接触则存在势垒高

度，注入通量受势垒与局域电场共同控制，边界条件通常写成温度相关的热发射/隧穿通量模
型，而不是简单 Dirichlet 条件。
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直觉框

准费米能级为何必须单独定义：平衡态只有一个费米能级 EF。注入工作时电子与空穴

处于“各自局域近平衡、彼此不再全局平衡”的状态，因此要分别引入电子准费米能级

EFc 与空穴准费米能级 EFv，并用

n ≈ NC exp
(
EFc − EC
kBT

)
, p ≈ NV exp

(
EV − EFv
kBT

)
把电学求解得到的载流子密度和能带图连接起来。两条准费米能级之间的分离，正是有

源区可提供净增益的直接能带判据。

若载流子仍可近似看作处于局域热平衡，则扩散系数和迁移率之间满足 Einstein 关系

Dn = µn
kBT

q
, Dp = µp

kBT

q
. (19.12)

式 (19.12) 的物理含义是：热涨落导致的扩散和电场驱动的漂移，并非两套互不相干的机制，
而是同一热平衡统计的两种表现。对 PCSEL 器件建模来说，它给出了一个最基本的量纲与数
量级一致性检查。

这组方程本身并不新鲜，但在 PCSEL 中它们的求解目标与普通小面积二极管不同：我们
并不只关心总电流和总压降，而更关心 n(r)、p(r) 在有源区的空间分布，因为后续它们会通

过 第十八章 的增益模型进入模式竞争。

19.8 复合、漏电与局域注入效率：为什么达到同一阈值载流子需求

时，所需电流仍可能完全不同

即使器件最终都需要相近的阈值载流子密度，所需的外加电流也可能相差很大，因为注

入电流并不会全部转化为量子阱中的有效载流子。最常用的复合代理模型为

R(N) = AN +BN2 + CN3, (19.13)

其中 A、B、C 分别对应 SRH、辐射和 Auger 项。式 (19.13) 属于电学与有源区动力学接口
模型。其重要之处不在于三项的形式本身，而在于它强迫我们承认：阈值电流是在与多种损耗

通道竞争后得到的结果。

更具体地说，AN 对应 Shockley–Read–Hall 非辐射复合，它通过深能级缺陷把电子和空
穴重新吃掉，因此对材料缺陷和界面质量极其敏感；BN2 对应辐射复合，因为需要一个电子

和一个空穴同时参与，故在近似单载流子密度表述下呈二次项；CN3 对应 Auger 复合，能量
被传给第三个载流子而不是以光子形式放出，因此在高载流子密度和某些长波材料平台中尤

其致命。把这三项分别看清，读者才不会把 式 (19.13) 误当成只是“拟合方便的三项式”。
对 PCSEL 来说，还要在 式 (19.13) 之外额外警惕漏电与旁路电流。若电子越过量子阱泄

漏到上层，或空穴未能真正进入所有目标阱层，则从外部看来“流进器件”的电流，并不都对

目标模式有效。更准确的器件语言应聚焦“进入并有效填充有源区的局域注入效率”，而非只

报外部注入电流。这也是 第十八章 里阻挡层设计必须与本章联读的原因。
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这件事可以用一条最小阈值电流估计式写得更硬。若某一近似模型已经给出量子阱中的

阈值载流子需求 Nth(r)，则对应的外加阈值电流至少要满足

Ith ≈
q

ηinj

∫
VQW

[
ANth +BN2

th + CN3
th
]
dV + Ileak, (19.14)

其中 ηinj是有效注入效率，Ileak汇总漏电和旁路电流。对典型 PCSEL结构，ηinj常先按 0.6–0.9
做 [本书算例] 敏感度扫描，再由具体结深、阻挡层和 spreading layer 设计收紧。式 (19.14)
的核心意义是把“同一个 Nth 为何会对应完全不同的 Ith”写成公式：只要复合通道更强、注

入效率更低或漏电更大，阈值电流就会明显抬升，而非给出单一高保真数值。

19.9 把局域载流子分布重新接回模增益：模式竞争在这里被重写

当前面所有电学求解完成后，本章向光学模型输出量子阱中的局域载流子分布 N(x, y, z)；

总电流值本身不足以完成耦合。对于候选模式 m，更一般的有效模增益应写成

gm,eff =

∫
VQW

gmat
(
ωm, N(r), T (r)

)
ε(r)|Em(r)|2 dV∫

V ε(r)|Em(r)|2 dV − αm,int. (19.15)

式 (19.15) 属于电学-光学耦合模型。它说明了为什么注入分布会直接反馈到模式竞争：不同
模式采样的是不同的空间权重，因而对同一组 N(r) 的“感受”不同。

这条式子也清楚地解释了为什么大面积 PCSEL 绝不可能把均匀增益当作默认现实。只
要接触有限、片电阻有限、孔径有限或热效应存在，N(r) 就必然不是常数，模式竞争排序也

就不会等同于冷腔排序。图19.2展示了方形 p-接触电极下方的二维电流密度分布。边缘处电
流密度高于中心是常见现象；“可达中心的 3–5 倍”在本书中按 [教学示意] 处理，用于提示电
流拥挤风险而非给出普适系数。

设两个候选模式在冷腔中损耗非常接近。模式 A 的横向场更集中在器件中心，模式 B 更
偏向边缘。如果接触与 spreading layer 设计导致中心注入远强于边缘，那么式 (19.15) 会使模
式 A 获得更大有效模增益，即便模式 B 在被动结构里原本拥有略高的 Q。这也是“高 Q 不

自动等于最低阈值”的器件版解释。

19.10 阈值电流的变量链条

到这里，可以把器件级阈值链条写得足够清楚：

I →
(
Vs, ϕ, n, p,J

)
→ N(r)→ gmat(r)→ gm,eff → gth,m. (19.16)

阈值电流 Ith 的定义，是使某一目标模式第一次满足

gm,eff = gth,m (19.17)

的最小外加电流。式 (19.16)和式 (19.17)的意义在于，它们把“冷腔结论不能直接变成器件结
论”这句话精确化了：冷腔分析只能给出链条最右端的 gth,m；而 I 如何经过接触、扩展、复

合、漏电和空间分布变成 gm,eff，是器件求解的主体。
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p 型接触下方

物理机制: 电流拥挤效应的成因
• 横向电阻：空穴在 p 型层中横向流动时遇到电阻，倾向于走最短路径（边缘）
• 接触电阻：金属 - 半导体界面的非理想欧姆接触加剧边缘集中
后果: 边缘处载流子浓度过高 ⇒ 俄歇复合增强 ⇒ 效率下降 + 局部发热

图 19.2: PCSEL 中的电流拥挤效应。(a) 方形 p 接触电极下方的二维电流密度分布 J(x, y) 热

力图：红色表示高电流密度，蓝色表示低电流密度。四个角点和边缘处的电流密度最高，因为

横向电流倾向于沿电阻最小的路径流动。(b) 沿中心截面的电流密度分布曲线 J(x)，清楚显

示边缘峰值和中心凹陷的特征。电流拥挤会增强边缘处的俄歇复合、局部焦耳热并引入增益

分布非均匀。
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19.11 为什么本章天然要求下一章的热反馈进入

严格地说，只要器件是电注入的，本章的等温结果就只是一阶近似。因为接触电阻、spread-
ing layer 片电阻和局域复合都会发热，而温升会反过来改写迁移率、接触特性、复合系数和增
益谱。也就是说，第二十章 将闭合本章尚未完成的器件回路，远不止在末端增加一项热修正。

因此，最稳妥的理解方式是：本章建立的是电注入与空间载流子分布的骨架，第二十章会

把这个骨架放到自洽工作点里。只要读者守住等温近似的边界，就不会再把本章的等温阈值

电流估计误当作最终器件结论。

易错点

把“理想欧姆接触 +均匀注入 +固定温度”下得到的阈值电流，当作真实 PCSEL的器
件阈值，是一种系统性的过度乐观。对大面积器件尤其如此，因为接触几何、spreading
layer 和注入孔径本身就会把增益分布空间化。

回看本章

电注入 PCSEL 的阈值电流问题，本质上是在问：有限接触和有限横向导电能力下，外部
电流怎样通过接触边界、current spreading layer、异质结、复合与漏电，转化为与目标模式匹
配的局域载流子分布。欧姆/肖特基接触通过边界条件进入模型，接触电阻和接触几何重塑横
向掉压，电流孔径与 spreading length 决定注入是否接近均匀；Poisson+ 漂移-扩散 + 连续性
方程给出了器件电学骨架，而有效模增益必须通过局域载流子分布重新加权。到本章结束时，

读者应当已经完全清楚：阈值电流是一个空间分辨的器件工作点量，不能由阈值增益简单换

算单位得到。

练习题

1. [基础] 解释为什么电流扩展长度 Ls 与器件横向尺寸的比较，可以作为判断“均匀注入

是否可信”的第一道工程标准。

2. [基础] 比较欧姆接触和肖特基接触在模型中如何进入，并说明为什么把非理想接触理想
化为欧姆边界会导致阈值电流偏低。

3. [进阶] 结合 式 (19.15)，说明电流孔径如何通过局域增益分布改变模式竞争，而不仅仅
改变总阈值电流。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）讨论为什么在大面积 PCSEL 中，current
spreading layer 的设计不能被视为“只影响电阻，不影响光学”的附属问题。
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延伸阅读

• 下一章将把本章的电流分布、Joule 热和非辐射复合热接成热-电-光闭环，并进一步比较
不同材料平台如何改写这条链。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用

范围。

• 若想补充漂移-扩散、接触模型和电流扩展的经典背景，可参考 [10] 中相应章节，但阅读
时应始终把关注点放回 PCSEL 的大面积模式与非均匀注入问题。阅读时应重点核对相
关模型假设、参数范围与文献适用条件。

• 若想对照真实电注入 PCSEL 的器件案例，可参考 [20, 69, 80]。阅读时应重点核对相关
模型假设、参数范围与文献适用条件。
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读完本章，你应能

• 理解热效应为何会主动重写载流子分布、增益谱、损耗和模式排序，因而不能作为冷腔分
析的末端修正。

• 掌握 Joule 热、复合热、温度依赖材料参数和多物理场迭代之间的关系，并能判断什么时
候简化热模型已经不够。

• 对 GaAs、InP、GaN 等主要材料平台在折射率、增益谱、热导、掺杂损耗和工艺难点上
的差异形成器件级认识。

读前准备 建议已掌握 第七章、第十八章和第十九章 中关于阈值条件、局域增益分布和电注

入输运的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L4

到上一章为止，我们已经知道阈值电流为什么是一个空间分辨的器件问题，但那仍是在

等温框架下建立的。真实 PCSEL 一旦开始导通，接触、电流扩展层、阻挡层和有源区就会发
热，而温度又会反过来改写迁移率、复合、折射率、材料增益和吸收。于是，第十七章至第十

九章 中看似分别处理的外延层、有源区和输运，会在本章重新闭合成一个热-电-光回路。本章
先从热源开始，再讨论温升如何同时回写到光学和电学；随后解释热斑、空间烧孔和模式竞争

的关系，最后用一个平台差异小节说明：同一套 PCSEL 理论框架在 GaAs、InP、GaN 上会
怎样“变形”。

贯穿案例 B0/R1：热模型只报告算得出的量 B0 先以 940nm、直径 200µm 的教学热源建
立量级感，输出完整的 T (x, y, z)、最大温升位置以及由 ∆n(T ) 和 λg(T ) 导致的失谐。R1 的
3mm、50W连续输出则提供放大后的现实边界 [74, 50]：它说明热补偿必须进入设计闭环，却
不能在缺少封装热阻、耗散功率和电流分布时推出一个“文献器件温升”。本章后续所有数值

都据此标明是 B0 教学估算还是 R1 文献指标。

243
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20.1 为什么热效应在 PCSEL 中比在许多小面积激光器里更具结构
性

并非所有半导体激光器都对热效应同样敏感。PCSEL 的特殊性在于：它一方面追求较大
的发光面积和面内相干反馈，另一方面又要求单模、窄远场和稳定偏振。前者让横向热扩散尺

度变长、局部热斑更容易出现；后者则意味着任何小范围的折射率、增益或损耗扰动，都可能

被模式选择机制放大成宏观输出差异。

因此，热效应在 PCSEL 中最危险之处，是它会改写前面章节建立的排序关系；平均温升
只描述了其中一部分。某个在冷腔中看起来损耗最低的模式，到了真实工作点下可能因为热

斑位置、局域折射率抬升或注入退化而不再最优。

20.2 热源必须写成三维分布

热学建模应先明确热源的空间结构，再写热方程。对电注入 PCSEL 来说，最常见的热源
至少包括三类。

第一类是 Joule 热：
QJoule = J ·Eelec, (20.1)

它主要沿高电阻接触区、spreading layer 和局部电流拥挤通道集中。式 (20.1) 属于耦合模型
中的热源项，因为它依赖 第十九章 的电学求解结果。

第二类是非辐射复合热。若以局域非辐射复合率 Rnr 表示，则可写成

Qnr ∝ Rnr ∆E, (20.2)

其中 ∆E 表示相关能量释放尺度。它同样属于耦合模型中的热源项。

非辐射复合热的微观来源 式式 (20.2)中的 Rnr 包含多种复合机制：

• Shockley-Read-Hall (SRH) 复合：通过缺陷态的非辐射复合，RSRH ∝ np− n2i

• Auger 复合：三粒子过程，RAuger = Cnn
2p+ Cpnp

2，在高载流子浓度下主导

• 表面复合：在刻蚀侧壁和界面处，先写面复合通量

Usurf = Ssurf
np− n2i

n+ p+ 2ni
, [Usurf] = cm−2s−1,

再通过有效厚度 teff 换算成体复合率

Rsurf,vol =
Usurf
teff

, [Rsurf,vol] = cm−3s−1.

每次非辐射复合事件释放的能量约为带隙 Eg，这部分能量最终转化为晶格热能。对 GaAs 基
InGaAs 量子阱，Auger 与 SRH 复合的相对贡献取决于载流子密度、温度、阱结构和缺陷密
度；在高载流子浓度或高温区域，Auger 复合的占比可能显著上升。
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第三类常被低估的热源，是光吸收相关发热，包括自由载流子吸收、金属邻近吸收和向

非目标辐射通道泄漏后再被材料吸收的能量。工程上可以把它们合并写成一个有效光学热源

Qopt,abs，并在多物理场求解中由光学模块回写给热学模块。

于是总热源最小可写成

Qtot = QJoule +Qnr +Qopt,abs. (20.3)

式 (20.3) 的作用是把“哪些功率最终变成热”这件事从口头描述变成热方程右端的输入。
这三类热源的分布通常并不重合。Joule 热可能集中在接触附近，复合热主要集中在量子

阱附近，光吸收热又可能靠近金属或表面工艺层。

20.3 热方程求解的是温度场

最基础的稳态热学模型最好写成保守形式

−∇ ·
[
κT (r)∇T (r)

]
= Qtot(r), (20.4)

其中 κT 为热导率，T (r) 为温度场，而 Qtot 正是 式 (20.3) 中定义的总热源。式 (20.4) 属于
热学模型。这一方程的教学意义在于：温度升高几乎一定具有空间结构。

这时边界条件成为热模型本身的一部分，不能降为实现细节。最常见的两类写法是

T |∂ΩD = T0, (20.5)

表示某一边界与理想热沉紧耦合，温度被固定；以及

−κT ∂nT = h (T − Tamb), (20.6)

表示边界通过有限换热系数 h 与环境交换热量。前者更像强制热沉，后者更像封装、空气侧

或有限导热胶层的等效模型。

完整的热传导方程。若考虑瞬态过程，三维非稳态热传导方程为

ρCp
∂T

∂t
−∇ · (κT∇T ) = Qtot(r, t), (20.7)

其中 ρ 是材料密度，Cp 是定压比热容。稳态近似下该方程即退化为前面的 式 (20.4)。

瞬态热效应的适用条件

稳态近似 式 (20.4) 在以下情况可能失效：

• 脉冲工作模式：当脉冲宽度 τpulse ≲ τth = RthCth 时，必须使用瞬态方程20.7

• 高速调制：调制频率 fmod > 1/(2πτth) 时，热场跟不上电信号变化

• 启动瞬态：器件开启后 t < 3τth 期间，温度场处于建立过程

对 CW 工作的 PCSEL，若热时间常数 τth ≪ 观测时间尺度，稳态近似通常足够准确。
典型 GaAs 基 PCSEL 的 τth 在 1µs to 10µs 量级 (芯片级快速分量) 至 0.1ms to 1ms
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(含封装慢速分量)。

若只想先建立热学量纲感，还可以把空间分布压缩成一个集总模型：

Cth
d∆T

dt +
∆T

Rth
= Pheat(t), (20.8)

其中 Rth 是热阻，Cth 是等效热容，Pheat 是总发热功率。稳态下

∆Tss = RthPheat, τth = RthCth. (20.9)

式 (20.8)和式 (20.9)当然不能取代三维热场，但它们给了读者一把最基本的尺子：到底是“平
均热负载已经过大”，还是“平均温升还行，但空间热斑已经毁掉模式稳定性”。对直径约

200µm to 300µm、衬底厚度约 200µm的 GaAs基 PCSEL，Rth 常见于 10K/W to 100K/W
的工程窗口；这里按 [工程经验] 处理，因为该值强依赖键合方式、散热器材料、热源定义和
封装路径。实作时必须用结构化热仿真或实测热阻回标替代“默认常数”。

热时间常数的最小估算例子（双时间尺度） 很多器件会同时出现“快热常数 + 慢热常数”。
文献中，半导体激光器已报道约 5.6µs 与 7.2µs 的快速热时间常数 [12]，VCSEL 的瞬态热成
像也测得约 τ ≈ 9.7µs 的快速分量 [15]。这里的 5.6µs to 9.7µs 应理解为芯片级快速热分量
（有源区/芯片内部热扩散），不包含封装与热沉路径的慢时间常数。

对本书 benchmark 量级，可用两级集总模型做估算。热阻估算需注意几何形状：对方形
芯片上的局部热源，应使用热扩展电阻公式 Rth ≈ 1/(2κd)（半球形扩展）或 Rth ≈ L/(κA)

（一维近似）。对 GaAs(κ ≈ 55W/mK) 芯片，若热源直径约 200µm、衬底厚度 200µm：

• 一维近似：Rth,1D ≈ L/(κA) ≈ 200µm/(55W/mK · π · 1002 µm2) ≈ 115K/W

• 半球形扩展：Rth,spread ≈ 1/(2κd) ≈ 1/(2 · 55W/mK · 200µm) ≈ 45K/W

实际值介于两者之间，取决于热源分布和边界条件。取中间值 Rth,chip ≈ 70K/W，热容
Cth,chip ≈ 1.2× 10−6 J/K，则：

τchip = Rth,chipCth,chip ≈ (70K/W)× (1.2× 10−6 J/K) ≈ 84µs.

封装级：Rth,pkg ≈ 35K/W，Cth,pkg ≈ 50× 10−6 J/K，则：

τpkg = Rth,pkgCth,pkg ≈ (35K/W)× (50× 10−6 J/K) ≈ 1.75ms.

这说明” 本征有源区升温” 和” 封装/热沉缓慢回温” 通常不在同一时间尺度。若只报告一个热
时间常数，往往会把动态漂移和慢热滚降机制混在一起。本例的集总参数仅用于说明双时间

尺度概念，不可直接用于器件设计。

对 PCSEL 而言，平均温升只适合回答非常粗的问题，例如“某个方案是否在总体热负载
上明显更差”。但只要你关心阈值附近模式排序、高功率单模稳定性、远场主瓣是否漂移、偏

振是否翻转，平均温升就不够了。因为这些现象敏感的是 T (x, y, z) 的梯度和局域峰值，而不

是整体平均值。一个局部热斑就足以把模式中心拉偏、把局部增益峰推离目标波长，进而改变

模式竞争。
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20.4 温升如何回写到光学：折射率、增益谱、吸收和冷腔频率全都会

动

热反馈对光学的第一条路径，是折射率变化。最常见的局部近似写法是

n(T ) ≈ n(T0) +
∂n

∂T
(T − T0), (20.10)

式 (20.10) 属于光学模型的热修正项。一旦 T 在横向上不均匀，器件内部就会出现热透镜；一

旦 T 在纵向上不均匀，模场也会被拖向不同层。于是，第十七章 建立的纵向重叠与上下辐射

不对称，到了工作点就不再保持冷腔值。

体材料 dn/dT vs. 波导有效折射率 dneff/dT

需特别注意：式 (20.10)中的 ∂n/∂T 在不同语境下指代不同对象：

• 体材料系数 (dn/dT )bulk: 描述块体半导体材料（如 GaAs、InP）的折射率温度依
赖性，典型值 ∼ 2× 10−4 K−1

• 波导有效系数 (dneff/dT )wg: 描述波导模式有效折射率的温度依赖性，需考虑模式
confinement 和多层结构影响

对典型的 PCSEL 波导结构，由于模式部分分布在低折射率包层中，有效热光系数通常
略低于体材料值：

dneff
dT

≈ Γwg

(
dn

dT

)
active

+ (1− Γwg)

(
dn

dT

)
clad

, (20.11)

其中 Γwg 为模式在有源区的 confinement 因子。对 GaAs 基 PCSEL，(dneff/dT )wg ≈
(1.5–2.0)× 10−4 K−1，略低于体材料 GaAs 的 (dn/dT )bulk ≈ 2.5× 10−4 K−1。

第二条路径是材料增益谱漂移。第十八章 已经把材料增益写成

gmat(ω,N, T ), (20.12)

这意味着温度一升高，透明载流子密度、增益峰位置和微分增益都可能变化。于是，同一个外

加电流在不同温度下未必对应同样的阈值裕量。

第三条路径是内部损耗的热增强。自由载流子吸收、接触邻近损耗和某些材料吸收过程

都可能随温度增强。于是，温升会同时平移工作波长、提高损耗并降低增益匹配。对 PCSEL
来说，这三条路径一旦叠加，就足以把冷腔中的高 Q 候选模淘汰掉。

把这些热回写写成一组最小线性化关系，就是

∆n ≈ ∂n

∂T
∆T, (20.13)

∆gmat ≈
∂gmat
∂T

∆T, (20.14)

∆α ≈ ∂α

∂T
∆T, (20.15)

∆µ ≈ ∂µ

∂T
∆T. (20.16)
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式 (20.13)至式 (20.16)的意义，在于把”热会改写光和电”这句口头话，变成可进入迭代求解的
接口：光学模块最关心 ∆n,∆g,∆α，电学模块最关心 ∆µ 与相关接触/复合参数的变化。为避
免跨平台误读，本章把定量句统一写成” 范围 + 条件 + 引文”：[文献值] 在近红外 GaAs/InP
相关平台，∂n/∂T 常见于 10−4 K−1 量级（典型约 2× 10−4 K−1 到 3× 10−4 K−1）[11]；模增
益温度斜率通常为负且依赖工作点，在阈值附近可近似为

∂gmod
∂T

∣∣∣∣
n=nth

≈ Γopt
∂gmat
∂T

∣∣∣∣
n=nth

, (20.17)

其中 nth是阈值载流子浓度。作为 [本书算例]或 [工程经验]参数，可在 −0.1到 −0.2 cm−1 K−1

范围内做敏感度扫描，而非固定常数。需注意该斜率强烈依赖于量子阱结构、应变状态和工作

载流子浓度。

dn/dT 回写的数量级估算（benchmark 量级）
取 neff ≈ 3.5、∂n/∂T ≈ 2.5× 10−4 K−1、∆T = 10K，则

∆neff ≈
∂n

∂T
∆T ≈ 2.5× 10−3,

∆ω

ω
≈ −∆neff

neff
≈ −7.1× 10−4.

若中心波长约 λ0 ≈ 940nm，对应

∆λ ≈ λ0
∆neff
neff

≈ 0.67nm.

这说明即使只有 10K的温升，热致频移也已达到亚纳米到纳米量级；当候选模间隔、远
场最优点或偏振稳定窗口本身就很窄时，这个漂移足以改写模式排序。

这些多物理场耦合路径总结于图 20.1。如图所示，温度升高 ∆T 通过四个主要通道影响

器件性能：光学通道（折射率和带隙变化）、电学通道（迁移率和电阻变化）、力学通道（热应

力累积），以及它们之间可能形成的正反馈回路。理解这些耦合机制是设计高效散热方案和避

免热失控的前提。

图20.2 将热路与电路进行类比。该类比的作用，是把复杂的三维热传导问题在给定假设
下约化为等效热阻网络。

20.5 温升如何回写到电学：热又在重写注入分布

热反馈的危险不只在光学侧。温度上升通常会降低迁移率、改变接触电阻、改写复合系数，

甚至加重局部电流拥挤。于是，第十九章 里的 n(r)、p(r) 与 J(r) 其实是温度相关的。用更

直白的话说，热场不是求出之后“交给光学后处理”的终点，它会反过来改变电流路径本身。

这会形成一个典型的正反馈：电流拥挤区更热，温度升高后该区域的增益可能下降，但接

触电阻和局域导电路径又可能进一步不均匀，最终导致载流子与模式分布一起重排。很多高

功率 PCSEL 中观测到的模式切换、主瓣拉宽和输出滚降，都可以沿着这条热-电-光正反馈去
理解。
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温度升高

∆T

光学特性变化

折射率 n(T )、

带隙 Eg(T )

激射波长红移

dλ/dT ≈ 0.1 nm/K
阈值电流增加

Ith(T ) ↑

dn/dT > 0
载流子输运退化

迁移率 µ(T ) ↓
电阻 ρ(T ) ↑

焦耳热加剧

Pheat = I2R(T )

声子散射增强

热应力累积

σij ≈ CijαE∆T

形变或翘曲

可能导致键合失效

热膨胀失配

特征温度参数

T0: Ith(T ) =

I0 exp(T/T0)
T1: 微分效率温度参数
典型 T0 ∼ 100–200K

散热优化策略

• 倒装焊高导热键合
• 金刚石热沉
• 主动温控
• 降低串联电阻dn/dT ≈ 2× 10−4/K

（砷化镓，300 K）

正 反 馈 风 险

结温上升 → 效率
下降 → 发热增加

热 失 控

图 20.1: PCSEL 中热效应的多物理场耦合路径图

(a) 电路类比

Vdd

R = ρL/A

I

欧姆定律：

V = I ·R
电压源 负载

地

(b) 热路等价

热源

Pheat

Rth 热沉

T环境

∆T = T结 − T环境

傅里叶定律：
∆T = P ·Rth

功率耗散 恒温边界

电 - 热类比对照表：

电学量 热学量 单位

电压 V 温差 ∆T 伏特与开尔文

电流 I 热流 P 安培与瓦特

电阻 R 热阻 Rth 欧姆与开尔文每瓦

电导率 σ 热导率 κ 西门子每米与瓦特每米每开尔文

电容 C 热容 Cth 法拉与焦耳每开尔文

热阻计算公式（一维近似）:

Rth =
L

κA
其中 L 为传热路径长度，κ 为材料热导率，A 为截面积

典型值参考: 砷化镓 κ ≈ 46W/(m ·K)，磷化铟 κ ≈ 68W/(m ·K)

光子晶体面发射激光器中的应用示例: 假设有源区功耗 Pheat = 0.5W，外延层总热阻 Rth = 80K/W，则温升

∆T = Pheat ·Rth = 0.5× 80 = 40K
这意味着结温比热沉温度高 40◦C。若环境温度 25◦C，则结温达 65◦C，需要考虑温度对增益和折射率的影响。

图 20.2: 热路等效电路类比图。(a) 熟悉的直流电路：电压源驱动电流流过电阻，遵循欧姆定
律 V = IR；(b) 热路系统：热源驱动热流流过热阻，遵循傅里叶定律 ∆T = P ·Rth。这种类

比可以把复杂的三维热传导问题压缩为等效热阻网络，用电路分析的方法快速估算关键节点

的温升。
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20.6 热斑、空间烧孔和模式竞争：为什么高功率问题不能只看平均

参数

当前面三章合并起来时，最值得警惕的工作点现象有三个：热斑、空间烧孔和局域损耗增

强。热斑意味着局部折射率更高、材料增益峰更红移；空间烧孔意味着不同区域的载流子被模

式消耗得不一样；局域损耗增强则意味着某些区域虽然有模式场，却因温度和掺杂共同作用

而变成净负贡献。它们叠加后的结果是：模式竞争不再由单一冷腔损耗或单一模增益决定，而

由一个同时随空间和工作点变化的分布系统决定。

因此，进入真实电注入和高功率工作区后，模式稳定性本质上是一个热-电-光分布稳定性
问题，而不是带结构和冷腔 Q 能单独回答的问题（� 红线 #3，见 第2.10节）。

例子

设某 PCSEL 在低电流下显示为法向单峰远场，但随驱动升高出现主瓣分裂。最直接的
排查思路不应只盯着 第六章至第九章 的平面内耦合系数，而应优先检查：是否中心区

域热斑抬高了折射率并拉偏模式，是否边缘区域因注入不足而形成局域负增益，以及这

种空间重排是否使原本次优的高阶模式开始获得更大局域模增益。

20.7 把 第十七章至第十九章 闭成热-电-光回路

现在可以把完整的器件回路写成

I →
(
ϕ, n, p,J

)
→
(
QJoule, Qnr, Qopt,abs

)
→ T (r)

→
(
n(r), gmat(r), α(r), µ(r)

)
→模式、阈值、远场、偏振.

(20.18)

式 (20.18) 表示本章最核心的器件逻辑链，不能按单个方程孤立阅读。它告诉读者：第十七章
的纵向模、第十八章的有源区工程和第十九章的注入分布，从这里开始由顺次单向传递转为

迭代闭环。

因此，可信的器件工作点通常需要分步迭代：先在初始温度下求电学和载流子分布，再由

电学和非辐射复合产生热源求热场，再更新折射率、增益、损耗和迁移率，重新解电学和光学，

直到阈值、温度峰值和模式分布都收敛。只做一次“冷腔 + 固定均匀增益 + 平均温升修正”
的计算，严格地说还不能叫自洽器件求解（� 红线 #4，见 第2.10节）。

典型的收敛判据

热 - 电-光迭代可在以下任一判据满足时停止（建议同时监控三个量，并要求连续两轮
都满足）：

1. 温度判据: max |T (k+1) − T (k)| < 0.5K

2. 光学判据: |λ(k+1)
peak − λ

(k)
peak| < 0.2nm

3. 器件判据: |I(k+1)
th − I(k)th |/I

(k)
th < 1%

实践中，通常需要 5–10 轮迭代才能达到稳定收敛。若超过 15 轮仍未收敛，应检查网
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电学求解

ϕ, n, p,J

接触与复合

热学求解

T (r)

QJoule, Qnr, Qabs

光学求解

ω̃, Q,远场

n, g, α 回写后更新

固定点判据

∆T,∆λ,∆Ith

连续收敛

电流密度与复合热源 ∆n,∆g,∆α,∆µ 模式排序与吸收热

若未收敛，更新材料参数和工作点再迭代

不只输出平均温升

而是 T (x, y, z)

不只输出热阻

而是热源位置

不只输出冷腔 Q

而是工作点模排序

不只输出一次图

而是稳定工作窗口

读图规则：热-电-光耦合不是“电学 → 热学 → 光学”的一次串联，而是一个
固定点问题；只有收敛后的模式、温度和阈值裕量才可作为器件工作点证据。

图 20.3: 热-电-光耦合的固定点迭代图像。电学给出电流、载流子和热源，热学给出空间温度
场，光学在回写后的材料参数中重新评估模式和阈值；若温度、波长或阈值裕量未收敛，就必

须回到电学与材料参数继续迭代。

格分辨率、材料参数的温度依赖性是否过强、或是否存在多稳态竞争。

三轮耦合的计算成本估算 以一个 100µm× 100µm 的 PCSEL 为例：

• 电学 (CHARGE): 5 分钟 (稳态漂移 - 扩散方程)

• 热学 (HEAT): 2 分钟 (稳态热传导)

• 光学 (FDTD 有限阵列): 4 小时 (若用 RCWA 单胞则 10 分钟)

若需要 6 轮迭代达到收敛，总时长可能是 24 小时量级。因此工作流章节建议采用分层策略：
先用单胞 RCWA 等简化模型排除明显不合理的设计，再对少数最终候选方案投入全耦合计算
资源。

20.8 哪些问题还可以用简化热模型，哪些已经必须做多物理场闭环

务实的器件建模不意味着一开始就做最复杂的全三维耦合，而是要根据问题目标选择模

型层级。如果你的目标只是比较几个几何方案在低功率、阈值附近的相对热敏感性，那么集中

热阻或一维稳态热模型往往足以筛掉明显不合理的方案。如果目标是估算阈值附近温升对材

料增益峰和折射率的影响，则二维或简化三维热模型配合 第十九章 的注入分布，已经是合理

的中间层。

但如果研究目标变成下列任一种，就不应该再停留在简化热模型上：高功率单模稳定性、

模式切换边界、远场随驱动的系统漂移、偏振翻转、上下出光比变化、明显不对称接触布局、

非均匀孔径或大尺寸器件中心/边缘性能分裂。因为这些问题敏感的是温度和注入的空间重排，
而不是平均热阻本身。

20.9 不同材料平台如何让同一个 PCSEL 框架发生变形

到这里，读者已经具备理解平台差异的正确角度了：GaAs、InP、GaN 会同时改写 第十
七章至第二十章 整条器件链中的几乎每一个接口量，远不止替换一套材料参数。
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平台 GaAs 系 InP 系 GaN 系

典型波段与增益谱 近红外，围绕

850nm to 980nm 等窗
口较成熟；量子阱与

AlGaAs/InGaAs 体系
结合紧密

通信波段，围绕

1.3µm to 1.55µm；长波
长增益与温度漂移更敏

感

可见到近紫外；

InGaN/GaN 量子阱中
极化场和应变效应更突

出

折射率与纵向光学 折射率较高，纵向波导

与表面耦合工程空间较

大

折射率也高，但长波长

下层栈厚度与吸收窗口

管理更敏感

折射率相对较低，模式

尺寸、表面耦合和空气

孔设计尺度都会变化

热学与散热 热导中等，工艺成熟，

但大面积高功率下仍要

警惕热斑

热导通常较弱，长波器

件对温升更敏感，热滚

降问题往往更早出现

材料本征热导潜力较好，

但实际器件受 p 侧导电
与接触、基底和工艺路

径强烈制约

掺杂损耗与注入难点 p 侧自由载流子吸收和
接触层损耗需要平衡；

总体工艺路线较成熟

p 侧接触和长波吸收层
管理往往更苛刻，内部

损耗更容易抬高阈值

p-GaN 导电与低阻接触
长期是难点，spreading
layer 与透明接触设计常
成为核心问题

工艺与结构难点 高质量外延、刻蚀与再

生长经验丰富，适合系

统优化

长波材料组合、热管理

与低损接触需要更谨慎

协同

干法刻蚀、表面损伤、

极化场、应变和接触工

程往往同时限制设计窗

口

表 20.1: GaAs、InP、GaN 三类 PCSEL 材料平台的器件级差异。表中不给出工艺手册式数
字，而强调它们如何改写 第十七章至第二十章 建立的同一套器件框架。
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这张表强调的是平台差异：同一套 PCSEL 理论框架在不同材料体系中的主要限制并不
相同。GaAs 平台外延、刻蚀和接触路线较成熟，适合系统化优化；InP 平台更早受到长波热
敏感和内部损耗限制；GaN平台则常把 spreading layer、p侧接触和极化场推到设计前台。因
此，平台选择不能只看目标波长，还要判断主要复杂度将落在光学、电学、热学或工艺中的哪

一段。

相同的平面内晶格参数、相似的冷腔带结构，放在不同平台上时，可能因为折射率背景、

热导、p 侧导电和掺杂损耗不同，而对应完全不同的真实器件工作点（� 红线 #3，见 第2.10节）。
器件级设计的提问方式因此是：“这个平面内方案在某一平台上，是否还能通过 第十七章至

第二十章 这条器件链，维持所需的模式重叠、注入均匀性和热稳定性？”

回看本章

热效应在 PCSEL 中是把 第十七章至第十九章 重新耦合成器件工作点的主导机制，而非
补充项。Joule 热、复合热和吸收热共同生成三维热源，热方程给出空间温度场，而温度场又
通过折射率、增益谱、吸收、迁移率和接触特性回写到模式与注入分布中。对大面积、单模、

高功率 PCSEL来说，需要分析的是热斑、空间烧孔和模式竞争的耦合，而不是单一平均温升。
GaAs、InP、GaN 等材料平台则进一步表明：同一套 PCSEL 光学框架在不同器件材料上会
因折射率、热导、掺杂损耗和工艺路径不同而表现出完全不同的工作约束。至此，第十七章至

第二十章 构成了一套器件物理模块：外延层定义纵向模式背景，有源区定义可用增益，注入

工程定义局域载流子分布，热反馈决定这个分布和模式是否能在真实工作点下稳定存在。

练习题

1. [基础] 解释为什么在大面积 PCSEL 中，平均温升通常不足以判断单模稳定性，回答中
必须同时讨论热斑和模式重排。

2. [基础] 结合 式 (20.18) 说明温升如何同时通过折射率和迁移率两条路径改写模式竞争。

3. [进阶] 对比 GaAs 与 GaN 平台，说明为什么 current spreading layer 和接触工程在两
者中的设计压力不同。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个你认为必须采用空间分辨多物理场
求解的 PCSEL 问题，并说明简化热模型为什么在该问题上不够。

延伸阅读

• 下一章将把这四章建立的器件链与前面的开放电磁和数值方法重新汇总，进入大面积单
模 PCSEL 的综合设计原则。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范
围。
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• 若想补充半导体激光器热阻、热滚降与工作点漂移的经典背景，可对照 [10] 相关章节阅
读；但在 PCSEL 中，应始终额外关注热场如何通过空间分布重写模式选择。阅读时应重
点核对相关模型假设、参数范围与文献适用条件。

• 若想对照高功率与连续波 PCSEL 中热-电-光约束怎样真正显形，可参考 [20, 75, 74, 69]。
阅读时应重点核对相关模型假设、参数范围与文献适用条件。
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读完本章，你应能

• 理解为什么“大面积”和“单模”在 PCSEL 中天然存在张力，以及这种张力为什么不能
只靠单胞带结构解决。

• 掌握模鉴别必须同时发生在单胞、有限孔阵和器件工作点三个层次上的原因。

• 明确哪些设计问题主要由光学仿真回答，哪些问题必须进入电学与热学模型后才能判断。

读前准备 建议已掌握 第十四章、第十五章、第十七章、第十九章和第二十章 中关于开放结

构、有限尺寸、外延层、电注入和热反馈的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L2→L4

前面三章已经把一个关键事实说清楚了：真实 PCSEL 的目标并非在被动冷腔里找到一
个形状理想的 Gamma 点模式，而是在给定电流、温度和外延约束下，使目标模式在大面积孔
阵中相对于竞争模式保持正的净裕量。这个目标决定了本章的写法。我们先解释为什么大面

积单模从来不是“把面积做大而模态不变”这么简单，再建立模鉴别裕量的概念，随后把设计

原则分成三个尺度来讨论：单胞尺度的辐射与对称性、有限孔阵尺度的横向包络与边缘损耗、

器件尺度的注入与热分布。最后再把这些原则翻译成可执行的仿真任务，并说明在 Lumerical
与 COMSOL 风格环境中通常各自承担哪些计算。

贯穿案例 R1：用公开放大路线检验模裕量 本章从 B0 的接口模型切换到 表2.1 的 R1 实
验锚点。后文把 500µm、1mm 和 3mm 三个尺度放在同一条放大链上，分别检查边缘损耗、
Hermitian/非 Hermitian 耦合平衡以及热致折射率预补偿。这样，模裕量不再只是符号定义，
而能与已报道的功率、发散角和线宽逐项对照。

21.1 为什么大面积单模是 PCSEL 最难也最值钱的问题

PCSEL 之所以受到持续关注，一个核心原因就是它有潜力同时获得较大出光面积和较好
光束质量。这个说法的潜台词是：目标模式必须在较大横向面积上保持相干，局域振荡区域的

松散拼接达不到这一要求。器件面积一旦增大，可利用的横向自由度也随之增多，竞争模数

量、边缘效应、注入不均匀性和热非均匀性都会变得更显著。“大面积”因此会主动增加模式

竞争的维数，不能按被动几何放大理解。实现大面积相干的关键在于建立有效的横向耦合物

255
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理机制。图21.1总结了三种主要的同步途径：倏逝波隧穿耦合（短程最近邻作用）、辐射场耦
合（长程远场干涉）以及共享全局腔模（集体约束条件）。实际设计中往往需要综合运用这三

种机制，通过适度密集的排布增强倏逝耦合，同时在边缘设置分布式反馈结构提供额外的模

式选择性。

公共衬底

倏逝耦合

辐射耦合

远场重叠

共享腔模

金属包覆边界或分布布拉格反射镜

单胞放大

基模

近场高斯型

相干区域

Ac

同步条件:
• 耦合强度 κ > 频率失谐 ∆ω

• 相位锁定时间 τc < 光子寿命 τp

• 阵列尺寸 L < 相干长度 Lc

光束质量指标:
• M2 < 1.2 接近衍射极限

• 旁瓣抑制比 > 15dB
• 指向稳定性 < 0.1◦

图 21.1: 大面积 PCSEL 阵列中相干锁定的三种主要横向耦合机制：倏逝近邻耦合、辐射远场
耦合以及共享全局腔模。右上角给出单胞局域模式示意，右下角列出评价大面积单模器件时

常用的光束质量指标。

如果只从二维光子晶体能带的角度看问题，很容易以为只要选中了 Gamma 点附近一支
低损耗模，单模问题就已经基本解决。事实上，这最多只解决了第一道门槛：说明在无限周期、

冷腔、小信号框架下，目标模有希望成为候选模。真正的器件级单模要求远高于此。目标模既

要首先起振，还要对有限孔阵边界、局部增益起伏、温度漂移和偏振扰动具有足够鲁棒性，从

而在工作窗口内持续压住其它模。



第二十一章 大面积单模设计原则 257

21.2 模鉴别要写成裕量

为了让后面的讨论有共同语言，可以把目标模 m⋆ 相对于竞争模 mj 的优势写成净模裕量

∆G⋆j(I, T ) =
[
gmod,⋆(I, T )− α⋆(I, T )

]
−
[
gmod,j(I, T )− αj(I, T )

]
, (21.1)

其中 gmod,i 是第 i 个模在给定工作点下的模增益，αi 是其总损耗，包含辐射损耗、内部吸收、

边缘损耗以及工作状态下可能出现的附加损耗。式 (21.1) 不是新的基本定律，它是一个组织
设计问题的记账式写法。它的价值在于提醒我们：

第一，单模判据是相对的，不是绝对的。目标模本身阈值低还不够，还必须比竞争模更有

优势。

第二，这个优势依赖工作点 (I, T )。也就是说，单模描述的是工作窗口中的稳定区间，不

能作为结构固有的单一标签。

第三，式 (21.1) 中的每一项可能来自不同物理模块。gmod,i 需要量子阱增益与注入分布，

αi 则既依赖开放光学，也依赖掺杂吸收、金属邻近损耗、边缘损耗和热漂移。

模增益的空间积分定义

模增益是空间积分量，定义为

gmod,i ≈ Γopt,i gmat, Γopt,i =

∫
Vact

εr(r)|Ei(r)|2 dV∫
Vtotal

εr(r)|Ei(r)|2 dV , (21.2)

其中第一式对应“有源区内材料增益近似均匀”的情形。若材料增益随局域载流子浓度

与温度变化，即 gmat = gmat(n(r), T (r))，则不能提出积分号，必须逐点加权：

gmod,i =

∫
Vact

gmat(n(r), T (r)) · εr(r)|Ei(r)|2 dV∫
Vtotal

εr(r)|Ei(r)|2 dV . (21.3)

这是为什么电学 - 光学耦合求解对大面积器件至关重要的原因：只有自洽获得 n(r) 和

T (r) 的空间分布，才能准确计算 gmod,i。

因此，大面积单模设计需要在目标工作窗口内尽可能让

∆G⋆j(I, T ) > 0, ∀j ̸= ⋆, (21.4)

并且这个不等式对工艺误差和热漂移不至于过分敏感（� 红线 #2，见 第2.10节）。
表21.1 把模裕量拆成了不同求解模块，图21.2 则把同一件事放回工作窗口中看：目标模

需要在一片对电流、温升和工艺扰动仍然保持正裕量的区域内取胜，仅赢得某一个名义点并

不够。

21.3 第一尺度：单胞与 Gamma 点物理决定的是候选资格

设计的第一尺度是单胞尺度。这里关心的问题是：在无限周期近似下，哪类 Gamma点模
具有较低被动辐射损耗，哪类近场对称性更容易给出期望偏振和远场，哪类对称性破缺或双
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表 21.1: 模裕量各项与求解模块的交接关系。
裕量中的量 主要来源层级 更自然的求解接口

gmod,i 有源区、注入分布、温

度回写后的模增益

量子阱增益模型 + 电学/热学回写 + 模场重叠

αrad,i 开放辐射损耗 RCWA，或有限阵列 FDTD/FEM
αint,i 自由载流子吸收、金属

损耗、材料吸收

外延层与器件损耗模型

αedge,i 有限孔阵边缘泄漏与

侧向逃逸

有限阵列全波，或带包络的有限尺寸 CWT

热回写项 ∆T → ∆n,∆g,∆α 热-电-光耦合模块

大面积单模不是单点最优

而是目标模净裕量的工作窗口

注入电流 I

温升 / 热漂移

∆G⋆j(I, T ) > 0
目标模压住竞争模

进入窗口

目标模损耗排序占优

与 MQW/注入分布重叠
更好

温升后频率仍落在增益有

利区
退出窗口

高阶模边缘损耗不够

局部注入扶起竞争模

热漂移改写模式排序

图 21.2: 大面积单模设计的净模裕量地图。绿色区域表示目标模相对竞争模保持正净增益裕
量的工作窗口；边界可能来自热漂移、竞争模增益追上、边缘损耗不足或注入非均匀。
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晶格扰动能把目标模与竞争模分开。这一层上的典型设计变量包括晶格常数 a、孔半径 r、占

空比、刻蚀深度、双晶格位移、单胞形状微扰和上下层折射率对比等。

这一层可以回答的，是“目标模是否值得继续研究”。如果在单胞尺度上目标模就已经没

有明显辐射优势，或者偏振选择完全不稳定，那么继续投入有限器件和电热建模通常是浪费

时间。但必须认识到，单胞尺度只给出候选资格，不给出最终单模结论。因为单胞尺度默认了

无限周期、相同局域环境和均匀增益代理，这些假设一旦进入大面积器件就都会受到挑战。

从求解器角度看，这一层最自然的工具是 第十三章、第十四章 中的 PWE、CWT 和
RCWA。如果用商业软件来承载这一层，Lumerical 中通常优先使用 MODE/FDE 做纵向等
效折射率与波导模检查，再用 RCWA 或周期 FDTD 做单胞散射与辐射通道分析；COMSOL
中通常使用 Wave Optics 的频域周期单胞模型，通过 Floquet 型相位周期边界和端口或入射
波设置读取反射、透射、衍射效率与局域场分布。

21.4 第二尺度：有限孔阵与边缘损耗决定的是横向可实现性

一旦走出无限周期近似，问题立刻变了。真实 PCSEL 只有有限个周期，边界会引入额外
泄漏，目标模也会从严格 Bloch 模转化为带有横向包络的有限腔模式。此时设计的第二尺度
就出现了：横向包络如何被组织，边缘处是增强还是抑制目标模，有限孔阵尺寸是否已经足以

支撑目标模的相位一致性。

所谓边缘损耗，本质上就是原本在无限周期里被周期散射网络反复折返的能量，到了有

限边界处不再被完整送回，而是沿侧向或斜向辐射通道逃逸出去。因此它是 Bragg 反馈网络
被截断后的直接物理后果，不能当作外加的“附加罚项”。

边缘损耗的标度律

对一维有限周期结构，边缘损耗系数随周期数 N 呈指数衰减：

αedge ∝ exp(−N/Nchar), (21.5)

其中 Nchar 是特征衰减长度，依赖于带隙深度和模式在禁带中的位置。对二维 PCSEL
阵列，若阵列尺寸为 L× L 且辐射衰减常数为 αrad，则有效边缘损耗满足 [25, 32]：

αedge ≈ α0 exp(−L/Lloc), (21.6)

其中 Lloc 是模式的局域化长度，与带隙宽度成反比。对位于 Γ 点的模式，Lloc ∼
a/
√
∆n/n，其中 a 是晶格常数，∆n/n 是折射率对比度。这说明：

• 高折射率对比结构 (∆n/n 大) 的边缘损耗衰减更快，所需周期数更少

• 深带隙模式比浅带隙模式更能抵抗边缘泄漏

• 对大面积器件 (L ≫ Lloc), 边缘损耗不再是主导因素，内部损耗和辐射损耗成为主
要考量
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这一层最重要的直觉是，大面积并不自动有利于单模。面积增大确实可以减小衍射发散、

提高功率潜力，但同时也会给许多横向模提供生存空间。为了让目标模在大面积下仍然占优，

阵列放大必须与横向损耗分布设计同步进行。例如：

• 通过边缘区扰动增加竞争模的横向泄漏；

• 通过双晶格或对称性工程让目标模在近法向辐射上更占优势；

• 通过局部参数渐变或包络控制，让目标模横向分布与注入区域更匹配；

• 在保持单模性的前提下控制上下辐射和侧向泄漏的权衡。

这里应检查目标模与竞争模的损耗排序是否朝正确方向移动，而不能只追求“损耗越小

越好”。有时为了压制竞争模，会故意让整体损耗略有增加；只要目标模的相对优势扩大，器

件级单模性就可能改善。

这一层通常已经超出周期单胞 RCWA的默认边界，需要转向有限尺寸全波仿真。Lumer-
ical 中最常见的是 FDTD；COMSOL 中则更常见的是 Wave Optics 的三维频域或本征频率
求解并辅以 PML。这里的输出应当包括有限阵列的近场、远场、复频率或等效 Q、边缘敏感

性，以及目标模与竞争模的排序是否随阵列大小改变。

21.5 第三尺度：注入与温升决定的是工作点下的真实胜负

即使前两个尺度都看起来很好，器件仍然可能在实际工作中丢掉单模性。原因在于第三

尺度，也就是器件工作尺度。到了这里，模式竞争不再仅仅由被动辐射损耗决定，而是由载流

子分布、局部模增益、串联电阻、Joule 热、非辐射复合热以及温升引起的折射率和增益谱漂
移共同决定。

这也是 第十九章、第二十章 反复强调的地方。目标模光学上“形状直观”，并不意味着

它在电流注入下得到的净增益最大；目标模冷腔频率“居中”，也不意味着温升后它仍然处在

增益谱最有利的位置。大面积器件尤其容易出现这类反转，因为横向注入不均匀和热非均匀

会随面积扩大而加剧，导致目标模原本依赖的对称性被工作状态主动破坏。

因此，真正的大面积单模设计必须把外延层光学、注入路径和热扩散一起作为设计变量。

常见的协同思路包括：

• 让量子阱重叠最大的区域尽量与电流高密度区域对齐，而不是错位；

• 通过电极形状和限制层设计，减少边缘过强注入导致的竞争模局部起振；

• 通过层栈和散热路径设计，降低温升诱发的模排序翻转；

• 让目标模对小幅折射率漂移和增益峰位漂移具有更好的鲁棒性。

这部分若采用 Lumerical 工作流，通常需要 DEVICE 中的 CHARGE / HEAT 与光学
求解器之间做脚本化数据交换；若采用 COMSOL 工作流，则更常见的是在 Wave Optics、
Semiconductor 与 Heat Transfer 模块之间做统一几何下的多物理场耦合或分阶段迭代。两种
方式的取舍属于工程权衡：Lumerical的光学链往往更高效，COMSOL的自定义耦合 PDE链
往往更灵活。
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21.6 边缘损耗与表面提取共享同一预算

很多新手在谈单模设计时，会把“提高表面提取效率”和“抑制边缘泄漏”看成两个互不

相干的目标。实际上，这二者共享同一份辐射预算。PCSEL需要垂直辐射才有面发射输出，但
又不希望这种辐射机制让竞争模也轻易起振；同时，器件还不希望能量在横向边缘无序泄漏，

因为那会破坏单模相干面积。设计时应把有限的辐射耦合尽可能分配给目标模需要的垂直输

出通道，并减少竞争模或边缘泄漏通道的份额；单独追求最小辐射损耗无法完成这种分配。

因此一些看起来“很高 Q”的结构在大面积器件里并不一定表现最好。若过分压低所有
辐射损耗，虽然被动 Q 可能很高，但目标模未必最容易提取，竞争模也可能被一并保护起来。

相反，适度引入受控垂直辐射并选择性增加竞争模边缘泄漏，反而更有利于稳定单模工作。

例子

设两种方案 A 与 B 在单胞层面都能支持目标 Gamma 点模。方案 A 的被动 Q 更高，

但有限阵列中竞争模的边缘泄漏也同样很小；方案 B 的目标模被动 Q 稍低，却能通过

边缘扰动显著增大竞争模的侧向泄漏。在器件级上，方案 B反而可能更容易保持大面积
单模，因为它扩大的是目标模相对于竞争模的净裕量，而不是盲目提高所有模的寿命。

21.7 从 2023 年 Noda tutorial 抽出的放大设计规则

Noda 等人的 tutorial 清楚展示了 PCSEL 从 200µm 级、500µm 级推进到 3mm 级时，
哪些设计旋钮会失效、哪些旋钮必须升级；这比孤立的性能数字更适合作为本章主线 [50]。把
这篇论文的路线压缩成本书工作流，可以得到三条规则。

第一，高对称单胞适合解释 Γ 点矢量光束和 BIC / quasi-BIC 物理，但不自动适合高亮
度输出。圆孔等高对称结构会让若干带边模的法向辐射振幅相消，辐射常数过小；若目标是高

斜率效率和单瓣远场，就必须通过三角孔、椭圆孔或双晶格等方式有控制地打破相消，而不是

把“高 Q”本身当作设计终点。

第二，双晶格通过两组晶格点之间约 λ/(4neff) 的相对位移重排 180◦ 反向散射；“单胞里

孔更多”只是几何表象。这样可以削弱某些面内反馈通道，使基模横向包络变宽，同时让高阶

横向模在有限孔阵边缘承担更大的相对泄漏损耗。对 500µm 量级器件，这一机制已经足以支
持 10W 级脉冲单模和窄发散输出 [75, 50]。

第三，进入 3mm 甚至更大口径后，单靠“增加高阶模边缘损耗”不够。此时基模和高阶
模的面内损耗都可能趋近很小，模鉴别需要转向辐射常数随面内波矢偏离 Γ 点的曲率。Noda
等人把面内 180◦/90◦ 衍射视为 Hermitian耦合，把经由辐射波的耦合视为非 Hermitian耦合，
并强调两者都要降低、且要保持相互平衡。若把 Hermitian 耦合 R 盲目压到接近零，虽然可

能增大辐射损耗差的曲率，却会压低基模与高阶模的频率间隔，使载流子或热致折射率扰动

更容易把它们重新耦合起来。稳定的大面积单模设计因此是“R 与非 Hermitian 耦合 µ 同时

足够小、彼此量级匹配，并且工作时的热折射率漂移已被预补偿或纳入验证”，而非“某个耦

合越小越好”。

这三条规则正好落回 式 (21.1)：高亮度 PCSEL 需要在目标电流和温度窗口内，同时保
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持可提取的目标模辐射、足够大的竞争模净损耗、足够大的频率隔离，以及对热致折射率分布

的鲁棒性。单独最小化 αrad、最大化 Q 或最大化某一个带边频率差，都不足以替代这组联合

条件。

为了避免把这篇 tutorial 读成“高功率结果列表”，表21.2 把其中最重要的路线压缩成一
个案例矩阵。阅读这张表时要注意，左列给出的是历史上出现的器件或设计阶段，右列给出的

是本书真正希望读者带走的设计语言。

表 21.2: Noda 2023 tutorial 在本书中的案例化读法：从器件里程碑抽取大面积单模设计规则。
阶段 关键结构动作 tutorial 中的证据角色 本书中的设计解释

Γ(2) 点初始演示 三角晶格或方格晶格

支撑区中心带边共振

证明二维光子晶体可作为面发射

激光腔，并给出偏振与远场的对

称性证据 [43, 50]

单胞与能带只给候选资格，说明

二维相干反馈可形成，但尚未解

决高亮度输出窗口

非对称单胞 用三角孔、直角三角

孔等破坏高对称相消

瓦级单模与单瓣远场显示，辐射

通道可被孔形主动打开 [20]
BIC/quasi-BIC 语言必须服务于
可提取辐射；目标不是最高 Q，

而是目标模辐射与竞争模损耗的

相对排序

双晶格 两组晶格点相对位移

约 λ/(4neff)

500µm 级器件获得 10W 级脉冲

单模和窄发散输出 [75, 50]
通过重排 180◦ 衍射相位，让基模

包络展开，并把高阶模惩罚转移

到有限边缘损耗上

Hermitian/非
Hermitian 联合调
控

同时调节面内保守耦

合和辐射耗散耦合

3mm 级连续波 50W、极窄发散
和约 1GW cm−2 sr−1 亮度成为

毫米级放大证据 [74]

大面积设计的主目标升级为复频

率排序、热工作窗口和模式裕量

共同稳定，而不是单独压低某一

项损耗

这张表也给出了本章后续仿真任务的优先级。若目标仍停留在“证明 Γ 点候选模存在”，

PWE、RCWA 或周期单胞模型就已经能回答许多问题；若目标是复现双晶格的模式裕量，则
必须转向有限尺寸 CWT 或有限阵列全波；若目标是判断 3mm 级连续波工作是否稳定，则
必须把热、电和增益空间分布接进 式 (21.1)。同一篇 tutorial 因此在不同章节中承担不同角
色：第 六 章读它的散射网络，第 十二 章读它的复耦合参数，本章读它的尺度放大规则，下

一章则读它的性能报告边界。

21.8 把设计原则翻译成仿真任务：应该在哪类工具里算什么

到了这里，设计原则必须落回可计算任务。最实用的做法，是按“物理问题”而不是“软

件名称”来分配求解器，然后再把这些求解器映射到 Lumerical 或 COMSOL 中。表21.3 给
出的是一种实用的、但并非唯一的映射方式。

如果进一步问“简单建模过程是什么”，可以先给出最小可执行版本：

在 Lumerical路径中，先用 MODE/FDE检查纵向模与重叠，再用 RCWA扫单胞参数和
法向附近角谱，得到候选结构；随后把候选结构放入 FDTD 的有限阵列模型里计算近场、远
场和边缘敏感性；最后在 CHARGE 中解注入分布、在 HEAT 中解温升，并把得到的 N(r)
与 T (r) 以代理方式回写到光学模型中做阈值和模竞争再评估。
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表 21.3: 大面积单模设计中常见问题与 Lumerical / COMSOL 的典型实现映射。这里给出的
是工程上常见分工，而不是唯一正确方案。

待判断性质 首选物理层

级

Lumerical 中常见实现 COMSOL 中常见实现

纵 向 波 导 模、

neff、约束因子

2D / 2.5D光
学

MODE/FDE 计算层栈模场、有效折
射率与损耗

2D 横截面 Wave Optics 本征/模态分
析

单胞辐射、偏振、

上下出光比例

周期开放光

学

RCWA 或周期 FDTD Wave Optics 频域单胞，配合相位周期
边界与端口/入射波

有限孔阵模场、

远场、边缘敏感

性

有限尺寸全

波

FDTD，配合 PML 与近远场变换 3D Wave Optics 频域或本征频率研究，
配合 PML

电流扩展、载流

子分布、J-V
漂移-扩散电
学

CHARGE Semiconductor

温升、热源、热

漂移

热传导 HEAT Heat Transfer in Solids

热-电-光迭代后
工作窗口

多物理场耦

合

脚本串联 RCWA/FDTD 与
CHARGE/HEAT

Wave Optics、Semiconductor 与 Heat
Transfer 分阶段耦合或统一模型

在 COMSOL 路径中，先在二维横截面或简化三维模型中做纵向模分析；随后在单胞三
维频域模型中用相位周期边界和端口求出反射、透射与辐射分配；再切换到有限阵列三维模

型，用 PML 包围开放区域求近场和远场；最后在同一几何下加入 Semiconductor 与 Heat
Transfer 物理接口，解出电流密度、载流子密度和温度场，再将这些结果通过折射率和增益代
理回写到光学接口中迭代。

21.9 真正的设计目标是工作窗口，而不是最佳单点

教材最后必须把一句话明确：大面积单模设计追求可工作的参数窗口，不能停在一个“最

优参数点”。若某个结构只有在极窄的孔半径、公差和电流点上保持单模，它在研究原型中可

能还能看到理想图样，但在真实器件中通常缺乏可复现性。相反，哪怕某个方案的理论最优值

略差，只要它对工艺偏差、热漂移和注入不均匀有更强鲁棒性，它就更接近可用的设计。

这也是为什么本章始终围绕 式 (21.1) 展开，而不是围绕某个单独的 Q、某个单独的远场

主瓣角或某个单独的阈值增益。对大面积 PCSEL 来说，单模性本质上是一个多约束交集问
题，只有把这些约束压进同一工作窗口，结果才有器件意义。

易错点

“把被动 Q 最高的方案选出来，再交给电学和热学去补救”通常不是高效流程。真正高

效的做法，是在单胞和有限阵列阶段就开始追踪目标模相对于竞争模的排序，而不是等

器件级耦合完成后才发现一开始选错了候选结构。
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21.10 2024–2026 设计导向补充：高功率、调制与系统链路

近年的大面积 PCSEL 路线正在把“单模 + 高亮度”与“可调制 + 可系统集成”同时作
为目标：一方面，器件级高亮度与可扩展输出继续推进 [74]；另一方面，频率调制与长距离相
干自由空间链路指标被直接引入设计目标函数 [26]。2024–2025 的另一条关键信号是“规模化
与有限尺寸效应”被显式纳入证据链：横向耦合阵列路线给出了大面积相干扩展的器件证据

[16]，而有限尺寸研究直接指出了“无限周期结论向器件外推”的失效边界 [52]。因此，本章
的“工作窗口”概念需要再向系统层扩展：不仅要有模裕量窗口，还要有调制窗口、热稳定窗

口和链路容差窗口。对工程实现来说，这比追求单个最优点更关键。与全书统一前沿矩阵可对

照 表1.6。
同时，面向超大面积器件的理论与动态研究也在补全本章“尺度跃迁”链条：全半导体大

面积结构设计给出了毫米级尺度下的模式鉴别路径 [30]，而时域动力学仿真进一步展示了高
泵浦条件下单模保持与高阶模抑制的条件窗口 [55]。这两类证据共同指向一个更严格的设计
要求：大面积单模结论必须同时通过静态模式排序与动态稳定性两道验收。

报告规范

跨平台外推三元注释

• 外推来源：来源于 PCSEL 直接证据（大面积耦合阵列、有限尺寸效应）并辅以系
统应用文献 [16, 52, 26]

• 边界条件：结论成立需同时满足：给定阵列尺寸、明确边缘截断与热边界、并给出
模式排序与远场随尺寸的收敛证据

• 不可迁移项：不可把无限周期单胞中的高 Q/高选择性直接迁移为器件级鲁棒单模
结论；也不可把某一平台工艺窗口直接迁移到异材料体系

回看本章

大面积单模设计的核心，是在单胞、有限孔阵和器件工作点三个尺度上同时扩大目标模

相对于竞争模的净裕量，而非追求一个孤立的低损耗目标模。单胞尺度决定候选资格，有限阵

列尺度决定横向可实现性，器件尺度决定真实工作点下的胜负。Lumerical 与 COMSOL 都可
以承载这条链，但各自更擅长的部分不同：前者通常更高效地承担 RCWA/FDTD/模式分析，
后者通常更灵活地承担多物理场 PDE 耦合。无论使用哪条路径，最终目标都是稳定、可复现
的工作窗口，而非最佳单点。

练习题

1. [基础] 结合 式 (21.1) 解释为什么“目标模阈值低”并不自动等价于“器件单模稳定”。

2. [基础] 说明为什么大面积器件中的边缘工程应当被视为模鉴别设计，而不是几何收尾工
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作。

3. [进阶] 选择一种你熟悉的结构扰动方式，分析它更可能改变的是单胞辐射排序、有限阵
列边缘损耗，还是电热工作点下的净模增益排序。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）分别写出一条以 Lumerical 为主和一条以
COMSOL 为主的大面积单模验证路径，并指出各自最关键的接口变量是什么。

延伸阅读

• 下一章将进一步讨论名义值设计为何仍然不够，并系统引入有限尺寸、无序与工艺误差
鲁棒性的问题，把“单模设计原则”升级成“可制造器件设计原则”。阅读时应同时核对

本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想继续深化模式竞争与单模稳定性，可结合 第二十二章、第二十五章 一起阅读，把本
章的设计原则放入完整验证与容差分析工作流中。阅读时应同时核对本章变量在后续模

型中的定义和适用范围。
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读完本章，你应能

• 理解为什么器件设计不能只优化名义值，以及“最优单点设计”和“鲁棒性设计”在目标
函数上有何根本区别。

• 掌握孔半径无序、晶格常数漂移、刻蚀深度误差、侧壁倾角、表面粗糙、金属错位、电流
孔径错位和阵列边缘截断如何进入 PCSEL 模型。

• 学会把几何误差、电学误差和热学误差统一组织成 tolerance analysis，并知道何时可用
微扰观点，何时必须重做全波或多物理场计算。

读前准备 建议已掌握 第十五章和十九至二十一 中关于有限尺寸、注入非均匀性、热回写和

大面积单模设计的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L2→L4

孔半径偏差 / 晶格位移

刻蚀深度偏差 / 侧壁角变化

金属与孔阵错位

边缘截断 / 粗糙度

相位网络失谐

辐射通道再分配

注入不均匀

热热点迁移

∆G⋆j

品质因子与远场

偏振纯度

Tmax 与良率

图 22.1: 容差分析中的误差传播图：工艺偏差先映射为物理机制变化，再传递到可观测器件指
标。

先看 图22.1，可以把“工艺误差 → 物理机制 → 性能指标”的因果链一次看全，避免把
本章读成分散清单。

上一章已经把“大面积单模设计”写成了三层问题：单胞候选资格、有限孔阵横向可实现

性、以及器件工作点下的真实胜负。现在必须进一步承认一个更现实的事实：真实器件从来不

是名义 CAD 几何。孔半径会偏、晶格常数会漂、刻蚀会浅或过深、侧壁不是理想竖直、金属

266
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和电流孔径也未必和设计中心完全对齐。若书稿停留在名义值设计，那么它仍然更像一份研

究草图，而不是一份器件教材。本章因此不把误差写成零散 checklist，而是从“误差如何进入
模型”开始，随后讨论它们如何改变模式排序、辐射损耗、偏振、远场、注入均匀性和热分布，

最后把这些物理变化组织成可执行的 tolerance analysis 与 robustness window 报告规范。

22.1 为什么名义值最优不等于器件最优

在很多纯光学优化问题里，设计者会先寻找一个名义参数点 p0，使某个性能指标在这个

点上达到最好。例如，让被动辐射损耗最低、远场主瓣最窄、或者目标模与竞争模的频率分裂

最大。这样的做法本身没有错，但它只回答了一个单点问题：若器件精确等于这一个参数点，

它会怎样表现。真实器件设计要回答的是另一个问题：当参数在加工、公差、封装和工作过程

中发生不可避免的偏移时，目标模式是否仍然赢得足够稳定。

于是，名义值最优和鲁棒性最优的目标函数天然不同。名义值优化追求

max
p

F (p), (22.1)

而鲁棒性设计更接近追求

max
p

E[F (p+ δp)] 或 max
p

min
δp∈U

F (p+ δp), (22.2)

其中 δp 表示工艺与装配引入的偏差，U 是容差集合。式 (22.1) 对应的是“找到理论最好点”；
式 (22.2) 对应的是“找到在扰动下仍然可用的工作窗口”。二者可能重合，但在 PCSEL 中经
常并不重合，因为目标模的优势常常建立在 Gamma 点简并分裂、有限阵列边缘控制、注入
均匀性和热平衡这几个本来就敏感的机制之上。

直觉框

对 PCSEL 来说，最优单点设计关心的是“峰值有多高”，鲁棒性设计关心的是“平台
有多宽”。器件导向研究更需要后者，因为加工出来的是一个有公差的结构，而不是一

个数学点。

22.2 误差如何进入模型：从参数向量到性能向量

为了把各种误差放进同一框架，先把器件的名义参数写成

p =
(
r, a, hetch, θsw, σrough, ∆xmetal, ∆xap, pedge, . . .

)
, (22.3)

其中 r 是孔半径，a 是晶格常数，hetch 是刻蚀深度，θsw 是侧壁角，σrough 是表面粗糙度代

理量，∆xmetal 表示金属图形相对孔阵的错位，∆xap 表示电流孔径相对目标模式中心的错位，

pedge 描述阵列边缘截断方式。

与之对应，把关心的器件输出组织成性能向量

y =
(
ωm, αrad,m, ∆G⋆j , Π, FFF, ηinj, Tmax, . . .

)
, (22.4)
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其中 ωm 是模式频率，αrad,m 是辐射损耗，∆G⋆j 是上一章定义的目标模相对竞争模的净裕量，

Π 可用来代表偏振纯度，FFF 代表远场特征量，ηinj 表示注入效率，Tmax 表示峰值温升。鲁

棒性问题的核心不是盯住某一个标量，而是研究

δp −→ δy (22.5)

这条映射。

若扰动足够小、模式身份不变且开放损耗变化不太强烈，可以先用一阶灵敏度近似

δyi ≈
∑
j

∂yi
∂pj

∣∣∣∣
p0

δpj . (22.6)

这一步的意义是先快速识别“谁最敏感”，而非用线性模型替代真实器件。一旦出现模式排序

改变、远场拓扑变化、注入路径重组或热热点迁移，式 (22.6) 往往就不再够用，必须回到全
波或多物理场重算。

式 (22.6) 是工程上的局部近似。它成立的前提至少包括：扰动幅度小、模式标签可连续
追踪、目标量对参数是局部光滑的。对强辐射开放模、模式简并附近、以及电热反馈导致的阈

值翻转问题，这个近似必须谨慎使用。

22.3 几何无序的第一组：孔半径无序与晶格常数漂移

孔半径无序（hole radius disorder）是最典型、也最容易在早期模型中被忽略的误差。对
单胞来说，孔半径直接改变介电常数的平面傅里叶分量，因此会同时影响 Gamma 点附近耦
合强度、频率位置和辐射通道强弱。若无序是全局一致的，例如整片晶圆上孔半径系统性偏

小，那么它更像参数漂移；若无序是从孔到孔随机变化，那么它会打破原本依赖周期性的相干

反馈，并可能把原本受对称性保护的模混合起来。

对有限器件来说，孔半径无序最先改变的通常是模式排序和远场纯净度，而非“有没有

模”。因为目标模与竞争模对单胞微扰的敏感方向并不相同，有些模更依赖某个特定 Fourier
分量维持低辐射与高相干，一旦这些分量在横向上随机起伏，目标模的辐射损耗就可能增加

得更快。于是本来在名义值设计中占优的模式，可能在有限阵列里被别的模反超。

晶格常数变化（lattice constant variation）看起来只是比例尺变化，实际上影响更深。全
局的 a 漂移会整体移动归一化频率与辐射条件，从而改变工作波长相对于增益峰位和 light
cone 的位置；局部的 a(r) 起伏则会造成 Bloch 相位积累失配，相当于在面内反馈网络中引入
相位噪声。对大面积 PCSEL 来说，这种相位失配尤其关键，因为它会先破坏大面积相干，再
表现为远场主瓣变宽、旁瓣上升或偏振不稳定。

从建模层级看，小幅全局 r 或 a 漂移通常可先用 PWE、CWT 或单胞 RCWA 做局部灵
敏度；但只要问题变成孔到孔随机无序，或者设计本身工作在简并/近简并点附近，就应尽快
转向有限尺寸全波模型来检查模排序和远场是否保持。若同时还关心阈值电流变化，则必须

把这一步与后续的注入和热回写结合。
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22.4 几何无序的第二组：刻蚀深度、侧壁倾角与表面粗糙

刻蚀深度误差（etch depth error）之所以危险，是因为它不只是改变平面内散射强度，还
直接改变纵向层栈中的有效折射率剖面。换句话说，它同时碰了 第六章、第十七章 的两条主

线：既动了纵向模背景，也动了面内耦合与垂直辐射机制。若设计恰好依赖浅刻蚀或部分刻蚀

来平衡辐射与导模约束，那么刻蚀深度误差对辐射损耗、上下辐射不对称和偏振都可能十分

敏感。

侧壁角或锥度（sidewall angle / taper）进一步说明真实工艺不是理想二维截面。理想模
型通常默认孔壁竖直，而真实刻蚀常导致上宽下窄或上窄下宽的三维轮廓。这会改变孔洞在

不同高度处的有效横向尺寸，从而影响纵向不同场分量看到的等效散射强度。对近似 TE/TM
分类已经不够严格的 slab PCSEL而言，这种三维几何变化还可能增强矢量模混合，使原本清
晰的偏振选择变得更脆弱。

表面粗糙（surface roughness）则更像分布式弱散射源。若粗糙幅度较小、相关长度远小
于模式横向尺度，工程上常把它先当成附加散射损耗或附加吸收代理，并研究其对 Q、阈值

增益和线宽趋势的影响。但这只是第一层近似。因为粗糙不只改变总损耗，还可能打散原本规

则的远场相位关系。对于大面积单模器件，这种影响有时会首先表现为远场旁瓣抬升、偏振纯

度下降和批次间重复性变差。

这一组误差的共同特点是：它们都带有明显的三维性和开放辐射敏感性。因此，若只是

想筛查灵敏度大小规律，可先在单胞 RCWA 或周期频域模型中扫 hetch 与 θsw；若要判断远

场、偏振和有限器件模排序是否真正稳健，通常必须进入三维有限阵列 FDTD 或有限元频域
模型。表面粗糙若只作为附加损耗代理使用，应明确写出这是简化模型，而不是对真实散射过

程的完整求解。

设某设计名义上依赖浅刻蚀来实现“目标模足够辐射、竞争模仍受抑制”的平衡。若刻蚀

实际偏浅，目标模可能重新被过度束缚，导致出光下降；若刻蚀偏深，竞争模和目标模都可能

打开更多辐射通道，净排序反而变差。这里最关键的是目标模相对于竞争模的损耗排序是否

翻转，而非总损耗单调上升还是下降。

22.5 装配与器件误差：金属错位、电流孔径错位和边缘截断

到了器件层面，误差不再只发生在光子晶体孔阵本身。金属图形相对孔阵的错位（metal
misalignment）会改变两个看似分离、实际上紧密耦合的问题。第一，它改变金属邻近吸收和
上下边界的局部光学条件；第二，它改变电流进入有源区的路径和局部串联电阻。于是，同样

的金属错位既可能改写辐射损耗，也可能改写注入均匀性和温升分布。

电流孔径错位（current aperture misalignment）更直接地触碰 第十九章 建立的器件主
线。对大面积 PCSEL 来说，目标模能否保持优势，很大程度上取决于高注入区域是否与目标
模的主要场强区域重合。若孔径中心偏离目标模中心，即使冷腔模场本身较理想，也可能因为

局部模增益分布失配而让竞争模在边缘或局部热点处先获利。这正说明了为什么“光学模场

分布合理”并不等于“器件注入均匀”。

阵列边缘截断方式（array edge truncation）则是有限尺寸问题最具体的落地形式。很多
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名义值设计默认孔阵是一个完美的矩形或圆形窗口，但实际加工中边缘往往会因为版图裁切、

刻蚀邻近效应和保护环设置而形成不同的终止单元。边缘是有限阵列泄漏、散射和模式包络

反射的交汇处，因此截断方式不只是版图收尾，而是有限器件边界条件的一部分。不同边缘截

断可能导致完全不同的侧向泄漏排序，进而改变大面积单模性。

这一组误差几乎总是要求比单胞更高层级的模型。金属错位和孔径错位若只想看局部一

阶趋势，可以先用简化的横向注入代理或损耗代理做 screening；但若要判断阈值电流、热点
位置、模式竞争和远场稳定性，则必须进入电热耦合后的有限尺寸模型。边缘截断方式则天然

属于有限器件全波问题，几乎不能仅靠无限周期模型回答。

22.6 误差为什么会改变模排序、辐射、偏振、远场、注入与热

到这里可以把各种误差背后的共同机制总结出来。第一类机制是相位网络变化。孔半径

无序、晶格常数起伏和边缘截断会改变面内反馈网络的相位匹配，因此它们首先威胁的是模式

排序和远场相干。第二类机制是辐射通道重分配。刻蚀深度、侧壁角和表面粗糙会改变目标模

和竞争模向上、向下以及横向泄漏的比例，因此它们首先威胁的是辐射损耗、偏振和远场纯净

度。第三类机制是工作点重定位。金属错位和电流孔径错位会改变载流子和温度的空间分布，

因此它们首先威胁的是注入均匀性、热点位置和阈值电流。

这三类机制在真实器件里往往不是分开的。例如，金属错位先造成电流分布偏斜，进而产

生温升不对称；温升不对称再通过折射率和增益谱漂移改变模式排序；模式排序变化又进一

步改变近场和远场。也正因为这条链条存在，鲁棒性问题若只停留在冷腔名义值，就会系统性

低估工艺误差的真实后果。

为了在设计中跟踪这些变化，一个实用写法是继续使用上一章的模裕量

∆G⋆j(p) =
[
gmod,⋆(p)− α⋆(p)

]
−
[
gmod,j(p)− αj(p)

]
. (22.7)

鲁棒性分析的核心不是只问 ∆G⋆j(p0) 是否为正，而是问在容差集合内

∆G⋆j(p0 + δp) > 0 (22.8)

是否仍对足够多的扰动样本成立。若答案是否定的，那么名义设计指标再高，也不该被称为鲁

棒设计。

22.7 哪些误差可以先用微扰观点，哪些必须重算

这一节最容易被写成表格清单，但重要的是建立判断标准。能否先用微扰观点，不取决于

误差名称本身，而取决于它是否满足三个条件：第一，扰动幅度小到不会改变拓扑和模式身

份；第二，目标输出对参数局部光滑；第三，误差主要作用于已经分离好的单一物理模块，而

不是同时重组光学、电学和热学链。

满足这些条件时，适合先做微扰或局部灵敏度分析的情形通常包括：小幅全局孔半径偏

移、小幅全局晶格常数偏移、浅层刻蚀深度偏差、以及可被等效为附加损耗的弱粗糙。这些问
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题可先用 PWE/CWT/RCWA 或局部频域模型给出敏感方向，再挑最敏感的样本进入全波验
证。

一旦出现下列情形，就应直接升级到全波或多物理场重算：孔到孔随机无序导致模式局域

化趋势；刻蚀深度与侧壁角同时变化并显著改变上下辐射；金属错位和孔径错位导致注入路径

重组；边缘截断方式改变；温升和注入反馈已足以改变模式排序。在这些问题里，局部一阶导

数往往不再是决定性信息，因为真实器件响应可能由模翻转、热点迁移或远场拓扑变化主导。

表 22.1: 常见误差的首选分析层级与最终验证层级。
误差类型 首先关注的物理量 初筛模型 最终验证模型

孔半径全局偏移 频率漂移、辐射排序、偏振

趋势

PWE / CWT / 单胞 RCWA 有限阵列全波

孔到孔随机半径

无序

模排序、远场纯度、局域散

射

有限阵列简化扫描 有限阵列全波，多样本统计

晶格常数全局漂

移

归一化频率、增益峰失配 PWE / 单胞频域 单胞开放模型加有限阵列抽查

刻蚀深度与侧壁

角

辐射通道、上下不对称、偏

振

单胞 RCWA / 频域 FEM 三维有限阵列全波

表面粗糙 附加散射损耗、远场退化 损耗代理或局部频域 需要时做校准后的全波抽查

金属错位 金属吸收、注入路径、热点 简化损耗/注入代理 电-热-光耦合有限器件模型
电流孔径错位 模增益分布、竞争模获益 注入代理 + 冷腔模场叠加 漂移-扩散 + 热回写 + 光学重

算

阵列边缘截断 边缘泄漏、横向包络、远场 简化边缘参数扫 有限阵列全波

22.8 如何做 tolerance analysis：不是盲扫，而是分层抽样

可用的 tolerance analysis很少是“所有参数都从最小到最大全组合扫一遍”，因为 PCSEL
的参数维度高、每次全波或多物理场求解成本也高。更有效的流程通常分四步。

第一步，先做参数分层。把误差按物理来源分成几何、装配、电学和热学四组，并区分系

统误差与随机误差。系统误差更适合做 corner analysis，随机误差更适合做 Monte Carlo 或拉
丁超立方采样。

第二步，先做局部灵敏度筛查。通过式 (22.6) 或有限差分灵敏度，识别对 ∆G⋆j、远场主

瓣、偏振纯度和峰值温升最敏感的少数参数。没有必要把所有低敏感度参数都立即带入最昂

贵模型。

第三步，对高敏感参数做分层验证。若某参数主要影响单胞辐射，可先在 RCWA 或周期
频域里扫；若某参数主要影响有限尺寸边缘泄漏，应直接在有限阵列全波里扫；若某参数影响

注入和温升，则必须进入 CHARGE/HEAT 或 Semiconductor/Heat Transfer 一类模型。
第四步，才做联合统计。此时不是所有参数都等权，而是对关键参数赋予来自工艺的统计

区间，构造样本集 {p(s)}Nss=1，计算通过率

Ppass =
1

Ns

Ns∑
s=1

1
[
∆G

(s)
⋆j > 0, Π(s) > Πmin, F (s)

FF ∈ AFF, T
(s)
max < T allow

max

]
, (22.9)
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其中 1[·] 是指示函数。式 (22.9) 的意义很直接：是问“在一批可能加工出来的器件里，有多
大比例仍满足设计要求”，而非问“名义器件好不好”。

若采用 Lumerical路径，通常会用脚本串联MODE/RCWA/FDTD与 CHARGE/HEAT，
对样本进行分阶段求解；若采用 COMSOL路径，则更适合在统一几何参数化下做 parametric
sweep，并在必要时把最贵的多物理场样本数量压缩到关键角点和代表性随机样本。

表 22.2: 器件导向 PCSEL 设计中可直接起用的工艺容差定量判据。它们是“超出此量级就必
须高度警惕模式身份和器件窗口被改写”的经验起点，而非普适常数。

参数 起始容差窗口 首先监视的量 设计判据

晶格常数 a ±2% 频率偏移、增益峰失配 目标模排序不翻转，工作波长仍留在目标增益

窗口内

孔半径 r ±5% 辐射损耗、偏振趋势、

远场旁瓣

Q 与远场主瓣保持在允许窗口内

刻蚀深度 hetch ±10 nm 上下辐射比、辐射损

耗、偏振

目标模仍保持最小光学阈值或最大模裕量

波导层厚度 ±5% 有效折射率、纵模位

置、重叠因子

纵向模身份不翻转，Γopt 变化仍可接受

量子阱位置 ±20 nm ΓQW、阈值增益 阈值链变化不超过设计裕量

若希望把“鲁棒”写成更硬的工程语言，至少应给出一条推荐设计裕量：在名义设计点下，

目标模相对首个竞争模的净裕量建议满足 ∆G⋆j > 5 cm−1；在容差边界或最坏样本下，仍应
保持 ∆G⋆j > 1 cm−1。这两条门槛在本书中明确标记为 [本书设计规则]，用于教学与工程筛
选，不应被当作跨平台统一标准。只要这条裕量在统计样本中频繁翻到零以下，就不应再把该

结构称为鲁棒设计。

表 22.3: 鲁棒性报告时建议明确给出的量化判据。表中符号应由具体项目自行替换成明确门
槛。

判据类别 推荐量化写法 用途

模身份保持 目标模在全部样本中

与同一模族标签持续

对应

防止把模式翻转误写成“参数敏感但可接受”

模裕量下界 mins∆G(s)
⋆j > 0 或给

出最坏样本下界

防止只汇报均值而不说明最差情形

远场窗口 F (s)
FF ∈ AFF 的通过率

或最差偏离量

把远场要求从主观“看起来差不多”变成窗口判据

热安全边界 maxs T (s)
max < T allow

max 防止只从光学视角宣布鲁棒

良率 / 通过率 Ppass 或角点最差样本

通过情况

把“鲁棒”写成明确概率或最坏情形语言
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22.9 如何报告 robustness window

鲁棒性报告最容易犯的错误，是只汇报“最优点”或者只给“某个参数可容忍 ±x”而不
说明其它参数是否同时固定。真正有用的 robustness window 至少应包含四层信息。

第一，名义设计点。必须给出 p0 及其对应的名义性能。

第二，单参数窗口。说明在其它参数固定时，每个关键参数可接受的变化区间，例如孔半

径、刻蚀深度、孔径错位等。

第三，联合窗口或通过率。说明当多个关键误差同时存在时，器件通过率是多少，或者最

坏情况下的性能下界是多少。

第四，失效模式说明。明确器件首先因为什么失效，是模排序翻转、远场恶化、偏振崩坏、

局部过热，还是注入均匀性丢失。没有失效模式说明的容差窗口，往往不利于后续工艺沟通。

在文风上，最推荐的报告方式是更具体地说：“在给定的孔半径、刻蚀深度与孔径错位统

计区间下，目标模相对首个竞争模的净裕量仍保持为正，远场主瓣仍位于允许角窗内，峰值温

升未超过设计上限，因此该方案在所定义的工艺窗口内通过率达到某一区间，而非说“该设计

对工艺误差较鲁棒”。”如果没有统计样本支持，就不应使用“鲁棒”这个词。

易错点

只给名义参数点，不给通过率、不说首先在哪种误差下失效，这样的“优化结果”通常

只适合内部草图，不适合作为器件设计结论。鲁棒性设计的关键是把失效边界说明白，

而非把均值做高。

22.10 前沿补充：quasi-BFIC 视角下的鲁棒性

近年的 quasi-BFIC（quasi-bound flat bands in the continuum）研究提供了一个值得引
入鲁棒性章节的新视角：是在更宽角谱内维持较高 Q 与可用耦合，而非只在单一动量点追求

极高 Q。对工艺容差的潜在收益是，当有限阵列和误差导致角谱展宽时，器件性能下降可能

更平缓 [54, 33]。但这并不意味着 quasi-BFIC 自动“更优”：若目标是极窄主瓣和单点最大提
取效率，传统 Γ 点 quasi-BIC 仍可能更合适。鲁棒性评估应把两类路线放在同一指标下比较：
通过率、最坏样本模裕量、远场角窗保持率和热漂移后稳定性。更重要的是，quasi-BFIC 的
鲁棒性判断必须与有限阵列证据联动，而不能停在无限周期层级 [52]。

报告规范

跨平台外推三元注释

• 外推来源：quasi-BFIC 机制文献 + 有限尺寸机制文献并用 [54, 52]

• 边界条件：必须给出有限阵列尺寸、边缘截断、热回写后模排序和远场角窗保持率

• 不可迁移项：不可把动量空间宽角高 Q 直接等价为器件级高通过率；不可忽略边

界终止与注入非均匀带来的模式重排



第二十二章 有限尺寸、无序与工艺误差鲁棒性 274

常见错误：无限周期高 Q 结果的误用

错误理解：“无限周期模型显示宽角高 Q，所以器件鲁棒性已经得到证明。”正确做法：

必须在有限阵列与工艺误差样本上验证：主模排序是否保持、远场是否维持在角窗内、

最坏样本净裕量是否仍为正。结论边界：无限周期结果只能证明“候选机制可行”，不

能替代器件级容差统计。

报告规范

无限周期结果转有限阵列时的最小报告四要素

1. 阵列尺寸：至少报告 3 个横向尺寸样本，并明确主模/竞争模排序是否翻转。

2. 边界模型：明确边缘截断方案、PML/端口设置与粗糙/无序代理模型。

3. 收敛曲线：至少给出 1 组关键量（如 Q、主瓣角、∆G⋆j）随尺寸或网格的收敛趋

势。

4. 误差样本：给出最坏样本或通过率统计，而不只给名义参数点。

22.11 把鲁棒性设计接回工作流与失败模式

现在可以把本章放回全书主线。第二十一章 说明了为什么单模设计不能只盯名义值；本

章进一步说明，即便名义值设计已经跨过单胞、有限阵列和器件工作点三层关口，仍然必须检

查它对工艺误差是否稳健。第二十五章 中的工作流，则应在“名义结构通过电热光验证”之

后显式加入 tolerance analysis 阶段，而不是把它留到最后作为附加说明。第二十七章 中的许
多失败模式，其实正是在鲁棒性分析缺席时才暴露得最晚、代价也最高。

因此，器件导向的 PCSEL 设计流程更合理的顺序应是：先做名义值筛选，再做有限尺
寸验证，再做器件级电热光回写，最后用 tolerance analysis 检查这个方案是否有足够宽的
robustness window。若一个方案只有较好的名义值，却没有工艺窗口，它更适合作为物理演
示结构，而不适合作为器件候选。

回看本章

PCSEL 的鲁棒性问题是器件设计的核心组成部分，而非简单的“公差补充说明”。孔半
径无序、晶格常数漂移、刻蚀深度误差、侧壁角、表面粗糙、金属错位、电流孔径错位和边缘

截断，都会通过面内相位网络、辐射通道重分配以及注入与温升重定位三条路径改变模式排

序、辐射损耗、偏振、远场、注入均匀性和热分布。小扰动、单模块、模式身份稳定的问题可

先用微扰观点筛查；一旦涉及模式翻转、有限尺寸边界、注入路径重组或热反馈，就必须升级

到全波或多物理场重算。真正的 tolerance analysis 追求的是在工艺扰动下仍有足够通过率的
robustness window，而非名义值最优。



第二十二章 有限尺寸、无序与工艺误差鲁棒性 275

练习题

1. [基础] 说明为什么孔半径无序与晶格常数随机起伏对大面积 PCSEL 的危害，往往首先
表现为远场和模式排序问题，而不是单一频率漂移。

2. [基础] 针对刻蚀深度误差，分别说明单胞 RCWA、有限阵列 FDTD/FEM 和电热耦合
模型各自能回答什么、不能回答什么。

3. [进阶] 给出一个你自己的 tolerance analysis 计划，至少包含参数分层、灵敏度筛查、联
合抽样和通过率定义四步。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）解释为什么“金属错位”与“电流孔径错
位”不能仅当作几何误差处理，而应看作光学、电学和热学的耦合误差。

延伸阅读

• 下一章将先把“名义设计是否成功”推进到起振以上的动态稳定性、调制与噪声问题，再
在随后的性能章节中把这些动态结论翻译成线宽、相干性、亮度和光束质量等可观测指

标。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 建议与第二十五章、第二十七章对照阅读：前者告诉你 tolerance analysis应放在工作流
哪里，后者告诉你缺少鲁棒性分析时最容易出现哪些误判。阅读时应同时核对本章变量

在后续模型中的定义和适用范围。
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本章关注 PCSEL在高速调制下的动态行为及其在实际应用中的表现。我们将重点讨论两
个核心问题：第一，小信号调制响应的物理机制和带宽限制因素；第二，相对强度噪声（RIN）等
噪声动力学的特性和抑制思路。这些内容对于设计用于光通信、激光雷达和传感系统的 PCSEL
至关重要。

为了帮助读者直观理解 PCSEL 的小信号调制响应特性，图23.1展示了不同偏置电流条件
下的示意响应曲线。图中三条曲线对应 I/Ith = 1.5（蓝色）、2.5（红色）和 4.0（绿色）。这里

的 GHz 数值与“最优偏置区间”应读作 [教学示意]，不是跨结构普适常数：弛豫振荡频率与
带宽会随孔阵尺寸、寄生电容、热阻和封装条件显著变化 [10, 25]。更稳妥的结论是：偏置升
高通常推动 fR 上移并改变阻尼，但工程最优点必须在给定器件和热窗口下通过实测或标定模

型确定。

读完本章，你应能

• 从阈值条件出发建立 PCSEL 的最小动态学语言，理解载流子、光子数、增益压缩和模式
竞争如何共同决定工作稳定性。

• 掌握弛豫振荡、小信号调制和线宽来源之间的逻辑链，而不是把它们割裂成不同专题。

• 明确哪些动态结论可以由确定性多物理场模型支撑，哪些结论必须进一步引入降阶噪声
模型或实验闭环。

读前准备 建议已掌握 第七章、第十九章、第二十章和第二十二章 中关于阈值、有效模增益、

电注入分布和热反馈的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L4

前面的章节已经把 PCSEL 的静态链条搭了起来：模式、阈值增益、阈值电流来源以及
热-电-光工作窗口都已经出现。接下来必须补上的，是“过了阈值以后会怎样”。本章先从单
模速率方程出发，建立最小动态学骨架；再把增益压缩、模竞争和热时间尺度纳入，说明为什

么真实器件的稳定工作从来不是一句“高于阈值即可”这么简单；随后讨论小信号调制和弛

豫振荡；最后把相位噪声、线宽增强因子与线宽来源串起来，明确哪些量可以从建模中直接得

到，哪些量还需要实验和降阶噪声模型闭环。

276
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频率 f（千兆赫）

归一化响应（分贝）

I/Ith = 1.5

I/Ith = 2.5

I/Ith = 4.0

f−3分贝

fR

(a) 小信号调制响应

时间（单位间隔）

光功率

眼高

眼宽

(b) 眼图

信号质量指标:
• 消光比: P1/P0 > 8分贝

• 抖动: < 0.1单位间隔

• Q 因子:> 6 （误码率 < 10−9）

图 23.1: 光子晶体面发射激光器动态调制示意：左图为小信号频率响应随偏置电流升高而展
宽，右图为高速数字调制下的眼图与主要质量指标。
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23.1 为什么“跨过阈值”只是动态学的起点

第七章 给出的阈值条件，本质上是线性起振判据：目标模的净增益刚好补偿总损耗。但

激光器一旦进入起振以上区域，问题马上变成一个动态平衡问题。载流子继续被注入，光子数

增长，受激辐射开始反过来抽空载流子，温升又在更慢时间尺度上改变增益谱和损耗分布。于

是，“器件能亮”并不等于“器件稳定、单模、低噪声”。

对 PCSEL 来说，这个提醒尤其必要。因为它往往具有较大横向面积、多个接近的候选
模、可工程化的偏振支路以及显著的热-电-光回写。只要其中任一支路在工作过程中失去净优
势，器件表现就可能从“窄远场、单偏振、相对稳定”转为“远场变宽、偏振波动、模式跳变

明显”。因此，本章讨论动态学，是为了说明为什么 PCSEL 的器件工作窗口必须用动态语言
来定义。

直觉框

阈值只回答“哪一支模最先有资格起振”，动态学回答的则是“起振以后这支模能不能

继续站住、能站多稳、对外界看起来有多干净”。

23.2 最小单模速率方程：把阈值语言延伸到起振以上

在最小单模、等效均匀有源区的近似下，可用载流子密度 N 与光子密度 S 写出一组真正

可计算的最小速率方程

dN
dt =

ηinjI

qVact
−R(N,T )− Γvgg(N,T )S, (23.1)

dS
dt =

[
Γvgg(N,T )−

1

τp

]
S + ΓβspRsp(N,T ). (23.2)

其中常把材料增益进一步近似为

g(N,T, S) ≈ g0(N −Ntr)

1 + εgS
, (23.3)

这里 R(N,T ) 是总复合率，Γ 是目标模约束因子，vg 是群速度，τp 是光子寿命，βsp 是自发辐

射耦合因子，εg 是增益压缩系数。对量子阱半导体激光器，εg 常见于 10−17–10−16 cm3 量级；

但在 PCSEL 里它应被视为平台与工作点相关的拟合参数，需绑定波段、孔阵尺度、寄生电容
与热边界联合标定 [10, 25, 26]。因此本书仅将该区间作为 [工程经验] 敏感度扫描初值，而不
作为“PCSEL 固定常数”。只要把稳态条件 dN/dt = dS/dt = 0 代入，式 (23.2) 就会回到
第七章 的阈值形式；但一旦允许时间变化，它们便开始描述开机瞬态、工作点回稳以及小扰

动响应。

式 (23.1)和式 (23.2) 中的 vg 必须读成速率方程中的等效光子-增益转换参数，而不能机
械理解成“PWEM 带图在 Γ 点的 Bloch 群速度”。对 PCSEL 的 standing-wave / Γ 点模式

来说，带图上的群速度趋零与速率方程里仍可出现一个有限的等效增益转换系数，并不矛盾，

因为两者服务的是不同层级的降阶描述。

这个模型当然还很粗糙。它把空间分布压缩成了单个 N 和单个 S，因此不能直接处理横

向多模竞争和空间烧孔；它的适用前提——目标模已知、主导时间尺度相对分离、空间非均匀
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性可被等效参数吸收——一旦被突破，就必须升级到多模或空间分辨模型。但它有重要教学价

值：它让读者第一次看到阈值以上的闭环机制。注入提高 N，增益提高；增益提高后 S 上升；

S 上升后又通过受激辐射消耗 N，最终形成新的稳态。

23.3 增益压缩与多模竞争：为什么工作点不会无限平滑

若只看 式 (23.2)，似乎起振以上只要持续加电流，目标模的光子数就会平稳增长。真实
情况并非如此，因为增益会饱和，竞争模会共享同一载流子库，局部热斑还会改写模式排序。

式 (23.3) 是把谱烧孔、载流子加热和多体效应压缩成一个工作点代理参数，而非第一性原理
定律。

若器件存在两个接近竞争的模式 m = 1, 2，更实用的写法是

dSm
dt =

[
Γmvg,mgm(N,T, {Sn})−

1

τp,m

]
Sm + βmRsp,m. (23.4)

一旦 S1 增长，它不仅会抽空共享的载流子库，还会通过增益压缩削弱 S2 的有效增益；反过

来，若热漂移或注入非均匀使 g2 上升更快，竞争模也可能在较高电流下重新占据优势。这是

大面积 PCSEL 中远场突然变宽、偏振切换和副瓣抬升的动态来源之一。
若某器件在冷腔分析中目标模相对竞争模只有很小的阈值增益裕量，那么一旦工作电流

上升，局部温升导致增益峰偏离、注入分布中心外移，竞争模就可能在起振后重新获得更高的

有效增益。这时器件并非“阈值判断错了”，而是进入了动态工作点改写模式排序的区域。

23.4 弛豫振荡与小信号调制：从稳态到频率响应

把 式 (23.1)和式 (23.2) 在稳态点 (N0, S0) 附近线性化，可得到一个 2 × 2 小信号系统。

对其中的特征根进行分析，便会出现半导体激光器最经典的动态特征之一：弛豫振荡。若记小

扰动为 δN, δS，则常可得到一个形如

δS̈ + 2ζωRδṠ + ω2
RδS = K δI (23.5)

的二阶响应式，其中 ωR 是弛豫振荡频率，ζ 是阻尼因子。定性上说，注入把载流子往上推，

受激辐射又把它拉下来，载流子和光子库之间便形成了一个耦合振荡对。

为了让读者能自己把这条式子推一遍，最小线性化步骤可以写成下面这样。先令

N(t) = N0 + δN(t), S(t) = S0 + δS(t),

并在工作点附近把材料增益近似展开为

g(N,T0) ≈ g0 + gN δN, gN =
∂g

∂N

∣∣∣∣
(N0,T0)

. (23.6)

再把稳态条件

Γvgg0 =
1

τp
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代入 式 (23.1)和式 (23.2)，并定义

1

τN
:=

∂R

∂N

∣∣∣∣
(N0,T0)

, (23.7)

就得到最小线性系统

δṄ = −
(

1

τN
+ ΓvggNS0

)
δN − Γvgg0 δS +

ηinj
qVact

δI, (23.8)

δṠ = ΓvggNS0 δN. (23.9)

消去 δN 之后，就得到

δS̈ +

(
1

τN
+ ΓvggNS0

)
δṠ +

ΓvggNS0
τp

δS = ΓvggNS0
ηinj
qVact

δI, (23.10)

它正是 式 (23.5) 的具体来源。由 式 (23.10) 立刻可读出

ω2
R ≈

ΓvggNS0
τp

, 2ζωR ≈
1

τN
+ ΓvggNS0. (23.11)

这条推导链的教学意义在于：弛豫振荡是载流子库和光子库围绕稳态点的线性耦合本征响应，

而非凭经验命名的峰。

若把 式 (23.3) 中的增益压缩保留到同一阶，等效微分增益会先被压低为

geff
N ≈

gN
1 + εgS0

, (23.12)

而阻尼项则会额外获得与 εgS0/τp 同量级的正贡献。也就是说，随着功率上升，εg 一边降低

有效微分增益，一边提高阻尼，最终使调制峰被压钝、带宽不再能靠继续加功率线性提升。这

给出了高功率下不能无限快调制的最小物理解释。

这一步在 PCSEL 中的意义，不只是教读者认识一个标准术语，而是帮助判断器件到底
更像“能稳定工作的大面积单模器件”，还是“在注入和热反馈下很容易触发模式起伏的边缘

设计”。因为如果目标模与竞争模距离太近、增益压缩太强、热时间尺度又开始进入测量窗口，

那么单一弛豫峰的理想小信号图像就会被明显扭曲。

对于小信号调制，最重要的是知道应当报告什么，而非死记带宽公式。合理的报告方式通

常至少包括：偏置电流、温度、主导偏振、是否为单模区间、测得或估计的弛豫频率、阻尼情

况以及是否出现模式竞争导致的额外滚降。否则，“器件调制带宽是多少”这种说法很容易失

去上下文。若暂时忽略强阻尼、额外热极点和显著模式竞争，一个常见的教学近似是

f3dB ≈
√
3 fR, fR =

ωR
2π
, (23.13)

它的用途只是给出“单模小信号极限下的数量级”，而不是替代真实器件在复杂工作点下的带

宽测量。
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把教学带宽公式与真实 FM-PCSEL 对齐
Inoue等人的双区 PCSEL提供了一个带完整工作点的现实锚点：器件出光口径 500µm、
激射波长 942nm，在 3A 偏置下输出超过 1W；时变三维 CWT 预测反相电流驱动可
把幅度调制压低，并把明显的频率调制响应保持到约 3GHz，该上限对应其弛豫频率
[26]。实验在 1.1W 平均功率下实现了 0.5Gbaud 与 1.0Gbaud 相干自由空间通信，对
应链路预算分别为 88dB 与 81dB。
这些数字不能直接填进 f3dB ≈

√
3fR：3GHz是给定模型下的 FM/AM响应边界，Gbaud

是系统传输速率，二者都不是未经协议说明的“强度调制 3-dB 带宽”。真实带宽必须
连同偏置、功率、调制方式、探测器带宽和误码判据一起报告。

23.5 热时间尺度为什么会把快动态问题改写成慢漂移问题

如果只讨论载流子和光子，动态问题常集中在纳秒到皮秒尺度；但真实电注入 PCSEL 还
有更慢的热时间尺度。温升不会像光子数那样瞬时响应，却会在微秒到毫秒甚至更长时间上

逐步改写折射率、增益峰和吸收。于是很多实验上观测到的“线宽变宽”“偏振开始晃”“远场

主瓣慢慢偏”并非快噪声，而是慢热漂移叠加在快动态之上。

若不先把快动态与慢漂移分开，读者就无法判断某个不稳定现象究竟来自弛豫振荡过冲、

模式竞争，还是热回写造成的工作点漂移。

易错点

把所有时间变化都笼统称为“噪声”，会直接破坏模型判断。快动态、慢热漂移和外界

扰动属于不同时间尺度、不同建模层级的问题，必须分开识别。

23.6 从相位噪声到线宽：Henry 因子为什么出现在这里

线宽之所以必须放在动态学之后讲，是因为它的来源并非“模式有一个 Q 就够了”，而是

相位噪声如何在起振以上持续积累。对半导体激光器来说，一个核心机制是幅相耦合，即载流

子扰动不仅改变增益，也改变折射率；于是强度噪声会被转写成相位噪声。常用的线宽增强因

子写为

αH = −4π

λ

∂n/∂N

∂g/∂N
, (23.14)

它衡量载流子波动引起折射率变化与增益变化之间的耦合强度。若再把它与输出功率、光子

寿命和自发辐射耦合联系起来，便能得到 Henry 型线宽估计式。
在最小单模、近稳态近似下，常把这一层关系进一步写成

∆νH ≈
1 + α2

H

4π

nsp
τpNph,0

, (23.15)

其中 nsp是等效自发辐射因子，Nph,0是稳态腔内光子数（若前文使用光子密度记号，则Nph,0 =

S0Vph）。式 (23.15) 的用途，是把“载流子引起的折射率起伏会放大线宽”这件事压缩成一个
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可估量的工作点公式；它的边界则同样必须一起写出：只有当器件近似单模、工作点近稳态、

相位扩散可视为小扰动时，它才是可靠的第一近似。

本书在这里强调它的作用，是为了说明线宽为什么天然依赖工作点、光子寿命、材料增益

导数和热环境。因此，后面的性能章节在讨论线宽时，只把确定性全波和器件模型视为中间

量提供者，而不把它们误当成“一次仿真直接给出线宽”的完整线宽模型；若器件进入强热漂

移、偏振切换、模式跳变或显著多模竞争区域，αH 也不再是足以封装全部相位噪声的单参数。

23.7 RIN、模式分配噪声与快慢噪声分层

前面已经把线宽的相位侧讲清，但对实验上同样常见的相对强度噪声（relative intensity
noise, RIN），本章还需要补一块最小框架。若输出功率记为 P (t) = P0 + δP (t)，则常见的单

边功率谱定义写成

RIN(f) =
SδP (f)

P 2
0

, (23.16)

其中 SδP (f) 是功率起伏的谱密度。这个定义的意义很直接：它把“强度抖得有多厉害”写成

频率分辨的量，而不是只给一个总均方起伏。

对 PCSEL而言，RIN通常混有三层来源。第一层是载流子-光子库自身的快随机起伏，它
和弛豫振荡峰往往联系最紧。第二层是模式竞争和模式分配噪声（mode partition noise）：不
同偏振支路或不同横向模式在共享载流子库时，会把输出功率在多个通道间重新分配。第三

层则是慢热漂移和外界供电/机械扰动，它们在低频端把 RIN 谱抬高，却不应被误判成“腔本
身的快噪声变大”。因此，RIN 与线宽一样，都必须按频率窗分层讨论。

若某器件在高偏置下主模功率仍然上升，但低频 RIN 明显抬高，同时远场开始轻微摆动，
那么比“腔品质变差”更合理的解释通常是：热慢漂移或弱模式竞争开始出现，而非单纯的快

自发辐射噪声增强。

23.8 外腔反馈：为什么即使本书不展开，也必须给读者一个入口

很多 PCSEL 在实际测试和封装中都会遇到外腔反馈：窗口片、探测光路、准直镜甚至测
试台上的反射面，都可能把一小部分光再次送回器件。即使反馈很弱，它也可能在动态学上引

入新的慢快耦合。对教材而言，最小模型并不需要完整展开 Lang–Kobayashi 方程，但至少要
让读者知道：外腔反馈是一种独立于器件内部电热回写的动态扰动入口。

在最小层面上，它会带来三类后果。第一，改变有效相位条件，使频率噪声谱和线宽对外

部反射相位敏感。第二，改变强度噪声低频端，使 RIN 与偏振/模式稳定性一起恶化。第三，
在更强反馈下诱发模式跳变或准周期起伏，使“单模近稳态”这一整套降阶假设本身失效。也

正因此，本书把外腔反馈定位为动态与实验接口章节的边界条件，而不是把它塞回冷腔理论

里当作一个小修正。
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23.9 自发辐射耦合、Purcell 与 beta_sp 因子：哪些微腔语言可用，
哪些不能滥用

前面速率方程里已经出现过 βspRsp 项，但如果不把它和 Purcell 因子、自发辐射耦合以
及 PCSEL 的开放大面积特征放在一起解释，读者很容易把整套微腔语言机械照搬过来。更稳
妥的最小定义是

βsp =
Rsp→mode
Rsp,tot

, (23.17)

即 βsp 表示总自发辐射中有多少比例耦入了目标激光模。它衡量的是自发辐射分流，不是斜

率效率，也不是出光提取效率。下文若无歧义，会口头简称“β 因子”，但记号始终保持 βsp。

若进一步采用经典微腔近似，常见的 Purcell 因子写成

FP ∼
3

4π2

(
λ

n

)3 Q

V
, (23.18)

其中 Q 是品质因子，V 是模体积。式 (23.18) 在教学上很有用，因为它建立了“局域光学态
密度可被腔改写”的直觉；但它的适用前提也必须一起写出来：单模主导、弱耦合、发射体与

腔模良好共振、模体积有清楚定义，且开放辐射通道没有把问题变成强多通道干涉。

对许多大面积、开放、Bloch-like 的 PCSEL 而言，这些前提并不天然成立。目标模往
往延展在较大横向面积上，模体积不再像纳米腔那样是一个简单局域量；同时，法向辐射、侧

向泄露、竞争模与有限尺寸边缘都会共同参与态密度重分配。因此：

• 把大面积 PCSEL 的高 Q 直接翻译成“强 Purcell 增强”，通常是不严谨的；

• 把 βsp 因子直接当成“阈值高低的主控参数”，对多数器件导向 PCSEL 也往往是误判；

• 更合理的做法是把 βsp 与 Purcell 视为噪声、起振附近自发辐射馈入、以及局域态密度工
程的辅助语言，而不是替代增益、损耗、注入和热反馈的主语言。

什么时候可以先忽略 beta_sp 若目标是分析电注入大面积 PCSEL的阈值排序、模式竞争、
调制趋势和热稳定窗口，而且已有证据表明起振后很快进入受激辐射主导区，那么把 βsp 作

为小参数、只保留它对起振附近噪声地板的影响，通常是合理的一阶近似。这也是为什么本书

前面的阈值和器件章节没有把 βsp 放到主线中央。

什么时候 Purcell / beta_sp 不能被轻描淡写 若器件进入以下场景，就不应再把它们简单

略去：目标模极高 Q 且空间局域性增强、工作点长期停留在阈值附近、需要解释自发辐射馈

入主导的起振统计、需要比较不同模式对局域态密度的重分配，或者设计对象本身已更接近

纳米腔/缺陷腔而不是典型大面积 PCSEL。此时 Purcell 与 βsp 语言能够帮助解释“为什么起

振附近的噪声、线宽起步行为或模式占优概率发生改变”，但仍然不应跳过注入、热和开放辐

射多通道这些更大的器件背景。

“这个 PCSEL 的被动 Q 很高，所以 Purcell 因子一定很大，因此阈值一定很低”这类推
理是典型的微腔语言滥用。对大面积开放 PCSEL，阈值首先仍由模增益、辐射与内部损耗、
注入分布和热回写共同决定；Purcell 与 βsp 最多是在某些工作区间帮助解释自发辐射馈入和

噪声，而不是代替整条器件链。
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23.10 哪些动态结论可以直接建模，哪些必须实验闭环

到这里必须明确区分三层可获得性。

第一层，是确定性模型可以较直接给出的量。例如稳态工作点、光子寿命、载流子分布、

热时间常数趋势、模式间阈值裕量以及对偏置点的灵敏度。这些量可以由 RCWA / FDTD /
FEM 与 CHARGE / Semiconductor / HEAT / Heat Transfer 的组合给出。

第二层，是可以由这些中间量进入降阶动态模型后较可靠估计的量。例如弛豫振荡频率

随偏置上升的趋势、是否存在明显多模竞争风险、工作点附近的调制滚降来源以及线宽的量

纲级变化。

第三层，是必须实验闭环才能真正定量的量。例如最终工作线宽、封装和外腔反射参与

后的频率噪声谱、长时间漂移窗口内的偏振保持性以及高功率连续波下的完整动态稳定区间。

这些量若脱离实验，仅靠确定性仿真难以严肃给出。

确定性多物理场求解器最擅长的是给出动态与噪声模型所需的中间量，而不是替代随机

过程模型本身。若没有说明噪声源、统计窗口和实验边界条件，就不应把“动态趋势分析”写

成“完整噪声预测”。

回看本章

PCSEL 的动态学从阈值条件自然延伸而来，但绝不能停留在“起振以上功率继续增加”
这种静态印象上。最小速率方程把注入、复合、受激辐射和光子寿命组织成了起振以上的基础

闭环；增益压缩、多模竞争和热回写则说明真实大面积器件的稳定工作窗口远比单模理想模

型复杂。弛豫振荡和小信号调制告诉我们器件对快扰动怎样响应，而 Henry 因子与相位噪声
则把线宽问题重新连回材料与工作点。自发辐射耦合、Purcell 因子与 β 因子则进一步提醒我

们：微腔语言在 PCSEL 中并非全无用处，但必须放在“大面积开放腔、注入与热反馈主导”
的背景下谨慎使用。到本章结束时，读者应当已经具备一条连续逻辑：阈值只是起点，动态稳

定性决定工作窗口，噪声和线宽则是这条动态链在实验观测端的投影。

练习题

1. [基础] 解释为什么阈值条件成立并不自动意味着器件在起振以上会稳定单模工作。

2. [基础] 结合 式 (23.4) 说明模式竞争如何同时改变远场、偏振和线宽趋势。

3. [进阶] 讨论为什么热时间尺度的引入会让“动态不稳定”和“慢漂移”在实验上表现得
很像，但建模上必须区分。

4. [进阶] 说明 式 (23.14) 为什么会把材料层面的折射率导数和增益导数直接带进线宽讨
论。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）结合 式 (23.17)和式 (23.18) 讨论为什么对
大面积 PCSEL 不能把高 Q 直接等同于高 Purcell 因子和高 β。
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延伸阅读

• 下一章将把本章建立的动态与噪声语言，翻译成实验上真正汇报的线宽、相干性、M2 和

亮度等指标。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想补充速率方程、调制响应和线宽的经典背景，可参考 [10, 61, 19, 25]。阅读时应重点
核对相关模型假设、参数范围与文献适用条件。

• 阅读性能章节时，建议始终追问一个问题：某个被报告的线宽或光束质量，到底对应的是
哪一个动态工作窗口。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。
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读完本章，你应能

• 从严格定义出发理解线宽、相干性、M2、亮度、偏振纯度与工作点之间的关系。

• 明确哪些性能量可以直接由确定性电磁/器件求解器给出，哪些量只能借助降阶噪声模型
间接估计。

• 学会把性能指标写成“条件化、可复核、可对比”的结果，而不是脱离工作点的孤立数字。

读前准备 建议已掌握 第七章和二十至二十三 中关于阈值、单模工作窗口、鲁棒性窗口、动

态稳定性和热-电-光反馈的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L4

前面两章已经分别回答了“名义设计对工艺扰动是否稳健”以及“起振以上的动态工作

窗口如何理解”，而本章要回答的是“这些内部动态最终怎样投影成外界真正测到的指标”。这

一步很容易再次发生层级混乱，因为实验测到的是线宽、远场、偏振、功率和亮度，而模型里

最先算出的往往是复频率、Q、模场、温度场以及上一章中的动态中间量。我们将先建立性能

指标的严格定义，再说明这些定义如何与 PCSEL 的工作点连接，随后专门讨论仿真和实验之
间的接口，最后回答一个实践中最常被问到的问题：哪些量可以在 Lumerical和 COMSOL中
直接算，哪些量只能通过它们提供的中间量来间接估计。

贯穿案例 R1：同一器件链采用同一报告协议 R1 的数字在本章按测量条件重新整理：脉冲
功率、连续波功率、内禀线宽、远场角和亮度不能脱离口径与工作方式横向拼接。后文每次引

用 500µm、1mm 或 3mm 器件，都会同时保留工作模式和指标定义；这也是 B0 模型输出能
否与实验比较的最终检查。

24.1 为什么性能指标必须和工作点一起报告

对于普通课堂中的理想谐振腔，给出一个本征频率和一个 Q 往往已经能说明很多问题。

对 PCSEL 来说，这远远不够。因为真实器件工作在外延层、电流路径和热反馈共同参与的环
境里，同一个结构在不同电流、不同散热条件、不同封装反射和不同观测时间窗下，线宽、偏

振纯度和远场都可能明显改变。

286
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这意味着性能指标是工作状态的函数，不能作为脱离条件存在的“器件属性标签”。若不

先说明工作点，就谈“该器件的线宽是多少”“该器件的光束质量是多少”，这种说法通常不

严谨。教材式写法应当始终采用条件化表述，例如：“在 25 ◦C、连续波、某电流区间、某观测
窗口下，线宽与偏振纯度落在什么范围内。”

这个原则也在防止错误建模：接受了“性能是工作点的函数”，就不会把冷腔结果直接冒

充工作状态下的器件结论（� 红线 #2，见 第2.10节）。

24.2 从一阶相干函数到线宽：定义先于经验公式

设输出复电场为 E(t)，一阶相干函数定义为

g(1)(τ) =
⟨E∗(t)E(t+ τ)⟩
⟨|E(t)|2⟩

. (24.1)

若在某个近似区间内相位扩散可看作平稳随机过程，那么频谱与 g(1)(τ) 互为傅里叶变换。在

线形接近 Lorentz 形时，常把谱半高全宽记为线宽 ∆ν。这个定义看似标准，真正困难的是：

PCSEL 常常同时受到快噪声和慢漂移影响，因此“线宽”可能依赖观测时间窗和拟合方法。
若进一步采用最经典的相位扩散模型，

g(1)(τ) = exp(−π∆νL|τ |), (24.2)

其傅里叶变换就是 Lorentz 谱线，而相干时间满足

τc ≈
1

π∆νL
. (24.3)

式 (24.3) 只在 Lorentz 线形、单模、近稳态相位扩散主导的条件下成立；一旦慢漂移主导，τc
与“某个单独线宽数字”之间就不再能用这一条关系简单换算。

为了避免概念跳跃，最好把观测线宽写成分层诊断量

∆νobs ≈ ∆νint +∆νthermal +∆νenv, (24.4)

其中 ∆νint 表示内禀相位噪声主导的部分，∆νthermal 表示温度起伏和慢热漂移引起的展宽，

∆νenv 则是外腔反射、机械振动和电源噪声等外禀项。这种写法属于实验与建模对接时的诊断

分解，不构成严格的可加定理。它的意义在于提醒读者：只用一个瞬时测得的线宽数字，往往

无法回答性能差异究竟来自腔本身、热反馈还是测试环境。

在半导体激光器近似理论中，人们常写出与输出功率、光子寿命和线宽增强因子有关的

估计式。这里最常用的线宽增强因子就是 Henry 因子

αH = −2k0
∂n/∂N

∂g/∂N
, (24.5)

其中 k0 = ω/c。[文献值] 对 GaAs 量子阱，αH 常见于 2–5 区间 [19, 10]，该典型值主要对应
单模行波半导体激光器语境。
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PCSEL 中 Henry 因子的适用边界。式式 (24.5)给出的 αH 定义及其导致的 (1+α2
H)

线宽放大因子，是在以下假设下推导的：

1. 单模行波腔，振幅 - 相位耦合沿腔长均匀

2. 载流子浓度变化 δN 引起折射率变化 δn = (∂n/∂N)δN

3. 增益变化 δg = (∂g/∂N)δN 与相位变化具有确定的比例关系

但对 PCSEL 驻波腔，这些假设可能不再成立：

• 空间烧孔效应：驻波场的节点和反节点导致载流子消耗在空间上不均匀，有效 αH

可能显著偏离材料值

• 多波耦合：PCSEL 的四波或六波耦合结构中，相位响应是集体模式属性，不能简
化为单一行波的 αH

• 模式竞争：近简并模之间的功率再分配会引入额外的低频相位噪声，这不属于 αH

的描述范畴

因此，对 PCSEL 而言，αH = 2–5 仅能作为数量级参考。当 (i) 主模与边模净裕量接
近、存在模式跳变，(ii) 偏振分支在工作窗口内可切换，(iii) 温升回写显著改变模排序，
或 (iv) 频率调制与相位噪声耦合成为系统指标时，应从单模 Henry 公式升级到多模/非
正交或系统级噪声模型；这在高亮度与调制型 PCSEL 报道中尤为常见 [63, 25, 74]。

在行波近似下，线宽常相对理想 Schawlow–Townes 极限再乘上 (1 + α2
H) 的放大量级。

图24.1展示了 Henry 因子的定义及其导致的线宽展宽机理。右图中“αH = 3 时约放大 10 倍”
应读作 [教学示意] 数量级，不是所有 PCSEL 的固定倍数。

24.3 频率噪声谱、短时/长时线宽与测量协议

若只报告一个“线宽”数字，而不说明它来自哪一种测量时间窗和拟合约定，结果往往不

可比。更稳妥的现代写法，是先看频率噪声功率谱密度 Sν(f)，再讨论在给定观测协议下它如

何投影成谱线宽。定性上说，高频白频率噪声更容易对应 Lorentz 型展宽，低频漂移和慢热起
伏则更容易把谱线推向 Gaussian 或 Voigt 型轮廓。于是，“短时线宽”和“长时线宽”在实验
上往往并非同一个数字。

把这条链写成最小公式，就是先引入相位与瞬时频率偏移的关系

δν(t) =
1

2π

dϕ
dt , (24.6)

再用频率噪声谱 Sν(f) 区分快慢贡献。若高频端可近似为白频率噪声，且采用常用单边谱约

定，则对应的 Lorentz 线宽可写成

∆νL ≈ πS(white)
ν . (24.7)
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N

g,∆n

增益 g(N)

折射率变化 ∆n(N)

Ntr

dg/dN

dn/dN

(a) 增益与折射率色散

肖洛-汤斯极限线宽 ∆νST实际线宽

∆ν = (1 + α2
H)∆νST

∆νST
(1 + α2

H)
1/2∆νST ν − ν0

(b) 线宽展宽机制亨利线宽增强因子定义:
αH = −4π

λ

dn′/dN

dg/dN

物理意义：振幅 - 相位耦合强度
典型值：体材料 αH ∼ 3–6，量子阱 αH ∼ 2–4

t

I(t)
方波调制

t

δν(t)

啁啾响应

动态线宽展宽:
直接调制引起瞬态频率偏移

对应用的影响:
• 光谱纯度:∆λ = λ2∆ν/c

• 相干长度:Lc = c/(π∆ν)

• 传感灵敏度 ∝ 1/
√
∆ν

图 24.1: 亨利线宽增强因子 αH 的物理来源及其对光子晶体面发射激光器光谱纯度的影响。

(a) 左图示意载流子变化同时引起增益和折射率变化，从而产生振幅与相位耦合；(b) 右图示
意 αH 使实际线宽相对肖洛-汤斯极限进一步展宽，并在动态调制中引入频率啁啾。

该关系用于把频率噪声白噪声平台映射到短时 Lorentz 线宽，属于 [文献值] 经典口径 [19, 35,
10]。若低频端主要由慢漂移决定，频率分布更接近高斯，则常把 Gaussian 半高全宽写成

∆νG = 2
√
2 ln 2σν , (24.8)

其中 σν 是观测窗口内的频率标准差。于是，当白噪声与慢漂移同时存在时，实验上常把谱线

视为 Voigt 轮廓，并用近似公式

∆νV ≈ 0.5346∆νL +
√
0.2166∆ν2L +∆ν2G (24.9)

估计总半高全宽 [10]。式 (24.7)至式 (24.9)的价值在于帮助读者建立一条清楚的诊断链：先看
频率噪声来自快白噪声还是慢漂移，再决定线宽应按 Lorentz、Gaussian 还是 Voigt 去解
释。

对教材读者而言，最小可执行协议至少应报告四件事：观测时间窗、频谱分辨率带宽、拟

合线形（Lorentz / Gaussian / Voigt），以及是否做了偏振选择和模式选择。只有在这四个条
件明确后，线宽比较才有物理意义。否则，同一器件在不同仪器设置下得到两个明显不同的

“线宽”，并不一定意味着器件状态真的变了。

报告规范

跨平台外推三元注释

• 外推来源：半导体线宽经典理论（Henry、Petermann与频率噪声法）在 PCSEL上
的条件化迁移 [19, 35, 10]

• 边界条件：需限定单模/多模状态、观测时间窗、偏振选择与外腔反馈条件，并给
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拟合协议

• 不可迁移项：不可把边发射或 VCSEL的单模近似线宽公式直接当作大面积 PCSEL
的通用终值；尤其不可忽略热漂移与模式竞争

24.4 Petermann 因子与开放腔非正交性：什么时候必须提醒读者

对开放腔激光器，尤其是具有明显非厄米性质的模式，线宽讨论还会遇到一个额外修正

语言：Petermann 因子。它最小地回答一个问题：当激光模并非理想正交模时，噪声怎样被额
外放大。对 PCSEL 而言，这个语言不是每次都要展开成主公式，但至少要在教材里说明它的
适用语境。

更稳妥的表述是：若目标模表现出明显开放性、非正交性增强，或器件工作点接近强非

厄米模混合区域，那么把线宽只写成“Schawlow–Townes 乘一个 Henry 修正”可能不够。此
时 Petermann 因子提供了一种提醒：开放腔中的模非正交会让相位噪声放大。它并非大面积
PCSEL 的默认主控量，但在讨论高 Q、强开放、近简并或强模式混合区域时，不应完全缺席。

24.5 外腔反馈与环境耦合：为什么性能章也必须给出一句硬说明

第二十三章 已经把外腔反馈放进动态扰动入口，但本章还应从性能报告角度再补一句更

硬的话：任何线宽、相干性或稳定性指标，若未说明外腔反射与封装环境，就不应被自动读成

“器件内禀极限”。

这是因为 PCSEL 的面发射几何天然更容易和自由空间光路、窗口片和封装界面发生回
馈耦合。实验上经常出现的现象是：冷腔和工作点都没有明显变化，但一旦更换外部光路或测

试台，低频频率噪声、长时线宽和偏振稳定性就一起改变。对教材读者来说，最重要的是建立

报告纪律：内禀量、外禀量、短时量和长时量必须分开。

24.6 相干性与线宽相关，但并不完全等价

教材中常把“线宽越窄，相干性越好”写成一句简单结论。这个说法在理想单模、稳定噪

声主导的场景里有一定道理，但在 PCSEL 里需要补足两个限定。
第一，相干性有时间相干和空间相干两个侧面。线宽主要对应时间相干，而大面积 PCSEL

的空间相干则与横向模分布、相位一致性和模式竞争更直接相关。一个器件即使在短时间窗

内线宽不宽，若横向上已经出现多模分区或局部失相干，其远场与亮度仍然会明显变差。

第二，线宽本身也可能同时混入慢漂移和快噪声。若观测窗口从微秒扩展到秒级，谱宽可

能显著增加，但这不一定意味着腔本身的内禀噪声变大，而可能是温控和封装反射在更长时

间尺度上显现出来。

因此，在 PCSEL 的研究报告中，应同时给出线宽、观测时间窗、偏振条件、工作电流和
温度，避免孤立汇报“线宽”两个字。这样，线宽才能与相干性和模式稳定性建立明确对应。
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24.7 M 2、亮度和功率为什么必须一起看

高功率并不自动等于高亮度，这是大面积面发射器件最容易出现的误判。亮度常写为

B =
P

AΩ
, (24.10)

其中 P 是输出功率，A 是有效出光面积，Ω 是发散对应的立体角。若器件面积增大导致输出

功率上升，但横向多模使远场发散明显变宽，则亮度可能不升反降。于是，对 PCSEL 来说，
功率、M2 和亮度必须一起看，而不能只报其中一个最直观的数字。

M2 则提供了把真实光束与理想高斯基模比较的桥梁。对于大面积 PCSEL，它是空间相
干和模式纯度的一个非常直观的外部指标。若同一器件在电流升高后 M2 明显变坏，同时偏

振纯度下降、远场主瓣漂移增强，那么最合理的解释通常是模式竞争和热反馈已经开始破坏

目标模的主导地位，而非“输出只是更强了”。

若采用二阶矩定义，并在某一横向方向上记近场标准差为 σx、远场角谱标准差为 σθx，则

M2
x =

4π

λ
σxσθx , M2

y =
4π

λ
σyσθy . (24.11)

对理想高斯基模有 M2
x =M2

y = 1。若光束近似圆对称、且希望做快速数量级判断，也常写成

M2 ≈ πw0θ

λ
, (24.12)

其中 w0 是近场束腰半径，θ 是远场半角。式 (24.11)和式 (24.12) 的区别应在教材里说清：前
者更严格，适合实验报告与复杂光束；后者更直观，适合教学估算。

例如，若某器件从 1A 升到 2A 时总功率上升 50%，但远场半角扩大一倍、M2 明显变

差，那么亮度通常不会同步上升。此时应优先检查目标模是否已经失去对竞争模的净优势，而

非继续追求更高电流。

例子

再给一个最小数量级例子。若把大面积 PCSEL 的主出光近场近似为直径 D 的均匀圆

孔，则衍射极限半角可粗略写成

θ1/e2 ∼
2λ

πD
.

取 λ = 980 nm、D = 200 µm，得到

θ1/e2 ∼ 3× 10−3 rad ≈ 0.18◦.

这个数字提供的是比较基线，不是适用于所有器件的统一标准：若实测发散角远大于该

量级，就不应先把原因归咎于“大面积”，而应优先检查近场幅度不均、相位起伏、边

缘泄漏、热透镜或多模共存。

Noda 等人的 2023 tutorial 给了一个很好的性能报告样本库：同样是“高亮度 PCSEL”，
500µm 双晶格器件可在脉冲条件下达到 10W 级、约 0.2◦–0.3◦ 发散；引入背面 DBR 后，脉
冲峰值功率超过 20W，亮度达到约 1.5GW cm−2 sr−1；1mm 器件在 CW 下达到 10W 级，

并通过频率噪声白噪声平台给出低于 1.23 kHz 的内禀线宽估计；3mm 器件进一步实现 50W
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CW、约 0.05◦ 发散和 1GW cm−2 sr−1 亮度 [50, 75, 74]。这些数字必须和口径、脉冲/CW、
热边界、线宽测量带宽、远场定义一起读（见 表24.1）。

尤其要注意 3mm CW 结果中的一个细节：论文报告的 M2 约为 2.36，但器件仍被判定
为单模工作；原因主要是均匀电流注入导致的超高斯近场强度分布，而不是传统意义上的多

横模混合 [50]。因此，对 PCSEL 而言，M2 > 1 不能自动等价为“多模失败”，必须结合光

谱、近场、远场、偏振和工作点一起解释。

M2 在 PCSEL 中的适用性限制与替代表征

上面的M2 ≈ 2.36案例背后有一个普遍问题：把二阶矩定义式 (24.11)直接套在 PCSEL
上存在三个固有偏差。其一，近场强度包含晶格尺度的周期性调制，会使 σx 人为偏大，

从而高估 M2；其二，周期近场的傅里叶变换会在远场产生高阶衍射瓣，这些旁瓣对二

阶矩的贡献可能主导计算结果；其三，对这类周期调制光束，偏大的 M2 反映的可能是

“光束携带周期结构信息”，而非实际可聚焦性退化。

因此在报告 PCSEL 光束质量时，建议辅以下列替代表征之一，并说明口径：

1. 围封功率（encircled power）：计算包含 86.5% 总功率的圆斑直径，与理想高斯
光束比较；

2. Strehl 比：主瓣峰值强度与同功率理想高斯光束峰值强度之比，S > 0.8 通常认

为接近衍射极限；

3. 主瓣发散角：仅对中心主瓣（排除旁瓣）拟合并提取发散角；

4. 亮度：使用 B = P/(λ2M2
xM

2
y ) 时需注明 M2 的计算方法和是否滤除旁瓣。

最稳妥的做法是同时报告全光束与主瓣两个口径的 M2，以区分周期性调制与真实的光

束质量退化。

仿真中获取 M2 的典型流程：在近场监测面记录复振幅 E(x, y)；傅里叶变换得到远场

Ẽ(kx, ky)；分别计算强度与角谱强度的二阶矩；代入式 (24.11)。对非旋转对称结构（如
椭圆孔、矩形晶格），M2

x 与 M2
y 可能不相等，应分别报告而非给单一标量。

表24.1 训练的是一种读文献的顺序：先看工作条件，再看指标定义，最后才比较数字。若
忽略这一步，50W 连续波、20W 脉冲峰值、1.23 kHz 内禀线宽估计和 M2 ≈ 2.36 很容易被

错误地并排解读；实际上，它们分别回答的是功率可扩展性、辐射提取、时间相干和空间光束

质量的不同问题。

24.8 偏振纯度、远场稳定性和模式稳定性本质上连在一起

PCSEL 的偏振与远场并非两个孤立测量量。它们都来自近场对称性和辐射通道的组织方
式，而这又会被注入和温升动态改写。于是，在工作点扫描中常见到这样的联动：偏振纯度下

降的同时，远场主瓣变宽或偏移；又或者远场出现副瓣增强的同时，线宽也开始展宽。这些现

象不应被当作互不相干的“多个问题”，它们通常是同一个模式竞争过程在不同观测端口上的



第二十四章 线宽、相干性、光束质量与亮度 293

表 24.1: 从 Noda 2023 tutorial 中抽出的性能报告矩阵。数值必须和工作条件、口径、远场定
义和测量协议一起读。

器件阶段 代表性性能 必须绑定的条件 正确读法

500µm 双晶格 10W 级脉冲输出，

约 0.2◦–0.3◦ 发散
脉冲工作、有限孔阵

直径、远场角定义

证明双晶格可扩大模式裕量，但不能直接外推为任

意 CW 口径下稳定

背面 DBR 优化 脉冲峰值功率超

过 20W，亮度约
1.5GW cm−2 sr−1

DBR 相位、上下出
光比例、热负荷较弱

的脉冲条件

说明外部垂直结构也会进入非 Hermitian 耦合预
算，不能把 PC 层单独看完

1mm CW 器件 10W 级 CW，频
率噪声白噪声平台

对应低于 1.23 kHz
的内禀线宽估计

线宽分析仪带宽、白

噪声平台提取方式、

热沉条件

线宽是噪声协议下的推断量，不是冷腔仿真可直接

输出的单个数字

3mm CW 器件 50W CW，约
0.05◦ 发散，亮度约

1GW cm−2 sr−1，

M2 ≈ 2.36

连续波热工作点、超

高斯近场、光谱与远

场共同判据

M2 > 1 不自动等价于多模；必须同时检查光谱、

近场、远场、偏振和工作窗口

投影。

因此，本章讨论性能时必须和前一章连起来看：当目标模相对于竞争模的裕量缩小时，最

先暴露异常的，不一定是阈值或总功率，而往往是偏振纯度、远场或短时间稳定性。性能指标

之所以是高价值指标，恰恰因为它们能比“器件还能不能亮”更早地暴露设计边界。

24.9 哪些量可以在 Lumerical 和 COMSOL 中直接算，哪些只能
间接估计

这一节直接回答建模实践中的常见问题。Lumerical 和 COMSOL 本质上都以确定性电磁
场、输运方程和热传导方程为核心。它们最擅长的，是给出模式、损耗、场分布、载流子分布、

温度分布以及这些量对参数的灵敏度。而线宽和相干性则牵涉随机噪声与相位扩散，通常不

能直接通过一次确定性全波仿真“求出来”。

表24.2 给出一张实用区分表。
如果要说得再直接一点：

• 想算候选模、远场、偏振、被动损耗和有限阵列出射，优先使用光学求解器；

• 想算电流扩展、阈值电流的器件级来源、串联电阻和非均匀增益，必须进入 CHARGE 或
Semiconductor 一类漂移-扩散求解器；

• 想算温升、热源和热漂移，必须进入 HEAT 或 Heat Transfer 一类热求解器；

• 想直接“从一次仿真得到线宽”，通常做不到，只能用上述求解器提供的中间量建立降阶
噪声模型。

严格地说，全波求解器给出的是线宽模型所需的参数，而不是线宽本身的全部统计信息。
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表 24.2: 性能指标与 Lumerical / COMSOL 的典型建模接口。重点在于区分“可直接计算量”
和“需降阶估计量”。

指标 物理来源 Lumerical 中常见做法 COMSOL 中常见做法

共振频率、模

场、Q

冷腔或含损耗

光学

FDTD / MODE / RCWA 提取复频
率、衰减率、场分布

Wave Optics 本征频率或频域求解 +
PML

远场、偏振、

上下出光比

例

开放辐射通道 周期 RCWA 或有限阵列 FDTD +
near-to-far

Wave Optics 频域 + 端口 / 远场后处
理

约束因子、损

耗重叠

模场与层栈重

叠

MODE / FDTD 后处理重叠积分 Wave Optics 场积分后处理

电流扩展、J-
V、载流子分
布

漂移-扩散电学 CHARGE Semiconductor

温度场、热漂

移灵敏度

热传导 + 热源 HEAT Heat Transfer

线宽、相干时

间

噪声与相位扩

散

由 Q、功率、热灵敏度等中间量进入降

阶噪声模型

同左，通过中间量进入降阶模型

亮度、M2 远场与功率联

合定义

由远场与功率后处理得到 由远场与功率后处理得到

24.10 性能报告的正确写法：条件、区间和可复核性

到了收束阶段，最值得坚持的写法是把结果写成“条件 + 区间 + 提取方法”的结构。与
其写“器件线宽为多少、亮度为多少”，不如写成：在何种电流、温度、观测窗口和偏振选择

下，线宽、M2、偏振纯度和远场主瓣角分别落在哪些范围，提取算法是什么，仿真或实验是

否重复验证过。

这种写法看起来更繁琐，但它有两个长远好处。第一，它天然阻止跨层级偷换概念，因为

每个指标都带着自己的求解或测量上下文。第二，它使模拟与实验更容易对接，因为双方都知

道哪些中间条件必须一致才能比较。

易错点

把某一电流点、某一时间窗、某一偏振状态下得到的“最优线宽”当成器件代表性能，

是典型的过度报告。对于 PCSEL，这种写法几乎必然掩盖模式竞争和热漂移带来的窗
口效应。

24.11 2024–2026 前沿补充：高相干与系统化应用

近两年的面发射路线更强调“系统可用性”而非单一指标极值。一个明显趋势是：高亮

度 PCSEL 开始直接面向长距离相干自由空间通信与高速调制场景，性能报告不再只给静态
线宽，而是联动给出调制方式、链路稳定性与环境约束 [26, 74]。另一条趋势是谐振腔嵌入式
PCSEL 路线，通过结构耦合改善模式选择与噪声约束，使“线宽-功率-远场”三者协同优化
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更具可操作性 [9]。在理论侧，linewidth–power 乘积模型为大面积单模 PCSEL 的线宽缩放提
供了更直接的判据，并与近年的窄线宽高功率器件结果形成了可对照闭环 [70, 6]。这意味着
本章的线宽讨论不应停在“单点最小线宽”，而应转向“给定功率区间内的线宽斜率、模式稳

定性和测量协议是否一致”。对本书主线的含义是：性能章应从“报单点最好值”升级为“报

工作窗口 + 报系统条件 + 报可复核协议”。与全书统一前沿矩阵可对照 表1.6。

回看本章

PCSEL 的性能指标必须在工作点上下文中理解。线宽来自谱形定义并依赖观测窗口，相
干性既有时间侧也有空间侧，M2 和亮度要求把功率与发散一起看，偏振纯度和远场稳定性

则是模式稳定性的外部投影。频率噪声谱、短时/长时线宽、Petermann 因子和外腔反馈进一
步提醒我们：开放腔激光器的“性能数字”总是带着测量协议和环境边界条件。在建模层面，

Lumerical 与 COMSOL 都擅长直接计算模式、辐射、载流子和温度等确定性中间量，但线宽
和相干性通常需要借助这些中间量进入降阶噪声模型间接估计。可靠的性能报告，是报告一

个可复核的工作窗口，而非“报一个最直观的数字”。

练习题

1. [基础] 解释为什么在 PCSEL 中，线宽不能脱离观测时间窗单独比较。

2. [基础] 结合 式 (24.10) 说明为什么高功率并不必然意味着高亮度。

3. [进阶] 试着把“偏振纯度下降、远场变宽、线宽增加”三件事串成一条可能的模式竞争
链。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）选择一个你关心的性能指标，说明它在 Lumer-
ical 或 COMSOL 中是直接计算量，还是需要通过中间量间接估计。

延伸阅读

• 下一章将把前面所有理论主线压缩成一套可执行的 PCSEL 仿真工作流，并明确不同软
件链如何协同。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想更深入理解半导体激光器中的线宽与相干，可参考 [61, 10, 19] 中关于相干函数、幅
相耦合、线宽和光束质量的内容。阅读时应重点核对相关模型假设、参数范围与文献适用

条件。
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读完本章，你应能

• 把前面二十余章建立的概念、方程和近似组织成一条可执行的研究工作流。

• 明确不同阶段该计算什么、向下一阶段交付什么，以及哪些结论在该阶段绝不能提前宣
称。

• 在求解器无关的原则下，理解 Lumerical与 COMSOL分别更适合承担哪些计算，并掌握
最小可执行建模过程。

读前准备 建议已掌握 第十六章、第十七章、第十九章、第二十章和二十二至二十四 中关于

方法分工、外延层、电学、热学、鲁棒性分析、动态稳定性和性能报告的内容。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L4

到这里，全书已经把 PCSEL 的主要物理链条铺开了。剩下的问题不再是“某个公式怎么
推”，而是“研究时应该先做什么、后做什么、哪些结果能信、哪些结果还只是候选”。本章把

这些环节整理成可执行的工作流。我们先建立分层结论和数据账本，再逐阶段说明纵向模检

查、周期单胞筛选、有限器件验证、电热建模、热-电-光回写以及鲁棒性分析的输入输出，随
后专门讨论两条常见实现路径：以 Lumerical 为主的光学优先链，以及以 COMSOL 为主的
多物理场优先链。最后给出停机判据和结果交付模板。图25.1 把指标、结构、能带、阈值、远
场、热与容差串成七步闭环；其中 ∆T ≲ 50K 和几何偏差 ±5nm 仅是 [本书算例] 筛选门槛，
发布级判据仍须绑定波段、封装散热与工艺统计重新定义 [46, 17]。

25.1 本章如何与下一章例题和失败模式章配合使用

如果只把本章当成“流程图章节”，读者容易知道名词，却不知道每一步真正长什么样；如

果只看下一章例题，又可能误以为那只是某一个特定结构的演示，而不是一般工作流的落地版

本。较稳妥的读法是把 第二十五章至第二十七章 连成一套使用：本章给出正向流程，第二十

六章 把它落实成一次完整作答，而 第二十七章 则告诉你每一步最常见的失误会长成什么样。

因此，建议不要孤立阅读本章。较合适的顺序是：先读本章建立流程骨架，再在 第二十

六章 中按表完成各阶段检查，最后用 第二十七章 反向审计整条链。
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第一步：明确技术指标

目标波长 λ、输出功率 P、光束质量 M2、工作温度范围

第二步：初始结构设计

外延层栈、晶格类型、初始刻蚀深度 detch

第三步：能带与候选模筛选

定位 Γ 点与平带趋势，确定 a/λ 初值

是否满足单模间隔？

∆ν > 增益线宽

否

回调占空比

与刻蚀深度

第四步：阈值增益评估

提取耦合系数 κ 并估算 gth

是

材料增益能否覆盖阈值？

gth < gmax

否

降低损耗或

增强限制因子

第五步：远场与偏振优化

优化孔形/包络以抑制旁瓣与偏振串扰

是

第六步：热学校核

估算热阻 Rth 并约束 ∆T

第七步：工艺容差分析

统计几何偏差对模式与阈值的影响

第八步：版图与交付

输出版图文件并整理仿真与工艺文档

典型开发周期:
参数迭代：2–4 周
流片与测试：8–12 周
全流程：约 3–4 个月

图 25.1: 光子晶体面发射激光器从指标定义、结构初设、候选模筛选、阈值评估、远场与热优
化，到容差分析和版图交付的完整工程流程。图中“温升约束”和“几何容差”仅作为 [本书
算例] 示例门槛，需按目标波段、散热边界和工艺统计重标定 [46, 17]。
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表 25.1: 工作流、例题与失败模式的对应关系。
阶段 本章任务 在 第二十六章 中的落地位置 若这一步做错，在 第二十七章 中最

接近的失败类型

A 纵向模与层栈检查 例题 B 的“第一步：纵向模检查” 把错误层栈背景带入后续所有计算；

误用有效折射率近似

B 周期单胞筛选 例题 B 的“第二步：单胞候选模筛选” 把单胞开放结果直接当器件结论；误
读被动排序

C 有限器件全波验证 例题 B 的“第三步：有限阵列检查” 有限尺寸建模不足；边界条件与几何

定义不一致

D 电注入与热建模 例题 B 的“第四步：简化电学/热学
回写”

把均匀增益当真实注入；忽略热回写

E/F 工作窗口与鲁棒性 例题 B 的“中间结果汇总与结论分
层”

名义值最优但无工艺窗口；对工作窗

口层级越权宣称

G 实验回写链 例题 B 的“哪些问题必须交给实验回
写链”

用已拟合量冒充预测能力；缺少回验

量

表 25.2: 工作流各阶段的典型计算资源量级。这里给的是项目排程意义下的数量级估计，而不
是普适硬门槛。

阶段 主要任务 典型耗时量级 资源判断

A 纵向模与层栈检查 秒到分钟 二维模态问题，内存压力通常较小，适合大量参数初

筛

B PWEM / RCWA 单胞
筛选

秒到分钟；做参数

扫时可到小时

周期单胞便宜，但参数扫会迅速放大总成本

C 有限阵列 FDTD /
FEM

小时到天 三维全波往往是第一道主要算力门槛，常需多核、大

内存或 GPU
D 电注入与热建模 分钟到小时 比全波便宜，但网格与非线性收敛会明显受几何复杂

度影响

E/F 热回写与鲁棒性分析 小时到天 单次求解未必最慢，但多轮迭代和多样本统计常使总

成本最高

G 实验回写链与校准 组织成本最高 计算时间未必最长，但参数整理、版本控制和回验最

消耗研究日程
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注记

FDTD 内存需求的快速估算。对三维 FDTD 仿真，内存占用可由网格数量粗略估算：

RAM (GB) ≈ NxNyNz ×Nfields × 8bytes
109

,

其中 Nx, Ny, Nz 是各方向的网格数，Nfields ≈ 6–12（电场、磁场、辅助变量、PML 等）。
对典型 PCSEL 仿真：

• 单胞周期结构：100× 100× 50 网格 → 约 0.5–1 GB

• 有限阵列（10× 10 晶格）：500× 500× 100 网格 → 约 15–30 GB

• 大尺寸器件（100× 100 晶格）：5000× 5000× 100 网格 → 约 1.5–3 TB

因此，对有限阵列 PCSEL 的全波仿真，通常需要至少 32–64 GB 内存的工作站，或使
用子网格、对称性、周期边界等技巧降低网格总量。

25.2 工作流的第一原则：先定义结论层级，再跑仿真

仿真失败常常是因为在第一步就没有定义清楚自己打算得到哪一层结论，而非因为不会

点界面操作。对 PCSEL 来说，最安全的做法是把结论分为四层：

1. L1 结构候选层：只谈候选模、对称性、被动辐射趋势和纵向重叠；

2. L2 光学阈值层：只谈开放结构中的阈值增益、偏振趋势、上下出光比例和有限尺寸模式
排序；

3. L3 电学映射层：开始谈注入分布、J-V、串联电阻、阈值电流区间的来源；

4. L4 热-电-光工作层：开始谈工作窗口、稳定性、亮度、偏振稳定性与热漂移后的器件表
现。

如果还停留在 L1 或 L2，就绝不能提前宣称阈值电流、线宽窗口或高温稳定工作。这个分层
是为了防止求解器输出和物理结论错位，而非文风问题。

严格表述（难度 �）

PCSEL 工作流中最重要的纪律是：低层结论可以进入高层模型，高层结论不能倒过来
由低层结果“脑补”出来。被动 Q 可以进入阈值增益估计，但被动 Q 本身不能直接变

成阈值电流或工作线宽。

图25.2把这一纪律画成阶段门禁。每跨过一级，是必须增加一种新的物理证据，而非多跑
一个软件名；缺少对应证据时，结论应停留在较低层级。
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L1 候选模
能带、irrep、冷腔 Q

L2 光学阈值
损耗、重叠、远场

L3 电学映射
J,N, Ith 来源

L4 工作窗口
热回写、稳定性、鲁棒性

实验回验

校准、预测、盲测

交付：候选目录

禁止：阈值电流

交付：gth 排序

禁止：器件稳定

交付：注入来源

禁止：忽略温升

交付：工作窗口

禁止：只报名义值

交付：外推能力

禁止：事后拟合冒充预测

每跨一级，都必须多交一类证据：L1 到 L2 需要损耗与重叠，L2 到 L3 需要注入与复合，L3 到 L4 需要温度场与
回写，L4 到实验需要不确定度和独立验证。

图 25.2: PCSEL 仿真工作流中的证据门禁。L1 允许给出候选模目录，L2 允许给出光学阈值
排序，L3 才开始讨论注入与阈值电流来源，L4 才能讨论热回写后的工作窗口；实验回验需要
独立不确定度和未参与拟合的观测量。

25.3 工作流的第二原则：先建数据账本，再建几何

在任何求解器启动之前，先建立参数账本 D。它至少应记录四类信息：几何参数、材料参
数、外延层参数和电热参数。每个参数都至少带四个元信息：单位、来源、适用温度或频段、

当前不确定度。没有元信息的参数，不应直接进入主结果模型。

这个步骤看似偏向项目管理，但直接影响后续结果的可复核性。因为 PCSEL 的仿真链跨
越多个求解器，若不在一开始统一单位、坐标和参数来源，后面最容易发生的是参数错配，而

非数值误差。例如，光学模型用的是冷态折射率，电热模型却默认了工作温度；或者 RCWA
的单胞孔径与 CHARGE的电极开窗尺寸根本不是同一个版本。一个看似微小的版本错配，足
以让整条工作流失去可复核性。

把“数据账本”落实成可执行的 manifest 为了让这条原则不止停留在原则表述，建议把参

数账本直接写成一个可版本控制的 manifest。最小字段至少应包括：参数唯一 ID、显示符号、
文件字段名、单位、数值、来源、适用波长/温度、被哪些阶段使用，以及当前不确定度。一
个最小 YAML 模板可以长成下面这样：

parameter:
id: MAT-GAAS-N-001
name: n_GaAs
symbol: n
file_key: n_gaas
unit: 1
value: 3.42
source: literature
valid_wavelength_nm: [930, 990]
valid_temperature_C: [20, 80]
uncertainty: 0.02
used_in:

- stage_A_waveguide
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- stage_B_unitcell
- stage_C_finite_array

version: v1.2
last_updated: 2026-03-01

在项目实施中，这个 manifest 还应再加两列：propagates_to（它会影响哪些输出量）和
status（direct-measured / literature / fitted / inferred）。这样处理后，读者第一次独立搭建
建模链时，就可以避免把文献冷态参数与实验反演的工作点参数混入同一张无版本表格。

25.4 最小命令行复现骨架：即使使用商业软件，也应把文件流做成终

端原生

本书不把 GUI 界面操作教程当主线，但这不等于 workflow 只能停在“软件名词表”。较
稳妥的做法，是先把目录、参数文件、阶段脚本和输出制品固定成一条 terminal-native 骨架，
再决定每一步内部到底由 Lumerical、COMSOL 还是其他求解器来完成。一个最小项目骨架
可以写成：

pcsel_project/
params.yaml
01_layers/
02_unitcell/
03_finite_array/
04_electrical_thermal/
05_postprocess/
run_stage_A.py
run_stage_B.py
run_stage_C.py
run_stage_D.py
run_stage_E.py

其中每一步至少应有固定的输入、输出、sanity checks 与失败回扫项：

• Stage A：输入层栈与材料表，输出 neff、ΓQW、Γloss；sanity check 是模式主峰位置和量
纲自洽。

• Stage B：输入单胞几何与层栈背景，输出候选模频段、被动损耗排序、上下辐射比例；
sanity check 是 PWEM / RCWA 频段与对称性标签一致。

• Stage C：输入有限阵列几何，输出近场、远场、主模排序和尺寸收敛；sanity check 是尺
寸/PML/网格继续加密后主结论不翻转。

• Stage D：输入外延、电极与接触参数，输出 J(r)、N(r)、T (r)；sanity check 是边界条
件、单位和功率守恒一致。
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• Stage E：输入前四阶段结果，输出回写后的净模裕量、工作窗口和鲁棒性报告；sanity
check 是结论层级不越权。

这套骨架的目的是强制读者把文件流、参数流和结论层级固定下来，而非承诺“整本书都

提供开源全复现脚本”。只要这一步做对，后续无论内部调用商业软件还是自写脚本，研究链

条都会清楚得多。

25.5 阶段 A：先做纵向模和层栈检查，而不是急着扫平面晶格

PCSEL的第一步不应直接扫单胞孔径，而应先确认外延层给出的纵向模式背景是否合理。
也就是说，先解层栈中的纵向模、有效折射率、量子阱重叠和损耗重叠。若这一关没有通过，

后续平面内晶格优化很可能建立在错误的纵向模型上。

在 Lumerical 路径里，这一阶段通常最适合用 MODE/FDE 之类的波导模求解器：建立二
维横截面层栈，定义材料色散和损耗，求出目标偏振附近的导模，输出 neff、场分布、ΓQW 与

与损耗层重叠积分。最小建模过程可以写成：

1. 画出外延层截面并赋予折射率、掺杂相关吸收代理；

2. 在工作波长附近做本征模求解；

3. 提取目标模的 neff、纵向场峰值位置和重叠因子；

4. 对层厚与折射率做小扰动扫描，判断结果是否过于脆弱。

在 COMSOL 路径里，这一阶段通常用二维横截面的 Wave Optics 本征/模态分析来完成。
最小过程是：建立二维层栈几何、指定材料、用适合导模的边界条件和本征求解得到传播常

数，再做后处理积分得到重叠与损耗趋势。这里的核心是输出必须一致：都要产出一个可供下

一阶段使用的纵向模式背景，而不仅仅是一张场图，而非软件界面差异。

25.6 阶段 B：周期单胞筛选，目标是排除错误结构而不是宣布最终
器件

有了可靠的纵向背景，才进入单胞筛选阶段。这里的任务是回答：在无限周期、开放结构、

小信号框架下，哪些 Gamma 点候选模、哪些偏振状态和哪些辐射通道值得继续投入有限器
件验证。

这一阶段最好再拆成两个子步骤。先按 第五章、第十三章 的方法做一次被动无限周期候

选模筛选：用 PWEM 建立候选频段、Gamma 点简并关系和主要平面波分量；再把已经缩小
后的候选模窗口交给 RCWA 或周期频域模型，去检查开放辐射、上下出光比例和偏振趋势。
这样做的好处是，RCWA 不必在过大的参数空间里盲扫，而是围绕已经识别出的候选模做精
修。

Lumerical 路径中，若目标是快速扫描单胞参数和辐射分配，优先使用 RCWA；若需要
更灵活地看时域响应或近场细节，也可用周期边界下的 FDTD，但成本通常更高。一个最小
RCWA 过程可以概括为：
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1. 建立单胞几何、上/下介质和层栈；

2. 设定法向附近的入射波或端口条件，并扫描波长、孔径、刻蚀深度和微扰参数；

3. 读取反射、透射、衍射效率、局域场增强和上下辐射分配；

4. 用收敛的傅里叶阶数确认候选模排序与偏振趋势。

COMSOL 路径中，这一步通常用三维单胞频域模型完成：在横向使用相位周期边界，在
上下使用端口或开放边界，并通过频率扫或参数扫读取散射量。若要说得再具体一点，就是

“用 Wave Optics 的频域单胞模型来做 RCWA 所擅长的那类周期散射判断”，只不过实现框
架是以有限元频域周期散射问题出现，而非以 RCWA 名义出现。

这一阶段的交付物应当是候选模目录，而不是“最终器件最低阈值”的宣称。目录中至少

应包含：候选频段、PWEM 给出的 Gamma 点模族和主要傅里叶分量、目标/竞争模的被动
损耗排序、偏振趋势、上下出光比例和对工艺扰动的敏感性。

25.7 阶段 C：有限器件全波验证，检查无限周期假设到底失效到什
么程度

通过单胞筛选的结构，下一步就要离开无限周期近似，进入有限孔阵模型。这里的任务不

再是看单胞散射特征，而是看真实有限阵列中模式是否仍保持正确排序、边缘是否引入新的

泄漏通道、远场是否还能维持目标主瓣和偏振状态。

在 Lumerical 路径里，这一步最常见的是 FDTD。最小过程通常是：

1. 把候选单胞复制成有限阵列，并加入真实上下层栈；

2. 在开放方向使用 PML，在必要时利用对称边界降低计算量；

3. 用脉冲源、偶极源或与目标模匹配的激励源激发结构；

4. 通过时域衰减、频谱、场分布和近远场变换提取复频率、Q、远场和主模排序；

5. 对阵列尺寸、PML 厚度、网格和仿真时间窗做收敛检查。

在 COMSOL 路径里，这一步常用三维 Wave Optics 的频域或本征频率研究来做。若重
点是共振位置和模式形状，可用本征频率研究并在开放边界加 PML；若重点是给定频率下的
响应和远场，则更适合频域研究。需要强调的是，COMSOL 的有限元框架在处理复杂材料依
赖和后续多物理场联动时很灵活，但三维有限孔阵的计算代价往往不小，因此必须严格控制

模型尺寸和收敛验证。

这一阶段的输出至少应包括：有限阵列主模与竞争模的排序、目标模近场与远场、边缘敏

感性、以及“无限周期结论在有限阵列中是否仍成立”的判断。
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25.8 阶段 D：电注入与热建模，开始把阈值增益映射成阈值电流区间

如果研究目标是器件而不是纯光学结构，那么到这里就必须进入电学与热学。任务不再

是找模，而是问：电流怎样进入器件、载流子密度怎样分布、哪里掉压、哪里发热、这些分布

怎样改写模增益与模损耗。

在 Lumerical 路径里，常见的分工是用 CHARGE 解漂移-扩散和泊松方程，用 HEAT 解
热传导。最小过程可以概括为：

1. 依据真实外延层和电极定义半导体几何与掺杂；

2. 在 CHARGE 中指定接触边界、复合模型和工作电压/电流，求得 J(r) 与 N(r)；

3. 依据 Joule 热和非辐射复合构造热源，送入 HEAT 得到 T (r)；

4. 把 N 和 T 场转写成折射率修正、增益修正和吸收修正，回写给光学阶段。

在 COMSOL 路径里，对应的是 Semiconductor 与 Heat Transfer 接口。几何通常可与光
学模型共享，只是在网格、边界和研究类型上要做针对性修改。最小过程是：

1. 在 Semiconductor 接口中设置接触、掺杂、复合与偏置，解出电势和载流子分布；

2. 在 Heat Transfer 接口中加入 Joule 热与复合热源，求稳态或瞬态温度场；

3. 将温度和载流子结果通过自定义材料关系回写到折射率和增益代理中；

4. 重新运行 Wave Optics，检查目标模与竞争模的净裕量是否改变。

这里必须再次提醒：除非你真的完成了这个映射链，否则不能把“阈值增益估计值”写成

“阈值电流”。

25.9 阶段 E：热-电-光迭代，不追求一轮算完，而追求工作窗口收敛

初次建模时，容易把多物理场耦合理解为“把所有接口同时打开，一次求解结束”。对

PCSEL 来说，这种理解往往既低效也不稳健。较实用的策略通常是分阶段迭代：光学给出模
式和重叠，电学给出注入分布，热学给出温度场，再把这些结果回写到光学模型，重复直到目

标指标收敛。

工作流应检查的是工作窗口是否稳定，而非某一次迭代里的最佳单点。一个结构若只有

在第一次冷腔迭代中表现良好，而一旦写回温升就发生模排序翻转，它就不能算成功设计。相

反，一个方案即使冷腔 Q 不是最高，若热回写后仍保持目标模的净裕量为正，它在器件层面

上更有价值。

25.10 阶段 F：鲁棒性验证，检查工作窗口是否同时具有工艺窗口

若阶段 A 到阶段 E 用于判断“名义器件在当前模型下可行”，那么阶段 F 要回答的是
“这是不是一个能加工出来、能批量重复出来的器件方案”。也就是说，在名义工作窗口已经
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建立之后，还应把 第二十二章 中的 tolerance analysis 显式纳入流程。最小动作包括：定义关
键误差参数、先做局部灵敏度筛查、对高敏感参数做联合抽样，并用通过率而不是单一样本图

来报告结果。

这个阶段之所以不能省略，是因为很多设计在名义值上成功，却在孔半径、刻蚀深度或孔

径错位上异常脆弱。若不把阶段 F 写进工作流，所谓“可行设计”往往只是在数值环境里可
行，而不是在工艺环境里可行。

25.11 阶段 G：实验回写链，不让模型停在“可运行”而要走到“可
校准”

可用于研究和器件开发的工作流，还必须再多走一步：把模型接回实验。最小回写链应写

成“测量 → 参数提取 → 分层校准 → 预测 → 回验”。这里的关键是把它当成模型可用性的
约束，而非把实验当成结果展示。

具体做法通常是：先用截面、几何、电学和热学的直接测量值约束几何与边界条件；再用

I–V、L–I、热阻或谱漂移数据分别校准电学和热学子模型；最后才把这些中间结果回写给光
学与增益模型，去预测未参与拟合的阈值漂移、远场变化或偏振窗口。只有当“未参与校准的

观测量”也能被解释时，模型才具备受检验的外推能力。

这一阶段的更细致写法，会在 第二十九章 中系统展开。本章只强调一个纪律：不要把所

有实验量都同时拿来拟合同一套自由参数。那样做容易得到“处处都像、处处都不可信”的过

参数化模型。

25.12 阶段 H：代理模型与 AI 加速（新增）

2024–2026 的一个明显趋势是：PCSEL 设计正在把“快速近似模型”进一步扩展为“近
似模型 + 代理模型 + 全波验收”的混合流程 [36, 53, 71]。这一步可降低参数扫描成本，但可
靠性取决于是否保留物理验收门槛。

本书建议的最小门禁是：

1. 数据来源可追溯：训练集必须标注生成器（CWT/RCWA/FDTD）、参数范围与版本；

2. 外推边界可声明：仅在训练分布内做优化建议，超出分布必须回退到物理求解；

3. 关键结论可复核：所有准备进入发布级结论的点，必须用 RCWA/FDTD/FEM 复算；

4. 器件级回写链不跳步：代理模型不能替代电热回写与实验校准阶段。

代理模型应定位为筛选加速层，而不是真值层。它在流程中的合理位置是阶段 B/C 的前置筛
选，而不是阶段 G 的替代。
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25.13 Lumerical 与 COMSOL 的两条常见实现路径

前面分阶段讲的是物理链，下面把它压缩成两条常用工程路径，供读者实际启动项目时

参考。需要强调，这两条路径都是推荐流程，不是唯一流程。

路径一：以 Lumerical 为主的光学优先链

这条路径适合“先把单胞和有限阵列光学迅速扫清，再把最有希望的结构接到器件级电

热模型”这一工作风格。典型顺序是：

1. MODE/FDE：检查纵向模、neff、ΓQW 与损耗重叠；

2. RCWA：扫单胞、提取候选模、上下出光和偏振趋势；

3. FDTD：有限阵列验证、提取远场和边缘敏感性；

4. CHARGE：求注入分布和串联电阻来源；

5. HEAT：求温升和热热点；

6. 脚本化回写：把 N(r) 与 T (r) 回写给光学模型，更新模增益和损耗排序。

这条路径的特点是光学前端筛选较快，但多物理场耦合依赖明确的接口管理和脚本化回写。

路径二：以 COMSOL 为主的多物理场优先链

这条路径适合“在统一几何和 PDE 框架下做电-热-光之间的参数回写和灵敏度分析”这
一工作风格。典型顺序是：

1. 二维或简化三维 Wave Optics：建立纵向模背景；

2. 三维单胞 Wave Optics：做周期单胞散射与偏振筛选；

3. 三维有限阵列 Wave Optics：做有限器件近场、远场与本征模验证；

4. Semiconductor：求注入和载流子分布；

5. Heat Transfer：求温度场与热热点；

6. 参数回写与分阶段迭代：更新材料参数、重跑光学、检查工作窗口。

这条路径的优点是多物理场接口统一、参数回写自然，缺点是大尺寸三维光学问题的计算成

本往往更高，对网格和求解设置更敏感。

若研究目标是快速筛选 50 组单胞设计，再从中挑 2 组做器件级深入验证，通常更适合先
走 Lumerical 光学优先链；若研究目标是深入分析一个给定外延与电极方案中，温升如何改
变模式竞争，则更适合走 COMSOL 多物理场优先链。这里的“更适合”是工程判断，不是排
他性规则。
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阶段 A
纵向模与层栈检查

阶段 B
周期单胞筛选

阶段 C
有限器件全波验证

阶段 D
电注入与热建模

阶段 E
热-电-光回写
与工作窗口

商用光学链

纵模求解

商用光学链

严格耦合波或

周期时域差分

商用光学链

时域差分验证

商用多物理链

电荷输运 + 热传导

脚本接口

更新 N,T,∆n,∆g

图 25.3: 光子晶体面发射激光器仿真工作流示意。图中给出商用光学链到多物理链的常见映
射；不同软件路径遵循同一物理阶段划分。

25.14 何时停止迭代：停机判据比“再跑一轮看看”更重要

完整工作流容易陷入无止境试错，因此必须在开工前就设定停机判据。最有用的停机条

件通常有三类：

1. 数值收敛停机：网格、时间窗、PML、傅里叶阶数继续加密时，关键输出变化已低于预
设阈值；

2. 物理一致性停机：功率守恒、参数量纲、层级结论和趋势解释均已自洽；

3. 目标窗口停机：在目标工作区间内，目标模对竞争模的净裕量、远场和温升都满足要求。

如果这三条没有满足，即使结果图平滑，也不应进入最终结论。

易错点

“已经跑出了一个看起来不错的图，所以先写结论再说”是仿真工作流中最常见的失控

点。对 PCSEL 来说，有价值的是一条从参数到账本、从候选模到工作窗口都可追溯的
证据链，而非一张结果图。

本章到此给出的是正向流程骨架与停机判据。当流程走到需要把仿真数字与实验测量放

在同一张桌上时，完整的仿真–实验对标协议（层级对齐五项前置检查、三级对标体系、关键物
理量技术规范、不符时的诊断树与报告伦理）已收入 第二十九章 的证据链部分（第29.12节），
建议在进入 第二十六章 的阶段 G 之前通读一遍。
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回看本章

一套实用的 PCSEL 仿真工作流必须以结论分层和参数账本为起点，然后依次经历纵向
模检查、周期单胞筛选、有限器件验证、电学与热学建模，以及热-电-光回写。Lumerical 与
COMSOL 都能承载这条链，但常见工程分工不同：前者通常更擅长高效光学筛选，后者通常
更擅长统一多物理场耦合。无论选哪条路线，应追求的都是一个通过收敛和物理一致性检查

的工作窗口，而非“某一轮最优图片”。若把本章和后面两章一起看，本章给出的是正向流程

骨架，第二十六章 给出的是一次完整走法，第二十七章 给出的则是反向诊断顺序。

练习题

1. [基础] 为一个你感兴趣的 PCSEL 方案写出 L1 到 L4 的结论层级，并说明每一级允许
说什么、不允许说什么。

2. [基础] 分别给出阶段 A 到阶段 E 的输入与输出变量，特别指出哪些量需要在不同求解
器之间传递。

3. [进阶] 比较以 Lumerical 为主和以 COMSOL 为主的两条工作流，说明它们各自最可能
在哪一步最耗时、最容易出错。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）为你的项目设计三条停机判据，并解释为什
么这些判据能防止你过早下结论。

延伸阅读

• 下一章将把本章工作流落实到一个完整示例，给出参数、建模顺序、求解设置模板和可信
度检查。阅读时建议对照 表25.1，逐步核对每一阶段到底在例题中对应哪一步。

• 结合 第二十七章 阅读，可以把本章工作流直接转化为项目级排错流程；最有效的用法，
是先按本章正向走，再按失败模式章反向复盘。



第二十六章 教材式例题：从玩具模型到完整建

模框架

本章先解一道具体问题：

给定一套简化但合理的层栈与平面晶格参数，如何判断它是否存在值得继续设计

的面发射候选模；若存在，这一判断依赖哪些中间输出，又还缺少哪些步骤才能升

级为器件级结论？

读完本章，你应能

• 通过一个双层例题，学会把 PCSEL 问题从“物理图像”推进到“可执行建模步骤”，而
不只是记住工作流名词。

• 在纸上完成一个最小四波 CWT 玩具模型的模式分裂、损耗排序与阈值判断，从而理解
为什么有些模虽然亮，却不一定先激射。

• 在数值层面走完整条链：纵向模、单胞候选模筛选、有限阵列检查、简化电学/热学回写，
并学会判断每一步到底能说什么、还不能说什么。

读前准备 建议已掌握 第十章、第十三章、十七至二十、第二十二章和第二十五章 中关于最

小 CWT、PWEM、完整工作流、外延层、电注入、热回写与鲁棒性分析的内容。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L4

图图26.1先给出本章双层例题的输入/输出边界，后文每一步都按这张桥接图检查“已经
证明了什么、还缺什么”。

前面的例题更像一份任务说明：它告诉读者应该先做什么、后做什么，但还没有把“为什

么这样做”和“手上到底应该算出什么”讲到足够像教科书例题。本章因此重写成双层结构。

第一层是纸上可走完的玩具模型，我们明确写出一个四波耦合矩阵，算出模式分裂、损耗排序

与一个最小阈值判断。第二层是数值全流程例题，我们固定一组简化但合理的参数，逐步完成

纵向模检查、单胞候选模筛选、有限阵列验证以及简化电热回写，并在最后汇总每一步的中间

结果、可下的可靠结论与仍然悬而未决的问题。读者完成本章后，应能把“工作流”落实为一

组可检查的输入、输出和判断边界，而不是停留在抽象流程图。

310
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第一层：教学级耦合波模型

第二层：单胞模筛选

第三层：有限阵列校核

第四层：电热回写闭环

输入：κ1, κ2, γi, γr

输出：模分裂趋势与排序直觉

输入：层栈与单胞几何

输出：候选模与被动裕量

输入：孔径与边界假设

输出：边缘泄漏、近远场稳定性

输入：J(r), N(r), T (r)
输出：器件层面的通过/失败判定

图 26.1: 算例桥接图：每一层都给出明确输入、输出与结论边界，读者可沿证据链追踪“本层
到底证明了什么”。

这个题目研究一个教学型方格晶格 air-hole slab PCSEL。它看似保守，却同时要求回答
四类问题：Gamma 点附近是否有合理候选模；有限阵列边界会不会推翻无限周期排序；电流
注入和温升会不会改写模竞争；最后能汇报的究竟是“光学候选性”，还是“器件级可行性”。

直觉框

本章的目标是带你学会一种解题习惯：每往前走一步，都知道自己手里多了什么证据，

而非带你“跑完一遍软件”；每做一个判断，都知道它还缺哪一块物理才能升级。

26.1 第一层例题：纸上可完成的四波 CWT 玩具模型

26.1.1 例题 A 的设定

先暂时不碰真实层栈和复杂几何，只抓住 Gamma 点附近最基本的四个面内基本波：

a =
[
Rx Sx Ry Sy

]T
,

其中 Rx, Sx 表示沿 ±x 方向传播的基本波，Ry, Sy 表示沿 ±y 方向传播的基本波。我们考虑
一个理想方格晶格，假设：

1. 沿同一坐标轴的前后向散射强度相同，记为 κ1；

2. x 向与 y 向波之间的交叉耦合相同，记为 κ2；

3. 四个基本波共享同一个背景频率 ω0；
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4. 所有模式都具有相同的内部损耗 γi；

5. 只有完全对称的亮模额外耦合到垂直辐射通道，这一辐射损耗记为 γr。

假设审查：辐射矩阵的均匀性假设

式 (26.2)中的辐射矩阵采用了一个简化假设：四个基本波以相同强度耦合到垂直辐射通
道，即辐射矩阵元全部相等 (ζij = γr/4)。这对应于理想方格晶格且孔径远大于波长的
极限情况。

更一般地，辐射矩阵可写为

Γrad =


ζRR ζRSx ζRSy · · ·
ζSxR ζSxSx · · · · · ·

... . . .

 , (26.1)

其中矩阵元 ζij 依赖于晶格形状、占空比和辐射方向图。对非理想结构（如椭圆孔、矩形

孔或存在倾斜入射），辐射矩阵元可能不再均匀，导致暗模也获得有限的辐射损耗，甚至

出现模式间的辐射耦合。本例题采用均匀辐射矩阵是为了突出对称性保护的物理图像，

实际器件建模需通过严格电磁仿真提取辐射矩阵。

在这些假设下，最小非厄米有效矩阵可以写成

H̃ = (ω0 − iγi) I +


0 κ1 κ2 κ2

κ1 0 κ2 κ2

κ2 κ2 0 κ1

κ2 κ2 κ1 0

− iγr
4


1 1 1 1

1 1 1 1

1 1 1 1

1 1 1 1

 . (26.2)

这里的第一项给出共同背景频率和内部损耗，第二项表示面内布拉格散射，第三项则表示

只有“所有基本波同相叠加”的那一个组合会显著向垂直方向辐射。这个模型是故意简化的，

但它已经足以回答两个教材里最关键的问题：模式为什么会分裂，以及“亮”为什么不自动等

于“先激射”。

26.1.2 第一步：把矩阵换到对称性基底

在原始基底下直接解 式 (26.2) 并不困难，但教学上更好的做法是先引入四个更贴近物理
图像的线性组合：

uB =
1

2


1

1

1

1

 , uX =
1

2


1

1

−1
−1

 , uY =
1

2


1

−1
1

−1

 , uD =
1

2


1

−1
−1
1

 . (26.3)

其中下标 ‘B‘ 可理解为最亮的全同相组合，‘X‘ 表示 x 与 y 两组波之间的相对反相，‘Y,D‘ 则
属于在完美方格对称下仍简并的一对暗模组合。
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把 式 (26.2) 作用到这四个向量上，可逐个得到本征值。先看亮模：

H̃uB = (ω0 − iγi)uB + (κ1 + 2κ2)uB − iγruB

= (ω0 + κ1 + 2κ2 − i(γi + γr))uB. (26.4)

因此

ω̃B = ω0 + κ1 + 2κ2 − i(γi + γr). (26.5)

对第二个组合 uX，因为各分量求和为零，辐射矩阵对它不起作用，于是

ω̃X = ω0 + κ1 − 2κ2 − iγi. (26.6)

再对 uY 与 uD 计算，可得到同样的本征值

ω̃Y = ω̃D = ω0 − κ1 − iγi. (26.7)

到这里，第一层例题的主要模式分裂已经在纸上完成了。四个原始基本波在周期散射下

重组为四个超模，其中一个最亮，一个与 x/y 组反相有关，另外两个在完美方格晶格下保持

简并。

26.1.3 第二步：读出模式分裂和损耗排序

现在不要急着代数字，而是先解释 式 (26.5)至式 (26.7) 的物理意义。
第一，κ1 控制的是同一轴前后向波之间的耦合，因此它会同时抬高亮模和 X 模、压低

Y /D 这对模的频率。第二，κ2 控制的是 x 轴与 y 轴两组波之间的耦合，因此它主要负责把

亮模和 X 模再拉开一个 4κ2 的频率间隔。第三，辐射损耗 γr 只落在亮模上，这意味着“最

强法向辐射”与“最小损耗”不是同一件事。

若把小信号净增长率写成

λj = gmod,j − γj , (26.8)

其中 γj = − Im(ω̃j)，则亮模的光学线性阈值为

gth,B = γi + γr. (26.9)

暗模（X/Y /D）的总损耗仅为 γi，但它们垂直辐射耦合为零（γr,dark = 0），因此无法作为表

面发射器件激射。它们代表边发射通道，只能通过腔体边缘耦合输出。

这一步就是本例题最值得读者记住的第一结论：面发射最亮的模，不一定是最先跨过线

性阈值的模。若垂直辐射耦合太强，亮模反而会因为额外辐射损耗而需要更高的阈值增益。对

表面发射 PCSEL 而言，正确的品质因数不是最小阈值，而是最大斜率效率：

ηslope ∝
γr

γi + γr
. (26.10)

暗模虽然表观阈值更低，但由于 γr = 0，其表面发射斜率效率为零，因此不会在表面发射中

竞争胜出。
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26.1.4 第三步：在简并子空间中加入一个最小对称性破缺

完美方格晶格下，uY 与 uD 保持简并。但真实器件里，轻微矩形畸变、双晶格位移或工

艺各向异性都可能把这对简并打破。教材里最干净的写法，是直接在 {uY,uD} 这个二维子空
间内写一个微扰矩阵：

H̃deg = (ω0 − κ1 − iγi) I +

[
δ η

η −δ

]
, (26.11)

其中 δ 描述两个暗模对某种几何各向异性的不同响应，η 描述它们之间被该微扰重新混合的

强度。于是新的本征值立刻写成

ω̃± = ω0 − κ1 − iγi ±
√
δ2 + η2. (26.12)

这个结果虽然简单，但给出了明确的物理信息：对称性破缺的第一作用，往往是在原来

已经存在的简并子空间里把模式重新旋转并拉开，而非立刻“创造一个新模”。若这两个新模

对辐射或增益的重叠不再相同，那么它们的损耗排序和偏振稳定性也会随之改变。这对应于

第八章、第十二章 中“偏振选择”和“模式分裂”在教材例题里的最小落地版本。

例子

取一组纯教学型无量纲数值：κ1 = 2，κ2 = 1，γi = 0.5，γr = 1.5。则

ω̃B = ω0 + 4− i2.0, ω̃X = ω0 − i0.5, ω̃Y = ω̃D = ω0 − 2− i0.5.

这说明亮模频率最高、法向辐射最强，但其线性阈值也最高。若材料增益峰更接近 ω0−2
一侧，或者目标是最先起振而非最亮输出，那么最先获利的模很可能不是亮模。这个结

论完全不依赖具体软件，是纸上就能读出的结构性事实。

26.1.5 第四步：这一层玩具模型到底回答了什么

到这里，例题 A 已经完成。它回答了四件实用的事。
第一，它告诉我们完美方格晶格里四个基本波如何重组为亮模和暗模。

第二，它告诉我们模式分裂受哪两类耦合主导：同轴前后向耦合 κ1 和轴间交叉耦合 κ2。

第三，它告诉我们“亮”不等于“低阈值”，因为亮模通常要支付额外辐射损耗。

第四，它告诉我们对称性破缺首先在简并子空间里起作用，因此偏振选择和模式分裂可

以被看成同一个二维微扰问题。

但这一层仍然有明确边界。它没有真实层栈，没有真实三维辐射，没有有限阵列边缘，也

没有电流注入和温升。因此它是一个有效的纸上判断器，却还不是器件结论。

易错点

若读者在玩具模型这一步就宣布“某个亮模一定是器件工作模”，那就相当于把一个低

维线性模型越级使用到了有限尺寸、有源、热反馈器件。这也是本书一直反对的跳步。
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给玩具模型补一点数量级感 为了不让 κ1, κ2, γi, γr 永远停留在抽象符号层，可以给它们配

一个最小数量级直觉。若参考波长取 λ0 ∼ 1µm，则参考角频率约为 ω0 = 2πc/λ0 ∼ 1.9 ×
1015 rad/s。若某组参数对应相对模分裂

∆ω

ω0
∼ 10−4,

则大致对应 0.1 nm 量级的波长分裂；若某模满足

γ

ω0
∼ 10−5,

则对应的被动品质因子约为 Q ∼ ω0/(2γ) ∼ 5× 104。这种换算的作用，是让读者知道玩具模

型里的“一个小参数”落回实验量级后大概代表多大的频移和多大的被动损耗。

26.2 第二层例题：数值全流程全解

26.2.1 例题 B 的设定与已知量

现在进入软件建模例题。我们仍然使用方格晶格 air-hole slab PCSEL，但不再停留在抽
象四波基底，而是固定一组简化但合理的名义参数：

a = 280 nm, r = 0.30a, tpc = 160 nm, twg = 260 nm, (26.13)

tu = 1.2µm, td = 1.5µm, Nx = Ny = 31, zQW ≈ 0. (26.14)

它们是一个教学用名义设计点，而非校准后的器件参数。我们的任务不是“报出最终性能”，

而是回答：

在这组名义参数下，是否存在值得继续推进的面发射候选模；如果要把这个候选模

升级为器件级结论，还必须补哪些证据？

26.2.2 解题前先写定性预期

教材式例题不应从“开软件”开始，而应从“先写预期”开始。对本例，我们先明确四条

定性预期。

第一，纵向层栈应支持一个与量子阱区有较好重叠的主要导模，否则平面晶格结果再好

也没有意义。

第二，单胞层面应出现 Gamma 点附近的面发射候选模，而且目标模与竞争模在辐射排
序上至少要有可解释差异。

第三，有限阵列边界可能改变单胞下看到的排序，因此需要重新审查主模、边缘泄漏和远

场。

第四，哪怕纯光学阶段一切良好，电流扩展和热回写仍可能改变目标模的净模裕量。

这四条预期的作用是给后面的每一步都设立“要验证的命题”。这样处理后，仿真就是逐

题作答，而非盲扫。
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表 26.1: 例题 B 的名义参数。所有数值仅用于教材推演，不应被视为某一已校准器件的真实
数据库。为避免误读，表中新增“来源/用途”列。
参数 名义值 来源/用途 在例题中的作用

晶格常数 a 280nm [本书算例] 教学名
义点

设定平面周期和归一化频率标尺

孔半径 r 0.30a [本书算例] 教学

名 义 点 （与 随 书

PWEM 脚本一致）

控制单胞傅里叶分量、耦合和辐射趋势

PC 层厚度 tpc 160nm [本书算例] 教学名
义点

影响面内散射和纵向剖面

波 导 总 厚 度

twg

260nm [本书算例] 教学名
义点

决定纵向模与量子阱重叠

上/下包层厚
度 tu, td

1.2µm, 1.5µm [本书算例] 教学名
义点

决定上下辐射不对称与导模背景

阵 列 尺 寸

Nx ×Ny

31× 31 [本书算例] 起始尺
寸（需收敛复核）

给出有限阵列验证的起点尺寸

量 子 阱 位 置

zQW

波导中心附近 [设计意图] 提升重
叠

使目标纵向模与有源区尽量重合

电极/掺杂设
置

上 p、下 n、接
触层重掺杂

[工程经验] 最小器
件背景

为后续电流扩展与热源建模提供最小器件背景

26.2.3 第一步：纵向模检查

题目 在给定层栈下，判断是否存在一个可作为后续 PCSEL 平面建模背景的主要纵向导模。

应建的最小模型 在 Lumerical路径中，用 MODE/FDE建立二维横截面层栈；在 COMSOL
路径中，用二维横截面的 Wave Optics 模态模型。无论哪条路线，都要把问题简化成同一个
物理任务：求纵向导模、有效折射率和与有源区/损耗层的重叠。

应得到的输出

1. 有效折射率 neff；

2. 纵向场分布 E(z) 或等效模场剖面；

3. 量子阱重叠 ΓQW；

4. 重掺杂层与金属邻近损耗重叠 Γloss；

5. 对 twg、tpc 和 zQW 的局部灵敏度。

这一步现在不再只是“应当求一个纵向模”的任务清单。脚本 code/vertical_tmm_mode/
run_vertical_tmm_mode.py 的 CSV 保存了 n(z) 与归一化场剖面，JSON 保存了层栈、全
部束缚模根和重叠积分。模型仍是无损、标量、一维代理，因此不能给出金属损耗或全矢量偏

振混合；它的职责是为后续二维平面模型提供一个可复核的 neff 与 ΓQW 起点。
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图 26.2: 例题 B 的可复现一维纵向模。随书脚本对 940nm、总厚度 320nm 的对称弱导层
栈求解标量 TE 传输矩阵本征条件，得到 neff = 3.3609、三个 8nm 量子阱的能量加权重叠
ΓQW = 0.068。红色窄带标出量子阱位置。

教材式判断 若 ΓQW 本来就很小，说明纵向模式背景设置不合理，此时不应继续扫孔半径。

若 neff 对层厚极端敏感，说明后续平面设计会非常依赖工艺厚度控制。若 Γloss 很大，说明电

学低电阻与光学低损耗之间的冲突已经很强，后面必须在 第十七章至第二十章 的器件主线上

重做权衡。

这一阶段能说什么 可以说“存在一个合理的纵向候选导模”或“不存在”。不能说“器件阈

值已经低”。

26.2.4 第二步：单胞候选模筛选

题目 在名义单胞参数下，判断 Gamma 点附近是否有值得继续投入有限阵列验证的面发射
候选模。

应建的最小模型 这一阶段建议分成两个子步骤。

1. 先用 第十三章 的 PWEM 框架做被动无限周期候选模筛选，必要时可直接调用本项目
脚本 code/pwem_square_hole/run_pwem_square_hole.py 作为正方晶格圆孔的第一
轮筛选工具；但教学上不应只停在“脚本完成运行”，而应把输出与 图13.4和表13.2 对
照，确认本书示例中的 Gamma 点候选频带大致落在 Ω ≈ 0.34 到 0.46，其中典型高对

称点值包括 0.3402, 0.4074, 0.4074, 0.4611；

2. 再用 RCWA 或 COMSOL 的三维周期频域单胞模型，检查开放辐射、上下出光比例和
偏振趋势。
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应得到的输出

1. Gamma 点附近候选频带所在频段；

2. 候选模的主要对称性和主导傅里叶分量；

3. 上/下辐射比例；

4. 目标模与竞争模的被动损耗排序；

5. 对孔半径和刻蚀深度的局部灵敏度。

教材式判断 若 PWEM只显示相关频段里没有合适候选模，则无需进入开放单胞。若 PWEM
给出候选模，而 RCWA 显示目标模在开放结构中辐射排序并不占优，则应回到几何与层栈参
数重新调整。若单胞结果显示目标模确实有合理的辐射和偏振趋势，那么它才获得进入有限

阵列审判的资格。

最小定量筛选门槛 为了把“教材式判断”落实成第一次可执行的筛选动作，至少还应加三

条定量门槛。第一，候选模频率应落在目标材料增益峰附近的可接受失谐窗口内，而不是只凭

“在同一个大频段里”；第二，目标模相对于最危险竞争模的被动损耗排序，应在小幅孔径、刻

蚀深度或层厚扰动下保持不翻转；第三，上下辐射比例和偏振标签应能用前文的对称性与辐

射通道语言解释，否则即便数值结果好看，也要先怀疑模式身份是否认对了。

这一阶段能说什么 可以说“该结构在无限周期开放单胞下存在合理候选模”。不能说“有限

器件一定单模”。

26.2.5 第三步：有限阵列检查

题目 把单胞里通过初筛的候选模放进有限器件里，检查边缘是否改写模式排序和远场。

应建的最小模型 Lumerical 路径中最自然的是三维 FDTD；COMSOL 路径中最自然的是三
维 Wave Optics 频域或本征频率研究，并辅以 PML。31× 31 阵列在本章是 [本书算例] 起点，
不是通用最优尺寸；必须至少对邻近尺寸做一次收敛与边缘敏感性检查。

报告规范

无限周期结果转有限阵列时的最小报告四要素

1. 阵列尺寸：至少报告 3 个横向尺寸样本，并明确主模/竞争模排序是否翻转。

2. 边界模型：明确边缘截断方案、PML/端口设置与粗糙/无序代理模型。

3. 收敛曲线：至少给出 1 组关键量（如 Q、主瓣角、∆G⋆j）随尺寸或网格的收敛趋

势。

4. 误差样本：给出最坏样本或通过率统计，而不只给名义参数点。
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应得到的输出

1. 有限阵列主模与竞争模的排序；

2. 近场分布与边缘泄漏位置；

3. 远场主瓣、旁瓣和偏振趋势；

4. 阵列尺寸、PML 和网格变化后的稳定性。

教材式判断 如果目标模在单胞中很好，但在有限阵列中出现强边缘泄漏或排序反转，那么

单胞结论已经失效。此时最合理的动作是先承认“无限周期不等于有限器件”这一关还没过，

而非急着引入增益。若有限阵列中目标模仍占优，而且远场和偏振保持合理，则纯光学证据链

进一步加强。

这一阶段能说什么 可以说“在给定名义阵列尺寸下，纯光学有限器件支持某个优势候选模”。

不能说“器件阈值电流已知”。

26.2.6 第四步：简化电学与热学回写

题目 判断在真实电极、注入与温升参与后，纯光学候选模是否仍保持净优势。

应建的最小模型 Lumerical 路径中，用 CHARGE 解简化漂移-扩散与泊松问题、用 HEAT
解温度场；COMSOL 路径中，用 Semiconductor 与 Heat Transfer 完成同样任务。这里不追
求一上来就做全耦合，而是先做一个简化回写代理：

1. 用简化截面或对称几何得到 J(r)、N(r)；

2. 由 Joule 热和非辐射复合得到 T (r)；

3. 把 N 与 T 映射成 ∆g(r)、∆n(r) 和 ∆α(r)；

4. 再用这些空间分布回写光学模型，比较目标模和竞争模的净模裕量。

应得到的输出

1. 电流密度分布 J(r)；

2. 载流子分布 N(r)；

3. 温度分布 T (r) 与热点位置；

4. 回写后的目标模净裕量变化趋势；

5. 目标模与竞争模是否发生排序翻转。
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教材式判断 若 J(r) 与目标模主场区域明显错位，说明“光学模场合理”不等于“器件注入

合理”。若 T (r) 在边缘或金属邻近区形成热点，而回写后竞争模获益更多，则说明纯光学阶

段的优势还不能升级为器件结论。只有当简化回写后目标模仍保持足够净裕量，才可以开始

谈器件级可行性的初步证据。

这一阶段能说什么 可以说“在该简化电热代理模型下，目标模在工作窗口内仍保持/不保持
优势”。仍然不能说“绝对阈值电流、线宽和功率已经被完全预测”。

26.2.7 给例题 B 补一页可核对的“实算结果页”

前面各步已经说明了“应该产出什么”。为了让本章不只像执行模板，而更像可跟做的教

材例题，这里把本题已经固定下来的教学值、脚本实算值和验收窗口集中成一张结果页。需要

强调，下面的数字分三类：一类来自本项目已附带的 PWEM 脚本实算；一类来自本章名义层
栈下的教学代理值；还有一类是有限阵列与电热回写阶段的验收窗口，而不是高保真器件终

值。

报告规范

本章算例 provenance（可复核元数据）

• PWEM：code/pwem_square_hole/run_pwem_square_hole.py；输入来自脚本内
PARAMS字典（r/a = 0.30, εb = 3.42, cutoff=2, bands=6, points_per_segment=16）；
输出为 summary JSON 与能带 CSV。

• 纵向 TMM：code/vertical_tmm_mode/run_vertical_tmm_mode.py；输入为
940nm、nclad = 3.30、320nm 对称层栈与三个 8nm 量子阱；输出为场剖面 CSV、
summary JSON 与 PDF 图。

• PWEM 文件哈希（SHA256） ：脚本 31515F62...30FF7；summary
1045867A...7A266；csv 4836CB7E...A38D2

• 口径说明：上述实算值属于 [本书算例]，用于教学复核与数量级锚定；若脚本或参
数改动，需同步更新结果页窗口和可追溯元数据。

若把 表26.2 与前文四个阶段对照起来，可以看到本章现在至少已经给出了两类对新手最
关键的信息。第一类是真的可核对的数字，例如 PWEM 脚本在高对称点输出的归一化频率；
第二类是一旦偏离就应该立刻停下排查的窗口，例如 ΓQW 太小、Γloss 过大、有限阵列结果对

尺寸/PML 过敏等。对第一次独立上手的读者来说，这比只知道“要算哪些量”更有用，因为
它把“算对了大概长什么样”也写出来了。

表26.2 故意没有给出绝对阈值电流、绝对线宽或高功率热滚降数字。原因是因为这些量
若没有完整增益标定、接触参数、热边界与实验回验，就不应被伪装成“本题已经算完的终

值”，而非本章回避结果。本章给出的，是一张足够教材化的中间结果页，而不是一份冒充器

件定量预测的表。
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表 26.2: 例题 B 的“实算结果页”。这里把脚本实算、教学代理值和验收窗口并排列出，目的
是给第一次独立做题的读者提供数量级与判错锚点，而不是伪造完整器件终值。

中间量 本题采用/得到的数
值

来源/身份 读者应如何使用

neff 3.3609 一维标量 TE-
TMM 脚本实算

值

作为后续二维平面筛选的有效折射率起点，并用全

矢量层栈模型复核

ΓQW 0.068 TMM 能量加权

重叠实算值

说明三个量子阱位于纵向主场区；更换层厚或阱位

后必须重算

Γloss ≈ 0.005–0.02 [本书算例] 名义
损耗重叠窗口

若与 ΓQW 同量级甚至更大，后续器件阈值通常会

明显吃亏

Ω
(2,3,4,5)
Γ

0.3402, 0.4074,
0.4074, 0.4611 PWEM 脚本实

算值

用于锁定单胞筛选频窗，并核对高对称点简并是否

正确

单胞候选频窗 Ω ≈ 0.34–0.46 由 PWEM 实算

反推的 RCWA
频窗

不再盲扫全频段，而是围绕候选模族做开放单胞精

修

有限阵列起始尺寸 31× 31 本题显式给定 至少再与相邻尺寸做一次主模排序与远场收敛比较

有限阵列验收 目标模近场主峰居

中、边缘泄漏不主

导；远场主瓣保持中

心集中特征

教学验收窗口 若一换尺寸/PML/网格就翻转，说明当前还不能进
入电热回写

电热回写验收 J(r) 与目标模高场

区不严重错位；T (r)

热点不把竞争模推

成净裕量更大

教学验收窗口 这里建立的是“初步器件可行性”，不是绝对 Ith 与

线宽



第二十六章 教材式例题 322

26.2.8 第五步：把中间结果收束成一张教材式汇总表

到了这里，最重要的教学动作是学会把中间结果整理成一张读者可以复用的判断表，而

非继续堆更多输出。表26.3 给出这道题的答案格式。如果把本章当成对 第二十五章 的一次完
整执行，那么这张表就是工作流阶段 A–G 在一个具体算例中的投影；若再与 表25.1和表26.4
对照阅读，就能立刻看出每一条中间量在失败诊断里对应哪一类风险。

表 26.3: 例题 B 的中间结果汇总表。表中是规定每一步必须产出的输出类型、可做的判断和
结论边界，而非伪造终值。

步骤 必须产出的中间量 现在可以做的判断 现在还不能做的判断

纵向模 neff、ΓQW、Γloss、层厚

灵敏度

外延层是否提供了合理光学模式背景 阈值电流、器件功率

单胞筛选 Gamma 点候选模、被
动辐射排序、上下出光

比例、偏振趋势

是否存在值得继续推进的候选模 有限器件一定单模

有限阵列 主模排序、近场、远场、

边缘敏感性、尺寸收敛

无限周期结论是否在有限器件中仍成

立

电注入后的真实工作模

电热回写 J(r)、N(r)、T (r)、∆g、

∆n、净裕量变化

纯光学候选模在简化器件代理下是否

仍占优

绝对阈值电流、线宽、老化寿命

26.3 这一章到底给出了哪些“可靠结论”

教材式例题的最后一步，是把结论分层说清，而非再出一张图。

在本章范围内可以可靠建立的判断

• 通过玩具模型，可以可靠理解四个基本波如何分裂成亮模与暗模，以及为什么亮模不一
定最先跨过线性阈值。

• 通过纵向模与单胞筛选，可以可靠判断名义层栈是否提供了合理的导模背景，以及Gamma
点附近是否存在值得继续投入的候选模。

• 通过有限阵列检查，可以可靠判断单胞下的排序是否在给定尺寸范围内仍成立，远场与
边缘泄漏是否已经出现明显问题。

• 通过简化电热回写，可以可靠判断“纯光学优势是否在最小器件代理下仍然保留”。

还不能被本章完全关闭的判断

• 绝对阈值电流仍需要经过材料增益、接触电阻、真实电流扩展和热阻校准。

• 连续波高功率工作时的热滚降、模式跳变和封装相关效应仍需要更高保真度模型。

• 线宽和相干性仍需要噪声模型，而不是仅靠确定性全波或多物理场解。
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• 大批量工艺可制造性仍需要 第二十二章 的 tolerance analysis 和 robustness window 报
告。

哪些问题最终必须交给实验回写链

• 材料增益模型是否与真实外延片一致；

• 金属接触、电流扩展层和热边界条件的真实参数；

• 表面粗糙、孔径偏差和阵列边缘截断的统计分布；

• 实际工作偏振、远场和阈值电流是否与模型趋势相符。

这并不意味着仿真不重要。恰恰相反，仿真的价值在于把实验回写链的问题压缩成少数清楚、

可检验的命题，而不是让实验在一团没有层次的参数空间里摸索。

本章最应该保留下来的纪律是：纯光学结果只能建立“候选性”，简化电热回写只能建立

“初步器件可行性”，器件级定量结论仍需要更高保真度模型和实验回写链。这是对证据层级

的严格区分，而非保守。

26.4 把例题映射回工作流与失败模式

完成计算后，再把答案放回全书框架：第二十五章 给出正向项目骨架，第二十七章 给出

反向诊断骨架，本章位于两者之间。表26.4 适合在做完例题后使用，用来核对每一步增加了
哪类证据，以及走错时最可能落入哪种误判。

表 26.4: 本章双层例题在工作流与失败模式框架中的对应关系。
本章步骤 对应工作流阶

段

本章要产出的核心证据 若走错，最容易落入的失败模式

玩具模型：四波 CWT
纸上分析

A/B 之前的概
念压缩

模式分裂、辐射排序与最小阈值判

断的物理图像

把亮模直接等同于最低阈值模；把

最小模型结论过度外推到真实器件

数值第一步：纵向模检

查

A neff、ΓQW、Γloss 与层栈敏感性 把不合理层栈带入后续所有光学步

骤；误用 effective index
数值第二步：单胞候选

模筛选

B/C Gamma 点候选模、被动辐射排序、
偏振趋势、上下辐射不对称

把被动单胞排序直接读成器件排序；

把被动共振当有源阈值

数值第三步：有限阵列

检查

D 有限尺寸下的主模排序、近场、远

场与边缘敏感性

把无限周期结论直接外推到有限器

件；阵列尺度未收敛

数值第四步：简化电热

回写

E/F J(r)、N(r)、T (r) 与目标模净裕

量变化

把均匀增益当真实注入；忽略热点

导致的模式翻转

最终汇总与结论分层 G 哪些判断已可靠、哪些仍需实验回

写链

越级报告阈值电流、线宽或长期稳

定性
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回看本章

这一章把例题从“任务清单”升级成了“双层例题”。第一层玩具模型在纸上完成了四波

CWT 的模式分裂、损耗排序和简并破缺，因此读者能够理解 Gamma 点候选模为什么会亮、
为什么会分裂、为什么亮模不一定最先激射。第二层数值全流程例题则把同一个问题依次推

进到纵向模、单胞筛选、有限阵列验证和简化电热回写，并在每一步明确输出类型、判断边界

和未决问题。掌握这一章的标志，是学会：每做一步计算，都知道它增加了哪一层证据，而非

记住某一组数字；每下一个结论，都知道它还缺哪一层证据。若把 第二十五章 视为正向项目

骨架，那么本章就是一次完整执行；若再把 第二十七章 视为反向审计骨架，那么本章的每一

步都应能够被逐项回查。

练习题

1. [基础] 在玩具模型中，若把辐射损耗矩阵改成同时作用于 uB 和 uX，请重新写出本征

值，并解释这对应了怎样的辐射物理图像。

2. [基础] 设 κ2 从正变负，讨论亮模与 X 模的频率排序如何改变，并说明这意味着哪一类

几何傅里叶分量可能发生了主导变化。

3. [进阶] 按本章的格式，为你自己的器件写一张“中间结果汇总表”，并明确指出每一步不
能越级宣称什么。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）说明为什么本章即便完成了简化电热回写，
也仍不能在没有实验校准的情况下报告绝对阈值电流和线宽。

延伸阅读

• 先回到 第二十五章，把 表25.1和表26.4 对照阅读，可把本章例题逐步映射回完整项目工
作流，理解玩具模型、全波仿真和器件模型各自在流程中的职责。

• 再结合 第二十二章、第二十七章 阅读，可把本章例题继续扩展成“名义设计 + tolerance
analysis + 失败模式诊断”的完整项目模板，并用失败模式章对本章每一阶段做反向自
检。
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读完本章，你应能

• 学会按结论层级、物理模型和数值实现三层顺序诊断 PCSEL 建模失败。

• 理解常见错误为什么会在 PCSEL 中尤其致命，而不是把它们当作普通求解器小毛病。

• 掌握在 Lumerical 与 COMSOL 工作流中最常见的误判路径和优先修复动作。

读前准备 建议已掌握 第十六章、第二十二章、第二十五章和第二十六章 中关于工作流、鲁

棒性分析、方法分工和示例执行链的内容。

本章结构

本章所处模型层级：L1→L4

观测到异常现象

结论层级

是否匹配？

下调结论层级

第四层 → 第二/第一层

物理模型

是否自洽？

修正几何、边界

与接口定义

数值离散

是否收敛？

细化网格、吸收边界

与截断参数

重建证据链

并给出置信说明

否
是

否
是

否
是

图 27.1: 本章建模排错流程：按“结论层级匹配 → 物理自洽 → 数值收敛”顺序逐级定位问
题。

建议先按 图27.1 的顺序定位问题层级，再展开各节细节；这样可以把排错从“盲调参数”
转成“证据链审计”。

排错是建模能力本身的一部分，而非附录工作。本章不按“软件功能表”写，而按“证据

链在哪里断了”来写。我们先说明为什么 PCSEL 的错误往往先发生在结论层级而不是求解

325
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器界面操作上，再按冷腔误判、边界条件误判、有效折射率误用、均匀增益误用、有限尺寸不

足、鲁棒性分析缺席、热漂移忽略和单一求解器过度解读几个主类展开。随后再把这些错误映

射到 Lumerical 与 COMSOL 中最常见的症状，给出优先排错顺序。

27.1 把本章当作工作流和例题的反向读法

第二十五章 的主要任务是告诉读者“正确顺序该怎么走”，第二十六章 则按这条顺序给

出示例。本章应当被当作这两章的反向读法：当项目出现异常时，是先问自己，问题究竟出在

工作流的哪一段，以及若把自己的结果放回 表25.1、表26.3和表26.4，最先对不上的那一栏是
什么，而非重新从头盲目扫参数。这样做的好处是，排错会从“软件经验主义”转成“证据链

审计”。

从实践角度看，一个成熟的项目通常会同时保存三张表：工作流章节的阶段映射表、本章

例题的中间结果汇总表，以及本章的失败症状表。前两张表告诉你项目应该长成什么样，第三

张表告诉你它偏离时会以什么症状表现出来。三者同时保留，才能使排错过程具备可追溯的

输入、输出和修正依据。

27.2 PCSEL 中最需要警惕的失败，不是算不出来，而是错误结果被
误认为可靠结论

很多仿真项目的失败是显性的，例如求解器不收敛、网格内存爆掉、时域仿真提前终止。

这类问题虽然麻烦，但至少容易察觉。PCSEL 建模中更危险的失败是隐性的：求解器给出了
平滑曲线和平滑场图，但结论的层级已经错了，或者近似的边界已被悄悄越过。这样的结果最

容易进入汇报和论文，因为它表面上具备合理性。

这也是为什么本章首先强调诊断顺序。遇到问题时，先不要立刻怀疑软件，也不要立刻去

调求解器参数，而应先问：我现在试图下的结论，是否超出了当前模型本身的适用层级。如果

这个问题没过，后续数值调参只会改善错误结论的表面一致性。

直觉框

PCSEL 建模里最昂贵的错误，通常是拿着一条层级错误的证据链往下越走越远，而非
少跑了几轮仿真。先澄清“当前模型能证明什么”，通常比先纠正网格更值钱。

27.3 第一类失败：把冷腔结果直接读成器件结论

这是全书最反复强调、也是实际中最常见的失败模式。症状通常包括：用被动 Q 直接宣

布低阈值；用单胞反射谱最窄特征直接宣布器件最低阈值模式；用有限阵列的近场图直接宣

布阈值电流或线宽优越。

根因很明确：冷腔结果只包含开放电磁问题，而器件结论至少还需要材料增益、注入分布

和温度场。若这些变量还没有进入模型，所谓“阈值电流更低”“高温更稳定”“线宽更窄”都

只是推测，不是结论。
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修复顺序也应当明确：先把结论降级到 L1 或 L2，即“候选模更优”“光学阈值要求更
低”“有限阵列远场更理想”；随后再决定是否值得进入电学和热学阶段。在研究报告中，结论

降级并非退让，而是对证据层级的明确标注。

若模型中尚不存在 N(r)、T (r) 或与工作点有关的增益/吸收回写，就不应输出器件级阈
值电流、工作线宽窗口或高温稳定性结论。这是对模型适用范围的诚实描述，而非保守。

27.4 第二类失败：边界条件和几何定义在不同求解器里并不一致

这类失败尤其容易出现在跨软件或跨阶段工作流中。比如，单胞 RCWA 使用的是严格周
期边界，有限阵列 FDTD 却因为复制方式或阵列边界定义不当，使真实几何与单胞假设不一
致；又或者 COMSOL 的单胞频域模型采用了某一相位周期条件，而后续有限器件模型却没
有保持同样的坐标与材料定义。

症状通常表现为：不同求解器得到完全不同的频率排序；网格一加密结果反而跳来跳去；

远场主瓣方向和偏振在两个模型中无法对上。遇到这种症状，最常见的误判是以为“某个求解

器不可靠”。更常见的真实原因，其实是两个模型解的根本不是同一个物理问题。

修复这类问题时，最有效的做法是先退回到一个最小对照算例：只保留一层、一个孔、一

个清楚的周期方向和一组共享参数，然后逐步确认边界、坐标、单位和材料定义完全一致，再

把复杂层栈加回来，而非在完整模型上继续试错。

27.5 第三类失败：把有效折射率近似当成严格三维模型

有效折射率近似是前期筛选的好工具，但它极易被误用成“已经足够描述器件”。症状通

常是：二维模型预测的频率、偏振和远场都很好，但一进入三维验证就发生明显偏移；或者二

维模型显示目标模有极佳重叠，三维模型却发现模式被上接触层或金属邻近区强烈拉偏。

根因在于有效折射率只压缩了纵向模的部分影响，并不能保留全部上下辐射不对称、层

间损耗差异和强矢量效应。在 PCSEL 中，只要纵向剖面显著参与模式选择，这个近似就必须
被当作代理模型，而不是最终结构模型。

修复方法也很直接：把二维模型的角色重新定义为“快速筛选器”，只让它决定参数方向，

不让它独立承担最终结论；一旦候选结构进入关键排序比较，就必须回到三维矢量模型检查

结果是否仍成立。

27.6 第四类失败：把均匀增益默认当作真实电注入分布

这是从光学走向器件时最危险的习惯性错误之一。很多初学者会在 RCWA、FDTD 或
Wave Optics 模型里直接给有源层加一个均匀增益，并据此默认自己已经“考虑了器件激射”。
实际上，这最多只是小信号线性框架下的均匀增益代理问题。真实电注入器件中的增益分布

取决于电流扩展、电流拥挤、漏电、串联电阻和温升，而这些都不在均匀增益假设里。

症状通常是：纯光学模型预测某个目标模最有利，但一旦把电流路径和热源加入，热点和

高注入区却恰好偏向竞争模。此时若继续坚持均匀增益模型，就会把问题误判成“实验偏差太
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大”。修复时应尽快引入 CHARGE 或 Semiconductor 一类电学模型，把均匀增益的假设显式
替换成 N(r) 诱导的空间分布。

27.7 第五类失败：有限尺寸建模不足，导致把单胞排序误读成器件排

序

PCSEL 的很多关键特性都和有限孔阵有关，例如边缘泄漏、横向包络、主模尺寸和远场
主瓣形成。若模型停留在单胞或极小阵列，就容易高估无限周期结论对真实器件的适用性。症

状包括：单胞预测模式很理想，但实际有限阵列的远场副瓣很强；或者当阵列尺寸从 21× 21

改到 31× 31 时，目标模排序居然翻转。

修复这类问题时，最重要的是先做尺寸收敛曲线，而非立即追求更大阵列。也就是说，至

少把阵列尺寸作为一个显式自变量来扫，观察目标模与竞争模的排序、远场主瓣和边缘损耗

是否收敛。若连这个趋势都不稳定，就没有资格把结果上升为器件级结论。

对执行层面而言，更稳妥的最小判据是：至少连续比较三个阵列尺寸，并同时跟踪三类量

ω⋆(Na), Q⋆(Na), FFF,⋆(Na), (27.1)

其中 Na 表示阵列周期数。若目标模相对首个竞争模的排序、主瓣方向或主瓣半高全宽在这三

个尺寸之间仍翻转，则当前阵列尺寸就还不够大。式 (27.1) 的目的是把“有限尺寸足够”改
写成必须展示的收敛趋势，而非把“多少个周期才够”固定成某个固定数字。

严格表述（难度 �）

有限阵列尺寸收敛判据。

若用最小辐射衰减长度近似，阵列半径可先按 [工程经验] 启发式写成 Rarray ≳ 3Lrad，

其中 Lrad ≈ 1/(2αrad)。这不是严格定理，必须配合尺寸扫描验证 [52]。它的作用是提
醒读者：高 Q、低辐射损耗模往往需要远大于直觉的横向尺寸才能显露“接近无限周

期”的行为。对亮模或中等 Q 模，三维全波仍可能可行；对极高 Q 的 quasi-BIC 候选
模，所需阵列尺寸会很快超出直接三维 FDTD 的现实能力，此时应转向 RCWA 单胞
加横向包络或边缘修正的混合策略。对 2D 圆阵列，更严格的处理需使用 Bessel 函数展
开 [32]。辐射场的径向分布满足

E(r) ∝ J0(krr)e−αradr, (27.2)

其中 kr 是横向波矢，αrad 是辐射衰减常数。此时收敛判据应修正为

Rarray ≳ 2.5

αrad
, (27.3)

其中系数 2.5 对应第一类零阶 Bessel 函数第一个零点的位置 (j0,1 ≈ 2.405)。这说明对
辐射衰减常数较小的模式 (如 αrad ≈ 10 cm−1), 所需阵列半径可达 Rarray ≳ 250µm，远
超直觉估计。
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从执行可行性角度，也可以记一个 [工程经验] 粗窗口：几十微米量级的孔阵通常仍由边
缘泄漏主导；进入 100µm to 300µm后，有限阵列全波开始有讨论价值。该窗口必须通过“尺
寸-Q-远场”三联收敛曲线确认，不能直接当作固定门槛 [52, 74]；若再上到数百微米甚至更大
且目标模仍是高 Q 候选，就应把“FDTD 是否仍然可行”当成工作流决策，而不是默认继续
堆网格。

27.8 第六类失败：忽略热漂移，默认冷腔频率就是工作频率

热效应之所以在 PCSEL 中危险，不只是因为它会让阈值变高，而是因为它会主动改写模
式竞争。折射率上升、增益峰位漂移、自由载流子吸收变化和横向温度梯度，都会把原本在冷

腔中占优的模式重新排序。症状通常是：冷腔仿真与低功率实验能对上，但一到连续波或高占

空比工作就出现远场偏移、偏振不稳或模式跳变。

这一类失败常见的不当应对，是继续在冷腔里调几何参数，希望“把结构调到足够好”来

抵消热漂移。更有效的应对策略是承认问题已经进入 L4 层级：必须把热源、温度场和光学回
写显式纳入工作流。若还停留在冷腔里调参，通常只会越调越远。

27.9 第七类失败：过度相信单一求解器或单一图像

不同求解器各有优缺点。RCWA强于周期单胞开放散射，FDTD强于宽带有限阵列响应，
COMSOL 的频域有限元强于复杂材料和多物理场联动，CHARGE / Semiconductor 强于漂
移-扩散电学，HEAT / Heat Transfer 强于温度场求解。任何单一求解器都不可能完美覆盖所
有层级问题。若一个结论只在单一求解器中成立，且无法由第二种独立框架解释其趋势，则应

暂时作为待验证结果处理。

这里要防止两个极端。一个极端是“某个软件最可靠，所以只信它”；另一个极端是“两

个软件数值不一样，所以一定有一个错”。更成熟的做法是比较不变量和趋势，例如模式排序、

主辐射方向、对参数扰动的单调性，而不是强迫两个求解器在每一个绝对数字上完全一致。

若 Lumerical 的 RCWA 与 COMSOL 的单胞频域模型都显示某个微扰会增强上方辐射
并拉开两支偏振模的排序，那么即便两者给出的绝对 Q 不完全相同，这个趋势仍然是有价值

的。反过来，若两者对趋势都不一致，就应优先回查几何、边界和材料定义，而不是急着宣布

哪个软件“更可信”。

27.10 可复现故障案例：低截断怎样制造伪频移与伪分裂

图27.2 来自脚本 code/pwem_cutoff_failure/run_pwem_cutoff_failure.py 的实际计
算。三组算例使用相同的正方晶格圆孔和 Hz 标量 PWEM，只改变倒格矢基底：对称 cutoff
4 保留 81 个平面波；对称 cutoff 1 只保留 9 个；第三组保留一个 5× 3 的低阶矩形窗口，它

不在 C4v 旋转下闭合。

数字比图形更能说明问题：参考计算的第三、第四带在 Γ 点均为 0.39016；对称低截断

把它们同时推到 0.49244，没有破坏简并，却产生了约 26% 的伪频移；非对称低基底则给出
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图 27.2: PWEM 截断故障的可复现实例。左：对称 cutoff 4 参考；中：低但仍保持方格对称
的 cutoff 1，频率整体明显偏移，但 Γ 点双重态仍保持简并；右：不在 C4v 下闭合的低阶非对

称基底制造出假的 Γ 点分裂。

0.42586 与 0.44524，制造 0.01938 的伪分裂。由此可见，低截断本身首先造成不收敛，只有当

截断窗口还破坏群对称性时，才会进一步伪造本不该存在的简并解除。检查 PWEM不能只看
“平面波数量是否够多”，还要检查保留基底是否在晶格点群下闭合。

27.11 这些失败在 Lumerical 与 COMSOL 中通常长什么样

为了让排错更贴近实战，表27.1 把常见症状映射到两条常见软件链中最典型的表现形式。
注意，这个表的目的是帮助你更快定位“这更像是层级错误、物理模型错误，还是数值实现错

误”，而非软件评测。

表 27.1: 常见失败症状在 Lumerical 与 COMSOL 工作流中的典型表现。
症状 Lumerical 中常见表现 COMSOL 中常见表现 优先动作

目标模频率 /
Q 对网格异

常敏感

FDTD 网格或仿真时间窗不足，PML
过近，或 RCWA 阶数不足

有限元网格不足、PML 设置不当，或本
征频率研究捕捉到伪模

先做单因子

收敛

周期单胞与有

限阵列结果矛

盾

RCWA 与 FDTD 的阵列复制、边界或
材料版本不一致

单胞周期模型与有限模型的几何或边界

不一致

先做最小对

照算例

引入增益后

“阈值”过于

乐观

把均匀增益直接当真实注入，未接

CHARGE / HEAT
在 Wave Optics 中直接加均匀增益，未
做 Semiconductor / Heat Transfer 回写

降级为光学

阈值结论

高电流下远场

和偏振突然恶

化

未把温度场回写到折射率和增益代理 热场与光场未联动，仍在用冷态材料参

数

进 入 热-电-
光回写

电学求解看似

收敛但结果不

合理

接触边界、掺杂或电流归一化设置有误 Semiconductor 接口的材料参数、边界
或单位不一致

做量纲和边

界审计

可按以下顺序记忆：
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• 在 Lumerical 光学链里，最常见的危险信号是“结果对网格、PML 或仿真时间窗过分敏
感”；

• 在 COMSOL 光学链里，最常见的危险信号是“本征频率或频域解很平滑，但其实抓到的
是错误边界条件下的模式”；

• 在两条电热链里，最常见的危险信号都是“结果数值稳定，但物理上明显不自洽”，例如
热点位置与电流路径常识不符。

27.12 推荐排错顺序：先层级，再物理，再数值

当结果不可信时，最有效的排错顺序通常是三步。

第一步，检查结论层级。问自己：我现在试图声称的东西，是否超出了模型当前可支持的

层级。

第二步，检查物理模型。问自己：边界条件、几何、材料、增益、注入和热源是否与研究

问题匹配，是否存在被遗忘的近似。

第三步，最后才检查数值实现。包括网格、时间步、傅里叶阶数、PML、求解容差和 study
设置。

这个顺序看似反直觉，因为很多人更愿意先调数值参数。但对 PCSEL 来说，若结论层级
本来就错了，继续调数值只会让错误结果更平滑，而不会让它更接近真实物理。

易错点

看到“两个求解器数值不同”就立刻开始加密网格，往往不是最高收益动作。若它们解

的本来就不是同一个几何、同一组边界或同一层级问题，再细的网格也不会让它们自动

一致。

回看本章

PCSEL 建模中最需要警惕的失败，并非显性的求解器报错，而是层级错误、近似越界和
物理问题错配导致的“看起来合理的错误结论”。最常见的失败模式包括：把冷腔结果读成器

件结论、边界条件和几何定义跨求解器不一致、误用有效折射率近似、把均匀增益当真实电注

入、有限尺寸建模不足、忽略热漂移，以及过度依赖单一求解器。排错的正确顺序应是先检查

结论层级，再检查物理模型，最后才检查数值实现。保持这一顺序，可把许多仿真异常转化为

可定位的问题。第二十五章 给出正向流程，第二十六章 给出示例执行，本章则提供反向审计

表。

练习题

1. [基础] 从你最近的一次仿真中选一个“结果表面合理，但你并不完全相信”的案例，按
本章的三步顺序写出排错计划。
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2. [基础] 说明为什么把均匀增益模型直接用于电注入 PCSEL 的器件结论会造成系统性误
判。

3. [进阶] 设计一个最小对照算例，用来验证你在两个不同求解器中的边界条件和材料定义
是否一致。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）结合表27.1，写出一个同时适用于 Lumerical
与 COMSOL 的项目级排错清单。

延伸阅读

• 结合 第二十五章、第三十章 与 表25.1 阅读，把本章中的失败模式直接转成你自己的项
目模板和调试清单。

• 若准备开始器件建模，建议把本章与 第二十六章和表26.3和表26.4 对照阅读：前者告诉
你哪里最容易错，后者告诉你正确顺序该怎么走，以及每一步应该先产出什么证据。
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第二十八章 数学附录

读完本章，你应能

• 把全书反复使用的时间因子、傅里叶展开、归一化、复频率和微扰公式整理成一套统一数
学语法。

• 理解这些公式各自依赖的物理前提，避免把本来只对封闭或弱开放系统成立的表达式机
械外推到所有 PCSEL 问题。

• 建立开放 Maxwell 问题中 QNM、伴随模、双正交和广义归一化的最小数学框架。

• 学会把这些数学工具用于检查仿真结果、统一跨章节符号，以及快速估计参数变化对模
态的影响。

读前准备 建议已掌握 第三章、第四章、第七章和第十二章 中关于 Maxwell 方程、Bloch 展
开、阈值条件和微扰观点的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：跨层数学支撑（L1→L4）

图图28.1先把本章数学对象之间的关系固定下来，再进入各节公式推导，可明显降低“符
号会看、结构不清”的阅读负担。

首次阅读建议路径 若是第一次阅读本附录，建议按以下顺序进行：先读时间因子与傅里叶

约定，再读周期/Bloch 展开与卷积结构，再读 QNM 与归一化，最后读互易与微扰公式。其
余段落可在需要时回查。

本附录是把正文反复调用、却不宜每次都从头展开的数学骨架集中讲清楚，而非把若干

常见恒等式堆在一起的公式仓库。我们先统一时间因子和频域约定，因为一切损耗、增益和复

频率的符号都依赖它；随后建立周期介质中的傅里叶与 Bloch 展开，解释卷积结构为什么在
第五章 的能带概念、第十三章 的 PWEM、以及后续 RCWA 和 CWT 中一再出现；再讨论
内积、归一化和开放系统中的复频率与 Q；最后给出互易性与一阶微扰公式，并明确说明它

们在哪些条件下可靠、在哪些条件下只能作为工程近似。

28.1 为什么数学附录不是装饰，而是主结论的一部分

PCSEL 的建模链横跨电磁场、半导体输运和热传导。只要这些模块之间的时间因子、损
耗符号、傅里叶约定或归一化不一致，最终就会出现一种很危险的情况：看起来像是“物理结

334
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图 28.1: 本附录的数学对象关系图：从函数空间与算符出发，连接到谱结构、模态展开与格林
张量，最终落到可直接使用的公式。

论不同”，实际却只是数学约定变了。最典型的例子就是时间因子的选择。一旦一个章节使用

e−iωt，另一个局部推导却默默改成 e+iωt，那么介质虚部、损耗符号、复频率虚部和 Q 的定义

就会全部翻转。若读者没有意识到这种符号翻转，很容易把纯符号问题误读成腔损耗差异或

增益符号差异。

因此，本附录的目标是把正文各章默认共享的数学地基显式写出来，而非补充“额外数

学”。只要地基统一，后面的开放系统、耦合波理论、RCWA、FDTD/FEM 提取和器件级回
写才可能真正接成一条链。

直觉框

如果把整本书看成一套多物理场模型，那么数学附录的作用就像接口协议。接口协议一

旦不统一，上层结果可能只是数值上偶然一致，而不能视为可复用结论。

28.2 时间因子与频域约定：先把增益和损耗的符号说清楚

全书统一采用时间因子

E(r, t) = ℜ
{
E(r)e−iωt} , H(r, t) = ℜ

{
H(r)e−iωt} . (28.1)

在这一约定下，频域 Maxwell 方程写成

∇×E = +iωB, (28.2)

∇×H = J − iωD. (28.3)
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若采用线性各向同性本构关系

D = ε0εE, B = µ0µH, (28.4)

则在无外加电流时可得到熟悉的波动方程。重要的是它对损耗和增益符号的约束，而非方程

形式本身。

在约定 式 (28.1) 下，若介质为被动介质，则通常要求

ℑ ε(ω) > 0, (28.5)

因为这对应正的平均耗散功率。这个结论可以从时均功率密度看出来。对无外加源的谐波场，

时均耗散功率密度满足

Pabs =
ωε0
2
ℑ ε |E|2, (28.6)

其中假设磁损耗可以忽略或已单独处理。于是，在本书采用的符号体系里，正的虚部表示吸

收，若要以等效介电常数虚部的方式表示增益，则会对应负的有效虚部。这条符号约定看似基

础，却是所有“阈值增益符号到底该写成正还是负”的根源。

式 (28.5)和式 (28.6) 都依赖于本书统一采用的时间因子 e−iωt。若改用 e+iωt，则介质虚部

和复频率虚部的物理判据会整体翻转。任何引用外部文献中的损耗或增益公式时，都必须先

检查其时间因子约定。

为了避免正文不同章节在符号上“看起来一样、其实约定不同”，这里把本附录与主文完

全一致的傅里叶变换约定写清楚。时间傅里叶变换采用

f̂(ω) =

∫ +∞

−∞
f(t) e+iωt dt, f(t) =

1

2π

∫ +∞

−∞
f̂(ω) e−iωt dω, (28.7)

它与时间因子 式 (28.1) 保持同一符号体系。平面上的空间傅里叶变换采用

f̃(kx, ky) =

∫∫
f(x, y) e−i(kxx+kyy) dx dy, (28.8)

f(x, y) =
1

(2π)2

∫∫
f̃(kx, ky) e+i(kxx+kyy) dkx dky. (28.9)

把这一步写明的价值在于：后面近远场变换、角谱传播、频率噪声谱以及 RCWA/FDTD/FEM
的谱量定义，都能回到同一组符号，而不会在章节切换时悄悄换掉正负号。

28.3 周期介质中的傅里叶展开：为什么卷积会反复出现

正文的 PWEM、RCWA 和 CWT 之所以看起来形式不同，却总会出现相似的矩阵耦合
项，根源在于周期介质中的傅里叶卷积。设平面内周期单胞为 Ac，倒格矢为 G。任意满足该

周期的标量场 f(r∥) 都可展开为

f(r∥) =
∑
G

fG eiG·r∥ , fG =
1

Ac

∫
Ac

f(r∥)e−iG·r∥ d2r. (28.10)
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若场满足 Bloch 形式，则还应再乘上相位因子 eik·r∥。于是任意 Bloch 场都可写为

Ek(r∥, z) = eik·r∥
∑
G

Ek+G(z)eiG·r∥ . (28.11)

关键的是乘积项的展开。若介电函数也按同样方式展开，

ε(r∥) =
∑
G

εGeiG·r∥ , (28.12)

那么 εE 的傅里叶系数不再是简单乘法，而是卷积：

(εE)G =
∑
G′

εG−G′EG′ . (28.13)

因此周期结构中的本征问题总会变成“一个分量与许多倒格矢分量耦合”的矩阵问题。PWEM
把这个卷积直接写成平面波矩阵；RCWA 把它写进层内本征模矩阵；CWT 则主动只保留少
数最重要的耦合项。

若单胞几何只保留最强的四个一级傅里叶分量，那么 CWT 中保留的四波耦合，本质上
就是把式 (28.13) 从无限维卷积截断成最小闭合子空间。它的物理解释更强，但严格性当然不
如 RCWA 或大基底 PWEM。

28.4 开放 Maxwell 问题的函数空间直觉：为什么普通 Hilbert 空
间不够

从一个简单例子理解开放模式的复频率

考虑一个法布里 - 珀罗腔，两端镜面反射率为 R < 1。腔内往返一次的振幅衰减因子为

r2 = R。若初始时刻 t = 0 的场振幅为 A0，则经过一次往返时间 τrt = 2L/c 后变为

A1 = A0

√
R。这等价于一个复频率阻尼振荡：

A(t) = A0e−iω0te−γt, e−γτrt =
√
R.

于是 γ = − ln(R)/(2τrt)。这就是开放腔复频率 ω̃ = ω0 − iγ 的最简单范例。QNM 理论
要做的，就是把这种直观推广到任意形状的开放谐振腔。

在封闭、无损、厄米问题中，我们习惯把本征模视为某个 Hilbert 空间里的正交基。这个
直觉很有用，但它并不能原封不动地搬到 PCSEL 的开放模问题上。根源在于开放系统的共振
模满足的是纯出射边界条件，而不是封闭边界条件。对一个复频率模

ω̃n = ωn − iγn, γn > 0, (28.14)

其远场渐近形式可写成

En(r) ∼
eik̃nr

r
fn(r̂), k̃n =

ω̃n
c
. (28.15)

由于

eik̃nr = eiωnr/ce+γnr/c, (28.16)
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模场若按纯出射条件延拓到无穷远，空间上通常不是衰减而是增长。这并非说模式“物理发

散”，而是说它不再属于普通平方可积的束缚态函数空间。开放模更自然的数学身份，是 Green
张量或散射矩阵在复频率平面上的极点态 [39, 3]。

这条函数空间直觉非常关键，因为它直接解释了后面三个常见困惑：

• 为什么开放共振模的归一化不是唯一的；

• 为什么非厄米微扰不能直接照搬
∫
δε|E|2 形式；

• 为什么在 PML 中求得的“模”虽然数值上有限，却仍对应同一开放系统共振。

封闭腔本征模更像“盒子里的驻波”；开放共振模更像“散射振幅在复频率平面上的极

点”。只要把这一步想通，QNM、伴随模和广义归一化就不再是后贴的数学技巧，而是开放问
题自然逼出来的语言。

28.5 QNM / resonant states 的最小定义

本书中所说的准正规模（quasinormal mode, QNM）或共振态（resonant state），最小可
以定义为满足无源 Maxwell 方程且只允许出射波的非平凡解：

L̂(ω̃n)ER
n = 0, outgoing boundary condition only. (28.17)

这里上标 R 表示右模（right mode），是为了和稍后出现的左模区分。对开放系统，这个定义
与“ω̃n 是 Green 张量或散射矩阵极点”是等价的 [60, 3]。两种说法分别对应两种直觉：

• 方程视角强调它是无源 Maxwell 问题的本征解；

• 散射视角强调它是实际可测散射响应的极点结构。

这也是为什么 PCSEL 中的开放模分析天然应使用复频率语言。只要目标问题涉及法向
辐射、上下出光不对称、quasi-BIC、远场整形或辐射损耗排序，把模式写成 QNM / resonant
states 就比把它硬塞回封闭腔本征模更贴近真实物理。

例子

最小的一维开放腔例子，是长度为 L的均匀 Fabry–Perot腔，两端反射系数分别为 r1, r2，

并要求边界外只有出射波。此时共振条件写成

r1r2 e2ik̃L = 1. (28.18)

只要 |r1r2| < 1，其解 k̃ 必为复数，等价地 ω̃ = ck̃ 也必为复数。这个最小例子非常值

得记住，因为它说明：复频率是开放边界条件本身逼出来的本征值，而非后来为了描述

损耗而“补上去”的修正。
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28.5.1 QNM 理论的三个核心数学问题（进阶选读）

准正规模理论在实际应用中面临三个相互关联的数学挑战：(i) 模场的空间增长导致传统
L2 内积发散；(ii) 非厄米算符的本征模不构成正交系而需采用双正交基；(iii) QNM 集合的完
备性问题。本节逐一解决这些问题。

1. 发散积分的正则化处理

考虑一维 Fabry-Perot 腔的 QNM 解。在腔外区域 (|x| > L/2)，模场具有如下渐近形式:

En(x) ∼ E0eik̃n|x|, k̃n =
ω̃n
c

= kn − iκn, (28.19)

其中 κn > 0对应模式的辐射衰减率。将复波矢代入模场表达式可得，当 x→∞时，|En(x)|2 ∼
e2κnx 指数增长，导致传统的 L2 范数积分发散:∫ ∞

−∞
|En(x)|2dx =∞. (28.20)

为解决这一问题，现代 QNM 理论采用以下几种等价的正则化方案:
(a)体积极限正则化 (Volume regularization): 先将系统限制在有限体积 VL = [−L,L]

内计算，最后取 L→∞ 极限并提取有限部分 (finite part)。具体而言，将发散积分写为:∫ L

−L
|En(x)|2dx = Ae2κnL +B(L), (28.21)

其中 A 是发散的系数，B(L) 是随 L 缓变的部分。定义正则化后的内积为去掉指数发散项后

的剩余部分:
⟨En, Em⟩reg := lim

L→∞

[∫ L

−L
E∗n(x)Em(x)dx− δnm

An
2κn

e2κnL
]
. (28.22)

(b) 解析延拓法 (Analytic continuation): 将 QNM视为复波数平面上的亚纯函数，通
过将实轴积分路径旋转到复平面的适当位置来实现收敛。设 k = k̃n + seiθ，选择旋转角 θ 使

得被积函数沿新路径指数衰减。这种方法与留数定理自然衔接。

(c) PML 正则化: 引入完美匹配层坐标变换 x→ x̃(x) = x+ if(x)，其中 f(x) 在计算域

外部单调递增。在此变换下，原发散的被积函数变为:∫ ∞
−∞
|En(x)|2dx −→

∫ ∞
−∞
|En(x̃)|2

dx̃
dxdx, (28.23)

由于 ℑ[k̃nx̃] < 0 在外区成立，积分自动收敛。这是商业软件中最常用的实现方式。

这三种方法在数学上是等价的，都给出了相同的广义归一化结果 [34, 60]。

2. 双正交基的严格构造

对于非厄米 Maxwell 算符 Θ̂，其右本征模 {|Rn⟩} 满足:

Θ̂|Rn⟩ = ω̃2
n|Rn⟩, (28.24)



第二十八章 数学附录 340

但这些右模之间并不正交:⟨Rm|Rn⟩ ̸= 0 (m ̸= n)。为了构建有效的模态展开，必须引入伴随算
符 Θ̂† 的左本征模 {|Ln⟩}:

Θ̂†|Ln⟩ = (ω̃2
n)
∗|Ln⟩. (28.25)

关键结论是：左右模构成双正交系 (biorthogonal system):

⟨Lm|Rn⟩ = Nnδmn, (28.26)

其中 Nn 是依赖于归一化约定的常数。这里的内积应采用前述正则化方案之一来计算。

双正交系的几何图像 在非厄米系统中，左模和右模不再是彼此的共轭转置，而是两个独立

的向量集。右模 {|Rn⟩} 张成状态空间，而左模 {|Ln⟩} 作为其对偶基底 (dual basis)。任意物
理态 |Ψ⟩ 按右模展开时，展开系数由对应的左模投影给出:cn = ⟨Ln|Ψ⟩/Nn。这种关系类似于

协变矢量和逆变矢量——通过配对缩并得到标量。

3. 完备性关系与模态展开

若 QNM 集合 {|Rn⟩} 是完备的，则任意物理态 |Ψ(t)⟩ 可以展开为:

|Ψ(t)⟩ =
∑
n

cn(t)|Rn⟩, cn(t) =
⟨Ln|Ψ(t)⟩
⟨Ln|Rn⟩

. (28.27)

完备性的数学表述是闭包关系 (closure relation):∑
n

|Rn⟩⟨Ln|
⟨Ln|Rn⟩

= Î , (28.28)

其中 Î 是单位算符。

然而，对于开放系统，QNM 的完备性并非总是成立。Leung 等人 [39] 证明了以下重要结
论:

• 有限尺寸散射体: 若介电常数扰动 ∆ε(r) 具有紧支集 (compact support)，则 QNM 集合
在散射体外部的区域内是完备的。

• 色散介质: 当 ε(ω) 显含频率时，需要在扩展的状态空间（包含介质极化自由度）中讨论

完备性。此时 QNM 可能与连续谱混合，形成所谓的”quasinormal continuum”。

• 高 Q 值近似: 对于高品质因子腔 (Q≫ 1)，前几个主导 QNM 通常足以精确描述腔内的
场分布，即使数学上不完备，工程上也足够准确。

从 Green 函数的角度看，完备性等价于说 Green 算符可以用 QNM 展开:

←→
G (r, r′;ω) =

∑
n

En(r)⊗EL
n(r
′)

2ω̃n(ω − ω̃n)
, (28.29)

其中 EL
n 是左模的电场分量。这个展开式在远离分支切割 (branch cut) 的区域一致收敛，而

在接近连续谱阈值时需要额外小心处理 [60, 34]。
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实际应用建议 对于 PCSEL 仿真，推荐采用以下工作流程:

1. 使用 COMSOL/Lumerical 的 QNM 求解器获取前 N 个主导模式的复频率 ω̃n 和场分

布 En(r)

2. 在同一平台上计算对应的左模 EL
n(或通过互易性关系间接获得)

3. 验证模态截断误差：先计算双正交投影系数

cn =
⟨Ln|Ψtarget⟩
⟨Ln|Rn⟩

,

再以重构残差定义误差

η =

∥∥∥Ψtarget −
∑N

n=1 cnRn

∥∥∥
W

∥Ψtarget∥W

4. 若 η < 1%, 则认为当前 QNM 基组足够用于后续的微扰分析和耦合计算

28.6 光子学中的 Green 函数方法简介

前面已经从本征模的角度讨论了开放系统的 QNM 框架。但在现代纳米光子学中，还有
一个更加统一的语言——Green 函数方法。它不仅包含了本征模的所有信息，还能自然地处理
光源激发、散射问题和自发辐射耦合等物理过程。

28.6.1 从标量波动方程的 Green 函数出发

考虑最简单的标量 Helmholtz 方程：[
∇2 + k20ε(r)

]
ψ(r) = −s(r), (28.30)

其中 s(r) 是源项。我们希望找到一个” 单位点源的响应”G(r, r′)，使得对任意源分布都能通
过叠加原理写出解：

ψ(r) =

∫
G(r, r′)s(r′) d3r′. (28.31)

这就要求 G 满足： [
∇2 + k20ε(r)

]
G(r, r′) = −δ(r − r′). (28.32)

这就是 Green 函数的定义：它是算符 L̂ = ∇2 + k20ε(r) 的逆算符的核（kernel）。

因果性与推迟 Green 函数 对于时谐问题，还需要指定边界条件来确定 Green 函数的唯一
性。物理上合理的要求是因果性：响应不能超前于激励。在频域中，这等价于要求当 r →∞
时只有出射波：

G(r, r′) ∼ eik0nr

4πr
, r →∞. (28.33)

这个条件被称为 Sommerfeld辐射条件。满足它的 Green函数称为推迟 Green函数（retarded
Green’s function）。
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例子

[自由空间的标量 Green 函数] 在均匀介质中（ε = 常数），可以直接验证：

G0(r, r
′) =

eik0n|r−r′|

4π|r − r′|
(28.34)

满足 式 (28.32) 和辐射条件。这个表达式的重要性在于：任何复杂结构的 Green 函数
都可以写成 G = G0 +∆G 的形式，其中 ∆G 包含了散射体的全部信息。

28.6.2 Dyson 方程及其物理含义

设我们把介电常数写成背景加扰动：ε(r) = εbg(r) + ∆ε(r)。相应地，Green 函数也可以
分解为背景部分 G0 和散射修正 ∆G。将它们代入定义式并整理，可得到著名的 Dyson 方程：

G(r, r′) = G0(r, r
′) +

∫
G0(r, r

′′) k20∆ε(r
′′)G(r′′, r′) d3r′′. (28.35)

这个方程的物理图像极其清晰：总响应等于直接响应加上所有可能的单次/多次散射路径的总
和。如果把这个方程迭代展开，就得到 Born 级数：

G = G0 +G0(k
2
0∆ε)G0 +G0(k

2
0∆ε)G0(k

2
0∆ε)G0 + · · · (28.36)

= G0 +G0TG0, (28.37)

其中 T 算符总结了所有阶次的散射过程。

Dyson 方程的核心思想是” 递归”：要知道总的散射响应，可以先问” 第一次散射发生在
哪里”，然后再问” 散射之后的传播又如何”。这种自相似的结构正是 Green 函数方法强大之
处的源泉。

28.6.3 矢量 Green 张量与 Maxwell 方程

对真实的电磁场问题，我们需要处理的是矢量波动方程。此时 Green 函数推广为一个二
阶张量 G(r, r′)（也称为 dyadic Green’s function），满足：

∇×∇×G(r, r′)− k20ε(r)G(r, r′) = I δ(r − r′), (28.38)

其中 I 是单位并矢（unit dyad）。电场与电流源的关系为：

E(r) = iωµ0
∫

G(r, r′) · J(r′) d3r′. (28.39)

注意这里的因果关系：偶极子源 J 产生场 E，中间的传递函数就是 Green 张量。

28.6.4 周期结构中的 dyadic Green 函数与 Bloch-Floquet 展开

对 PCSEL 这样的周期结构，Green 张量也必须满足 Bloch 定理。具体来说，可以将其展
开为：

G(r, r′;k) =
∑
n

ER
n (r;k)⊗EL

n(r
′;k)

2ω̃n(k)[ω̃ − ω̃n(k)]
, (28.40)

其中 E
R/L
n 分别是右模和左模，ω̃n 是复本征频率。这个表达式有几个关键特征：
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1. 分母中的极点结构清楚地表明：Green 函数的奇点对应系统的本征模；

2. 分子中的双线性形式反映了非厄米系统的双正交特性；

3. 求和覆盖了所有离散模和连续谱贡献（后者在某些情况下需要写成积分）。

式 (28.40) 的严格推导需要小心处理收敛性和完备性问题。对开放系统，由于 QNM 的空
间增长特性，这个展开在某些区域可能条件收敛甚至发散。实用的解决方案包括使用 PML 正
则化或采用适当的解析延拓技术 [60, 34]。

28.6.5 Green 函数极点与准正则模的对应关系

现在我们回到之前留下的问题：为什么说 QNM 是 Green 函数的极点？从 式 (28.40)可
以看出，当探测频率 ω̃ 趋近某个本征值 ω̃n 时，对应的项会发散。在复频率平面上，这些发散

的点就是极点（pole）。
更严格地说，可以在极点附近做 Laurent 展开：

G(ω̃) ≈ Resn
ω̃ − ω̃n

+ regular part, (28.41)

其中留数 Resn 正好正比于 ER
n ⊗EL

n。这就建立了两种语言之间的精确对应：

QNM 语言 Green 函数语言
本征频率 ω̃n 极点位置

模场 E
R/L
n 留数的因子分解

归一化条件 留数的归一化

28.6.6 Purcell 因子的 Green 函数表达

Green 函数方法的一个重要应用是计算自发辐射增强因子（Purcell factor）。考虑一个位
于 r0 的电偶极子 p，其辐射功率可通过 Green 张量表示为：

P =
ω

2
ℑ [p∗ ·E(r0)] =

ω2µ0
2
|p|2 p̂ · ℑ

[
G(r0, r0)

]
· p̂, (28.42)

其中 p̂ 是偶极矩方向的单位矢量。相对于真空中的辐射功率 P0，Purcell 因子定义为：

FP (r0, p̂, ω) =
P

P0
=

6πc

ω
p̂ · ℑ

[
G(r0, r0)

]
· p̂. (28.43)

这个公式的强大之处在于：它不需要显式地知道任何本征模，只需要计算源点处的 Green 张
量即可。当然，如果将 式 (28.40)代入，也能得到用 QNM 展开的形式：

FP (r0, p̂, ω) ≈
∑
n

ℜ
[

An
ω − ω̃n

]
, (28.44)

其中

An =
6πc

ω

(
p̂·ER

n (r0)
)(
p̂·EL

n(r0)
)

2ω̃n⟨EL
n ,E

R
n ⟩

是由左右模重叠与归一化共同决定的复残数。仅在单模、弱重叠、高 Q 近似下，式 (28.44) 才
可进一步退化为 Lorentzian 峰形；一般开放系统可出现非 Lorentz 线形和模间干涉项。
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可能出错处

有些初学者在使用 式 (28.44)时会忘记两点：第一，这个求和通常需要包含足够多的模
才能收敛；第二，对强开放模，QNM 的空间增长特性可能导致 式 (28.40)在某些位置
不适用。在这些情况下，直接使用全波仿真提取 ℑ[G] 反而更可靠。

28.7 伴随模、双正交与广义归一化

一旦算子不再自伴，右模本身通常不足以完成投影与微扰分析。对第一次接触这套语言

的读者，最稳妥的直觉是：先把左模看成做投影时的测试函数，而不要先把它想成“另一支也

要单独观察到的物理场”。

伴随算子是什么？ 选定一个内积 ⟨·, ·⟩ 后，伴随算子由“分部积分后的移项”定义：

⟨u, L̂v⟩ = ⟨L̂Au, v⟩+边界项� (28.45)

若边界项为零，则 L̂A就是把 L̂“搬到左边”得到的算子；封闭厄米问题中更进一步有 L̂A = L̂。

例子

数值矩阵里的最小构造。若仿真离散后得到矩阵本征问题 Ax = λx，并选用内积

⟨u,v⟩ = u†Mv（M 常为能量权重矩阵或 FEM 质量矩阵），则其伴随矩阵为

AA = M−1A†M ,

左本征矢满足 AAy = λ∗y。在最常见的标准内积 M = I 下，AA = A†；若问题

是 complex-symmetric（常见于互易无损系统的某些离散形式），则可进一步退化为
AA = AT。这就是“伴随算子 = 离散矩阵的伴随”的最小可操作版本。

为什么开放系统必须区分左右模？ 开放边界使边界项不再自动消失，因此左模与右模必须

分开定义。更一般的做法是同时引入右模与伴随左模：

L̂(ω̃n)ER
n = 0, L̂A(ω̃n)E

L
n = 0. (28.46)

其中 L̂A 是伴随算子，EL
n 是左模。对一般非厄米问题，真正起作用的是左模和右模形成的双

正交结构，而不是右模与自身的厄米内积。也就是说，开放系统中的“正交”更接近〈
EL
m,E

R
n

〉
∝ δmn, (28.47)

而不是封闭腔里熟悉的 ⟨Em,En⟩ε = δmn。

对 Maxwell 开放问题，进一步的细节取决于介质是否互易、是否色散，以及数值上是否
通过 PML 处理开放边界。对许多互易系统，一个常用的广义 QNM 归一化形式是

⟨⟨Ψm,Ψn⟩⟩ =
∫
Ω+PML

[
Em ·

∂(ωε)

∂ω
En −Hm ·

∂(ωµ)

∂ω
Hn

]
dV, (28.48)
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其中 Ψn = (En,Hn)，且积分区域包含物理区与 PML [60, 34]。这个表达式的意义不在于要
求读者把它背下来，而在于明确三件事：

1. 广义归一化里经常不出现普通的复共轭；

2. 材料色散会直接进入归一化，而不是只出现在“材料模型”章节；

3. PML 并不只是吸收边界的数值技巧，在 QNM 归一化里它还承担把开放问题转成可积
配对的数学角色。

在封闭、无损、无色散极限下，式 (28.48)会退回更熟悉的能量型归一化；但对真实 PCSEL
的开放模，若继续坚持只用

⟨Em,En⟩ε =
∫
V
ε(r)E∗m(r) ·En(r) dV = δmn. (28.49)

往往就会在归一化、模耦合和微扰分母上埋下系统错误。也正因此，本书正文只有在明确处于

封闭或弱开放近似下，才会继续使用式 (28.49) 这类厄米归一化。
这里有两条最容易被忽略、却又最关键的原因。第一，对纯出射 QNM 取复共轭后，会把

出射边界条件翻成入射边界条件，因此 E∗ 本身通常不是同一个开放本征问题的合法测试函

数。第二，开放模在无穷远处的空间延拓并不平方可积，若仍执意把它塞进普通厄米内积，分

子、分母和归一化常数都可能一起失真。正因为这两点，开放系统一阶微扰不能机械照搬封闭

腔公式。

这意味着一个非常重要的实务结论：若两个不同求解器采用了不同归一化方式，不能直

接比较它们输出的“场强大小”，必须比较与归一化无关的不变量，或者先把它们转换到同一

内积和归一化框架下。正文中大量出现的重叠因子之所以用分式定义，也是为了让归一化常

数在分子分母中相消。

例如，量子阱重叠因子常写成

ΓQW =

∫
VQW

ε|E|2 dV∫
V ε|E|2 dV , (28.50)

它之所以稳健，就在于不依赖模整体振幅的选取。

28.8 复频率、衰减率与 Q：不要混淆振幅寿命和能量寿命

开放腔模常写成复频率形式

ω̃ = ωr − iγ, γ > 0. (28.51)

代回时间因子后，场的时间依赖为

e−iω̃t = e−iωrte−γt. (28.52)

因此场振幅的衰减时间常数是 1/γ。但能量与场振幅平方成正比，所以腔内能量按

U(t) ∝ e−2γt (28.53)
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衰减，对应的能量寿命为

τp =
1

2γ
. (28.54)

这时品质因子定义为每个周期储能与损耗的比值，可写成

Q = ωrτp =
ωr
2γ
. (28.55)

这个推导之所以需要在附录里明确写出，是因为很多实际文稿会把 1/γ 直接称为“光子

寿命”，或者把振幅衰减率和能量衰减率混用。对被动光学问题，这种混淆可能只差一个因子

2；但一旦进入阈值条件、线宽估计和速率方程接口，这个因子 2 就会在不同模块之间制造系
统偏差。

28.9 互易性：为什么许多耦合公式其实来自同一个定理

正文中的耦合模理论、微扰公式和灵敏度分析，背后都有一个共同工具，即 Lorentz 互易
性。设两组场 (E1,H1) 和 (E2,H2) 在同一线性、时不变、局域介质中分别满足

ε = εT, µ = µT, (28.56)

所对应的 Maxwell 方程。式 (28.56) 是这一节最关键的适用范围前提：它排除了磁光、旋光、
显式时变调制和其他非互易介质。只有在这一前提下，下面的 Lorentz互易性推导才按最熟悉
的对称形式成立。

本节默认介质张量满足 式 (28.56)。若器件包含磁光偏置、时空调制或其他非互易机制，
则互易关系必须改写，不能直接把本节公式平移过去。

∇×E1 = +iωµH1, ∇×H1 = J1 − iωεE1, (28.57)

∇×E2 = +iωµH2, ∇×H2 = J2 − iωεE2. (28.58)

对第一式与第二组场做混合乘积，再用向量恒等式

∇ · (E1 ×H2 −E2 ×H1) = H2 · (∇×E1)−E1 · (∇×H2)

−H1 · (∇×E2) +E2 · (∇×H1),
(28.59)

可得到

∇ · (E1 ×H2 −E2 ×H1) = E2 · J1 −E1 · J2. (28.60)

对体积积分并使用散度定理，就得到互易性形式∫
∂V

(E1 ×H2 −E2 ×H1) · n̂ dS =

∫
V
(E2 · J1 −E1 · J2) dV. (28.61)

式 (28.61) 的价值在于，它为“某个局域扰动为什么会以某种重叠积分方式耦合到目标
模”提供了统一解释。很多看起来不同的耦合系数公式，本质上都能追溯到互易性与边界条

件。

互易性并非无条件成立。若介质存在显著非互易效应、时变调制、磁光非对称张量或非局

域响应，则式 (28.61) 需要修改，甚至可能失效。将其直接套用到所有有源介质问题上是不严
谨的。
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28.10 一阶微扰公式：什么时候它是定理，什么时候它只是工程近似

现在可以回到正文中最关键的开放系统数学缺口：非厄米一阶扰动到底应怎样写。若先

从最一般的角度出发，把本征问题写成

L̂(ω̃, p)ER = 0, (28.62)

其中 p 是几何、材料或工作点参数，那么对小扰动 p→ p+ δp 做一阶展开，可得[
∂L̂
∂ω

∣∣∣∣∣
n

δω̃ + δL̂

]
ER
n + L̂n δER

n = 0. (28.63)

再引入左模投影，就得到开放系统的一阶扰动骨架

δω̃n = −

〈
EL
n , δL̂ER

n

〉
〈
EL
n ,

∂L̂
∂ω

∣∣∣∣∣
n

ER
n

〉 . (28.64)

这就是开放系统里真正普适的一阶公式。它比封闭腔公式更“硬”，原因不在于形式更复杂，

而在于它保留了两件开放系统中不能被省略的信息：左/右模的双正交结构，以及算子对频率
的显式依赖。

若系统退回封闭、无损、弱开放极限，且左模与右模在厄米内积下重合，同时忽略显式色

散，那么式 (28.64) 就会退化为熟悉的频移公式

δω

ω
≈ −1

2

∫
V δε(r)|E(r)|2 dV∫
V ε(r)|E(r)|2 dV . (28.65)

它的物理意义仍然非常直观：若正的电场能量主要落在折射率增大的区域，则共振频率通常

下降。正文中关于热漂移、材料修正和几何微扰的许多定性判断，都可用这一公式快速给出方

向感。

但这里必须准确区分三种层级。

第一层，严格定理层级：式 (28.64)。只要左模、右模、伴随算子和归一化框架是自洽的，
它就是开放系统一阶扰动的正确起点。

第二层，弱开放工程层级：式 (28.65)。当泄露较弱、模式局域较强、色散不主导，且扰
动主要发生在腔内高场区域时，它通常是非常有用的趋势公式。

第三层，超出微扰适用层级：近简并模强混合、模式身份交换、扰动直接重构辐射边界、

材料色散和吸收显著、或电热回写已经把问题从“局部小改动”推成“空间分布重构”。此时

无论厄米还是非厄米一阶公式都不应继续扛主问题，必须回到完整本征问题或全耦合重算。

若扰动是附加小吸收 δε′′ > 0，则同样的骨架会给出复频率虚部修正，也就是额外损耗，

而非实部折射率。于是，从数学上看，“热漂移改频率”和“掺杂吸收改线宽”其实是同一套

开放系统微扰公式的不同投影：前者更看重 ℜ δω̃，后者更看重 ℑ δω̃。
若某个 PCSEL 候选模已经处于 quasi-BIC 附近，那么轻微孔形扰动往往首先重排的是

辐射通道相消条件，而不是腔内平均折射率。此时若只用式 (28.65) 看实部频移，可能会得到
“改动很小”的错觉；而真正决定阈值排序的，恰恰是虚部损耗的放大变化。这里就必须至少

回到式 (28.64) 的层级，甚至直接做全波重算。
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易错点

用一阶微扰公式解释已经明显发生模排序翻转、模形重构或辐射通道重组的现象，通常

会导致错误结论。只要扰动大到足以改变近简并模之间的耦合关系，或者大到使左/右
模自身的身份发生变化，就应回到完整本征问题，而不是继续依赖一阶近似。

28.11 这些数学工具在 PCSEL 仿真中怎么实际使用

附录的价值，最终还是要回到建模实践。对本书关心的 PCSEL 问题，这些工具至少有四
类直接用途。

第一，用时间因子和复频率关系检查损耗与增益符号是否在不同模块间保持一致。若

RCWA、FDTD 和器件增益模型对介质虚部的正负含义不一致，必须立即停下来修正。
第二，用 Fourier-Bloch 展开理解数值方法之间的联系。这样在比较 PWEM、RCWA 和

CWT 时，读者就知道它们差别主要在截断和投影，而不是在“互相矛盾的物理定律”。
第三，用归一化无关的重叠积分比较不同求解器结果，避免把场强数值本身的差异误判

为物理差异；若必须比较开放模的绝对模幅或灵敏度，则应先确认所用的是同一种左/右模与
广义归一化框架。

第四，用复频率与一阶微扰公式快速做 sanity check。例如，温度升高若使波导折射率整
体增加，那么目标共振一般应向长波漂移；若仿真却给出相反趋势，就要优先检查材料模型和

符号约定。

第五，对强开放候选模，不要只记录 ωr 或 Q，而应同时记录使用的归一化、是否采用

QNM / PML 框架、以及微扰判断使用的是厄米代理还是非厄米左/右模公式。否则后续章节
即便复用了同一个符号，也未必在说同一层数学对象。

28.12 从 CWT 本征矢量提取远场偏振：方位角、椭圆率与 Stokes
参量

本节给出一组可直接写进代码的公式：如何从 第十章、第十一章 的四波 CWT 本征矢量
读出远场偏振态。在实际器件设计中，除了关心模式的辐射常数和品质因子，还需要直接从

CWT 解中提取远场的偏振特性。设第 j 个超模的本征矢量为

Vj =
[
cx,j sx,j cy,j sy,j

]T
, (28.66)

其中下标 x, y 分别表示沿 ±x 和 ±y 方向传播的基本波对。在最小四波模型中，远场主要由
前向波 cx,j 和 cy,j 贡献（后向波 sx,j , sy,j 主要形成驻波反馈）。因此，远场电场的横向分量可

近似写为

Eff ≈ cx,j x̂+ cy,j ŷ. (28.67)

由此可直接定义三个关键偏振参数：
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1. 偏振方位角 (azimuth angle) 线偏振主轴相对于 x 轴的夹角为

ψj =
1

2
atan2

(
2Re

[
cx,jc

∗
y,j

]
, |cx,j |2 − |cy,j |2

)
, ψj ∈

(
−π
2
,
π

2

]
. (28.68)

特别地，当相位差接近零时，式 (28.68) 会退化到熟悉的幅值比公式；当 |cx,j | = |cy,j | 且相位
差为零时，ψj = 45◦，对应对角线偏振；当 cy,j = 0 时，ψj = 0◦，对应纯 x 偏振。

2. 椭圆率 (ellipticity) 若考虑复振幅的相对相位，先定义椭圆角 χj：

χj =
1

2
arcsin

 2 Im
[
c∗x,jcy,j

]
|cx,j |2 + |cy,j |2

 , ej = tanχj , ej ∈ [−1, 1], (28.69)

其中 ej = 0 对应完全线偏振，|ej | = 1 对应圆偏振。

3. 斯托克斯参量 (Stokes parameters) 更一般地，可以用归一化斯托克斯参量完整刻画

偏振态：

s0 = |cx,j |2 + |cy,j |2,

s1 =
|cx,j |2 − |cy,j |2

s0
,

s2 =
2Re(c∗x,jcy,j)

s0
,

s3 =
2Im(c∗x,jcy,j)

s0
. (28.70)

这四个参量满足 s21 + s22 + s23 = 1（完全偏振光），且在庞加莱球上构成一个单位向量。结合

第八章 中的对称性分析，可以预测不同模式在不同对称破缺下的轨迹演化。

实际应用提示

在优化算法中，可以直接将 式 (28.68)和式 (28.69) 作为目标函数的约束项。例如，若
要设计 45◦ 线偏振基模，可在损失函数中加入惩罚项

Lpol = wψ

(
ψj −

π

4

)2
+ we|ej |2, (28.71)

其中权重 wψ, we 控制偏振纯度要求。这种方法比单纯依靠几何猜测更高效，尤其在高

阶模抑制和多孔耦合结构中。

28.13 群论工具箱：C4v 点群完整参考

本节把 第八章 只按需引用的群论事实集中成一份完整参考：生成元、特征标表、直积表、

选择规则与 C4v → C2v 分支律。它服务于查阅而非线性阅读。

生成元与群元素：C4v 由两个生成元生成：

• C4: 绕 z 轴旋转 90◦（逆时针方向为正）
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• σv: 关于 xz 平面（即 y = 0 平面）的镜面对称

全部 8 个群元素为：{E,C4, C
2
4 = C2, C

3
4 , σv,x, σv,y, σd,xy, σd,−xy}。其中：

• E: 恒等操作

• C4, C
3
4 : ±90◦ 旋转（这两者属于同一类）

• C2 = C2
4 : 180◦ 旋转

• σv,x, σv,y: 垂直镜面（分别关于 yz 和 xz 平面）

• σd,xy, σd,−xy: 对角镜面（分别关于 y = x 和 y = −x 平面）

特征标表回顾与应用：

C4v E 2C4 C2 2σv 2σd 典型基函数

A1 1 1 1 1 1 z, x2 + y2, f(r)

A2 1 1 1 -1 -1 Rz

B1 1 -1 1 1 -1 x2 − y2

B2 1 -1 1 -1 1 xy

E 2 0 -2 0 0 (x, y), (Rx, Ry)

表中每一行的物理含义：当对该 irrep 的基函数施加相应的对称操作时，函数乘以对应的
特征标值（+1 保持不变，−1 改变符号）。例如，A1 表示在所有 8 个操作下都不变——这是”
完全对称” 的表示；而 E 是二维表示，其特征标为 0 意味着两个基函数在该操作下互相交换
或线性组合。

PCSEL 中的模式分类实操步骤：

1. 提取近场分布: 从仿真中获得 |E(x, y)|2 或特定分量的实部/虚部

2. 应用对称操作: 对场分布依次施加 C4 旋转和四个镜面反射

3. 记录响应: 每次操作后，判断场是 (a) 不变 (+1)、(b) 反相 (-1)、还是 (c) 变成另一个正
交模式（二维表示的特征）

4. 查表比对: 将得到的特征标序列与特征标表逐行对比，确定归属

快捷技巧：实际上只需要测试三个关键操作即可唯一确定大多数情况：C4（区分单重

态/双重态）、σv（区分 A/B 型）、σd（区分下标 1/2）。

基于上述流程，PCSEL 模式可分为两类：

• 单重态 (A1, A2, B1, B2): 非简并模式，电场具有确定的宇称变换性质。这些模式往往是
BIC 候选（若不与辐射通道 irrep 匹配）。

• 双重态 (E): 二重简并模式，对应一对正交偏振态。在无扰动情况下能量严格相等，是典
型的亮模候选。
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选择规则的群论表述：考虑任意微扰算符 Ô（可以是介电常数扰动、表面形变、电流注入

等）诱导的两个模式 |ψi⟩ 和 |ψf ⟩ 之间的耦合矩阵元：

Mfi = ⟨ψf |Ô|ψi⟩. (28.72)

该矩阵元非零的必要条件是三者的直积包含全对称表示 A1：

Γi ⊗ ΓO ⊗ Γf ⊃ A1, (28.73)

其中 Γ 表示所属的 irrep。利用 C4v 的直积表可以快速判断：

⊗ A1 A2 B1 B2 E

A1 A1 A2 B1 B2 E

A2 A1 B2 B1 E

B1 A1 A2 E

B2 A1 E

E A1 ⊕A2 ⊕B1 ⊕B2

实例分析 1：四极矩辐射的选择规则
考虑四极矩辐射算符的分量 Qxy ∝ xy。从特征标表可知 xy 属于 B2 表示。现在判断几组可

能的跃迁：

• A1 ↔ B2 跃迁：A1 ⊗B2 ⊗B2 = A1 ⊗A1 = A1 � （对称性允许）

• A1 ↔ A1 跃迁：A1 ⊗B2 ⊗A1 = B2 ̸⊃ A1 � （对称性禁戒）

• B1 ↔ E 跃迁：B1 ⊗B2 ⊗ E = A2 ⊗ E = E ̸⊃ A1 � （禁戒）

这解释了为什么某些对称性保护的 BIC 无法向自由空间辐射——是因为对称性从根本上禁止
了这种耦合，而非因为” 损耗太小”。

实例分析 2：法向辐射通道的 irrep
在 Γ 点，法向辐射对应的是横向均匀平面波，其两支线偏振 (x̂, ŷ) 构成 E 表示的基。因此：

• 若腔模属于 E 表示，则 Γmode ⊗ Γrad = E ⊗E = A1 ⊕A2 ⊕B1 ⊕B2 ⊃ A1 � ——允许辐
射（亮模）

• 若腔模属于 A1 表示，则 A1 ⊗ E = E ̸⊃ A1 � ——禁止法向辐射（BIC 候选）

因此，高阶带边模式（通常是 E 表示）可表面发射，而基模（通常是 A1）可能成为暗模。

对称性破缺与不可约表示分解：当结构发生某种变形或引入各向异性时，对称性会降低。

设原始对称群为 G，破缺后的子群为 H ⊂ G。此时 G 的每个 irrep 按照一定规则” 分解” 为
H 的若干个 irrep 的直和。这个过程称为分支律 (branching rule)。

对于 PCSEL 常见的 C4v → C2v 破缺（例如引入椭圆形孔或矩形晶格），分解规则如下：

A1(C4v)→ A1(C2v),

A2(C4v)→ A2(C2v),

B1(C4v)→ A1(C2v),

B2(C4v)→ A2(C2v),

E(C4v)→ B1(C2v)⊕B2(C2v). (28.74)
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关键的物理后果：

• 双重态分裂: E 表示分解为两个不同的单重态 B1 和 B2。这意味着原本简并的一对模式

会发生能量劈裂，劈裂大小正比于对称性破缺强度。

• 偏振锁定: 分裂后的两个模式分别继承原 E 表示的两个正交基，对应固定的线偏振方向。

这在实验中表现为输出光的偏振方向被” 钉扎” 在某个晶轴方向。

• 选择规则放宽: 由于 C2v 的特征标表更简单（只有 4个一维 irrep），原来在 C4v 中被禁戒

的某些跃迁可能在 C2v 中变得允许。这可以用来解释为何轻微的结构不对称会导致 BIC
泄漏出有限的辐射。

实际应用建议 在设计 PCSEL 时，可以主动利用对称性工程：

1. 若要实现稳定的单线偏振输出，故意打破 C4v 对称性（如采用椭圆孔或矩形占空比）

2. 若要追求最高品质因子的 BIC，保持完美的 C4v 并确保工作点是 A1/A2/B1/B2 之一

3. 若要实现双波长或双偏振激光器，可以利用接近简并但略微分裂的准-E 态

28.14 关键量的首次定义位置索引

为便于读者在正文各章之间快速定位，本节给出全书最重要的派生量与合成量在何处首

次引入或定义的参考索引。注意：基础物理量（如 E、ω、k 等）不列，只列出由多个基础量

组合而成、或由特定物理机制引入的派生量。

符号/量 首次定义章节及位置

Γopt 第七章，式 (7.5)：光学约束因子，定义为模式与有源区的
能量重叠。

αrad, αint 第七章，式 (7.7)：辐射损耗与内部损耗的等效空间系数。
gth 第七章，式 (7.12)：阈值增益，αrad + αint 与 Γopt 之比。

κ1, κ2 第十章，式 (10.10)：CWT 中的耦合系数，来自主导几何
Fourier 分量与纵向模重叠。

C1D 第十一章，式 (11.37)：一维反馈耦合矩阵。
Crad 第十一章，式 (11.39)：辐射耦合矩阵，非厄米，来自开放

通道。

C2D 第十一章，式 (11.41)：二维高阶耦合矩阵。
ven 第七章，式 (7.10)：能量速度，将空间增益/损耗映射为时

间增长率的参数。

ñ2 = n2 + 2ik0nα̃ 第十一章，式 (11.5)：含增益/损耗的复折射率。
ξm,n(z) 第十一章，式 (11.7)：光子晶体层的 Fourier 系数。
ϕ0(z) 第十一章，式 (11.15)：背景层状波导的基模纵向剖面。
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符号/量 首次定义章节及位置

uA1 , uB1 , uE,x/y 第十章，式 (10.14)至式 (10.16)：四波子空间在 C4v 下的

irrep 基底。
G(z, z′) 第十一章，式 (11.22)：辐射波的纵向 Green 函数（近似局

域均匀背景）。

Gm,n(z, z
′) 第十一章，式 (11.34)：高阶波在光子晶体层内的倏逝 Green

函数。

δ = β − β0 第十一章，式 (11.17)：偏离 Bragg 条件的传播常数偏移。
αrad,j 第十一章，式 (11.50)：第 j 模的辐射常数， 2 Im(λj)（亦

可写为 −2 Im(ω̃j)/vg,j）。

ηNz 第十一章，式 (11.4)：纵向模截断能量占比。
�rad(ω) 第十一章，式 (11.53)：辐射通道引入的自能项。
ΓPC 第十三章，式 (13.26)：光子晶体层的光学限制因子，用于

二维等效介电常数修正。

ε̃a, ε̃b 第十三章，式 (13.27)：送入二维 PWEM 的修正等效介电
常数。

αrad = 2 Im(λ) =

−2 Im(ω̃)/vg

第十一章，式 (11.50)：辐射常数与 CWT 本征值虚部（及
复频率虚部）之间的换算关系。

Ith 第七章，式 (7.15)：阈值电流，是器件级电-热-光结果，需
经电注入模型换算。

∆G⋆j 第七章：目标模与第 j 竞争模之间的模鉴别裕量。

∂ωm/∂T, ∂γm/∂T 第十一章，式 (11.61)：三维 CWT输出的温度灵敏度导数，
用于热耦合接口。

这条索引的设计目的只有一个：让读者在遇到某个量时，能在 30 秒内找到它在主线上的
定义位置，而不是在各章符号之间来回猜测。本索引不追求穷举，只覆盖” 跨越两个以上章节
使用” 的派生量。基础符号的定义应在各章首次使用时已经明确，此处不再重复。

回看本章

数学附录的作用是统一全书的语法，而非堆公式。时间因子决定损耗与增益的符号，傅里

叶卷积解释了周期介质中的耦合矩阵，QNM / resonant states 说明开放模为何不是普通束缚
态，左/右模与广义归一化说明为什么开放系统不能直接照搬厄米内积，复频率给出 Q 与光子

寿命的精确定义，互易性与一阶微扰则为耦合和灵敏度分析提供了共同骨架。只要这些约定

统一，正文中的光学、器件和仿真章节就能共享同一套数学接口；若这些约定混乱，后面的一

切“高级模型”都可能只是表面连贯。
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练习题

1. [基础] 从式 (28.1) 出发，推导在本书时间因子约定下被动介质为何对应正的 ℑ ε。

2. [基础] 从能量衰减定义出发，重新推导式 (28.55)，并说明为什么振幅寿命和能量寿命差
一个因子 2。

3. [进阶] 利用式 (28.13)，解释为什么保留有限个倒格矢后，本征问题会变成矩阵本征值问
题。

4. [进阶] 从式 (28.64) 出发，解释为什么开放系统一阶微扰需要左模，而不能只用右模与
自身的复共轭关闭投影。

5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）给出一个一阶微扰公式明显失效的 PCSEL
场景，并说明失效来自哪一条前提被破坏。

延伸阅读

• 下一章将把这些数学语法压缩成器件级建模的符号链，特别是从材料增益到阈值电流的
映射。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想进一步打牢开放系统与扰动理论，可对照 [28, 57]中关于周期介质与模式扰动的附录
阅读。阅读时应重点核对开放系统归一化、QNM 与非厄米微扰的标准假设。

• 若想系统补强开放系统归一化、QNM 与非厄米微扰，可继续阅读 [39, 38, 48, 60, 34, 3]。
阅读时应重点核对开放系统归一化、QNM 与非厄米微扰的标准假设。

表 28.2: 本附录数学工具在正文中的应用位置
数学工具 正文应用 具体用途

时间因子约定 第 3,7,17 章 统一损耗/增益符号
Bloch-Floquet 展开 第 4,5,12 章 PWEM/RCWA 的平面波基底
QNM 双正交归一化 第 11 章 非厄米微扰公式

互易定理 第 8,13 章 远场 - 近场关联
留数定理 第 13 章 RCWA 散射矩阵极点分析
卷积矩阵构造 第 12,13 章 周期介质的傅里叶因子化

复频率-Q 关系 第 3,7,8b 章 BIC/quasi-BIC 的 Q 值定义
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读完本章，你应能

• 把正文中分散出现的“材料增益、模增益、阈值条件、阈值电流、热回写”整理成一条可
审计的器件符号链。

• 掌握 Poisson、漂移-扩散、连续性方程和热方程在 PCSEL 器件建模中的角色分工，以及
它们与光学模型的接口变量。

• 学会区分可直接测得参数、文献参数和拟合参数，并据此建立校准顺序和不确定性传播
框架。

读前准备 建议已掌握 第十七章至第二十章 中关于外延层光学、量子阱增益、电注入和热-
电-光耦合的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L3→L4

测量

（几何、伏安、光谱、热特性）

参数提取

（直接量与反演量分离）

分阶段校准

电学 → 热学 → 光学
模型预测

Ith、远场与稳定性

留出集验证

对照独立实验

模型更新

不确定度预算与接口修正

图 29.1: 器件级建模的“校准-验证”闭环：从测量和参数提取出发，经分阶段校准与预测，再
由留出集验证回写模型不确定度。

355
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建议先用 图29.1 对齐“测量-提取-校准-预测-回验”的闭环，再逐节阅读具体方程与接口
定义。

正文 第十七章至第二十章 已经把器件物理分开讲过，但真正开始做器件模型时，读者仍

然很容易卡在一个地方：每一章单独看都懂，一旦想把它们连起来，就不知道变量应该怎样流

动。本附录就是为了解决这个问题。我们先建立从材料增益到阈值电流的符号链，说明每个箭

头背后对应的是哪一类模型；随后给出最小器件方程组，并明确区分哪些式子属于光学模型，

哪些属于电学模型，哪些属于热-电-光耦合模型；再整理常见边界条件、参数来源和校准顺序；
然后把“测量 → 参数提取 → 分层校准 → 预测 → 回验”写成一条可执行的实验闭环；最后
给出不确定性传播与结果报告方式，帮助读者把“能完成运行”提升为“能解释、能复核”。

29.1 为什么器件建模最容易在“接口”上出错

许多 PCSEL 项目在单个模块内看起来都没有大问题。光学模型给出了目标模和阈值增
益，电学模型给出了注入分布，热学模型给出了温升。但一旦这些模块连在一起，结果却变得

难以解释。最常见的原因是模块之间的接口没有定义清楚，而非某个模块方程错。比如，光学

模块输出的是阈值增益 gth，而电学模块求的是载流子分布 N(r)；若没有说明用什么权重把

N(r)映射到模增益，就无法判断器件是否达到阈值。又比如，热学模块输出的是温度场 T (r)；

若没有指定它如何进入折射率、增益峰位和吸收，那么温升就无法真正影响模式排序。

因此，本附录关注的重点是把接口变量和变量流向写死，而非再写更多方程。只有这样，

器件模型才不会退化成“几个求解器串起来，但谁也说不清谁在驱动谁”。

直觉框

器件建模不是把所有物理都堆进一个大模型里就自动完成了。主要困难在于明确定义每

个模块的输入、输出和适用边界，使整条链既能前向计算，也能反向审计。

29.2 从材料增益到阈值电流：先把符号链写全

对 PCSEL 器件而言，最核心的一条链可以写成

gmat(N,T, ω) −→ gmod,i −→ gnet,i −→ threshold for mode i −→ Ith. (29.1)

这里每一个箭头都代表一个独立的建模步骤，而不是单一公式的直接代换。

第一步是从材料增益到模增益。这一步需要 第十七章 给出的纵向与空间重叠信息，因此

它已经是光学-有源区耦合问题，而非纯材料问题。
第二步是从模增益到净模增益。这里要减去的不仅是辐射损耗，还包括自由载流子吸收、

重掺杂层吸收、金属邻近损耗等内部损耗，因此它同时依赖光学模式和器件层栈。

第三步是阈值判据。对每个候选模 i，只有当净模增益刚好补偿总损耗时，才谈得上其达

到光学阈值。

第四步才是从阈值所要求的载流子条件反推阈值电流。这一步不能只靠冷腔和增益模型，

必须进入 Poisson 与漂移-扩散方程，因为真实器件注入下的载流子分布往往不是均匀的。



第二十九章 半导体激光器与器件建模附录 357

这样写的好处是，任何时候只要结果出错，都能定位到底是哪一个箭头出了问题，而不是

把所有误差都模糊地归咎于“器件模型不准”。

29.3 第一步：材料增益怎样变成模增益

若先采用最简单的均匀载流子近似，把量子阱区域中的材料增益写成 gmat(N,T, ω)，则

第 i 个模的模增益可近似写成

gmod,i(N,T, ω) ≈ ΓQW,i gmat(N,T, ω), (29.2)

其中 ΓQW,i 是量子阱重叠因子。式 (29.2) 属于光学-有源区耦合模型，不是纯电学也不是纯材
料公式。

但只要注入开始明显不均匀，式 (29.2) 就只能作为一致性核查。更合理的写法应采用空
间加权平均，例如

gmod,i =

∫
Vact

gmat
(
N(r), T (r), ωi

)
Wi(r) dV∫

Vact
Wi(r) dV , (29.3)

其中 Wi(r) 是与模场有关的非负权函数，工程上常取与局域电场能量密度成正比的形式。

式 (29.3) 的意义非常重要：一旦采用真实器件分布，阈值所需的就不再是单一数字 Nth，而

是一整个满足加权阈值判据的空间分布。

29.4 第二步：从模增益到净模增益，再到阈值

对目标模 i，净模增益写成

gnet,i = gmod,i − αint,i − αrad,i, (29.4)

其中 αint,i 表示内部损耗，αrad,i 表示辐射损耗。若采用复频率语言，也可以把这些损耗等价

写入模衰减率或光子寿命。阈值条件就是

gnet,i = 0. (29.5)

这一步看似简单，真正容易被误用的地方在于：式 (29.5) 给出的仍然只是光学阈值条件，并
没有自动给出阈值电流。因为要把它变成 Ith，还必须回答“怎样的注入分布才能实现这个净

模增益”。

在均匀近似下，人们常把式 (29.5) 先解成一个等效阈值载流子密度 Nth。这可以作为设

备级仿真的初值或一致性核查，但绝不能忘记：一旦器件中存在显著电流拥挤、热非均匀或泄

漏通道，这个 Nth 就不再是器件级的完整答案，而只是后续输运模型应当达到的目标条件之

一。

“阈值增益”与“阈值电流”的区别，不是单位不同这么简单。前者属于模态能量平衡问

题，后者属于输运和复合驱动下的器件工作点问题。只要输运和温升没有显式进入模型，就只

能宣称前者，不能宣称后者。
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29.5 第三步：速率方程的一致性核查

虽然完整器件结论需要漂移-扩散模型，但速率方程近似仍然有价值，因为它给出了一条
快速、透明的量纲链。

若暂时把有源区看成一个等效体积 Vact，并用注入效率 ηinj 表示进入有效有源区的电流

比例，则稳态下常见的 ABC 近似写成

ηinjI

qVact
= AN +BN2 + CN3 +Rst, (29.6)

其中 A,B,C 分别代表 SRH、辐射和 Auger 复合系数，Rst 表示受激辐射等效项。阈值附近

由于受激辐射刚开始出现，常把阈值电流近似写成

Ith ≈
qVact
ηinj

(
ANth +BN2

th + CN3
th
)
. (29.7)

式 (29.7) 不是完整器件模型，它只是器件级一致性核查。它的作用在于：当漂移-扩散模
型给出某个 Ith 区间时，读者可以迅速判断这个结果是否与等效有源区体积、注入效率和复合

量级大体相容。若二者相差几个数量级，优先应怀疑参数、边界或单位，而不是急着解释“这

是某种新物理”。

若光学阶段估计目标模所需 Nth 并不高，但完整器件模拟却给出异常高的 Ith，最先应检

查的是注入效率、漏电路径和电流拥挤，而不是先去怀疑增益模型本身。因为式 (29.7) 告诉
我们，高阈值电流并不一定意味着高阈值增益，它也可能只是电流没有有效送进目标有源区。

29.6 第四步：完整器件方程组是什么，各自属于哪类模型

当需要超越速率方程近似时，就必须进入器件偏微分方程模型。最常见的一组方程由 Pois-
son 方程、电子和空穴连续性方程、漂移-扩散电流关系以及热方程组成。它们可以写成

∇ ·
(
εs∇ϕ

)
= −q

(
p− n+N+

D −N
−
A

)
, (29.8)

∂n

∂t
=

1

q
∇ · Jn +Gn −Rn, (29.9)

∂p

∂t
= −1

q
∇ · Jp +Gp −Rp, (29.10)

Jn = qµnn
(
−∇ϕ

)
+ qDn∇n, (29.11)

Jp = qµpp
(
−∇ϕ

)
− qDp∇p, (29.12)

ρCth
∂T

∂t
= ∇ ·

(
kth∇T

)
+QJoule +Qnr +Qopt. (29.13)

其中光学热源 Qopt 包含多种物理机制:

Qopt = αFCA(N,T ) Iopt︸ ︷︷ ︸
自由载流子吸收

+αinterband Iopt︸ ︷︷ ︸
带间吸收

+αmetal Iopt︸ ︷︷ ︸
金属邻近吸收

+αscatter Iopt︸ ︷︷ ︸
散射吸收

. (29.14)

这里 Iopt 是局域光强，αFCA 由第十七章的自由载流子吸收公式给出，αinterband 在光子能量

超过带隙时显著，αmetal 描述金属接触或等离子体增强结构导致的吸收，αscatter 则来自粗糙
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侧壁和缺陷引起的散射损耗。在典型 PCSEL 工作条件下，自由载流子吸收通常是主导项，但
在特定结构（如表面等离激元增强或超薄膜器件）中，金属吸收和带间吸收可能不可忽略。

为了避免概念混乱，必须立刻说明这些方程的类别。

式 (29.8)至式 (29.12) 属于电学输运模型。它们回答的是电势、载流子和电流怎样在器件
中分布。

式 (29.13) 属于热模型。它回答的是温度场怎样由 Joule 热、非辐射复合热和光吸收热驱
动出来。

而把这些结果写回折射率、材料增益与吸收，即

∆n = ∆n
(
N,T

)
, ∆g = ∆g

(
N,T, ω

)
, ∆α = ∆α

(
N,T

)
, (29.15)

则属于热-电-光耦合模型，因为它把电学和热学结果重新送回光学模块。

29.7 边界条件不是实现细节，而是器件物理的一部分

对器件方程来说，边界条件几乎和控制方程一样重要。一个非常实用的写法，是在建模笔

记中把每一条边界都写成“边界类型 + 数学式 + 物理含义”的三元组。例如：
对电学模型，欧姆接触通常意味着电势或准费米能级在接触处被固定，或者总电流被指

定；绝缘边界则对应法向电流为零。对热模型，理想热沉可用固定温度近似，对流边界可写成

−kth∇T · n̂ = h (T − T∞), (29.16)

其中 h 是等效换热系数。若界面热阻不可忽略，还需要写成温度跳变与热流之间的关系。对

光学模型，开放边界不能用理想反射边界替代，而应使用 PML、辐射边界或端口条件。
教材上最容易被忽略的一点是：边界条件并非“软件设置页最后再填的选项”，而是物理

模型本身的一部分。没有边界条件，就没有完整模型。更重要的是，边界条件往往对应整个器

件设计中最不确定的一部分，例如接触质量、封装散热和外界反射环境。因此，它们同时也是

不确定性预算的重要来源。

29.8 参数来源要分层管理：测量值、文献值和拟合值不是同一种可

信度

器件模型参数很多，但它们的可信度并不相同。最稳妥的做法，是把参数分成三层。

第一层是直接测量参数，例如层厚、几何尺寸、某些 I–V 或热阻数据。这类参数优先级
最高，因为它们与当前器件最接近。

第二层是文献参数，例如某一材料体系在相近掺杂和温度区间下的迁移率模型、SRH 寿
命经验范围或折射率色散参数。这些参数可用于起始建模，但必须附带文献环境信息，因为材

料体系和工艺差异可能很大。

第三层是反演拟合参数，例如接触电阻率、界面热阻或某些难以直接测得的增益压缩系

数。它们是必须明确标记，并做鲁棒性扫描，防止把“为了拟合当前曲线引入的自由度”误当

成可外推的材料常数，而非不能用。
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表 29.1: 器件模型中常见参数家族及其主要来源。表中给出的是参数类型与建模角色，而不是
可直接引用的数据库数值。

参数家族 常见来源 在模型中的主要作用

层厚、孔径、电极

尺寸

工艺测量、截面表征 决定纵向模、单胞辐射、注入路径与

热扩散路径

折射率、色散、吸

收

文献 + 光谱拟合 决定模式频率、重叠、辐射与内部损

耗

增益参数、透明密

度、微分增益

文献 + 增益模型拟合 决定从载流子到模增益的映射

迁移率、复合系

数、接触参数

文献 + I–V / L–I 校
准

决定电流扩展、串联电阻与阈值电流

来源

热导率、界面热

阻、换热系数

文献 + 热阻或温升校
准

决定稳态温升和热漂移反馈

这张表之后最需要补的一句，是参数出处的优先级说明：几何真值优先于名义设计表，直

接测量参数优先于文献平均值，文献平均值优先于反演拟合值。若某个参数只能来自反演拟

合，就应在正文或附表中明确写出它依赖哪些观测量被校准出来，以及它是否只在当前器件

结构与温度区间内有效。否则，读者很容易把“为解释一组曲线而引入的自由度”误当成普适

材料常数。

29.9 校准顺序为什么通常是先电学，再热学，最后光学回写

当模型参数不完备时，校准顺序会极大影响结论可解释性。一个经验上非常稳健的顺序

是：先校准电学，再校准热学，最后做光学回写。原因是，如果一开始就试图用光学参数去吸

收电学和热学的误差，很容易出现“拟合上去了，但变量物理意义全乱了”的情况。

更具体地说，首先应利用 I–V 数据、接触结构和几何信息，把串联电阻、注入效率和漏
电路径调到合理范围。接着再用热阻、光谱热漂移或热像信息去约束热边界和热源强度。只有

在电和热都大致满足基本约束后，才适合利用阈值漂移、共振波长漂移和输出特性去微调增

益或折射率温度系数。

这个顺序来自变量依赖关系：电学决定热源分布，热学决定折射率和增益回写，而光学响

应受前两者共同驱动。若倒置这个顺序，光学拟合参数往往会吸收本应由电学或热学参数解

释的误差。

29.10 测量 → 参数提取：先区分直接观测量与反演量

实验闭环的第一步，是把手头数据按“直接观测量”和“需要模型反演的量”分开，而非

立刻拟合。直接观测量包括截面层厚、孔径、刻蚀深度、电极尺寸、I–V 曲线、某些热阻数据、
远场角宽、偏振纯度和谱峰位置。它们应优先直接进入参数账本，因为这些量几乎不依赖模型

假设。反过来，接触电阻率、界面热阻、有效注入效率、非辐射复合系数和某些增益压缩参数，

则往往是通过模型解释实验时才被反演出来的量，而非直接测量量。
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把这两类量混在一起，是器件建模最常见的失控点。因为一旦把反演量伪装成直接测量

量，后续所有不确定性都会被低估。更稳妥的做法是明确写出

Mobs −→ Pdirect ∪ Pinfer, (29.17)

其中Mobs 是原始观测集合，Pdirect 是可直接进入模型的参数集合，Pinfer 是必须在校准过程

中反演的参数集合。式 (29.17) 的意义并不在于数学新奇，而在于它强迫读者先回答：“我现
在到底是在用实验给模型喂确定信息，还是在用模型解释实验来推回未知参数？”

表 29.2: 器件建模实验闭环中的典型“测量量 → 参数提取”映射。重点不在于把每个参数都
直接测出来，而在于明确哪些量是观测量、哪些量是反演量。

测量量 优先约束的参数或子模

型

说明

截面 SEM / AFM /工
艺记录

层厚、孔径、刻蚀深度、

电极几何

这是几何真值的第一来源，优先级高于名义设计表。

I–V 曲线与串联电阻

斜率

接触边界、漏电路径、

spreading layer 电阻
主要用于校准电学子模型，而不是拿来“顺便”调光学参数。

L–I 曲线与阈值漂移 注入效率、复合参数区

间、热回写强度

只能在电学与热学已基本满足基本约束后进入。

谱峰位置及其温漂 有效折射率温度系数、

增益谱偏移

主要约束热回写到光学的接口。

远场、偏振和近远场对

照

候选模身份、偏振选择、

辐射通道权重

更适合作为回验量，而不是一开始就用于大自由度拟合。

热像或热阻测试 界面热阻、换热边界、热

源分布代理

用于锁定热学边界，而不是直接替代器件内部温度场。

若这类表在具体项目中进一步扩展成材料参数表，还应在表后附一段“数据来源与适用

条件”。最稳妥的写法是明确注明：折射率数据来自哪类数据库或文献、适用于哪一温度和掺

杂范围，而非只报一个数字；增益参数基于哪类量子阱结构；热导率是室温低掺杂参考值还是

已包含重掺杂退化。任何材料参数表都应至少同时带“来源、温度、掺杂、平台”四个标签。

只有把这些前提写出来，后面的校准和回验才不会把参考值误读成跨平台、跨温区的普适常

数。

材料参数的适用边界 重要提示：表中数值若只是室温、低掺杂、名义结构下的参考量级，就

必须直说。尤其是折射率温度系数、热导率和增益参数，通常都随温度、掺杂和应变明显变化。

把它们当成无条件常数，是器件附录里最容易埋下的后续失真源。
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热导率的温度依赖性

半导体材料的热导率 κ(T ) 强烈依赖温度。对 GaAs、InP 等 III-V 化合物，在室温及以
上温区可采用以下经验公式 [18, 1]:

κGaAs(T ) ≈ κ300
(

T

300K

)−α
, κInP(T ) ≈ κ300

(
T

300K

)−β
, (29.18)

其中 κ300 是 300 K 时的热导率，指数 α ≈ 1.2–1.3 (GaAs), β ≈ 1.0–1.1 (InP)。这说明：

• 温度从 300 K 升至 400 K 时，GaAs 热导率下降约 25%–30%

• 温度从 300 K 降至 200 K 时，GaAs 热导率上升约 40%–50%

• 重掺杂会进一步降低热导率 (声子 - 杂质散射), 典型退化因子 0.5–0.8

对高精度热仿真，建议在材料参数表中明确 κ(T ) 的函数形式而非单一常数。若只使用

室温值 κ300，需评估由此引入的误差：对 ∆T ≈ 50K 的温升，忽略温度依赖性会导致
热阻低估约 10%–15%。

若某个设计的阈值电流明显高于冷腔和增益链条的预期，正确做法是先检查 I–V 与接触
结构是否说明了额外串联电阻或漏电路径，而非立刻去改增益模型；若这些都合理，再看热阻

与谱漂移是否提示温升过高；最后才轮到怀疑增益模型本身。这就是“先测量分层，再决定谁

该被校准”的含义。

29.11 预测 → 回验：如何判断模型真的具备外推能力

一个器件模型是否可靠，不能只看它能否重现实验中已经参与拟合的曲线。关键的是：在

校准阶段没有直接使用过的观测量，模型是否仍能解释。于是，实验闭环至少应分成两批量：

1. 校准量：用于锁定几何、电学、热学和部分光学接口；

2. 回验量：保留出来，不参与拟合，只用于检查模型是否具备预测能力。

对 PCSEL 来说，一个很自然的分层闭环是：

测量→参数提取→电学校准→热学校准

→光学回写→回验未参与拟合的远场、偏振、阈值漂移或工作窗口.
(29.19)

式 (29.19) 的实践意义很直接。若模型只会重现已经用于拟合的 I–V 与某一条 L–I 曲线，
却无法解释同一器件的谱漂移、远场主瓣变化或偏振窗口，那么它就还不具备“器件预测模

型”的资格。相反，若模型在未参与拟合的观测量上仍能给出正确趋势和合理量级，即便数值

上还有误差，也说明它抓住了主导物理。

因此，在报告器件建模结果时，最值得坚持的一条写法是：明确声明哪些实验量被用于校

准，哪些实验量被保留为回验。只要这一步没有写清楚，“模型与实验一致”这句话就没有足

够的信息量。
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29.12 仿真–实验对标协议：如何让数字与测量对话

仿真的终极价值不在于自洽，而在于能够预测和解释实验。然而，大量 PCSEL 仿真工作
在迈向实验对标的第一步就失败了：要么比较的对象不对等，要么忽略了关键的不确定度来

源，要么用事后拟合冒充事前预测。本节给出一套严格的仿真 - 实验对标协议，确保每一个”
吻合良好” 的宣称都经得起推敲。

29.12.1 对标前的层级对齐检查

在将仿真结果与实验数据放在一起比较之前，必须先完成以下五项层级对齐检查：

实验对标要求

仿真 - 实验对标的五项前置检查

1. 几何保真度检查：仿真中的几何参数（晶格常数 a、孔径 r/a、刻蚀深度 hetch、外

延层厚）是否与 SEM/TEM 实测一致？若使用名义设计值而非实测值，必须说明
理由并评估敏感度。

2. 材料模型真实性检查：折射率和增益谱是来自实测椭偏/PL 数据，还是仅靠文献
经验公式？对有源区，是否包含了载流子浓度依赖的增益压缩和折射率变化？

3. 边界条件等价性检查：仿真的是无限周期单胞、有限尺寸阵列还是完整器件？实
验测得的是面发射主瓣、边缘发射还是积分球总功率？两者是否在相同的物理量

层面进行比较？

4. 工作点对齐检查：仿真的是阈值处、阈值以上固定倍数还是最大功率点？实验数
据是在 CW 还是脉冲条件下测得？若实验未明确热沉温度和驱动条件，仿真不应

直接声称” 绝对阈值电流吻合”。

5. 不确定度量化检查：仿真侧是否提供了收敛误差估计？实验侧是否给出了仪器精
度、样品间涨落和重复性误差？若任何一方缺失不确定度信息，比较时应降级为”
定性趋势对比” 而非” 定量验证”。

可能出错处

最常见的对标失效案例是：仿真给出的是冷腔 Q 值换算的” 阈值增益”，实验给出的是
LIV 曲线上的转折点对应的” 注入电流”。这两个量虽然相关，但中间隔着载流子输运
效率、内量子效率、串联电阻和非辐射复合等多个未独立标定的环节。直接将二者画在

同一张图上并声称” 验证了阈值模型”，属于典型的范畴错误。

29.12.2 三级对标体系：从定性到定量

根据可用信息的完整程度和对标目标的差异，建议采用三级对标体系：
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Level 1: 定性趋势对标（最低门槛） 这一级只要求仿真正确预测参数变化的方向，不要求

幅度准确。典型问题包括：

• 孔径增大时，阈值是先降后升还是单调变化？

• 刻蚀加深时，远场主瓣变窄还是变宽？

• 温度升高时，激射波长红移速率是多少 nm/K？

通过标准：仿真预测的趋势符号与实验一致，且不存在反例。

报告规范

Level 1 对标的规范表述示例”如图 X所示，仿真预测随着占空比从 0.3增加到 0.6，A
模的辐射效率单调上升，这与 PL 淬灭校正后的 EL 强度趋势一致（Pearson 相关系数
r = 0.87）。需强调这是定性趋势验证，不涉及绝对效率标定。”

Level 2: 半定量范围对标（推荐门槛） 这一级要求仿真给出的数值落在实验测量的不确定

度范围内，或至少在同一数量级。典型问题包括：

• 仿真阈值电流密度 Jth,sim 是否处于实验值的 ±15% 以内？[行业标准] 对成熟工艺平台，
±30% 通常被认为是前期设计的可接受窗口，但发表级对标建议达到 ±15%

• 远场发散角的仿真值与 CCD 拟合值偏差是否小于 5◦？

• 模式波长差的仿真预测与光谱仪分辨率相比是否显著？对波长绝对值，建议要求 ∆λ <

±0.5nm[行业标准]

通过标准：关键量的相对偏差 δ = |Xsim −Xexp|/Xexp 应满足：

• 阈值电流 Ith: δ < 15% (发表级) 或 δ < 30% (前期设计)

• 激射波长 λ: δ < 0.5nm 或 δ < 0.1%

• 斜率效率 ηd: δ < 20%

• 远场发散角 θ: δ < 5◦ 或 δ < 10%

所有偏差均应可由已知不确定度源 (材料参数误差、几何尺寸公差、温度漂移等) 合理解释。

实验对标要求

Level 2 对标的不确定度预算模板若仿真值为 Xsim ± σsim，实验值为 Xexp ± σexp，则

兼容性判据为：

|Xsim −Xexp| ≤ k
√
σ2sim + σ2exp,

其中 k是覆盖因子。对近似正态、双侧区间，工程上常取 k ≈ 2；严格 95%对应 k = 1.96。

本书将“k ≈ 2”标记为 [工程经验] 近似，若需发表级不确定度报告应明确采用的统计
分布与置信定义。若上述不等式不成立，则需要检查是否存在系统性偏差（如材料参数
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失配或未建模物理机制）。

Level 3: 定量预测对标（严格门槛） 这一级要求在没有事后拟合的前提下，仿真预测与实

验数据在误差棒内完全吻合。这通常需要：

• 所有输入参数均来自独立表征（SEM、椭偏、Hall 效应、DLTS 等）

• 仿真模型包含所有已知的一阶和二阶物理机制

• 进行了盲测验证：用一部分实验数据校准模型，然后用另一部分数据进行预测检验

通过标准：reduced chi-square χ2
ν = 1

N−p
∑

i
(ysim,i−yexp,i)2

σ2
i

接近 1（理想范围 0.8–1.2），其中
N 是数据点数，p 是拟合参数个数。

可能出错处

Level 3 对标的一个常见陷阱是” 过度调参”：通过调整多个自由参数（如有源区掺杂浓
度、缺陷态密度、接触电阻等）使得仿真曲线与实验点完美重合，但这些参数的物理合

理性未经独立验证。这种做法得到的” 吻合” 只是数学拟合，不具备预测能力。正确的
做法是报告每个可调参数的物理约束范围和敏感性分析。

29.12.3 关键物理量的对标技术规范

针对 PCSEL 特有的几类关键测量，以下是具体的对标技术要点：

29.12.3.1 LIV 曲线的对标

LIV（Light-Current-Voltage）特性是激光器最基本的宏观指标。对标时要注意：

• 阈值提取方法一致性：实验上常用拐点法、线性拟合法或二次微分法提取 Ith，仿真上也

应采用相同算法处理 L− I 曲线，而不是直接用冷腔 Q 值推算。

• 热滚降（thermal rollover）建模：若实验观察到高温或大电流下的功率饱和/下降，仿
真必须包含自加热效应和温度依赖的效率下降机制（如 Auger 复合、载流子泄漏）。

• 串联电阻校准：V − I 曲线的斜率应与实验 extracted 的串联电阻 Rs 一致。若偏差超过

20%，需要检查接触模型和掺杂分布。

29.12.3.2 光谱特性的对标

激射波长和边模抑制比（SMSR）的对标要点：

• 波长温度漂移：实验测得的 dλ/dT 应与仿真中材料色散 +热光效应的综合预测一致。[文
献值] 对 InGaAsP/InP 相关器件，常见量级约为 0.05–0.1nm/K，但需绑定工作电流与
温区条件 [78]。
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• SMSR 的定义统一：实验 SMSR 通常定义为主模与最强边模的功率比（dB），仿真也应
在相同带宽和积分时间内计算，避免因频谱分辨率不同导致的人为高估。

• 动态展宽效应：若实验光谱仪分辨率有限（如 > 0.1nm），仿真应考虑线宽展宽机制（相
位噪声、模式跳动），否则可能出现” 仿真线宽远窄于实验” 的假性不符。

29.12.3.3 远场图案的对标

远场辐射图案的对标最具挑战性，因为其对几何误差极为敏感：

• 角度坐标系统一：确认实验使用的是立体角 (θ, ϕ) 还是直角坐标 (x, y) 探测器平面，并进

行适当的 Jacobian 变换。

• 背景扣除：实验远场常包含杂散光和基底辐射，对标前应减去暗背景和自发辐射背景。

• 有限尺寸效应：若仿真用的是无限周期近似，而实验器件只有几十个周期的阵列，衍射旁
瓣的位置和强度会有显著差异。此时应改用有限尺寸全波仿真或直接使用 Fraunhofer 衍
射公式修正。

交叉验证协议

远场对标的快速诊断流程

1. 比较主瓣 FWHM：若仿真值明显小于实验值，可能是阵列尺寸过大或孔径均匀性
假设过理想

2. 比较旁瓣位置：若旁瓣角度系统性偏移，可能是晶格常数或波长输入有误

3. 比较偏振消光比：若实验 PER远低于仿真值，可能存在应力双折射或加工不对称

4. 旋转平均 vs 方位分辨：确认实验是否做了角度平均，避免将各向异性仿真与各向
同性实验直接比较

29.12.4 当仿真与实验不符时的诊断树

即使完成了上述所有检查，仿真与实验出现分歧仍是常态。这时应避免两种极端反应：一

是盲目怀疑仿真，二是轻易否定实验。建议采用如下系统化诊断流程：

1. 复查输入参数：逐一核对所有几何和材料参数，特别注意单位制转换（nm/µm/eV/meV）、
温度条件和批次间工艺变异。

2. 简化测试：构建一个极度简化的基准案例（如单层平板波导、理想 PEC 边界），验证求
解器本身是否正确配置。

3. 网格/基函数收敛再确认：有时初始收敛测试不够充分，特别是在引入新物理场（如热耦
合）后需要重新验证。
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4. 敏感性分析：对可疑参数做扫描，观察是否存在某个参数的微小变化就能解释仿真 - 实
验差距。这可能揭示未被充分认识的关键机制。

5. 独立工具复核：用另一种数值方法（如 FDTD vs FEM）或另一款软件重算同一结构，排
除单一工具的 bugs 或实现细节影响。

6. 请求原始数据：若实验数据来自合作组，索要原始测量文件和校准记录，有时数据处理
过程中的平滑、滤波或归一化会引入人为 artifacts。

建立一个” 失败日志” 文档，详细记录每一次仿真 - 实验不符的案例、排查过程和最终原
因。长期积累下来，你会发现某些类型的偏差反复出现（如始终低估阈值电流 20%），这往往
指向某个被忽视的系统性误差源（如接触电阻模型过于理想）。

29.12.5 对标结果的报告伦理

最后，必须强调对标报告的学术诚信底线：

学术诚信提醒

仿真 - 实验对标的红线准则

• 禁止选择性呈现：不得只展示吻合良好的数据点而隐藏明显偏离的点。若某些条件
下的对标失败，应如实报告并讨论可能原因。

• 禁止事后调参冒充预测：若使用了实验数据来确定模型参数，必须声明这是”拟合”
而非” 预测”，并用独立的测试集进行验证。

• 禁止模糊不确定度：不得用光滑曲线连接稀疏的实验点制造” 完美跟踪” 的视觉错
觉。应清晰标示误差棒和数据点密度。

• 禁止跨层级比较：不得将冷腔仿真结果直接与器件级 LIV 曲线放在同一纵轴上比
较，除非明确说明了中间的转换假设。

29.13 不确定性传播：不要只给单值，要给证据范围

一旦模型里存在文献参数和拟合参数，就不应只给出单一预测值，而应报告一个带条件

的区间。最常见的一阶传播写法是

δy2 ≈ ∇py
T�p∇py, (29.20)

其中 p 是参数向量，�p 是其协方差矩阵，y 可以是阈值电流、波长漂移、光束偏角或温升等输
出量。若缺乏完整协方差，也应至少进行区间扫描和灵敏度排序，明确指出哪些参数真正主导

了结论。

从报告角度看，这意味着结论最好写成“在给定参数区间与边界条件假设下，某输出落在

什么范围”，而不是只报一个最优单值。对器件设计而言，这种写法更诚实，也更有工程意义，

因为它直接体现设计对工艺和参数漂移的鲁棒性。
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易错点

将一个在狭窄拟合条件下获得的参数值直接外推到不同温度、不同几何或不同注入区

间，是器件模型最常见的失真来源之一。尤其当某参数本来只是“补偿误差的拟合旋钮”

时，它更不应被当作材料常数传播到其他工作点。

29.14 回到 PCSEL：可交付器件结论的组成

到这里，可以把器件建模的真正交付物说清楚。一个合格的 PCSEL器件模型不应只交付
阈值电流数值，还应给出可审计的证据链：

它应当明确给出外延层与目标模式之间的重叠信息；明确材料增益如何映射成模增益；明

确哪一类损耗主导了阈值；明确电流如何分布到有源区；明确热源与热点在哪里；明确温升如

何回写到折射率、增益和吸收；最后明确在这些回写后，目标模是否仍在工作窗口内保持优

势。

只要这条证据链缺少其中一环，结论就应主动降级。反过来说，若这条链完整，即便最终

结果只是“某设计方案在当前参数不确定度下不够鲁棒”，它仍然是高质量器件建模，因为它

解释了失败发生在哪里。

回看本章

器件建模的核心，是把“材料增益 -> 模增益 -> 净模增益 -> 阈值条件 -> 阈值电流 ->
热回写”组织成一条变量流向清晰的证据链，而非把更多方程堆在一起。速率方程近似适合做

一致性核查，完整器件结论则必须依赖 Poisson、漂移-扩散和热方程。边界条件是模型本身的
一部分，参数来源必须分层管理，校准顺序应优先稳住电学和热学，再做光学回写；而一套真

正可交付的器件模型，还必须把“测量 -> 参数提取 -> 分层校准 -> 预测 -> 回验”写成显
式闭环。真正有用的器件模型，不只给一个数值，还要告诉读者这个数值是怎样来的、由哪些

参数主导、在什么条件下会失效。

练习题

1. [基础] 结合式 (29.1)，写出你当前研究对象中每一个箭头对应的输入、输出和近似条件。

2. [基础] 说明为什么式 (29.7) 只能作为器件级一致性核查，而不能替代完整漂移-扩散模
型。

3. [进阶] 为一个电注入 PCSEL 设计一套参数分层表，区分直接测量、文献引用和拟合反
演三类参数。

4. [进阶] 假设热回写后目标模排序翻转，写出你会优先检查的三个接口变量，并说明它们
分别属于光学、电学还是耦合模型。
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5. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）为一个你熟悉的器件案例写出一条“测量
-> 参数提取 -> 分层校准 -> 预测 -> 回验”的最小实验闭环，并指出哪一项观测量最
适合保留为回验量。

延伸阅读

• 下一章将把本附录中的变量链变成数值验证和发布门槛，也就是从“能建模”走向“能证
明模型可信”。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若想进一步对照半导体激光器器件建模的一般框架，可结合 [10, 80, 20, 74] 中关于增益、
器件设计与实验对接的内容一起阅读。阅读时应重点核对相关模型假设、参数范围与文

献适用条件。
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读完本章，你应能

• 理解为什么“收敛、守恒、交叉验证和版本记录”本身就是物理结论的一部分，而不是报
告末尾的形式主义附录。

• 掌握 RCWA、FDTD和 FEM三类数值方法各自最关键的验证逻辑，并知道它们在 Lumer-
ical 与 COMSOL 风格工作流中的典型落点。

• 学会把仿真结果分成“探索性、已验证、可发布”三个层级，用明确门槛控制结论升级。

读前准备 建议已掌握 第十四章、第十五章、第二十五章和第二十七章 中关于方法分工、完

整工作流和常见失败模式的内容。

阅读主线 本章所处模型层级：L1→L4

前文已经讲清了 PCSEL 应该怎样建模，但要让模型成为可信证据，还需要最后一层工
作，即验证与发布门槛。本附录先说明为什么验证是物理论证本身，而非清单化装饰；随后分

别讨论 RCWA、FDTD 和 FEM 的验证逻辑，重点解释每一项检查到底在防什么误判；再把
这些方法层面的检查提升到工作流层面，形成从冷腔到器件级的阶段门槛；最后给出一个通

用排错决策树，帮助读者在结果异常时按正确顺序排查，而不是一开始就盲目调网格。

30.1 为什么验证不是额外工作，而是物理论证本身

对 PCSEL 这类开放、多尺度、多物理场问题来说，一次仿真从来不只是“给出一个数
值”。它同时还暗含了大量前提：边界是否真正开放，网格是否足够细，时间窗是否足够长，参

数版本是否一致，模型是否仍处在近似适用范围内。若这些前提没有被验证，那么输出的数值

就不能算物理证据，只能算求解器在某组设置下给出的一个候选答案。

这也是为什么本附录不把验证写成孤立 checklist。需要掌握的是每一项检查对应的物理
误差来源。例如，能量守恒检查并非为了让表格更完整，而是为了防止把人工边界反射误判成

高 Q；阵列尺寸收敛是为了确认你研究的确实是有限器件物理，而不是一个偶然选中的尺寸

共振点，而非为了“多跑几轮显得更认真”。

370
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直觉框

仿真验证的目标是说明当前证据链支持的物理结论在常见数值误差和建模误判下仍保

持不变，而非证明求解器能够运行。

30.2 通用验证逻辑：先问收敛，再问不变量，再问模型边界

无论使用哪一种求解器，验证的顺序都不应是随意的。最稳妥的做法是按三层推进。

第一层是数值收敛。也就是检查当离散尺度继续加密时，关键输出是否趋于稳定。这一层

防止的是“纯离散误差被误读成物理趋势”。

第二层是不变量或守恒量检查。例如无源周期散射中的功率平衡、模排序对无关归一化

的稳健性、以及同一物理结论在不同激励方式下是否保持。这一层防止的是“设置看起来收

敛，但其实在解错误问题”。

第三层是模型边界检查。也就是说，即便数值已经收敛，也要问当前模型的物理前提是否

仍然成立。比如，二维有效折射率模型对某结构也许已经数值收敛，但若纵向强矢量效应开始

主导，它仍然不能支撑最终三维器件结论。

只有这三层都站住，结果才有资格升级。若只通过第一层而没过第二层或第三层，结果通

常仍然只能算探索性结果。

30.3 RCWA 验证：验证对象是单胞开放散射，而不是某条窄谱线

RCWA 的优势在于它能高效处理周期单胞的开放散射，但这也意味着它最容易被误读成
“只要谱线足够尖就说明模式足够好”。正确的验证逻辑应当围绕四件事展开。

第一，傅里叶截断是否收敛。也就是说，随着保留倒格矢数目增加，关键量例如共振频

率、上下出光比例和目标模与竞争模的排序是否稳定。若排序本身仍会随截断阶数变化，那么

任何后续结论都应当暂停。

第二，层状切片和几何逼近是否足够准确。对有刻蚀深度、斜侧壁或复杂层栈的结构，

RCWA 常需把纵向轮廓分层近似。此时不仅傅里叶阶数要收敛，纵向切片数也要收敛。否则
你看到的谱线变化，可能只是几何逼近误差。

第三，功率平衡是否成立。对无源结构，反射、透射与吸收应满足功率守恒。若不守恒，

优先应怀疑截断、材料模型或归一化，而不是先解释谱特征。

第四，谱特征是否真和目标模对应得上。一个高质量 RCWA结果，不应只给一张反射谱，还
应能说明某个谱特征与哪类 Gamma 点候选模相对应，以及该特征是否与前面的 PWE/CWT
结论同向。

若把这些检查映射到软件路径上，在 Lumerical 的 RCWA 工作流里，重点通常是傅里叶
阶数、入射角/偏振设置和材料层切片一致性；在 COMSOL 的单胞频域Wave Optics 路径里，
虽然实现框架不是 RCWA，但本质上也要检查“单胞周期散射是否随网格、端口和相位周期
边界稳定”。求解器名称不同，验证逻辑并没有变。

若某个单胞设计在 RCWA中显示一条非常窄的反射特征，但将傅里叶阶数从 NG 提高到
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NG + 2 后，竞争模与目标模的排序发生翻转，那么最合理的结论是“当前单胞结论尚未收敛，

不能进入下一阶段”，而非“结构具有很强模式选择”。

30.4 FDTD 验证：时间窗、PML 和激励源决定你看到的是模还是
伪影

FDTD 的优势在于它直接处理有限阵列、宽带响应和近远场变换，因此在 PCSEL 工作
流中尤其适合做有限器件验证。但它也有典型的风险：若时间窗太短、PML 不稳或激励方式
不合适，就会把数值伪影误读成模式特征。

第一，网格与时间步必须以关键输出为准，而不是以“默认稳定条件”为准。稳定只意味

着算法不会发散，不意味着提取出的远场、Q 或模排序已经可信。必须显式检查近场、远场主

瓣和共振位置对网格是否收敛。

第二，PML 不只是一个吸收层参数，而是开放边界定义的一部分。若 PML 距离器件太
近、厚度不足或参数与出射角谱不匹配，就会产生人工反射，进而污染衰减率和远场。很多表

面上很高的 Q，本质上只是边界没吸干净。

第三，激励源决定了你容易看到什么模。若源位置、偏振或频带过于偏向某一类模式，就

可能让目标模看起来“天然更强”，但这并不等价于它在自发起振条件下也一定更有优势。因

此，在有限阵列 FDTD 中，建议至少用两类激励方式交叉检查，例如脉冲偶极源与更接近目
标模对称性的定制源。

第四，若要从时域衰减提取 Q，就必须同时报告拟合时间窗和残差。因为 FDTD 输出常
包含多个模的叠加，拟合区间选得不同，得到的衰减率可能明显变化。

从软件映射看，FDTD 主要对应 Lumerical FDTD 或 MEEP 一类时域工具。COMSOL
的主力并非 FDTD，而是频域 FEM。因此，如果你的工作流以 COMSOL 为主，就不应强行
用“时域直觉”来解释所有频域结果，而应转向本附录后面的 FEM 验证逻辑。

30.5 FEM 验证：收敛的不只是网格，还有问题本身的弱形式实现

频域 FEM 在 PCSEL 建模中很有价值，特别是处理复杂几何、材料色散和多物理场接口
时。但 FEM 的验证重点与 FDTD 不同。对 FEM 来说，真正要小心的除了网格大小，还有
单元阶次、PML 形式和弱形式实现中的材料定义。
第一，必须区分 h-收敛和 p-收敛。也就是说，不仅要问网格细化是否稳定，还要问提高单

元阶次后结果是否保持一致。对高对比度电磁边界和强曲率几何，区分这两类收敛尤其重要。

第二，开放系统中的本征频率问题常依赖 PML。若 PML 设计不当，本征模可能带入明
显伪影或被错误地局域化。因此，PML 厚度、拉伸参数和位置都必须扫一轮，而不是一次设
置后就默认可靠。

第三，要尽可能交叉比较本征问题与驱动问题。若某一共振在本征频率研究中存在，那么

在对应频率附近的驱动频域响应中也应能看到相容特征。若二者长期对不上，往往说明边界、

材料或模识别出了问题。
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第四，弱形式中的材料色散和损耗写法必须和正文约定一致。特别是在包含复介电常数、

温度依赖材料和各向异性时，只要实现细节稍有不一致，数值就可能“稳定但错误”。

在工程软件上，这一路径最典型的是 COMSOL的Wave Optics频域或本征频率研究。其
优势是与 Semiconductor 和 Heat Transfer 共几何、共网格策略更自然；代价则是验证工作不
能偷懒，因为复杂耦合越多，弱形式和边界实现的错误就越不容易被肉眼发现。

对 FEM 本征频率问题，出现一个数值上平滑、形状上也像“模式”的场分布，并不自动
说明它就是你要的物理模。只要 PML、端口、材料或对称边界设置不当，求解器同样可以给
出自洽但无物理意义的伪模。

30.6 收敛性检查的目标：不是让数字不变，而是让结论不变

很多人做收敛分析时，只盯着一个绝对数值，例如共振波长变化不到多少就算通过。这个

标准并非无用，但对 PCSEL 来说还不够，因为真正影响设计决策的通常是结论本身是否稳
定，而非单个数值。例如：目标模和竞争模的排序是否稳定，远场主瓣是否仍朝同一方向，热

回写后工作窗口是否仍然存在。

因此，更成熟的收敛检查应当至少包含两层阈值。一层是数值量收敛阈值，例如频率、Q、

温升等变化小于某个比例；另一层是结论阈值，即排序、趋势和设计选择不发生翻转。若第一

层过了而第二层没过，那么从工程角度看，结果仍然不够稳健，因为它还不能支撑设计决策。

30.7 从冷腔到器件级：需要怎样的阶段门槛

前文 第二十五章 把工作流分成了 L1 到 L4 四层。本附录则把这四层进一步转成“升级
门槛”。表30.1 总结了一个实用版本。

表 30.1: 从冷腔到器件级的阶段门槛。只有当前一层证据满足门槛，结果才应升级到下一层结
论。

层级 主要输出 至少应满足的门槛

L1 结构

候选层

候选模、对称性、被

动损耗趋势

单胞或简化模型收敛；功率平衡与边界一致；候选模可与理论图像对上

L2 光学

阈值层

阈值增益、有限阵列

远场、模排序

有限尺寸结果对阵列尺度和开放边界稳定；目标模相对竞争模排序不翻转

L3 电学

映射层

载流子分布、J–V、
阈值电流形成机制

电学边界与参数来源清楚；器件结论不再依赖均匀增益假设

L4热-电-
光工作层

工作窗口、热漂移、

模式稳定性

温度场回写后结论仍稳健；工作窗口而非单点最优被明确给出

若要把“多物理场已收敛”写得更可复核，还应给出连续两轮闭环迭代的量化差分，例如

|∆Ith|
Ith

< 2%, |∆Tmax| < 1K, |∆λ| < 0.02nm,

并说明这些门槛对应的是冷腔层、电热层还是完整回写层。否则，“已收敛”仍然只是一个没

有门槛的形容词。
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这个表最重要的作用，是防止结论越级。只要尚未通过 L3 门槛，就不能输出器件级阈值
电流；尚未通过 L4 门槛，就不能输出热稳定工作窗口。这样做看似保守，实际是在节约研究
时间，因为它能避免把错误层级的结果带进后续更昂贵的仿真和实验中。

30.8 收敛标准不应只写“已收敛”，而应写成门槛

对真正可复用的 PCSEL 建模记录来说，“结果已收敛”这句话几乎没有信息量。更有用
的写法，是先规定当前层最重要的 2–3 个观测量，再规定它们的允许变化范围。例如，单胞
RCWA 层可以把目标模频率、上下辐射比和阈值代理增益作为门槛量；有限阵列全波层可以
把目标模频率、Q、主瓣角度和主瓣半高全宽作为门槛量；电热光层则可把阈值电流、峰值温

升和工作频率漂移作为门槛量。

表 30.2: 多物理场链中的最小收敛门槛示例。
层级 建议观测量 收敛写法示例

RCWA 单胞层 候选模频率、反射谷位

置、上下辐射比

增加傅里叶阶数后，三者相对变化均小于预设容差

FDTD/FEM
冷腔层

目标模频率、Q、远场主

瓣角度、主瓣半高全宽

网格/PML/阵列尺寸继续加密时，结论不翻转且变化进入平台区

电学层 J–V 曲线拐点、载流子
峰值位置、串联电阻估

计

网格和边界再细化时，关键电学量变化不再显著

热学层 峰值温升、热点位置、热

阻提取

热网格与热边界变化后，热点位置与热阻进入稳定区

电热光闭环层 阈值电流、工作频率漂

移、目标模相对竞争模

裕量

回写再细化后，目标模身份与窗口结论不翻转

30.9 网格收敛最好固定成五步流程

若每次都凭直觉决定“再加密一点”，很容易把收敛检查做成不可复现的个人习惯。更稳

妥的最小流程是五步：第一，先选一个当前最关心的可观测量，例如目标模频率、Q 或主瓣角

度；第二，只改一个离散参数，如网格尺寸、单元阶次或时间步长；第三，记录两到三个连续

加密层级下的变化；第四，确认变化趋势进入平台区，而不是仅偶然变小一次；第五，再切到

下一个离散参数。这个顺序的意义，在于避免多个数值旋钮同时变化后无法归因。

易错点

多物理场链里最常见的伪收敛，是“光学网格收敛了，但电热回写后结果又翻转”。这是

层级升级后可观测量本身变了，而非收敛失败。因此，任何声称“器件级结果已收敛”

的说法，都必须写明它是在冷腔层、电学层、热学层还是闭环层收敛。
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30.10 排错决策树：结果异常时按什么顺序查

当结果异常时，不宜同时修改多个设置并混合归因。更有效的做法是固定一棵决策树。

图30.1 给出一条适合 PCSEL 建模的最小顺序：先查版本和几何，再查边界与单位，再查收
敛，最后才讨论是否可能存在真正的新物理。

结果异常或跨

方法不一致

版本、单位、

几何是否一致

否

先修正输入账本

是

继续检查边界

开放边界、端口、

完美匹配层、周

期条件是否正确

网格、时间窗、

傅里叶阶数或单

元阶次是否收敛

不同激励或第二种方

法下趋势是否一致

若仍异常，再讨论

模型边界或新物理

图 30.1: PCSEL 建模的最小排错决策树。

这棵树的意义不在于它是否覆盖所有细节，而在于它强制研究者避免一个高频错误：还

没确认输入和边界是否一致，就急着把异常结果解释成模式分裂、非线性或热反馈新现象。对

开放系统而言，这种过早解释尤其危险，因为数值边界伪影本来就很容易伪装成模态物理。

只保存“最直观的一次结果图”，而不保存失败设置、收敛扫描和版本差异记录，会让团

队在几周后完全失去判断力：既不知道当前结果是不是偶然命中，也不知道过去排除过哪些

伪影路径。对 PCSEL 这类多阶段工作流，这种信息丢失的代价极高。
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30.11 怎样把验证结果写成可发布报告

当所有验证都完成后，最好的报告方式并非把几十张收敛图全部塞进正文，而是把它们

整理成三层证据：

第一层是“当前结论依赖什么模型和近似”。这让读者知道结论的物理边界。

第二层是“当前结论通过了哪些数值门槛”。这让读者知道结果不只是理想图，而是经得

起反证的结果。

第三层是“当前结论仍受哪些不确定因素限制”。这让读者知道结果是否已达到可发布级

别，还是仍然停留在探索性级别。

对软件路径而言，也应采取同样写法。例如，不必写成“在某软件里点了哪些选项”，而

应写成“在周期单胞开放散射模型中已验证傅里叶/网格收敛，在有限阵列开放全波模型中已
验证 PML 与阵列尺寸收敛，在器件模型中已验证电热回写后结论不翻转”。这样写既保持与
求解器实现解耦，又保留了足够的技术可追溯性。

30.12 数值不确定度量化与报告规范

基于 第十六章 中的误差分析理论，本节给出可直接用于项目实践的数值不确定度量化流

程和报告模板。

30.12.1 各方法的主要误差源

多方法互证的另一个关键维度是理解并量化每种方法的数值误差来源。只有清楚地知道

每个数字背后的不确定度，才能做出可靠的工程判断。本节系统梳理各类方法的主要误差源、

收敛行为和交叉验证策略。

先统一本章收敛门槛口径（探索级/本书算例/发布级） 为避免把“调参初筛阈值”误读成

“发布级硬标准”，本章后续阈值统一按三层门槛解释：探索级用于快速筛查方向；[本书算例]
用于本教材 benchmark 对齐；发布级用于论文或项目验收。若项目硬件、几何或误差预算变
化，应重新定义门槛，而不是机械照搬。

表 30.3: 本章收敛门槛的三层口径（方法学文献 + 本书 benchmark 约定）。
指标 探索级（快速筛查） 本书算例（章节默认） 发布级（建议）

PWEM 频率收敛 相邻 NG 频率漂移 <

1%
相邻 NG 频率漂移 <

0.5%
相邻 NG 频率漂移 < 0.2% 并给收敛
曲线

RCWA 共振峰漂移 阶数扫描后峰位变化

< 2 nm
峰位变化 < 0.5 nm 峰位变化 < 0.2 nm 且功率守恒误差

< 10−3

FDTD/FEM 共振频

率一致性

同数量级一致 相对偏差 < 1% 相对偏差 < 0.5% 并给网格与时间窗敏
感性

模式排序一致性 目标模不翻转 目标模不翻转 + 竞争模
次序稳定

目标模不翻转并给最坏样本与误差条
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30.12.1.1 PWEM 的误差来源与控制

PWEM 作为本征模求解器，其主要误差来自三个方面：

平面波截断误差 PWEM 将介电常数分布展开为傅里叶级数，截断阶数 NG 直接影响精度。

典型的收敛行为是：随着 NG 增加，本征频率按幂律收敛。对高对比度结构（如空气孔/半导
体界面），需要更高的 NG 才能达到与低对比度结构相同的精度。

数值误差控制

PWEM 收敛性检查清单

• 频率收敛：目标模式的归一化频率 ωa/(2πc) 随 NG 的变化应小于 10−4

• 带隙位置收敛：带隙边缘的频率漂移应小于带隙宽度的 1%

• 场分布收敛：连续两次 NG 增加的场均方根差异应小于 1%

• 对称性保持：简并模的频率分裂应远小于它们与邻近模式的间距

典型经验值：对空气桥型 PC，NG ≥ 11× 11；对衬底支撑型 PC，NG ≥ 15× 15。

k 空间采样误差 对色散曲线的绘制，k 空间的采样密度会影响带结构的平滑度和极值点的

准确性。建议在布里渊区高对称点附近加密采样，以确保带边位置的精度优于 0.5%。

有效折射率近似误差 二维 PWEM 通常用有效折射率 neff 代替真实的三维波导结构。这会

引入系统性误差，特别是对垂直损耗和模式体积的计算。定量估计时，应将二维 PWEM 结果
与三维 RCWA 或 FEM 进行基准比对，典型偏差范围在 5%− 15% 之间。

30.12.1.2 CWT 的模型降阶误差

CWT 通过将无穷维 Maxwell 方程投影到少数主导波上来实现模型降阶。其误差主要来
自 truncation 和耦合系数近似。

主导波选择的完备性 CWT的精度取决于所选基底是否能充分描述真实物理。一个实用的检
验方法是逐步增加波的数目，观察关键输出（如阈值增益、辐射效率）的相对变化：

εN =

∣∣∣∣XN+1 −XN

XN

∣∣∣∣ , (30.1)

其中 XN 是用 N 个波计算的目标量。当 εN < 1% 时可认为收敛。

耦合系数的计算精度 CWT 中的耦合系数 κ 通常通过对单胞积分获得：

κ =
ω2

2V

∫
V
∆ε(r)E∗i (r) ·Ej(r) d3r. (30.2)
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数值积分时的网格密度和几何逼近会直接影响 κ 的精度。建议做法是：先用高精度全波方法

（RCWA/FEM）计算单胞场，再用这些场校准 CWT 的耦合系数。

交叉验证协议

CWT 与 RCWA 的交叉验证协议

1. 用相同单胞几何分别运行 CWT 和 RCWA

2. 比较两者的共振频率偏差：|λCWT − λRCWA|/λRCWA < 2%

3. 比较辐射效率的趋势一致性（不必逐点相同）

4. 比较参数扫描的灵敏度符号（如对孔径变化的响应方向）

若以上任一条件不满足，应返回检查 CWT 的主导波选择或 RCWA 的傅里叶阶数。

30.12.1.3 RCWA 的傅里叶收敛与 Gibbs 现象

RCWA 的核心是将电磁场和介电函数展开为 Floquet-Bloch 级数。其主要误差源包括：

傅里叶阶数不足导致的 Gibbs 振荡 对具有高对比度界面的结构，介电函数的傅里叶级数在

不连续处会出现 Gibbs 振荡。这会导致：

• 共振峰位置的系统性偏移（通常向长波方向）

• 虚假的旁瓣或共振分裂

• 功率守恒 violation（反射 + 透射 ̸= 1）

数值误差控制

RCWA 收敛性检查清单

• 傅里叶阶数扫描：从 NG = 10 开始，每次增加 5，直到共振波长变化 < 0.5nm

• 功率守恒：|R+ T +A− 1| < 10−3（无源结构）

• reciprocity 检查：正向和反向入射应给出相同的透射谱

• 层厚收敛：对有刻蚀深度的结构，纵向切片数应使得每片厚度 < λ/(20n)

对深孔结构（纵横比 > 5 : 1），可能需要 NG > 30 才能收敛。

坐标变换技术的必要性 对圆柱形空气孔等曲面边界，标准的阶梯近似会引入显著的几何误

差。此时应采用因子化规则（factorization rules）或曲线坐标系 RCWA 来提高精度。一个简
单的诊断是：若增加 NG 后共振波长仍在单调漂移（而非震荡收敛），则很可能需要改进几何

表述。
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30.12.1.4 FDTD 的时间域误差累积

FDTD 通过在时间和空间上离散 Yee 网格来演化 Maxwell 方程。其误差特性与其他方法
显著不同。

数值色散误差 Yee 网格中的波传播速度依赖于波长与网格尺寸之比。这会导致：

vnum = c

[
1− 1

24
(k∆x)2 +O((k∆x)4)

]
, (30.3)

其中 k = 2π/λ。为将相速度误差控制在 1% 以内，需要 ∆x < λ/(10n)。对 PCSEL 这种多波
长干涉的结构，建议使用更保守的标准：∆x < λ/(15n)。

时间窗长度与 Q 值提取误差 从高 Q 谐振器的衰减曲线提取 Q 值时，时间窗长度 Twin 必

须满足：

Twin >
10Q

ω0
, (30.4)

否则拟合得到的衰减速率会有显著偏差。一个常见的症状是：延长仿真时间后，提取的 Q 值

持续增大而不饱和。

PML 反射引起的伪影 完美匹配层（PML）的理论反射率为零，但数值实现中会有微小反
射。对超高 Q模式（Q > 106），即使是 10−6 量级的 PML反射也会污染结果。缓解策略包括：

• 增加 PML 层数（典型值：12-16 层）

• 使用渐变电导率剖面（polynomial grading）

• 将 PML 放置在远离强场区域的位置（至少 λ/2）

• 若问题本身是无限周期单胞，可在横向采用 periodic boundary + Bloch 条件；若是有限
器件，应保留开放边界（PML），并通过增大计算域、提高 PML 厚度/阶次与参数扫描抑
制伪反射

交叉验证协议

FDTD 与 FEM 的交叉验证协议

1. 在同一有限尺寸器件上分别运行 FDTD（时域）和 FEM（频域）

2. 比较共振频率：偏差应 < 1%

3. 比较 Q 值：在对数尺度上一致即可（如两者都在 104 量级）

4. 比较近场图案的重叠积分：|⟨EFDTD|EFEM⟩|2 > 0.9

5. 比较远场主瓣方向和角宽：峰值角度偏差 < 2◦

注意：由于 FDTD 是宽带激励而 FEM 是单频求解，前者可能激发更多杂散模，因此
近场重叠略低是可接受的。
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30.12.1.5 FEM 的网格自适应与弱形式误差

FEM 通过变分原理将微分方程转化为线性代数问题。其误差估计最为成熟。

h- refinement 与 p-refinement FEM 提供两种收敛途径：

• h-精化：减小网格尺寸 ∆h，固定单元阶次 p

• p-精化：提高单元多项式阶次 p，固定网格

对光滑解，p-精化的指数收敛速度远超 h-精化。但对具有奇点（如尖锐金属边角）的问题，h-精
化更为稳健。

残差型后验误差估计 现代 FEM 软件通常提供基于残差的误差指示器：

ηK = ∥R(uh)∥L2(K) + ∥J(uh)∥L2(∂K), (30.5)

其中 R(uh) 是单元内部残差，J(uh) 是通量跳跃。adaptive mesh refinement (AMR) 会根据
ηK 自动加密高误差区域。

数值误差控制

FEM 收敛性检查清单

• 自由度扫描：绘制目标量 vs 自由度数，确认已进入渐近平台区

• 单元阶次提升：从二次单元升到三次单元，目标量变化应 < 1%

• PML 敏感性：移动 PML 边界或改变 PML 参数，本征频率漂移应 < 0.1%

• 能量范数收敛：∥u− uh∥E/∥u∥E 应随自由度增加而单调下降

对本征频率问题，还需额外检查：虚部（损耗）的收敛速度通常慢于实部（频率）。

30.12.2 最小必要收敛扫描组合

对 PCSEL 多方法工作流，不建议对所有参数都做全面扫描（那样成本过高），而是聚焦
于对最终结论最敏感的三个维度：

表 30.4: 各方法的最小必要收敛扫描组合。
方法 必扫参数 通过标准

PWEM 平面波截断数 NG 目标模频率变化 < 0.5%，简并模分裂 < 邻近模间距的 10%
RCWA 傅里叶阶数 + 纵向切片

数

共振波长漂移 < 0.5 nm，功率不平衡 < 10−3

FDTD 网格密度 + 时间窗长度 Q 值变化 < 5%，远场主瓣角度漂移 < 2◦

FEM 网格自由度 + 单元阶次 本征频率实部变化 < 0.1%，虚部变化 < 10%
CWT 主导波数量 阈值增益相对变化 < 2%
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实际操作时，建议采用” 两步粗扫 + 一步精扫” 策略：先在较大步长下确定大致平台区，
然后在平台区内做一次精细扫描，最后用 Richardson 外推或直接取平台区的平均值作为最佳
估计。这样可以避免陷入局部平台或误判收敛趋势。

30.12.3 不确定度的合成与传递

对多步骤工作流，前一级仿真输出的不确定度会成为下一级输入的误差源。设第 i 级输

出的相对不确定度为 δi，则最终结果的总相对不确定度可用平方和根 (RSS) 估算：

δtotal =

√√√√ N∑
i=1

w2
i δ

2
i , (30.6)

其中 wi 是第 i 级对最终结果的灵敏度权重。对缺乏严格灵敏度分析的情况，保守做法是取

wi = 1。

数值误差控制

典型 PCSEL 工作流的不确定度预算示例假设一个完整的冷腔 → 阈值电流预测链条

包含以下步骤：

• PWEM 带结构：δ1 ≈ 0.5%（频率定位）

• CWT 耦合系数：δ2 ≈ 3%（辐射损耗提取）

• 速率方程阈值：δ3 ≈ 5%（载流子输运模型）

• 热回写迭代：δ4 ≈ 2%（温度依赖折射率）

按 RSS 合成，总不确定度约为 δtotal ≈
√
0.52 + 32 + 52 + 22% ≈ 6.2%。这里应明确该

结果属于 [本书算例]，不应直接外推到任意器件。它提醒我们：即使每一步都已“收
敛”，最终阈值电流预测仍可能存在数个百分点级别的不确定度。因此，声称“仿真阈

值为 150 mA”不如写成“仿真阈值为 150± 10mA”更符合报告规范。

可能出错处

一个常见但危险的误区是：在前几步用较粗糙的网格快速筛选，期望在最后一步用精细

网格” 纠正” 所有误差。这种做法忽略了误差的非线性放大效应——早期阶段的定性误
判（如模式排序错误）无法通过后期的高精度计算挽回。正确的策略是：在每一层都确

保数值误差不至于改变定性结论。

30.12.4 交叉验证的可接受偏差范围

当使用两种独立方法进行交叉验证时（如 FDTD vs FEM），需要事先定义什么是”一致”。
表 30.5给出的阈值是 [本书建议门槛]，用于教学和工程筛查，不代表社区统一标准。

这些门槛的来源可追溯到 RCWA/FDTD/FEM 的经典收敛文献与有限尺寸敏感性讨论

[40, 45, 52]；但具体项目应按器件波段、几何复杂度和实验误差预算重定义后再用于发布级结
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表 30.5: 跨方法交叉验证的可接受偏差范围（[本书建议门槛]，可按项目重定义）。
待比较量 宽松容差 (探索级) 严格容差 (发布级)

共振波长/频率 < 5 nm 或 < 3% < 1 nm 或 < 0.5%
Q 值 同数量级即可（[探索

级]）
相对偏差 < 20%（[发布级]）

远场主瓣角度 < 5◦ < 2◦

近场重叠积分 > 0.8 > 0.9

阈值增益 < 10% < 3%
模式排序 完全一致 完全一致（硬性要求）

论。

可能出错处

一个常见误区是用“宽松容差”级别的吻合去支撑“发布级”强结论。例如，若两种方

法的 Q 值只在同一数量级（如 104 vs 2× 104），就只能归类为 [工程经验]/探索级一致，
而不能宣称 [文献值]/发布级定量可靠。正确做法是先声明采用的容差等级，再限定结
论强度。

30.12.5 可重复性报告的最小信息集

为确保他人能够复现你的数值结果，建议在论文或技术报告的附录中包含以下信息：

报告规范

PCSEL 数值仿真的最小可重复信息清单

1. 几何参数：晶格常数、孔径/占空比、刻蚀深度、层厚（附公差或加工变异范围更
佳）

2. 材料模型：折射率数据来源（实测/文献/拟合） 、色散公式类型

（Cauchy/Sellmeier/Drude-Lorentz）、是否包含虚部

3. 离散设置：网格类型（结构化/非结构化）、关键区域网格尺寸、单元阶次（FEM）、
时间步长（FDTD）

4. 边界条件：PBC/PML/PEC 的位置和参数、PML 层数和吸收剖面

5. 收敛证据：至少提供一组关键量的收敛曲线（可在 Supplemental Material 中）

6. 软件信息：求解器名称、版本号、关键插件或自定义脚本

7. 硬件资源：CPU/GPU 型号、内存、单次仿真耗时（有助于他人评估复现成本）

示例表述（可放入 Methods 部分）：”RCWA 仿真使用 S4 求解器 (v1.8)，傅里叶阶数
NG = 21，纵向切片数 12 层。网格收敛测试见 Supplementary Fig. SX，共振波长标准
偏差为 0.6nm。”
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若期刊不允许长篇方法细节，可将完整收敛数据和脚本上传至公开代码仓库（如 GitHub、
Zenodo 或 figshare），并在正文中提供 DOI 链接。这已成为计算光子学领域的最佳实践，也
是许多高水平期刊的强制要求。

回看本章

仿真验证是物理论证的一部分，而非报告末尾的形式性清单。RCWA需要证明单胞开放散
射的截断和功率平衡可靠，FDTD 需要证明时间窗、PML 和激励源没有把伪影当成模，FEM
需要证明网格、单元阶次和弱形式实现不会制造伪模。更高一层地说，所有这些方法验证最终

都要服务于工作流门槛：只有当 L1 到 L4 的证据依次满足基本约束，结论才应升级。可靠的
PCSEL 建模，不只是“求解器完成运行”，而是“结论有门槛、异常有决策树、结果有可发布
级别”。

练习题

1. [基础] 为一个你当前正在研究的 PCSEL 结构，分别写出 RCWA、FDTD 或 FEM 中最
关键的三项验证门槛，并说明每一项各自防止什么误判。

2. [基础] 结合 表30.1，说明为什么一个已经通过 L2 的结构仍然不能直接宣称器件级阈值
电流优越。

3. [进阶] 试着把 图30.1 改写成适合你自己项目的排错流程，并加入你最常遇到的一类异
常症状。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）设计一份一页纸验证报告模板，使其同时适
用于以 Lumerical 为主和以 COMSOL 为主的工作流。

延伸阅读

• 建议与 第二十五章、第二十七章 对照阅读，把本附录直接转化成项目级发布门槛和调试
清单。阅读时应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 建议与 第二十六章、第二十七章 对照阅读，把本附录中的验证门槛、例题中的执行步骤
和失败模式中的反向诊断锁成一条完整证据链。阅读时应同时核对本章变量在后续模型

中的定义和适用范围。
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读完本章，你应能

• 把全书中最关键的术语、符号和层级区分压缩成可反复查阅的一份统一对照表。

• 避免在阅读 第九章、第二十三章和二十五至二十七 等跨模块章节时发生语义漂移。

• 建立一套适合研究记录、仿真汇报和论文写作的统一命名习惯。

读前准备 本章是查阅型索引，没有先修门槛：从任何一章跳转过来查词都可以直接使用，遇

到层级可疑的表述时随时翻开即可。

阅读主线 本章所处模型层级：跨层索引（L1→L4）

本章先给出核心术语表，再给出符号总表，随后整理最常见的混淆对照，最后说明本章在

工作流、例题与失败模式诊断中的使用位置。为了帮助读者快速建立对全书符号体系的整体

认知，图31.1以树状图的形式展示了所有关键符号的分类架构。该图将数百个分散在各章的物
理量系统地归纳为三大族群：基础物理（蓝色）、材料几何（绿色）和数值计算（橙色），并在

每个类别下进一步细分为若干子类，标注出最具代表性的符号实例。建议初次接触本书时先

将此图浏览一遍，后续遇到陌生符号时可迅速定位其所属范畴以减少翻阅时间。

直觉框

术语表是为了让证据链不失真，而非为了把词翻译得“直观”。PCSEL 研究跨越开放电
磁系统、半导体器件和多物理场建模，同一个词若在不同章节里含义漂移，结论就会在

不知不觉中越级。

31.1 如何使用本章

本章最适合在三种情境下反复打开。第一，读到一个看似熟悉、但层级可能不同的词时，

例如“threshold”“mode”“stability”。第二，准备把某个中间结果写进报告或论文时，用它检
查自己是否把代理模型结论写成了器件结论。第三，团队讨论中出现“大家都在用同一个词，

但好像在说不同东西”时，用本章统一语义。

如果需要一个最直接的用法，可以把本章与三张表配套使用：表25.1、表26.3和表26.4。前
两张表告诉你应该走哪条证据链，本章则保证链条上的每一个词和符号都指向同一层物理含

义。

384
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物理场量符号

场、波矢、频率

材料与几何参数

折射率、尺寸、填充

数值计算量

离散步长、算符、本征值

电磁场

E,H,D,B
波动参数

k, ω, λ, β
光学常数

n, ng, ε, χ
(3)

几何尺寸

a, h, r, f, w,Λ

离散参数

Nx, Nt,∆x,∆t

算符与谱量

Θ̂,∇×, λn

场量约定

E(r, t) = Re[Ẽe−iωt]
Ẽ: 复振幅（相量）
SI 制：D = ε0εrE

波矢约定

k = kxx̂+ ky ŷ + kz ẑ

|k| = nω/c = k0n

布洛赫波矢通常约化到第一布里

渊区

折射率类型

n: 相折射率
ng = n− λ(dn/dλ): 群折射率
neff = β/k0: 模式有效折射率

常用希腊字母

α: 损耗系数；γ: 约束因子；Γ: 光学限制因子
κ: 耦合系数；η: 效率；λ: 真空波长；ω: 角频
率

常见术语对照

PCSEL: 光子晶体面发射激光器；PC: 光子晶
体；DBR: 分布布拉格反射镜
CMT: 耦合模理论；PWE/FDTD/FEM: 常
用数值求解方法

量纲一致性检查

所有物理方程都应满足左右两

侧量纲相同、求和项量纲一致。

例：∇ × E 的单位为 V/m2。

图 31.1: 本书主要符号与术语的分类索引。图中按场量、材料几何和数值变量三类汇总常见记
号，并给出场量约定、波矢约定与量纲一致性提示。

31.2 核心术语表

术语 教材化定义

布洛赫模（Bloch mode） 周期结构中满足布洛赫相位条件的本征场。它是无限周期分析

的基本对象，但不自动等于有限器件中的工作模。

Γ 点模 布里渊区中心附近的模式家族。它与垂直辐射、偏振选择和面

发射最直接相关，因此是 PCSEL 的核心候选模区域。
带边模（band-edge mode） 色散曲线局部斜率很小、群速度趋近于零附近的模式。它是被

动色散概念，不自动等于最终激射模。

被动共振（passive reso-
nance）

在无增益、无注入、无热回写条件下，由几何和材料分布决定

的开放系统共振。

有源阈值（active thresh-
old）

在给定增益、损耗、注入和工作点条件下，净增益刚好补偿总

损耗的起振条件。

阈值增益（threshold gain） 线性光学层级下，为补偿模式总损耗所需的最小模增益。它是

光学量，不等于器件阈值电流。

阈值电流（threshold cur-
rent）

器件层级下，经过电注入、载流子输运、热回写和损耗共同决

定的起振电流。

导模共振（guided reso-
nance）

本来受波导约束、但因周期扰动耦合到辐射连续谱而可向外泄

露的开放模式。

连续谱束缚态（BIC） 频率落在辐射连续谱中，却因对称性或干涉机制而不向外泄露

的理想束缚态。
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术语 教材化定义

对 称 性 保 护 BIC
（symmetry-protected

BIC）

由于模式对称性与可辐射通道不匹配，导致耦合严格为零的

BIC。它常出现在 Γ 点附近。

偶 然 BIC（accidental
BIC）

是由不同辐射通道之间的振幅和相位抵消形成的 BIC，而非由
严格对称性。

准 BIC（quasi-BIC） 当理想 BIC 因有限尺寸、扰动、无序或倾斜激发而获得有限
泄露后形成的高 Q 共振。它在真实 PCSEL 中更常见。

辐射通道（radiation chan-
nel）

模式可以向外界泄露能量的远场通道，包括不同偏振、角度和

上下半空间的辐射分量。

偏振选择 结构对不同偏振模式的辐射、损耗或增益施加不对称约束，从

而导致某一偏振更容易成为稳定工作模。

远场工程 通过改变晶格、扰动、有限阵列边界或纵向层栈，主动塑造主

瓣、旁瓣和偏振纯度的设计行为。

有效折射率近似 用等效二维折射率替代真实三维层状结构的代理模型。它适合

快速筛选，但不能替代最终三维矢量验证。

光学约束因子（optical
confinement factor）

模场与有源区或损耗区的重叠权重。它把材料层的性质映射到

模层级。

材料增益（material gain） 材料本身在给定载流子密度和频率下提供的受激辐射增益。

模增益（modal gain） 材料增益经过模场重叠加权后作用于某一模式的有效增益。

增益压缩（gain compres-
sion）

随光子密度增大而导致微分增益下降的非线性效应。它直接进

入动态响应与调制带宽分析。

微 分 增 益 （differential
gain）

材料或模式增益对载流子密度的导数，是决定调制响应和弛豫

振荡频率的重要量。

Henry因子（linewidth en-
hancement factor）

载流子引起的折射率变化与增益变化之间的耦合因子，常记为

αH。它把振幅噪声耦合到相位噪声。

弛豫振荡（relaxation os-
cillation）

光子数与载流子数在平衡点附近的耦合振荡，是小信号调制响

应中的核心特征频率。

小信号调制响应 对工作点附近微小驱动扰动的线性频率响应，用于描述调制速

度和动态稳定性。

3dB 调制带宽 小信号调制响应幅度下降到低频值的 1/
√
2时对应的频率，常

作为速度指标。

鲁棒性窗口 在规定工艺误差、热漂移和注入偏差范围内，器件仍保持目标

性能的参数窗口。

容差分析 系统评估几何、材料、注入和热边界误差如何传播到模式排序、

远场和器件性能的分析流程。

验证闭环 从测量到参数提取、分层校准、模型预测再到回验的闭环过程，

用于检验模型是否具备外推能力。
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术语 教材化定义

回验（back-validation） 使用未参与校准的观测量去检验模型预测能力的步骤。若只会

拟合不会回验，模型就还不可靠。

31.3 符号总表

符号 所属层级 含义

ω, ω̃ 电磁 实频角频率与复频率；复频率虚部表征损耗

或增长。

Q 电磁 品质因子，常由复频率或功率损耗定义。高 Q

不自动等于最低阈值电流。

αrad 电磁 辐射损耗系数，反映模式向自由空间泄露的

强弱。

αint 电磁/器件 内部损耗系数，包括自由载流子吸收、掺杂损

耗、金属邻近损耗等。

Γopt 光学/器件 模场在有源区中的光学约束因子。

ΓQW 器件 模场与量子阱区域的重叠因子。

Γloss 器件 模场与主要损耗区域的重叠因子。

gmat 器件 材料增益。

gmod 光学/器件 模增益，常近似写为 Γoptgmat 或更精细的空

间积分形式。

gth 光学 阈值增益，即补偿模式总损耗所需的最小模

增益。

N(r) 器件 载流子密度空间分布。

J(r) 器件 电流密度空间分布。

T (r) 热/器件 温度空间分布。

∆n,∆g 耦合模型 热或载流子回写到折射率和增益的变化量。

τp 动态学 光子寿命。

τn 动态学 有效载流子寿命。

S 或 P 动态学 腔内光子数或与之成比例的模式强度变量。

βsp 动态学 自发辐射耦合因子。

αH 动态学/噪声 Henry 线宽增强因子。
ωR 或 fR 动态学 弛豫振荡角频率或频率。

f3dB 动态学 小信号调制响应的 3dB 带宽。
εg 动态学 增益压缩系数。

µn, µp 电学 电子与空穴迁移率。

Dn, Dp 电学 电子与空穴扩散系数。
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符号 所属层级 含义

RSRH 电学/器件 Shockley–Read–Hall 复合率。
RAuger 电学/器件 Auger 复合率。
QJoule 热/器件 Joule 热源项。
kth 热学 热导率。

Rth 热学/实验接口 热阻，用于连接耗散功率与温升。

κ1, κ2 半解析模型 CWT 或玩具模型中的耦合系数。
γi, γr 半解析模型 玩具模型中的内部损耗与辐射损耗。

31.4 多义符号与上下文辨识

符号 常见语境 使用提醒

Q 冷腔品质因子、辐射 Q、

加载 Q

若不说明损耗来源，单写 Q 很容易把辐射损

耗、内部损耗和外部耦合混成同一量。

Qc 导带偏移系数 这是材料能带分配系数，不是品质因子 Q 的

下标变体；出现在外延和异质结章节时应优先

按材料参数理解。

Γ 布里渊区中心点、光学

约束因子、量子阱重叠

因子、某些降阶模型中

的矩阵记号

章节切换时必须靠上下文或下标区分；Γ 点与

Γopt 绝不是同一类对象，写成矩阵时也不应和

约束因子混读。

β slab 传播常数、自发辐
射耦合因子 βsp

在器件和动态学章节尤其容易混淆，应尽量带

下标或直接写全名。

g 材料增益、模增益、阈

值增益、微分增益

若没有下标，必须立即说明它属于材料层、模

层还是导数层。

α 损耗系数、Henry 因子
αH

前者是损耗量，后者是线宽增强因子；两者物

理意义完全不同。

N 载流子密度、样本数、阵

列周期数

数值章节和器件章节中应避免只写孤立的 N

而不加说明。

使用建议。遇到多义符号时，先看它第一次出现在哪一章；再看它是否带下标；最后判断

它属于电磁、器件、动态学还是工作流语境。对全书最常见的几个多义符号，最稳妥的写法是

不要让 Q、Γ、β、g 脱离上下文孤立出现。

全书中凡出现“threshold”“stability”“mode selection”这类词，默认都必须带层级。若
没有说明它属于被动电磁层级、简化器件代理层级，还是器件级工作点层级，那么表述就是不

完整的。
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31.5 高频混淆对照

易混淆对 教材化区分句

带边模 vs 激射模 前者是被动色散对象，后者是增益、损耗、注入和热回写

共同决定的工作结果。

被动共振 vs 有源阈值 前者描述结构本身的开放电磁行为，后者描述增益补偿后

的起振条件。

阈值增益 vs 阈值电流 前者是光学量，后者是器件量；前者可以来自冷腔和增益

代理，后者必须经过电热回写。

BIC vs 高 Q 共振 BIC 是理想耦合严格为零的束缚态，高 Q 共振只说明泄

露很小，不说明耦合严格为零。

准 BIC vs 低阈值模 准 BIC 可能提供较低辐射损耗，但若注入、热和偏振选择
不利，仍不一定成为最低阈值器件模。

亮模 vs 先激射模 亮模说明向外辐射强，不说明净阈值最低。亮模甚至可能

因为辐射损耗大而更晚起振。

无限周期 vs 有限器件 前者给候选模式池和局部色散信息，后者决定边缘泄露、远

场、尺寸收敛和真实工作模。

均匀增益 vs 电注入增益 前者是代理模型，后者由 J(r)、N(r) 和温度场共同决定。

冷腔频率 vs 工作频率 工作频率还会受载流子、温升和非线性效应拖动。

校准量 vs 回验量 校准量用于拟合模型参数，回验量用于检验模型外推能力；

两者不能混用。

名义值最优 vs 鲁棒性最优 前者只在单点参数上最好，后者要求在误差和漂移存在时

仍保持性能窗口。

仿真一致 vs 物理正确 两个求解器给出相近数字只是必要条件，不是充分条件；仍

需检查边界、层级和守恒关系。

合规写法示例：“该结构在被动开放电磁模型下显示出接近准 BIC 的高 Q 候选模，因此

在光学层级上具有较低辐射损耗潜力；其器件级阈值电流与线宽仍需结合 第二十三章、第二

十九章 中的动态学、注入与热回写模型评估。”

易错点

把“存在一个高 Q 的 Γ 点候选模”直接改写成“器件一定会以单模低阈值工作”，是全

书最需要避免的术语越级。类似地，把“调制响应更快”写成“线宽一定更窄”也是把

动态学结论和噪声结论混在了一起。
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31.6 如何把本章用回工作流、例题与失败模式

第二十五章 负责说明建模链应该怎样向前推进；第二十六章 完整展开这条链；第二十

七章 则把同一条链倒过来，检查哪里最容易断。本章的作用，是确保这三条阅读路径使用的

是同一套词汇和符号。

更具体地说：

• 当你在 第九章 里看到 BIC、quasi-BIC、radiation channel 时，应回到本章确认它们与高
Q、亮模、远场工程的边界。

• 当你在 第二十三章 里看到 αH、ωR、f3dB 时，应回到本章确认这些量属于动态学和噪声

层级，而不是静态阈值层级。

• 当你在 第二十六章 里整理中间结果时，可直接用本章检查每一个输出量属于“候选模证
据”“有限尺寸证据”还是“器件代理证据”。

• 当你在 第二十七章 中排错时，可用本章快速判断自己究竟是符号混用、术语越级，还是
模型层级本身已经错位。

回看本章

本章把全书中最容易漂移的术语和符号压缩成一份统一工具表。有效的用法，是在写公

式、做工作流、整理例题中间结果和诊断失败模式时，持续用它检查自己是否发生了层级混

用、概念越级或符号漂移，而非偶尔查一个词。

练习题

1. [基础] 从 第九章、第二十三章 中各找出两个你最容易混淆的术语，分别写出一句不会
越级的定义。

2. [基础] 用本章的混淆对照表，重写一句你在研究笔记里曾经写过的“高 Q 因此低阈值”

式表述。

3. [进阶] 以 第二十六章 的一张中间结果表为对象，给出每个中间量的层级标签：被动光
学、有限尺寸、器件代理或动态学。

4. [综合]（思路提示：先定层级，再列关键式）说明为什么在实验校准中，回验量不能再反
过来参与同一轮参数拟合。

延伸阅读

• 若你在整理理论与辐射主线，建议与 第九章、第二十八章 对照阅读。阅读时应同时核对
本章变量在后续模型中的定义和适用范围。
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• 若你在整理调制、线宽与噪声主线，建议与 第二十三章、第二十九章 对照阅读。阅读时
应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。

• 若你在整理项目执行链，建议与 chapters 二十五至二十七、第三十章 对照阅读。阅读时
应同时核对本章变量在后续模型中的定义和适用范围。
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