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簡 介 

光子晶體是一種實現高校光子集成元件的

新型人工光子能隙材料，在科學界和產業界被稱

為「光半導體」或「未來的半導體」，並被譽為二

十一世紀最具潛力的新型材料。光子晶體從概念

被提出的那一天就和它巨大的應用潛力連繫在

一起。目前對於光子晶體的研究主要有三個方

面：理論研究、實驗研究和應用研發。經過近三

十年的研究，相關的理論成果很多，但在結構設

計上的進展相對落後。光子晶體的基本特徵就是

具有光子能隙，特別是在三維光子晶體中有可能

出現全方位的光子能隙，這一特性使其具有廣闊

的應用前景。光子能隙的出現主要依賴於以下兩

個因素：一是光子晶體的幾何結構，二是材料配

比。一般來說，如果光子晶體中兩種介質的介電

系數的差異足夠大，入射光被散射地越強烈，出

現光子能隙的可能就越大。能隙是光子晶體控制

電磁波的核心。因此，尋找具有較寬能隙的光子

晶體的結構參數，對光子晶體材料的可控設計具

有重要意義。 

1. 主要研究內容及成果 

基於目前對人工光子能隙材料相關的理論

和數值模擬技術研究，本領航計畫「拓樸光子晶

體上的三維馬克斯威爾方程之快速演算法」旨在

發展高效能的數值方法求解三維馬克斯威爾方

程描述下的拓樸光子晶體所具有的特徵頻率及

相應特徵電磁場，可面向新型材料的負折射、鎖

光等特性提供可控的設計途徑。 

 

1.1 主要研究內容 

本計畫基於對三維光子晶體所建立的理論

體系和快速計算方法，結合 GPU 高性能計算技

術發展高效的數值模擬技術，並將其應用於三維

手性複合材料與三維拓樸光子晶體的可控設計。

利用該技術發現新材料極具應用潛力的新物理

性質，並進一步探索負折射和鎖光現象及在隱形

技術上的應用。 

數值模擬的程序會面臨馬克斯威爾方程對

複合材料所構成的三維晶體結構數學模型的離

散建模、對於超大型矩陣特徵值問題的快速計

算、GPU高性能計算平台的設計、計算結果的可

視化等環節，我們的設計流程如圖一所示。 

 

1.2 對於 14種布拉菲晶格的通用離散矩陣表達

式 

借鑒以往的研究經驗[9, 10, 11, 12, 13]，我們

採用 Yee 氏有限差分方法對馬克斯威爾方程組

的空間部分進行網格劃分。對於電場及磁場，我

們分別在網格邊與網格面的中心取值。舉例來

說，對於旋度算子作用於電場上，採用 Yee氏離

散網格點取值位置如圖二所示。 

而對於任意 14 種布拉菲晶格，電磁場滿足

Bloch擬週期條件的描述方式如圖三所示。 

 

 

 
圖一 三維光子晶體之數值模擬的流程示意圖 
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圖二 部分 Yee氏離散網格點的具體位置 

 

 

 
圖三 Bloch擬週期條件在非正交晶格中的具體實現方式 

 

 

根據本團隊已有的研究結果[1,5]表明，這樣

的離散格式與擬週期條件可使得係數矩陣具有

快速傅立葉轉換(FFT)結構，這對我們發展快速

計算方法提供了有利條件，並可藉此計算任意布

拉菲晶格結構中各向同性光子晶體的能帶結構。

部分結果如圖四所示。 

 

1.3 基於GPU的高效能數值方法及 FAME計算

函式庫 

隨著對電磁規律認識的加深和電磁應用的

日益廣泛，人們對於電磁波模擬計算的能力也提

高越來越高的要求。現在求解的實際電磁問題的

尺寸往往達到幾十個、甚至上百個電波長，需要

幾百萬、以致超過千萬個未知數來進行模擬，導 
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圖四 具有代表性的幾種同性光子晶體的能帶結構 

 

 

致所相應的矩陣維度達到千萬等級。若以現有

CPU 的計算能力往往需費時數日甚至數週才能

得到模擬的結果，這樣的實際計算需求促使我們

必須重視對於高效能計算方法的研究。因此，我

們以三維光子晶體材料為應用背景，發展了GPU

高效能計算技術並以此搭建了高效數值模擬平

台，用以探索光子晶體在何種幾何結構與材料配

比下能具有盡量寬的能隙，為三維光子晶體材料

的設計提供有效的結構參數。 

在算法的有效實現上，由於本計畫中要求解

的矩陣問題規模龐大，一般基於 CPU 計算的電

腦軟體或伺服器都需要花費大量的運算時間，這

嚴重地制約了我們所發展的數值方法在光子晶

體研究中數值模擬的有效發揮。目前，我們已經

利用 GPU 的高速計算能力，完成了對三維光子

晶體研究中特徵電磁場的計算[5]。在離散模型問

題的規模達到數百萬時，其內層迭帶步驟所涉及

的 FFT計算時間的比較如圖五所示。 

由圖中可以看出，相比於只使用 CPU 的

MATLAB軟體，GPU計算的效率提升了至少 100

倍以上，這使得我們對於 GPU 計算技術的應用

充滿信心。因此，本計畫將藉由 GPU 計算、平

行計算等技術對所發展的算法進行高效能的實 

 
圖五 比較分別使用 GPU與 CPU計算 FFT所

耗費的時間 

 

 

現。對此，我們設計了如下結合 CPU與 GPU的

計算流程（圖六）。 

在給定相同幾何結構與材料參數配比的情

況下，我們觀察到上述結合 CPU與 GPU的計算

流程可比單純使用 CPU 計算的情形快上 20 至

30倍。 

為了面向更多潛在領域的使用者，本計畫已 
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圖六 結合 CPU與 GPU的高效能計算流程圖 

 

 

 
圖七 FAME網站的 Logo 

 

 

將這些複雜的數學離散模型、高效能演算法及基

於 GPU 的高效計算流程整合成方便使用的計算

套件，我們將之命名為 FAME (Fast Algorithms for 

Maxwell’s Equations)函式庫，並發表於網路上

(famepack.info [15])（圖七）。 

網頁中提供了本團隊基於MATLAB、C++及

CUDA 等多種程式語言所發展的計算套件與相

關使用教學，對於 MATLAB更提供了方便使用

者操作的圖形化使用介面。將能幫助各個潛在應

用領域的使用者快速上手並使用我們的快速算

法。 

 

1.4 具有鎖光特性的複合材料研究 

本計畫利用馬克斯威爾方程組對於三維手

性複合材料所進行的高效能數值模擬，提供了對

低頻段電磁波具有負折射現象的最佳結構參數，

並預測了發生鎖光現象的臨界閥值。三維手性複

合材料是實現負折射材料的一種重要途徑，其負

折射效應賦予了它良好的應用前景。目前，對於

手性複合材料的研究主要集中在二維結構上，其

原因是三維手性複合材料的數值模擬複雜度極

高。在這部份我們考慮了利用前述 GPU 高效能

的數值模擬平台，設計在低頻段電磁波上具有負

折射及鎖光現象的三維手性複合材料。 
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本研究群最近在各向同性手性材料的能帶 

結構計算研究上取得了重要進展[2,4]。考慮如圖

八所示的面心立方晶格（ face-centered cubic 

lattice）結構的手性材料。 

此手性材料的介電系數（𝜀）、磁導率（𝜇）

及電磁耦合參數（𝜁、𝜉）表示如下： 

𝜀ሺ𝑥ሻ ൌ ൜
𝜀௜, 𝑥 ∈ material,
𝜀଴, 𝑥 ∉ material,        𝜇

ሺ𝑥ሻ ≡ 1 

𝜁ሺ𝑥ሻ ൌ ൜
െ𝜄𝛾, 𝑥 ∈ material,
     0, 𝑥 ∉ material,

   

𝜉ሺ𝑥ሻ ൌ ൜
𝜄𝛾, 𝑥 ∈ material,
0, 𝑥 ∉ material,

   

經由相應的離散化手續，我們將馬克斯威爾

方程組轉化成矩陣特徵值問題。並且，通過前述

所發展的高效能數值方法發現了當手性參數 𝛾  

 

 

 
圖八 具有面心立方晶格的手性材料示意圖，其

中空白部分為空氣 

稍微大於臨界閥值 𝜀௜
ଵ/ଶ 時，最小正特徵頻率所

對應的特徵電磁場性質產生了急劇的分歧變化，

即絕大部分的電磁場分布均被鎖在材料內部，僅

有 5%漏在材料表面上。此奇特的特徵電磁場分

部如圖九所示。 

而當手性參數 𝛾 小於臨界閥值 𝜀௜
ଵ/ଶ 時，

特徵電磁場則瀰散到整個空間中，如圖十所示。 

這是一個非常重要的分歧現象。這樣的數值

模擬結果直觀地顯示了參數對於控制電磁波分

佈方式的重要性。特別是當電磁波在手性參數超

越臨界閥值時所具有的重要鎖光特性，可望在能

量儲存或隱形材料上提供新的設計參考。除了數

值結果，我們也對上述鎖光現象也在數學理論上

進行了嚴謹的證明，這對我們下一步研究新型材

料提供了非常重要的前期基礎。 

 

 

 
圖九 特徵電磁場的奇特空間分布圖，可以見到

在材料外幾乎無電磁場 

 
 

 
圖十 特徵電磁場於整個空間無規則分布的示意圖 
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2. 計畫前瞻性與未來展望 

我們將開展針對陳數和超晶胞能帶結構的

快速計算研究，並將數值結果應用於拓樸態分類

計算，達到研究三維拓樸光子晶體的可控設計，

以實現具有寬頻的新型拓樸光學材料的結構設

計。 

拓樸光子晶體是光子晶體的進一步發展，二

者的區別是前者具有內部絕緣而表面可以單向和

無損地傳輸電磁能量的獨特屬性，這賦予了它非

常廣闊的應用前景。理論證明，降低光子晶體結

構的對稱姓，光子晶體會表現出不同尋常的寬光

子能隙特性，從而提高光子晶體的光功能特性。

這些以降低光子晶體結構對稱性有效增大光子晶

體的能帶寬度的方法主要包括兩類，一類是在原

有光子晶體晶格結構引入附加格點，一類是在均

勻光子晶體結構中嵌入形狀或大小不同的另一套

格點，形成雙模結構光子晶體。目前人們通過量

子限制法、參雜法和對稱性破缺等方法，在光子

晶體中引入能隙或者製造更大更小的能隙，以滿

足不同的應用需求。近來，隨著拓樸光學材料的

研究進展，人們提出兩種破壞對稱性的方法：一

種是通過移除單個晶胞中的部分材料來實現對材

料空間反演對稱性的破壞，此時數值模擬的研究

對象便是一個超晶胞；另一種是通過增加一個外

部磁場來實現對時間反演對稱性的擾動。 

目前三維拓樸光子晶體相關的數值模擬尚

屬探索階段。對三維拓樸光子晶體的數值模擬特

別需要解決超晶胞能帶結構和陳數的計算問題： 

 

2.1 對超晶胞結構建立相應的離散數學模型 

超晶胞是由多個相同或不同的單位晶胞組

合而成，其中單位晶胞的各數大於 5，這意味著

離散模型的矩陣維度將非常龐大（至少上千萬），

這對我們所發展的數值方法的有效性提出了很

大的挑戰。目前的困難在於如何將合理的電磁場

邊界條件嵌入到超晶胞結構對應的離散問題中，

以及從矩陣計算的角度研究如何利用單晶胞的

週期性降低超晶胞能帶結構的計算成本。 

 

2.2 超大型矩陣特徵值問題 

針對光子晶體數值模擬的問題其相應的矩

陣規模已經非常大，係數矩陣維度至少在 500萬

以上，而對於超晶胞結構更是達到至少 3000 萬

以上；該類問題同樣面臨著大量零特徵值，這對

於我們所感興趣的正特徵值計算將會造成巨大

的干擾；該類問題的迭帶算法中需要求解一系列

大型對稱不定線性系統，如何找到有效的預條件

處理器來加速收斂是個十分關鍵的環節。除了這

些數值難點外，在給定材料的結構和相應邊界條

件的情形下，要完成能帶結構計算需耗費十分可

觀的時間和硬體資源，非常不利於新型材料的高

速模擬。而現有的硬體和一般的電磁模擬軟體並

不能滿足這樣的大規模計算需求，因此，結合

GPU 高效能計算、平行計算等手段來發展快速

的數值計算方法，對新型拓樸光學材料的研究具

有重要的意義。 

 

2.3 拓樸態識別與陳數計算 

判斷一個系統處於何種拓樸態是識別和構

造三維拓樸光子晶體的核心步驟，而拓樸不變量

尤其是陳數的具體數值是其中主要的判斷標準，

因此發展陳數的高效能計算方法是一個研究重

點。目前陳數的有效計算方法較少，我們將在能

帶結構高效計算的基礎上進一步對陳數發展快

速有效的數值計算方法，這對當今物理界拓樸光

學材料的研究具有非常重要的理論和應用價值。 

未來我們考慮把光子晶體的結構設計從單

純能隙調控拓展到能帶對稱性拓樸調控、從純介

質材料拓展到雙向各異性介質材料、從完美光子

晶體拓展到缺陷態光子晶體、從低維拓展到三維

甚至時變四維系統。 
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