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介绍了平面波算法计算声子晶体带结构的分析过程，计算了二维双组分液相体系声子晶体的带结构 *结果表

明，四氯化碳+水银体系比水银+四氯化碳体系更容易产生带隙 *随分散相填充分数 ! 的增加，四氯化碳+水银体系声

子晶体带隙宽度!!先增加，后减小，当 ! , $-’’. 时，有最大值!! , $-(".；水银+四氯化碳体系的带隙宽度一直增

大，当 ! , $-((" 时，有最大值!! , $-(#(；! 一定时，改变分散相单元的几何尺寸和点阵常数，带隙宽度!!保持

不变 *
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# - 引 言

半导体超晶格［#，’］、量子阱［&］等相关材料和器件

的成功应用，使能带理论突破了以固有材料为研究

对象的限制，进入了通过能带设计来模拟实际晶格

以获得新型功能材料和器件的新阶段 *近年来，模拟

天然晶体中原子排列的人造周期性结构的研究成为

一个新的热点 *如果人工调制的对象是介电常数，这

种周期性结构就是光子晶体［"，(］*如果人工调制的对

象是弹性常数，就形成了声子晶体 *与电子在晶格周

期性势场中一样，当声波在声子晶体中传播时会形

成能带结构，分裂成导带和禁带，只有位于导带中的

声波才能在晶体中传播［/］*声子晶体的这些新性质

不仅在新型隔振降噪材料、超声换能器、声波导、声

透镜、定向声源等研究方面有重要的应用价值［%—#$］，

而且对深入研究声波异质结构中声子的安德森局域

化、缺陷态、表面态等方面也有很重要的理论研究价

值［##—#(］*
近 #$ 年来，声子晶体的研究已经取得了较大进

展，如一维离子型声子晶体［#/］和三维局域共振型声

子晶体［#%］的研究 * 目前，声子晶体带结构的理论计

算方法有有限元法［/］、传递矩阵法［#’，’’］、多重散射

法［#%］、平面波法［#)—’#］等 *总体看来，三维声子晶体虽

然有很大潜力，但是三维周期性结构制备技术要求

高，精度难以保证 *比较而言，二维声子晶体的制备

相对容易，同时它在声波反射镜、声透镜和缺陷态等

方面也有重要的研究价值，特别是液相体系声子晶

体极有可能与水声学等联系起来，是一个很有潜力

的发展方向［#$，#&，#)］*
本文首先介绍平面波算法研究声子晶体带结构

的理论计算过程，并对几种液相体系声子晶体进行

了带结构的计算和分析 *

’ - 计算模型与过程

平面波法的基本思想是，将材料的密度和弹性

常数在倒格矢空间中以平面波叠加的形式展开为傅

里叶级数，把声波波动方程转化为一个本征方程，然

后求解本征值得到色散关系 *
假设声子晶体是由圆柱体 " 以正方点阵形式

排列于基体 # 中组成的二维双组分复合材料体系，

使圆柱体 " 的轴线平行于笛卡尔坐标系（$$# $’ $&）

中的 $& 轴，则在与圆柱垂直的（ $#$$’）平面上就形

成了二维正方晶格的周期性排列，如图 # 所示 *设圆

柱体 " 的半径为 %，晶格点阵常数 &，圆柱体 " 的
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填充分数 !，" 为（! " !），且 ! #!#$ %$$ &

图 ! 二维声子晶体的横截面示意图

在不受外力作用条件下，二维双组分固相复合

材料体系中的声波运动方程为［!’］

!（!）"
$ "%

"&$ #

#

·［’((（!）

#

"% ］)

#

· ’((（!）""
"([ ]

%

) ""(%
［（’!!（!）" $’((（!））

#

·"］，（!）

其中 "（ !，&）为与位置和时间相关的位移矢量，它的

分量是 "%（ % # !，$，*），!，’((，’!!为各组分材料的密

度和弹性常数 &
假设声子晶体是由水银和四氯化碳组成的二维

双组分液相体系，因为声波在流体中传播时只有纵

波（’(( # +），所以波动方程（!）可表示为
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此时，可 定 义 一 个 标 量 势"（ !，&），它 与 位 移 场

"（ !，&）的关系为

!" #

#

"， （*）

于是方程（$）变为
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该方程的解可写为

"（!，&）# ,-.［/（#·! "#&）］!
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其中 # #（)(!，)($）（即 )(* # +）为（ (!+($ ）面内的二

维布洛赫波矢，#为波的角频率 &
利用密度和弹性常数在（ (!+($ ）面上随位置矢

量 !（ (!，($ ）变 化 的 二 维 周 期 性，把 !%!（ !）和

!%’!!（ !）在倒易空间中展开为傅里叶级数

$（ !）#$（(!，($）# !
$
$（$）,-.（/$· !），（1）

其中 ! 为位置矢量，$ 为二维晶格的倒格矢，$代

表 !%!（ !）和 !%’!!（ !），傅里叶系数为

$（$）# !
*+"2$ ,$（ !）,-.（" /$· !）& （3）

积分在元胞面积 *+ # $$ 上进行，结果为

$（$ # +）#$ #$*! )$"（! " !）， （45）

$（$ # +）#（$* "$"）-（$）#（#$）-（$），

（46）

其中 -（$）为圆柱体 * 的结构因子，它定义为

-（$）# !
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其中积分仅在圆柱体 * 上进行，基体 " 不计入内，

7!（(）为一阶第一类 8,99,: 函数，# 为圆柱体 * 的

半径 &
于是，方程（(）变为
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方程（!+）可以变为标准特征值方程
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其中矩阵 ! #"" !#，而矩阵 "和 #分别定义为

"$$; # -（$ " $;）（#’ "!
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其中%$$; 为 <=>?,@A,= 符号 &
方程（!+）变为标准特征值方程后，令波矢 # 扫

描整个不可约布里渊区，求解矩阵 !的特征值后得

到带结构#/（#），其中参数 / 为不同能带的标志 &

* B 计算结果

图 $ 为两种二维正方点阵声子晶体的带结构 &
图 $（5）为水银%四氯化碳体系，$ # (@C，# # +B*$，即

填充分数 ! # +B$4* &（6）为四氯化碳体%水银体系，$
# (@C，# # +B$0$，即填充分数 ! # +B!’1 & 图 $ 纵坐

标 为 归 一 化 频 率 & # #$ %$!’+，其 中 ’+ #

!
" ! %’ " !$ !! ，横坐标取布洛赫波矢 % # #$ %$!& 可以
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看出，水银!四氯化碳体系声子晶体带隙较小，而四

氯化碳!水银体系在低能区出现了很宽的带隙，高能

区还有一个较小的带隙，如图 " 阴影部分所示 #二维

正方晶格点阵的倒格矢 ! $ !% "% & !" "" $ "!（ !% "%
& !" ""）!#，其中 !%，!" 为整数 #计算时取 ’ %(! !%，

!"!%(，用 ))% 个平面波和 *% 个 # 点求解 # 为了验

证结果的收敛性，还计算了 +)% 个平面波的情况，发

现直到第 + 个波段的特征值误差小于 (,%- ，说明

))% 个平面波既能保证特征值的收敛，又有一定的

精度和计算效率 #计算所用的材料声学常数见表 % #

表 % 几种材料的声学常数［".］

!
!（%(./0!1.）

$%

!（%(.1!2）

$%% $!$"
%

!（%(3/0!1·2"）

氯仿 %#)+* % #((% % #)3(

四氯化碳 %#43) ( #3.+ % #)("

水银 %.#5 % #)4% "+ #5..

图 " 两种液相体系声子晶体的带结构

图 . 为氯仿!四氯化碳体系的带结构，无论怎样

改变填充分数，都没有带隙出现 # 一般而言，声子晶

体中各组分材料的声学常数相差越大，入射声波在

晶体中的布拉格散射越强烈，越容易产生带隙 #而氯

仿和四氯化碳的密度和弹性常数相近，所以不会有

带隙出现 #

随填充分数 6 的变化，声子晶体的带隙宽度""
会发生变化，如图 ) 所示 #图 ) 曲线 # 为四氯化碳!
水银体系，随填充分数 & 的增大，带隙逐渐变宽，然

后变窄，当 & $ (,""3 时，有最大值"" $ (,4)3 #曲线

’ 为水银!四氯化碳体系，随填充分数 & 的增大，带

隙逐渐变宽，当 & $ (,44) 时，有最大值"" $ (,4%4 #

图 . 氯仿!四氯化碳体系的带结构 图 ) 声子带隙宽度的变化曲线
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!" 结 论

对氯仿#四氯化碳和四氯化碳#水银体系带结构

的比较表明，声子晶体中各组分之间的密度和弹性

常数相差越大，就越容易产生带隙 $而且，四氯化碳#
水银体系比水银#四氯化碳体系更容易产生带隙 $所
以，对液相体系声子晶体，密度小的分散相结合密度

大的基体容易产生带隙 $

填充分数对声子晶体带隙宽度影响很大 $随填

充分数的增加，四氯化碳#水银体系声子晶体的带隙

宽度先增大后减小，当填充分数 ! % &"’’( 时，有最

大值!! % &")!(；水银#四氯化碳体系的带隙宽度一

直增大，当 ! % &"))! 时，有最大值!! % &")*) $在材

料体系和填充分数一定的情况下，改变点阵单元的

几何尺寸和点阵常数，发现声子晶体带隙宽度!!
没有变化 $
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