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摘要

超穎介面透過微結構調控操縱光，不僅增強設計靈活性更縮小傳統光學元件的尺寸，

為光學領域帶來革命性變革。然而，傳統的正向設計方法在相位-結構轉換常存在誤差；

反向設計方法，如拓樸優化，直接針對目標相位分布優化結構，可實現幾乎任意形狀。

本研究結合正向設計與反向拓樸優化實現矩陣傅立葉光學，開發出單層超穎介面 ，能將

不同偏振狀態的入射光繞射至遠場特定位置。我們使用伴隨法與基於梯度下降的拓樸優

化，同步提升各偏振態之繞射效率，使自由形狀超穎介面可同時調制六種混合偏振態，

符合矩陣傅立葉光學概念，並於數值模擬與實驗中分別展現高達 94.4% 與 98.7% 的
偏振對比度。這類偏振選擇性超穎光柵在未來可望增強偏振分析能力，同時縮小元件尺

寸並提升便利性。

關鍵字：超穎介面、反向設計、拓樸優化、矩陣傅立葉光學、自由形狀超穎介面 
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一、 簡介

電磁波的發現將偏振概念引入純量傅立葉光學  （scalar Fourier optics, SFO）亦稱為

繞射光學 [1]。偏振在自然界中被廣泛應用於偵測、導航和溝通 [2,3]，同時對天文、分

子化學及生物醫學診斷等科學領域也極具重要價值 [4,5]。考慮光的向量偏振特性，向量

傅立葉光學（vector Fourier optics, VFO）將近場電場描述為多個瓊斯向量（Jones vector）
的向量空間分布，任一瓊斯向量都可以表示為兩個相互獨立且正交的偏振分量組合 [6] 。

超穎介面可於奈米尺度下實現 VFO [7–9]。結合傳播相位和幾何相位，單一超晶胞

（supercell）結構的單層超穎界面可以同時編寫對應任兩個正交偏振態所需的兩個不同

相位分布 [10]，但這種方法僅限於同時控制兩個正交偏振態響應的兩個功能。為了突破

這項限制，相關工作陸續提出垂直堆疊 [11–14] 或空間複用 [15–18] 等方法實現兩種以上的

偏振調控能力。如圖 1a 所示，超穎介面可因此實現空間變化的偏振響應，但單一超晶

胞結構的單層超穎介面仍無法支援兩種以上具空間變化的偏振設計。

圖 1. 向量與矩陣傅立葉光學之示意圖。(a) 實現多種偏振生成之向量傅立葉光學超穎介面。(b) 矩陣傅

立葉光學實現任意偏振調變的超穎介面。(c)自由形狀矩陣傅立葉光學超穎介面，將六種不同偏振態繞射

至不同的繞射階。

為實現更全面的空間偏振操控，Rubin 等 [19,20] 提出矩陣傅立葉光學（matrix Fourier 
optics, MFO）—直接對繞射元件的近場瓊斯矩陣 （Jones matrix）做傅立葉轉換，實現在

遠場不同繞射階的多偏振調控 （圖 1b）。這項突破允許多偏振獨立控制的全斯托克偏振

成像 [19]、電腦生成瓊斯矩陣全像術 [21] 以及穆勒矩陣成像 [22]。瓊斯矩陣的非對角線項

也透過偏振轉換提供額外的功能與自由度。多達 11 個獨立通道的偏振複用儘管已藉由

基因演算法最佳化實現 [23] ，仍須利用垂直堆疊的超穎介面 [24] 消除全像影像的串擾。目

前MFO超穎介面的實作仍依賴正向設計—每個超穎原子基於么正矩陣 （unitary matrix）
和週期性邊界條件的假設建模，常忽略振幅調變控制，導致多個偏振間的振幅和相位難
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以真正獨立調製。 
本研究中 [25] ，我們透過反向拓樸優化設計的自由形狀超穎介面實現 MFO 概念。如

圖 1c 所示，我們的超穎介面能夠將特定的入射偏振光分別繞射至六個指定階，各自對

應所設計的遠場偏振態。反向設計利用最佳化演算法根據自定義的品質因數（figure of 
merit, FoM）迭代改進結構幾何形狀，從而大幅減少設計誤差並提高精度 [26] 。雖然機器

學習擅長處理複雜的非線性問題，但模型預訓練需要大量數據集和密集運算 [27,28] 。演化

演算法和基因樹最佳化能實現全域優化，但缺乏梯度跟新使收斂速度緩慢 [29–31]。相較

之下，拓樸優化依賴梯度下降不斷改進每個像素的折射率分佈，實現高設計靈活度的自

由形狀結構 [32–36] 。透過搭配伴隨法 [32,37] 進行高效梯度計算，拓樸優化特別適合大規模

超穎介面設計。儘管拓樸優化容易陷入局部極小或極大值，尤其當 FoM 考慮多功能時，

我們以已滿足圓偏振（circular polarization, CP）和線偏振（linear polarization, LP）基本

繞射功能的正向設計 VFO 超穎介面作為反向拓樸優化的初始值來避免此困境。這確保

了更高效的全域最佳解搜索，並為高性能、多偏振設計的超穎介面奠基。 
 

二、 使用向量傅立葉光學的正向設計 
首先，我們設計超穎原子（meta-atom）為矩形二氧化鈦（TiO2）奈米柱以週期（U）

為 400 奈米的三角晶格排列。工作波長（λ）為 532 奈米 ，柱高（h）固定為 600 奈米 ，

如圖 2a 所示。三角晶格配置可在高數值孔徑或短波長操作條件下降低混疊效應，抑制

非預期繞射並促進光波前的有效調控 [38] 。柱寬（Wx, Wy）介於 100 到 335 奈米 ，乃基於

製程可行性和完整相位延遲覆蓋間取得的實際平衡。接著，我們以 6 個超穎原子為一個

大週期的超晶胞組成超穎光柵（metagrating），用於偵測全斯托克偏振分析所需的 6 個

關鍵偏振態：4 個 LPs （水平 |𝐻𝐻⟩、垂直 |𝑉𝑉⟩、45°對角線 |𝐷𝐷⟩ 和 135°反對角線 |𝐴𝐴⟩）
和 2 個 CPs（左圓 |𝐿𝐿⟩ 和右圓 |𝑅𝑅⟩）。超穎光柵的週期設定為 1.2 微米，對應主繞射角

約 26.3°。 
為建構此超穎介面，我們定義一個尺寸為 2.4 微米× 1.387 微米的矩形超晶胞 ，有效

加倍原始週期以增加設計自由度。每對正交偏振共用一個超穎介面設計，其方位角分別

為 0° 、60°與 120° 。為求清晰，我們採笛卡爾座標描述繞射階—例如 (1, 0) 表示 x 方向

的第一階繞射和 y 方向的第 0 階繞射。利用超穎原子的傳播相位，輸出態 |𝐻𝐻⟩、|𝑉𝑉⟩、
|𝐷𝐷⟩ 與 |𝐴𝐴⟩ 分別被設計繞射至 (2, 0)、(-2, 0)、(-1, 1) 與 (1, -1) 階；同時，透過幾何相

位，|𝐿𝐿⟩ 與 |𝑅𝑅⟩ 分別轉換為 |𝑅𝑅⟩ 與 |𝐿𝐿⟩ 並繞射至 (1, 1) 與 (-1, -1) 階。圖 2a 說明了各

繞射、其方向及對應的偏振態。圖 2b-d 則展示各案例之正向設計結構的示意圖。最後 ，

我們將三個正向設計的光柵疊加作為拓樸優化的初始結構以實現矩陣傅立葉光學 ，如圖
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2e 所示。 

 
圖 2. 正向設計超穎介面示意圖。(a) 六角晶格排列的超穎原子，以及預先設計的入射偏振態（綠色圓圈

內箭頭）與其在對應繞射方向的輸出偏振態（以 ket 符號表示）。(b) 利用傳播相位調變設計之 |𝐻𝐻⟩ − |𝑉𝑉⟩ 

超穎介面。(c) 利用傳播相位調變設計之 |𝐷𝐷⟩ − |𝐴𝐴⟩ 超穎介面。(d) 利用幾何相位調變設計之 |𝐿𝐿⟩ − |𝑅𝑅⟩ 超

穎介面。(e) 三個正向設計超穎光柵疊加後的初始圖案。 

三、 矩陣傅立葉光學的反向設計 
本研究設計 MFO 自由形狀超穎光柵的方法總結如下。我們採用拓樸優化方法進行

反向設計，並以正向設計圖形（𝜌𝜌0 ，數值範圍介於 0 到 1 ，對應空氣和 TiO2 之間的折射

率）作為初始條件。設定好優化參數後，即如圖 3a 所示流程開始優化。每次迭代中，

𝜌𝜌0
𝑞𝑞
（q 表示第 q 次迭代）都需先歷經兩次模糊和對比函數的圖形處理，得到一個 0/1 分

布的二元圖形（𝜌𝜌4
𝑞𝑞
），確保製成可行性並使材料分布趨向純空氣或純 TiO2 。隨後，我們

使用嚴格波耦合分析（RCWA） [39] 對光柵進行電磁模擬，取得近場瓊斯矩陣𝐽𝐽(𝑥𝑥,𝑦𝑦) 以
及指定繞射階 (𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖) 的遠場瓊斯矩陣 𝐽𝐽𝑘𝑘(𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖)，定義為： 

𝐽𝐽𝑘𝑘(𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖) = ℱ{𝐽𝐽(𝑥𝑥,𝑦𝑦)}      (1) 
每一個入射偏振態（𝜆𝜆𝑖𝑖）通過超穎介面傳換為其共軛偏振（𝜆𝜆𝑖𝑖∗）後，在對應繞射階上的

目標繞射效率（𝑇𝑇𝜆𝜆𝑖𝑖∗𝜆𝜆𝑖𝑖）可直接透過其遠場瓊斯矩陣快速計算求得： 

𝑇𝑇𝜆𝜆𝑖𝑖∗𝜆𝜆𝑖𝑖 = �⟨𝜆𝜆𝑖𝑖∗|𝐽𝐽𝑘𝑘(𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖)|𝜆𝜆𝑖𝑖⟩�
2
     (2) 

(𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖) 表示對應第 i 個入射偏振態 𝜆𝜆𝑖𝑖 的遠場繞射階。例如：(2, 0) 對應 𝑇𝑇𝐻𝐻𝐻𝐻 、(-2, 0) 
對應 𝑇𝑇𝑉𝑉𝑉𝑉、(1, 1) 對應 𝑇𝑇𝑅𝑅𝑅𝑅、(-1, -1) 對應 𝑇𝑇𝐿𝐿𝐿𝐿、(-1, 1) 對應 𝑇𝑇𝐷𝐷𝐷𝐷、(1, -1) 對應 𝑇𝑇𝐴𝐴𝐴𝐴。第

q 次迭代的品質因數（𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝑞𝑞）則定義為優化過程中六個目標繞射效率（N = 6）的平均

值，即： 

𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝑞𝑞 = 1
𝑁𝑁
∑ 𝑇𝑇𝜆𝜆𝑖𝑖∗𝜆𝜆𝑖𝑖
𝑁𝑁
𝑖𝑖=1       (3) 

我們使用基於伴隨法的拓樸優化進行梯度計算 [32,40]。正向模擬可得近場電場和指

定繞射階的複振幅，反向模擬則利用正向模擬之繞射複振幅決定的伴隨入射相位，反向

求解伴隨電場。一次正向和一次反向模擬即可求解 𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝑞𝑞 的梯度（𝐺𝐺4
𝑞𝑞
），此梯度乃對應

經圖形處理後的圖案（𝜌𝜌4
𝑞𝑞
），需再經由鏈鎖律（chain rule）轉換為對應初始輸入圖形（𝜌𝜌0

𝑞𝑞
）
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的梯度（𝐺𝐺0
𝑞𝑞
）。最後根據 𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝐹𝑞𝑞 和梯度 𝐺𝐺0

𝑞𝑞 更新初始輸入圖形（𝜌𝜌0
𝑞𝑞+1

）完成一次迭代。 

 
圖 3. 拓樸優化流程與實際優化趨勢。(a) 優化流程示意圖。(b) 優化過程中 FoM 趨勢隨迭代的變化及對

應結構的演變。 

在 400次迭代優化過程中，FoM以及單一超晶胞光柵圖型分佈的變化如圖 3b所示。

關鍵迭代（例如第 1 次、第 180 次和第 400 次）呈現圖形設計的演變，分別標示在圖 3b
的插圖中。FoM 在第 180 次迭代時已接近其最佳值，但有可能是陷入局部最大值。為了

使優化有機會跳脫局部最大值，我們每 60 次迭代刻意進行一次模糊處理。然而第 180
次迭代以後的 FoM 皆無顯著提升且梯度分布亦幾乎趨近於零，說明優化已收斂，當前

解停留在局部最大值或已達到全域最佳值。此時的圖形分布無足夠對比，使其能在製程

圖案中實現梯度折射率；因此，模糊與對比函數持續作用，改進結構直到第 400 次迭代

時最終收斂為僅含兩種折射率（𝑛𝑛𝑇𝑇𝑇𝑇𝑂𝑂2 和 𝑛𝑛𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎）的二元設計。偶爾出現的效率驟降對應

為增強優化（透過逃脫局部極大值）而刻意引入的模糊處理。 
 原則上，圖 3b 僅代表一個可能的優化過程 。初始圖案（如圖 2e）是由三個正向設

計光柵的結構疊加而成，而其疊加方式存在一定自由度。最終選擇圖 2e 圖形進行實驗

驗證是評估不同疊加方式優化後之繞射效率和偏振對比度的結果。 
 
四、 實驗結果 

我們採用電子束微影、原子層沉積等技術製作自由形狀超穎介面樣品。圖 4a-b 分

別為製作樣品的掃描電子顯微鏡（SEM）俯視與側視影像，顯示光柵結構高度約 600 奈

米但缺失中心特徵和部分小結構。為評估實際製作樣品的光學性能，我們根據 SEM 影

像對原始設計進行微幅修正，並將原始與修正後的結構匯入有限時域差分法（FDTD, 
Lumerical）模擬工具進行分析。相較於 RCWA ，FDTD 直接讀取結構圖檔，因此能更準

確重現曝光後的幾何形狀，對實際製作的自由形狀結構進行更精確的性能分析。兩種圖

案的 FDTD 模擬顯示，微小改變對繞射效率和偏振對比度影響不大，故後續皆以修正圖
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形的 FDTD 結果作為實際製程樣品的模擬數據。圖 4c 顯示不同入射偏振（以 ket 符號

表示）通過樣品後的繞射圖形，其中紅色圓圈的光點標示各入射偏振對應之設計繞射階。

然而，我們觀察到在 (±1, 0) 與 (0, ±1) 非設計繞射階有微弱光點，可能歸咎於優化過

程中未加入三角晶格的對稱性限制—使用正方晶格模擬六角單元結構，導致實際量測時

出現額外的一階正方晶格繞射。未來可在設計時將晶格限制納入考量以抑制非預期繞射

階；惟此類約束可能同時降低繞射效率或偏振對比度。

圖 4. 混合偏振自由形狀超穎介面的實驗結果與分析。(a) 自由形狀超穎介面樣品的 SEM 影像，虛線標

示一個超晶胞。(b) 製程樣品的側視圖。(c) 不同入射偏振態通過樣品後對應的繞射圖案，紅色圓圈標示

各偏振態對應的繞射階。(d) 繞射效率之量測結果（藍柱）與模擬結果（橘柱為 RCWA 模擬結果，紅柱

為 FDTD 模擬結果）比較。(e) 偏振對比度之量測結果（藍柱）與模擬結果（橘柱為 RCWA 模擬結

果，紅柱為 FDTD 模擬結果）比較。其中，RCWA 用以評估原始優化結構的性能，而 FDTD 考慮製程

可行性與製程後結構損失的影響。

量測過程中，我們在對應每個目標輸出偏振的繞射階處放置功率計以測量樣品的繞

射效率。為評估製程偏差的影響，我們比較原始優化結構的 RCWA 模擬（橘柱）以及

移除部分特徵之樣品結構的 FDTD 模擬（紅柱），如圖 4d 所示。整體而言，實驗結果

（藍柱）與 RCWA 和 FDTD 模擬趨勢一致，但效率略低：RCWA 平均約 10% ，實驗結

果平均約 7%。另外，實驗數據顯示在 (-1, 1) 與 (1, -1) 階的繞射效率明顯下降，此現

象也可在 FDTD 模擬中察覺，主因可能與缺失特徵有關。整體效率降低可歸因於兩個密

切相關的因素。首先，多偏振調控本身即伴隨串擾。六個繞射通道具部分相干，能量稍

微會洩漏至相鄰階 [23]。例如，(2, 0) 儘管是 |𝐻𝐻⟩ 入射時的主要輸出階，在其他階仍出
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現可量測的繞射光點，說明多功能與效率之間的基本權衡關係。其次，使用的數值模型

本身即求近似解。例如，RCWA 以適量的傅立葉諧波數建模，而 FDTD 模擬依賴有限

解析度的網格設定。這些選擇確保運行時間可控，但也降低了數值精度導致效率低估。 
我們進一步計算各入射偏振在設計繞射階的偏振對比度 𝐶𝐶𝜆𝜆𝑖𝑖，其定義如下： 

𝐶𝐶𝜆𝜆𝑖𝑖 =
𝑇𝑇
𝜆𝜆𝑖𝑖
∗𝜆𝜆𝑖𝑖

�𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖�−𝑇𝑇
𝜆𝜆𝑖𝑖⊥
∗ 𝜆𝜆𝑖𝑖⊥

�𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖�

𝑇𝑇
𝜆𝜆𝑖𝑖
∗𝜆𝜆𝑖𝑖

�𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖�+𝑇𝑇
𝜆𝜆𝑖𝑖⊥
∗ 𝜆𝜆𝑖𝑖⊥

�𝑚𝑚𝑖𝑖,𝑛𝑛𝑖𝑖�
      (4) 

其中 𝜆𝜆𝑖𝑖⊥ 表示與設計入射偏振正交的偏振態。模擬與實驗結果的比較如圖 4e 顯示，偏

振對比度在 (1, 1) 階的模擬數值高達 94.37%，而在 (-1, -1) 階的實驗測量值高達

98.68% 。整體而言，實驗結果與 RCWA 和 FDTD 模擬趨勢一致。然而在 (-1, 1) 階，優

化圖形的 RCWA 模擬（橘柱）和移除特徵圖案的樣品結構之 FDTD 模擬（紅柱）都呈

現低於平均的偏振對比度，實驗數值甚至更低。歸咎於製程誤差、通道串擾外，不同模

擬方法中的建模配置，也可能對模擬結果與實驗數據間的差異產生不同影響。 
 
五、 總結 

這篇工作整合正向設計與反向拓樸優化，展示了一個混合偏振應用的自由形狀超穎

介面。我們的方法藉由 VFO 的正向設計，確認了自由形狀 MFO 超穎介面的可行性，並

拓展其於偏振光學領域的應用。透過疊加三個具備不同正交偏振響應功能的超穎介面，

使優化初始值即接近一個有利的局部極大值，從而提高基於梯度的拓樸優化收斂於滿足

複雜混合偏振最佳解的能力。此元件對六個不同偏振在對應繞射階都有顯著的繞射效率，

最高偏振對比度可達 98.68%。 
儘管模擬與實驗結果存在的些微差異可能源於製程誤差對光柵結構的影響，以及不

同數值模擬方法的建模差異，自由形狀超穎介面仍顯示了拓樸優化實現 MFO 的潛力。

然而，高設計自由度也可能因提升結構複雜性而使演算法陷入局部極值的風險增加。未

來透過引入更多物理限制簡化優化、調整目標函數以強調特定偏振態，或在優化過程中

考慮製程變異性，可使設計更符合目標性能並增強製程穩健性與容錯程度。此外，結合

拓樸優化與機器學習或許可以找到更全域的最佳解，儘管需要大量初始和優化圖案進行

訓練 [41,42] 。整體而言，我們的方法有望將偏振光學應用於遙測、大氣科學、醫學診斷、

材料分析、化學感測、機器視覺和自駕系統等因複雜性而面臨挑展等領域。 
本研究原文發表於《Advanced Optical Materials》 [25] ，亦獲選為該期刊內後封面 [43] 。 
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