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基于贝叶斯优化算法的超表面结构色逆向设计方法

Inverse design method for structural colors of
metasurfaces based on Bayesian optimization algorithm
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Abstract: To address the issues of traditional forward design for structural colors, such as limited optimization parameters,
time-consuming computations, and non-tunable static structural colors, an inverse design method for structural colors of metasur-
faces based on the Bayesian optimization algorithm is proposed. By introducing tunable phase-change materials to design nanoan-
tennas and combining the Bayesian optimization algorithm with the finite-difference time-domain method, the structural color pa-
rameters of the metasurface are simulated and optimized. The designed structure utilizes Mie resonances in reflection mode to
generate structural colors, while reversible color tuning is achieved through phase transitions of the phase-change material. Simu-
lation results demonstrate that the proposed structural color device exhibits dynamic tunability of metasurface colors, with color
differences of 63.30, 69.30, and 54.21 achieved at wavelengths of 450 nm, 545 nm, and 660 nm, respectively, along with an-
gle-sensitive characteristics.
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摘要院针对传统结构色正向设计存在的优化参数较少、计算耗时长以及静态结构色不可调等问题，提出一种基于贝叶斯优

化算法的超表面结构色逆向设计方法。通过引入可调谐的相变材料设计纳米天线，结合贝叶斯优化算法和时域有限差分

法，对超表面结构色参数进行仿真优化。利用结构内部的 Mie 谐振在反射模式下产生结构颜色，同时通过相变材料的不同

相态转变，实现可逆的颜色调谐。仿真结果表明：所设计的结构色器件具备超表面的颜色动态可调谐功能，在波长分别为

450、545、660 nm 时获得的色差分别为 63.30、69.30、54.21，并具有角度敏感的特性。
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0 引言
结构色是通过微纳结构与光的相互作用渊如反射尧

散射和干涉冤调节光传播袁从而产生颜色的现象[1-2]遥 与

传统化学染料相比袁结构色不仅具有更高的耐久性和

环境友好性袁还能实现更高的分辨率[3-4]遥 此外袁结构色

与互补金属氧化物半导体渊CMOS冤技术的兼容性进一

步推动了其在光电器件中的广泛应用[5]遥 然而袁表面等

离子体共振 渊SPR冤 限制了结构色的色彩饱和度和亮

度袁 因此提升结构色性能成为当前研究的重点方向遥
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为此袁研究人员开始探索动态颜色可调的超表面结构

设计袁 尤其是通过相变材料进行调节遥 VO2尧Ge2Sb2Te5
渊GST冤[6]和 Sb2S3 等无机相变材料因其可逆相变尧低开

关能量和快速响应特性袁在可调颜色领域受到广泛关

注[7-8]遥 其中袁Sb2S3 材料以其低传播损耗和优异光学性

能袁展现出比 VO2尧GST 更大的应用潜力袁尤其在集成

光学器件设计中表现出色[9-10]遥
在结构色设计中袁微纳米结构的几何形状对光学

性能至关重要遥 传统设计方法通常依赖正向设计袁即
通过人工选择结构参数优化光谱特性遥 这种方法效率

较低袁尤其在处理复杂结构时其局限性更为显著遥 近

年来袁逆向设计方法逐渐兴起袁成为解决复杂结构设

计问题的有效手段遥 逆向设计通过从目标光谱特性反

推所需的结构参数袁显著提高了设计效率袁并扩展了

可能的设计方案[11]遥 研究人员提出了多种优化算法用

于光器件设计遥 例如袁SPUHLER M M 等人[12]采用进化

算法优化平面硅酸盐光斑尺寸转换器设计袁耦合效率

提升超过 2 dB遥 CARRILLO S G C 等人[13]使用模式搜

索算法袁结合 Matlab 的全局优化工具箱找出最佳几何

形状袁使得计算出的光谱对应的点尽可能接近各自选

择的目标遥HUANG X 等人[14]利用遗传算法优化以 GST
为相变材料的动态反射颜色光器件袁其基色色差分别

达到了 23.39尧13.77 和 35.42遥 此外袁粒子群优化[15]尧模
拟退火[16]和非线性搜索[17]等算法也被广泛应用于微纳

光器件的逆向设计中遥 尽管这些算法在优化复杂光学

结构方面取得了较好成果袁但它们在处理多维参数空

间和非凸优化问题时袁通常需要大量计算资源遥相比之

下袁贝叶斯优化算法通过构建高斯过程等代理模型[18]袁
以较少的计算代价预测目标函数值袁显著降低了对数

值模拟的依赖遥 同时袁贝叶斯优化算法利用后验更新

策略实现全局搜索袁自动化寻找最优结构参数袁从而

更高效地实现结构色调节与优化遥
基于此袁本文提出一种基于贝叶斯优化算法的超

表面结构色逆向设计方法遥

1 基本结构设计与理论
为实现高性能动态结构色袁本文设计了一种基于

Sb2S3 纳米天线的全介质超表面结构遥 该结构由多个相

同的微结构单元构成袁如图 1 所示遥 结构从下往上依

次为 Ag 衬底渊厚 100 nm冤尧SiO2 层渊厚 200 nm冤和由相

变材料 Sb2S3 制成的介质纳米天线遥 纳米天线的关键

几何参数包括圆环厚度 尧外径 尧内径 以及衬底周

期 袁这些参数将作为贝叶斯优化算法的搜索变量遥

1.1 结构色的产生与调控机理

图 1 中超表面结构单元的结构色生成机制源于

Mie 共振诱导的光谱调控特性遥当亚波长尺度 Sb2S3 圆
柱体在特定几何参数下与入射光激发 Mie 共振时袁其
电磁散射特性呈现显著的波长选择性袁即在可见光波

段会产生强烈的多极子共振袁导致特定波长光波的增

强散射与局域吸收[19]遥 散射光场的空间干涉调制形成

具有角度依赖性的特征光谱分布袁通过几何参数优化

可实现不同色度的调控遥
此外袁基于 Sb2S3 的相变特性袁其介电各向异性与

其原子排列的有序性直接相关袁演化机理遵循晶体场

调控机制遥 晶态的有序结构通过共振键合增强介电响

应并引入方向依赖性袁而非晶态的无序性导致介电常

数各向同性且数值降低遥 这种演化可以通过 2 种机制

影响光学响应遥 其一袁通过调控电磁波与材料的相互

作用强度改变共振频率袁实现波长选择性调控曰其二袁
通过调整共振模式的空间分布特性影响能量耗散路

径袁实现模式损耗的动态调制遥 这 2 个调控维度的协

同作用最终使结构色呈现可逆的动态调谐特性遥
1.2 贝叶斯优化算法逆向设计原理

贝叶斯优化算法基于贝叶斯统计理论袁用于优化

高计算成本且无显式表达的目标函数遥 图 2 描述了贝

叶斯优化算法实现光器件逆向设计的原理袁与传统优

化方法渊如梯度下降法尧遗传算法等冤的原理不同袁该
算法通过构建一个目标函数的代理模型来指导搜索

过程袁 从而找到使目标函数取得最优值的参数配置遥
具体过程如下院

1冤初始化与仿真院使用 Lumerical FDTD Solutions
软件随机选择一组结构参数进行仿真计算袁 得到目标

函数的初始值袁并基于这些数据构建初始代理模型遥

图 1 超表面结构色单元结构图
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2冤贝叶斯优化院算法利用当前代理模型预测最可

能带来性能改进的参数组合袁对结构设计进行调整遥随
后袁重新进行仿真计算以更新目标函数值遥优化过程中

采用期望改进渊EI冤作为采集函数袁平衡探索与利用袁以
确保快速收敛遥

3冤迭代与收敛院随着迭代次数的增加袁代理模型逐渐

逼近目标函数袁算法最终收敛袁获得一组最优结构参数遥
4冤结果分析与性能评估院 在算法收敛后袁分析最

优设计的性能袁评估其在不同目标波长下的光学响应袁
验证贝叶斯优化算法在逆向设计中的有效性遥

2 仿真结果及分析
2.1 算法优化效果

本文采用 Lumerical FDTD Solutions 软件仿真袁设
置宽带平面波光源渊400~700 nm袁 轴垂直入射袁线性偏

振冤袁波长步长为 1 nm袁通过时域有限差分渊FDTD冤频域

功率监视器记录稳态场分布遥
本文采用的贝叶斯优化算法通过代理模型探索

了由圆环厚度 尧外径 尧内径 尧衬底周期 这 4 个

结构参数组成的参数空间袁得到了算法在目标波长分

别为 450尧545尧660 nm 时的平行坐标袁如图 3 所示遥 图

中品质因素渊FOM冤值被划分为低尧中尧高尧最佳 4 个区

间袁以直观呈现其分布特征遥图中的红色曲线代表最优

解袁其分布特征清晰表明院在搜索过程中袁参数内径

和衬底周期 的样本点分布显著密集遥 这一现象印证

了贝叶斯优化算法对这两个关键参数进行了更为精

细的探索袁既体现了算法在高维参数空间中的高效搜

索能力袁又通过可视化路径追踪证实了算法能基于历

史数据智能选择评估点袁从而快速收敛至最优参数配

置遥 除此之外袁在这 3 种波长情况下袁随着贝叶斯优化

算法逐步寻优袁目标值逐渐向最佳目标值收敛袁这表

明了算法的全局寻优有效性遥
目标波长分别为 450尧545尧660 nm 时袁 外径 尧内

径 与目标值的 3D 散点分布图如图 4 所示遥 可以看

出袁在这 3 种波长情况下袁算法在蓝色区域进行了更

密集的搜索袁以确认和优化这些潜在的最优解遥 图中

蓝色区域对应微纳结构的尺寸参数空间袁该区域参数

组合实现优异颜色反射性能的概率更高袁这一分布特

征有效验证了算法具备优异的全局寻优能力遥

图 2 贝叶斯优化算法逆向设计原理框图

图 3 平行坐标图

图 4 尧 与目标值的 3D散点分布图

渊a冤 波长为 450 nm 渊b冤 波长为 545 nm 渊c冤 波长为 660 nm

渊a冤 波长为 450 nm 渊b冤 波长为 545 nm 渊c冤 波长为 660 nm
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算法的收敛曲线如图 5 所示遥 可以看出袁在 3 种

不同波长情况下袁目标值曲线在前 100 次迭代的变化

均较为迅速袁往后逐渐收敛袁表明了算法对于提升超

表面结构性能的高效性遥
优化超表面结构色器件的几何参数时袁与遗传算

法[19]尧深度学习算法[20]相比袁 在优化参数相同且均为 4
个的情况下袁遗传算法尧深度学习算法尧贝叶斯优化算

法需要调用的目标函数次数渊迭代次数冤分别为 4 000尧
4 660尧300 次袁 这表明贝叶斯优化算法在超表面结构

色器件设计中具有速度优势遥
为了凸显贝叶斯优化算法优化前后的效果袁在表 1

的最优结构参数下袁本文对比了贝叶斯优化算法初始

结构与最优结构的反射光谱遥 仿真结果表明袁与初始

结构相比袁最优结构的目标波长的反射光谱值在 400~
700 nm 波长范围内是最高的袁同时有效抑制了其它干

扰纯色的共振波长遥

2.2 色差性能分析

本文对贝叶斯优化算法设计的超表面结构色器

件在不同目标波长下的性能进行了仿真分析遥当 Sb2S3
受到外部的短光脉冲或电脉冲刺激时袁超表面结构色

器件的反射特性会因材料相变渊非晶态与晶态冤而发

生改变袁从而实现动态颜色调控遥 仿真结果表明袁该结

构色器件在 450 nm渊蓝光冤尧545 nm渊绿光冤和 660 nm
渊红光冤处均呈现明显的反射峰袁且非目标波长的杂散

反射得到有效抑制遥 当光入射至 Sb2S3 纳米天线构成

的超表面时袁在表 1 最优参数下通过 Mie 谐振产生鲜

明的反射结构色袁其晶态与非晶态间的色差分别达到

63.30尧69.30 和 54.21袁如图 6 所示袁展现出优异的可逆

调谐特性和视觉对比度遥

2.3 入射角度敏感性分析

为系统研究超表面结构色器件的角度依赖性及

其动态调谐特性袁本文通过改变光源入射角度 渊 =0毅~
50毅袁步长为 10毅冤表征其光学响应特性袁得到入射角对

超表面结构的影响结果如图 7 所示遥 可以看出袁在结

黄子扬袁张振荣袁孙宇袁等院基于贝叶斯优化算法的超表面结构色逆向设计方法

图 5 算法搜索的收敛曲线

渊a冤 波长为 450 nm 渊b冤 波长为 545 nm 渊c冤 波长为 660 nm

波长/nm /nm /nm /nm /nm
450 141 75 4 372
545 169 87 5 366
660 167 112 41 374

表 1 贝叶斯优化算法得到的最优结构参数

图 6 晶态和非晶态的色差性能比较

渊b冤 非结晶态
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晶态下袁红尧绿尧蓝三色随入射角增大会向色品图中心

呈现近似线性迁移袁而非晶态则向红紫色区域渐进偏

移袁 且结晶态的颜色坐标变化幅度显著大于非晶态遥
这种角度敏感性具有双重效应院其一袁大角度入射会

导致颜色饱和度降低与色域压缩袁可能制约宽视角场

景下的应用曰其二袁通过耦合相变调控与角度响应特

性袁可构建具有入射角依赖的动态调谐系统袁这对开

发光学加密器件具有独特价值遥 基于此特性袁可在广

视角显示领域采用微纳结构优化设计补偿角度偏移袁
而在防伪加密领域构筑多维调控光学界面遥

3 结束语
本文提出了一种基于贝叶斯优化算法的超表面

结构色逆向设计方法袁 并将其成功应用于以 Sb2S3 纳
米天线为基本单元的全介质超表面结构设计遥 通过该

方法袁经过300 次迭代即可获得不同目标波长下的最优

结构参数袁实现可调控的结构色器件设计遥 该器件在波

长为 450尧545尧660 nm时获得的色差分别为 63.30尧69.30尧
54.21袁并具有角度敏感的特性遥 本文方法具有收敛速

度快尧全局搜索效率高等特点袁为微纳光学器件的逆

向设计提供了新思路遥
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