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亚波长闪耀光栅矢量衍射效率计算

曹艳波, 艾 华
( 中国科学院长春光学精密机械与物理研究所,吉林长春 130033)

摘要: 将矢量衍射数值算法—严格耦合波分析用于精确计算亚波长闪耀光栅的衍射效率, 并分析其衍射特性。建立了闪

耀光栅的电磁介质模型, 并将楔形不规则结构简化为多层矩形光栅结构, 通过电磁场的介质分布建立严格耦合波方程。

根据边界条件求解出各层的电磁场分布, 再通过增透矩阵方法将各层电磁场依次迭代, 求解出了整个结构的衍射效率。

计算分析显示, 对闪耀角为 11. 3°、周期为 500 nm的金属铝闪耀光栅可以得到高于 90% 的衍射效率和相应的闪耀级次。

实验表明这种矢量衍射数值算法具有较高的准确性, 可以推广应用于高致密刻线复杂光栅的衍射计算分析。
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Calculation of vectorial diffraction efficiency of
subwavelength blazed gratings

CAO Yanbo, AI Hua

( Changchun Institute of Optics, Fine Mechanics and Physics,

Chinese Academy of Sciences, Changchun 130033, China)

Abstract: The vectorial diffraction numeric algorithm, Rigorous Coupled Wave Analysis( RCWA) , was intro-

duced, and it was used to calculate the diffraction efficiency of a subwavelength blazed grating precisely and to

investigate the diffraction characteristics. Firstly, the electromagnetic medium model was created, and the ir-

regular structure was simplified into a multi-layer rectangle grating. The rigorous coupled wave equation among

the electromagnetic field was built, and the electromagnetic distribution based on the boundary conditions was

solved. After that, enhanced transmittance matrix approach was employed to iterate the results between layers,

and finally the diffraction efficiency of the whole structure was solved. Calculated results show that the diffrac-

tion efficiency of aluminium film grating with the blazed angle of 11. 3°and a period of 500 nm is higher than

90% and can also offer a relative blazed order. This numerical vectorial diffraction algorithm has a good preci-

sion and wider applications in the calculation of the high and compact complicated grating.
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1 引 言

  闪耀光栅是一种能将单个刻槽面衍射的中央

极大和诸槽面间干涉零级主极大分开的相位型光

栅。闪耀光栅的刻槽面与光栅面不平行, 两者之

间有一夹角 ( 称为闪耀角 ) , 从而使单个刻槽面

( 相当于单缝 ) 衍射的中央极大和诸槽面间 ( 缝

间) 干涉零级主极大分开, 将光能量从干涉零级

主极大, 即零级光谱, 转移并集中到某一级光谱上

去, 实现该级光谱的闪耀
[ 1 ]

。而闪耀光栅的衍射

效率理论上可以利用基于惠更斯-菲涅耳原理和

基尔霍夫积分的标量衍射理论进行计算, 但结果

只是近似, 特别是对于微小尺寸光栅, 无法避免由

于入射光的偏振态而造成的偏差。矢量衍射理论

主要针对处于共振区域或亚波长区域的光栅, 耦

合波方法是目前广泛使用的一种矢量衍射理论,

由 M. Moharma 率先提出, 20 世纪 90 年代在稳定

性、收敛性和计算效率方面得到不断完善
[ 2, 3 ]

。

矢量衍射理论的基础是严格电磁波理论, 即通过

在适当的边界条件上严格地求解 Maxwell 方程

组, 严格耦合波分析算法( Rigorous Coupled Wave

Analysis, RCWA) 是通过在适当的边界条件上严

格地求解 Maxwell 方程组来数值分析光栅的衍射

问题。

本文提出将矢量衍射数值算法—严格耦合波

分析应用于亚波长闪耀光栅衍射效率的计算, 介

绍了如何利用严格耦合波算法来分析光栅的衍射

问题。以金属铝闪耀光栅为例进行了衍射效率的

分析计算, 得到其衍射效率在 TE 偏振态下可达

到 90% 以上, 并在 - 5 衍射级次上产生闪耀。

2 矢量衍射算法—严格耦合波分析

  耦合波理论主要包括 3 个步骤: ( 1) 由 Max-

well 基本方程组求得入射区域及透射区域电磁场

的表达式, 但这往往可以由 Rayleigh 展开式直接

给出; ( 2) 将光栅区域内的介电常数及电磁场用

傅里叶级数展开, 并由 Maxwell 基本方程组推导

出耦合波方程组; ( 3) 在不同区域边界面上运用

电磁场边界条件, 通过一定的数学方法求得各级

衍射波的振幅及衍射效率。耦合波将电磁场按衍

射级次展开, 因而耦合波方法涉及到的数学理论

更为简单。

图 1 一维矩形衍射光栅示意图

Fig. 1 Schematic diagram of one dimension rectangle

diffraction grating

由于 TE 和 TM 两种偏振的分析计算方法相

同, 本文只分析 TE 偏振态波入射的情况。电场

矢量平行于刻槽方向, 设入射平面波的波长为

λ0 , 由于在入射区 1 和透射区 2( 如图 1 所示) 介

电常数为常数, 根据 Rayleigh展开式
[ 2 ] , 两个区的

电场分布为:

E1 = exp[ - ik0 n1 ( xsinθ+ ycosθ) ] +

6
m

Rmexp[ - i( kxmx - k1, zmz) ] , ( 1)

E2 = 6
m

Tmexp{ - i[ kxm x + k2 , zm( z - d) ] } ,

( 2)

式中 Rm 和 Tm 分别为第 m级后向衍射和前向衍

射的归一化电场振幅, d为光栅刻槽深度, k0 为入

射光在真空中的波矢。kxm = k0 [ n1 sinθ+ m( λ0 /

T) ] ; kl , zm = ( k2
0 n2

1 - k2
xm ) 1 /2 ; l = 1, 2; kxm , kl, zm 只能

为正实数或负虚数。

通过计算矩阵的特征值和特征向量来求解严

格耦合波方程
[ 3]

:

Vym ( z) = 6
n

i = 1

wm, i { C+
i exp( - k0 qi z) +

C -
i exp[ k0qi( z - d) ] } , ( 3)

Uxm( z) = 6
n

i = 1

gm, i { - C+
i exp( - k0 qi z) +

C -
i exp[ k0qi( z - d) ] } , ( 4)

式中 qi 和 wm, i分别为矩阵 A 的特征值的正平方

根和特征向量; gm, i 为矩阵 G 的元素, G = WQ, Q

为对角矩阵, 元素 qi , 系数 C +
i 、C -

i 由边界条件确

定。代入边界条件方程, 并根据定义, 可以得出光
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栅的衍射效率为:

ηR, m = RmR
*
m Re(

kl, zm

k0 nl cosθ
) . ( 5)

  对于不规则结构的闪耀光栅, 可以将其分为

若干层, 每一层当作是一个矩形光栅, 从而任意面

形光栅可由若干占空比不同、周期相同的矩形光

栅进行依次叠加来近似, 矩形越小, 层数越多, 简

化结构越接近实际结构, 计算结果更精确, 但是也

会影响到计算结果的收敛性, 如图 2 所示。

图 2 闪耀光栅的二维简化计算模型

Fig.2 Two dimension simplyfied model of blazed grat-

ing

对于任意的第 l 层, 考虑到算法的继承性, 直

接从第 l 层的 TE 偏振电场和磁场空间谐波振幅

开始算起:

Vl, ym ( z) = 6
n

i = 1

wl, m, i { C+
l, i exp[ - k0 ql , i ( z -

Di + di ) ] + C -
l , i exp[ k0 ql , i ( z - Di ) ] } , ( 6)

Ul, xm( z) = 6
n

i = 1

gl , m, i { - C+
l, iexp[ - k0ql, i ( z -

Dl + dl ) ] + C -
l , i exp[ k0 ql , i ( z - Dl ) ] } , ( 7)

式中 di 为第 i 层的厚度, Dl = 6
l

k = 1
dk, 其他参数如前

所述。迭代计算即可求出复杂多层结构的衍射效

率, 对于计算过程中出现的数值不稳定性问题, 可

以采用增强透射矩阵算法得到较好的解决
[ 4 ] , 通

过带入边界条件, 可以得到多层结构的综合算式:

δm, 0

in1δm, 0 cosθ
+

I

- iY1

R =

7
L

l = 1

Wl WlXl

Gl - GlXl

WlXl Wl

GlXl - Gl

- 1
I

iY2

T,

( 8 )

式中 X, Y1 和 Y2 都为对角矩阵, 其对角元素分别

为 exp( - k0 qi d) , k1 , zi /k0 和 k2 , zi /k0 , 由此式也可以

得出透射效率的计算结果。

3 闪耀光栅衍射效率的计算分析结果

  利用上述严格耦合波分析算法, 对亚波长闪

耀光栅进行分析计算。分析对象为将二氧化硅表

面镀的纯金属铝膜刻蚀而成的楔形闪耀光栅, 光

栅的截面几何结构如图 3 所示。光栅参数为: 闪

耀角 β=11. 3°, 光栅常数 d =500 nm。

图 3 闪耀光栅截面尺寸折射率云图

Fig. 3 Contour map of cross-section profile of blazed

grating

表 1 可见光范围内金属铝不同波长的折射率
[ 5]

Tab.1 Refractive indice of aluminium in

VIS spectral coverage[ 5]

波长 λ/ nm 折射系数( n实部) 消光系数( n 虚部)

364.65 0. 407 4.43

375.70 0. 432 4.56

387.44 0. 46 4.71
399.94 0. 49 4.86

413.27 0. 523 5.02

427.52 0. 558 5.2
442.79 0. 598 5.38

459.19 0. 644 5.28

476.85 0. 695 5.8
495.92 0. 755 6.03

515.58 0. 826 6.28
539.04 0. 912 6.55

563.55 1. 02 6.85

590.38 1. 15 7.15

619.90 1. 3 7.48
652.53 1. 49 7.82

688.78 1. 74 8.21
729.29 2. 14 8.57

774.87 2. 63 8.6
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  由于计算分析的谱段为可见光范围, 金属材

料对可见光的吸收率大, 而且折射率随波长变化

比较大, 金属铝在可见光波段内的折射率如表 1

所示
[ 5]

, 而底层材料二氧化硅对可见光的折射率

可以近似为常数, 约为 1. 45。

通过简化结构后对该光栅进行计算, 可以得

到光栅各级衍射效率 ( 包括反射、透射和吸收, 由

于金属介质对可见光波段的消光系数大, 透射为

零) , 多层光栅结构周期相同, 占空比不同, 在入

射角为闪耀角( 即 θ= 11. 3°) 时, 分别计算 TE 和

TM两种偏振态下的衍射效率。各级衍射效率之

和( ±6 级) 如图 4 所示, 对应级次为 - 5 的衍射

效率的闪耀方向如图 5 所示。

图 4 入射角为闪耀角时计算的各级衍射效率之和

Fig.4 Total diffraction efficiency when launch angle is

a blazed angle

图 5 入射角为闪耀角时 - 5 级次的衍射效率

Fig.5 Diffraction efficiency of - 5 order when launch

angle is a blazed angle

从结果可以看出, 在可见光谱段内, TE 偏振

态的衍射效率要高于 TM 偏振态, 衍射效率主要

集中在 0 级, 但是在 - 5 级出现闪耀, 同样级次在

短波段范围内, TM 偏振态的衍射效率略高于 TE

偏振态( 除了个别奇异点外, 二者趋于一致) 。

利用标量衍射的算法对该结构进行计算
[ 1 ] ,

结果如图 6 和图 7 所示, 在入射条件和计算的衍

射级次不变的前提下, 不考虑入射光的偏振态, 得

出闪耀的衍射级次和总的衍射效率, 可以得到相

同的衍射效率结果 ( 由于波长 /光栅常数比不在

标量衍射计算范围) , 计算结果必然存在很大偏

差
[ 6, 7 ]

。

图 6 标量衍射计算的各级衍射效率之和

Fig.6 Total diffraction efficiency using scalar diffrac-

tion computing method

图 7 标量衍射计算的 - 1 级次的衍射效率

Fig.7 Diffraction efficiency of - 1 order using scalar

diffraction computing method
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4 结 论

  本文将矢量衍射数值算法—严格耦合波分析

应用于亚波长闪耀光栅衍射效率的计算, 该方法

能够计算任意复杂轮廓光栅, 通过细分分层, 可以

得到光栅基本单元, 各层之间通过增透矩阵算法

来实现多层的传递计算, 结果相对于标量衍射计

算方法能得到更加精确的结果。对于亚波长闪耀

光栅在可见光范围内以闪耀角入射时的各级衍射

效率进行计算, 得到其衍射效率在 TE 偏振态下

可以达到 90% 以上, 并在 - 5 衍射级次上产生闪

耀。矢量衍射数值算法可以适用于刻线更加致密

的闪耀光栅, 可以得到精确的衍射效率分析计算

结果。
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