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一维双原子链的声子色散关系 

 

图 S1  一维双原子链 

Fig. S1. One-dimensional diatomic chain. 

各原子偏离平衡位置的位移如图 S1 所示，考虑最近邻原子相互作用的简谐

振动能为 
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因此，原子 M的运动方程为 

                    ( ) ( )

( )

2

2

1

1 .

n

n

n n n n

n n n

U E
M

t U

G U u g U u

G g U gu Gu

−

 
= −

 

= − − − −

= − + + − +

                  (S2) 

原子 m的运动方程为 
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假设方程(S1)和方程(S2)的通解为平面波形式，即 
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将(S4)式和(S5)式代入(S2)式和(S3)式可得 

             ( ) ( )( )2 exp ik k k kM U G g U G g ka u− = − + + + − ,           (S6) 

              ( ) ( )( )2 exp ik k k km u G g u G g ka U− = − + + + − .           (S7) 

将上面两式写成矩阵形式为 
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若上式有解，则 
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由此，得到一维双原子链的声子色散关系为 
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