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运用基于平面波的超元胞方法，研究作为缺陷引入的第三组元材料（四氯化碳、水）对二维二组元声子晶体（水

)水银，四氯化碳)水银）带结构的影响 *结果表明，二组元声子晶体在引入第三组元点缺陷)线缺陷后，在原来的带结

构中会出现缺陷态)带，原带隙的位置、宽度变化不大；缺陷态)带频率主要受第三组元材料物性参数的影响；这些缺

陷态都是局域化的 *因此，在具有宽带隙的二组元体系中引入适当的第三组元点缺陷)线缺陷，让缺陷态)带频率落

在二组元体系的带隙中，就可以形成特殊的滤声态)波导态 *声子晶体的这一特性对于声波)弹性波的传播和新的声

学应用具有重要意义 *
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# < 引 言

近年来，经典波在周期性复合介质中传播的研

究极其活跃［#—#+］，并把具有弹性波禁带的周期性结

构功能材料称为声子晶体［#］*类似于电子在固体中

的运动，弹性波在声子晶体中传播时，也会产生所谓

的‘能带’结构 *在声子晶体的带隙中，弹性波或声波

不能传播 *因此，声子晶体在隔声、隔振、军事隐身方

面有着重要的应用，可用来制作声滤波器、声波导、

声分离器等 *同时，声子晶体的许多应用是基于缺陷

的，对于缺陷态研究［’—#&］，更是引起了人们广泛的

注意 *
目前，有关声子晶体缺陷态方面的工作已有所

报道 *其中，文献［.—##］研究了由圆柱或方柱水)水
银组成的点缺陷和线缺陷的情况；文献［#’，#&］研究

了在圆柱水)水银结构中由于空腔分子的耦合特性

所形成的点缺陷，以及不同形状线缺陷的情况 *而有

关于由三组元所组成的二维声子晶体的研究主要集

中在镀层方面［##—#+］*
本文运用基于平面波的超元胞方法，研究了作

为缺陷引入的第三组元材料（四氯化碳、水）对二维

二组元声子晶体（水)水银，四氯化碳)水银）带结构

的影响 *液体)液体体系中弹性波运动方程为
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其中 ! 为压强，计算时，超胞大小取为 , > ,，插入体

为方柱，按正方形排列，且填充率为 $<&+，其他的物

理参数分别为水的密度"?’@
= #<$ > #$&AB)1&，速度

#?’@
= # *"% > #$&1)C；水银的密度"?B = #&<( > #$&AB)

1&，速度 #?B = #<"( > #$&1)C；四氯化碳的密度"DD4"

= #<(.( > #$&AB)1&，速度 #DD4"
= $<.&% > #$&1)C *

’ < 二组元水)水银和四氯化碳)水银体

系的缺陷结构

图 # 给出了二维二组元声子晶体结构截面示意

图，插入体方柱 $ 以正方形排列插入基体 %（水银）

中 * $ 代表水或四氯化碳方柱，分别构成水)水银或

四氯化碳)水银声子晶体 *空腔点缺陷是通过移除中

央行插入体形成的；移除中央行插入体则形成空腔

线缺陷 *
图 ’ 给出了水)水银和四氯化碳)水银两体系中

的空腔点缺陷、空腔线缺陷以及完整体系的带结构 *
图 ’（2）右图表明，水)水银完整体系存在一个较大的

完全带隙，其频率范围为 $<’%." 至 $<,+#& * 其空腔
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点缺陷结构在最低完全带隙中出现了两个点缺陷

态，频率分别为 !"#$%& 和 !"’(!#，且后者是二重简

并的（见图 )（*）左图）+带隙中的缺陷态可以用来滤

声，构造滤波器 +水,水银空腔线缺陷结构中（图 )（*）
中图），由于相邻点缺陷之间的耦合作用，点缺陷的

两个缺陷态扩展为两个缺陷带，较低的缺陷带频率

从 !"-’#$ 变化到 !"#&’’，较高的缺陷带频率则从

!".))) 变化到 !"’#)!［$)，$-］，这些缺陷态都应该表现

出波导态的特征 +
类似地，图 )（/）给出了四氯化碳,水银体系中空

腔点缺陷、空腔线缺陷和完整体系的带结构 +完整体

系中，最低完全带隙的频率宽度从 !"))#! 变化到

!"#)$)（图 )（/）右图），对应点缺陷结构中，在最低完

全带隙中出现一个频率为 !"(’-$ 的缺陷态（图 )（/）

左图），在线缺陷结构中，出现频率范围从 !"-#). 到

!"#$.) 的缺陷带（图 )（/）中图）+ 与水,水银体系相

比，尽管基体相同，但由于插入体不同，四氯化碳,水
银体系所得到的带隙宽度要窄，缺陷带的频率位置

也相应要低些 +由此可见，声子晶体的带隙宽度和中

心频率、缺陷带的频率等与体系的物质组成关系是

十分密切的，这种密切关系在引入第三组元缺陷时

表现将更为明显 +

图 $ 二组元体系结构截面示意图（! 代表水或四氯化碳方柱，" 为基体水银，# 为方柱的边长，$ 为晶格

常数，方柱的填充率 % 0 #) ,$) 0 ! +-.）（*）空腔点缺陷；（/）空腔线缺陷；（1）完整结构

图 ) 二组元体系带结构图（其中!为频率，单位为 )!&,$，& 为声波在水银中的传播速度）（*）水,水银体

系；（/）四氯化碳,水银体系 +左图：空腔点缺陷；中图：空腔线缺陷；右图：完整结构

图 - 是与图 ) 相对应体系中部分缺陷态"点

处的压强幅度分布图 +图 -（*）为水,水银体系中空腔

点缺陷态的压强幅度分布图，图中表明，在缺陷柱位

置出现了 2 型点缺陷态（左图），和 3 型点缺陷态（中

图和右图），它们都是局域化的；而水,水银体系中部

分线缺陷态的压强幅度分布则都是很好的波导态

（如图 -（/））+ 图 -（1），（4）为四氯化碳,水银体系中

空腔缺陷态的压强幅度分布图，空腔点缺陷在最低

带隙中仅出现 2 型缺陷态（见图 -（1）），线缺陷则表

现出了良好的波导态的特征（见图 -（4））+
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图 ! 与图 " 相对应结构中缺陷带!点处的压强幅度分布图

改变填充率的大小［##，#"］，缺陷态的频率会随之

发生改变，但缺陷态依然具有以上的幅度分布特征 $
由此可知，缺陷态的形成主要取决于体系中材料的

组合情况，尽管基体材料一致，但当插入体材料不相

同时，所形成的缺陷带的数目、频率位置以及态的分

布都存在有一定的差异 $

! % 第三组元缺陷态

图 & 给出了三组元体系截面示意图 $第三组元，

即水’水银体系中的四氯化碳方柱和四氯化碳’水银

体系中的水方柱分别取代原插入体，形成第三组元

的点缺陷或线缺陷结构 $ 第三组元插入体的形状和

单胞填充率与原插入体完全相同，排列方式也相同，

只是材料不同 $对于这种结构的研究，可以明显看出

第三组元的物性参数对缺陷态的影响 $

图 & 三组元体系截面示意图（!代表正常插入体（水或四氯化

碳方柱），"代表第三组元（四氯化碳或水方柱），! 为基体水银，

" 为方柱的边长，# 为晶格常数，方柱的填充率 $ ( "" ’#" ( )%!*）

（+）点缺陷；（,）线缺陷

!"#" 四氯化碳$水%水银体系中的点缺陷和线缺陷

图 - 是四氯化碳.水’水银三组元体系中点缺陷

和线缺陷的带结构图 $在点缺陷的带结构中（如图 -
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（!）），所形成的带隙宽度与图 "（!）右图中存在的完

全带隙的宽度基本是相同的，只是在带隙中存在一

个频率为 #$%&#’ 的缺陷态，且这个缺陷态是二重简

并的，且缺陷态的频率比图 "（!）左图中的空腔点缺

陷态频率要低，可见，这个缺陷态应该是由第三组元

四氯化碳形成的缺陷态 (
在四氯化碳形成的线缺陷结构中，由于相邻点

缺陷 之 间 的 耦 合 作 用，点 缺 陷 态 扩 展 为 频 率 从

#$%)’’ 变化到 #$*##’ 的线缺陷带（见图 %（+））(与图

"（!）中图中的空腔线缺陷相比，四氯化碳缺陷带的

频率宽度明显要窄 (水,水银体系中的四氯化碳线缺

陷的缺陷态频率与四氯化碳,水银体系中最低带隙

的上边（见图 "（+））带频率位置相近，但所形成态的

幅度场分布却具有完全不同的特征 (四氯化碳,水银

体系中最低带隙的上边带频率态的幅度场分布是随

机的、广域的，而水,水银体系中四氯化碳线缺陷态

是局域的（后述的幅度场分布将说明这一点），这也

说明水,水银体系中第三组元四氯化碳的特征更趋

向于缺陷的特征 (

图 * 与图 % 相对应结构中的部分缺陷态!点处的压强幅度分布图

图 * 是与图 % 相对应体系中部分缺陷态在!
点处的压强幅度分布图 (图 *（!）为四氯化碳点缺陷

态的压强幅度分布图，发现都局限在四氯化碳缺陷

柱位置上，具有 - 型态的特征，态的长轴方向分别在

（.，.）和（.，/ .）方向，它们都是很好的局域态 ( 图 *
（+）则为四氯化碳线缺陷态的压强幅度分布图，它们

也具有很好的局域化特征，详细分析图 *（+）中所有

的缺陷态，发现它们都是沿着四氯化碳线缺陷位置

图 % 四氯化碳0水,水银体系带结构图（其中"为频率，单位为

"!!,"，! 为声波在水银中的传播速度）（!）四氯化碳点缺陷；

（+）四氯化碳线缺陷

局域化的，因此可以用作声波导 (水,水银体系中，作

为第三组元的四氯化碳线缺陷态的局域化是明显区

别于四氯化碳,水银体系中最低带隙上边带频率态

的幅度场的随机性和广域分布 (这正是水,水银体系

中，第三组元四氯化碳作为缺陷的特征 (
可见，三组元体系中的缺陷态,带受第三组元材

料的影响较大，改变第三组元的物性参数，缺陷态的

频率和带的宽度也会随之改变 (

!"#" 水$四氯化碳%水银体系中的点缺陷和线缺陷

作为比较，我们进一步讨论了水0四氯化碳,水
银体系，其中水柱是作为第三组元引入到四氯化碳,
水银体系中的，构造的方式和有关参数同上 (
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图 ! 是三组元水"四氯化碳#水银体系中点缺陷

和线缺陷的带结构图 $从图 ! 中可以看出，最低带隙

的宽度与图 %（&）中的一致，但第三组元水柱所形成

的缺陷态#带的频率位置都靠近原四氯化碳#水银体

图 ! 三组元水"四氯化碳#水银体系中的点缺陷和线缺陷的带

结构图

系的 最 低 带 隙 下 边 带 频 率，点 缺 陷 态 的 频 率 为

’(%)!%（如图 !（*）），线缺陷带的频率从 ’(%))! 变化

到 ’(%+,)（如图 !（&）），这比图 %（&）中的空腔缺陷态

#带的频率明显要低一些 $ 可见，第三组元材料的物

性参数对缺陷态#带的频率影响是很大的 $
图 - 是与图 ! 相对应结构的部分缺陷态!点

处的压强幅度分布图 $ 图 -（*）对应点缺陷情况，压

强幅度分布局域在点缺陷柱位置上，具有 . 型分布

特征 $ 图 -（&）对应线缺陷情况，压强幅度分布局域

在线缺陷柱位置上，可视为点缺陷态耦合而成 $
因此，对于同样的三种材料，当它们的组合方式

不同时，所得到的带隙位置、宽度，缺陷态#带的频率

以及压强幅度分布情况都将存在很大的差异 $ 完整

晶体中的空腔线缺陷可以用作波导，在完整晶体中

引入第三组元实柱线缺陷也可以实现波导结构 $ 但

第三组元的可选择性和缺陷态频率可调性较之空腔

线缺陷更具应用上的方便性 $

图 - 与图 ! 相对应结构的部分缺陷态!点处压强幅度分布

/( 结 论

本文运用基于平面波的超元胞方法，研究了作

为缺陷引入的第三组元材料（四氯化碳、水）对二维

二组元声子晶体（水#水银，四氯化碳#水银）带结构

的影响 $研究结果表明，无论二组元还是三组元，当

正常插入体和基体的组合相同时，无论第三组元缺

陷的材料如何，其带隙的频率宽度都是稳定的，即稳

定的二组元体系提供了一个稳定的带隙平台；在二

组元体系中引入第三组元材料后，第三组元作为缺

陷的特征是明显的，第三组元的缺陷态频率受材料

的物性参数影响较大，改变第三组元的物性参数，缺

陷态的频率和带的宽度也会随之改变；无论是空腔

缺陷结构还是第三组元实柱缺陷结构，其本征缺陷

态都是局域化的，因此，其点缺陷可用作声滤波，线

缺陷可用作声波导；对于同样的三种材料，当它们的
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组合方式不同时，所得到的带隙位置、带隙宽度、缺

陷态!带频率及压强幅度分布情况都将存在很大的

差异 "
总之，构成声子晶体缺陷结构的方式是多样的，

影响声子晶体缺陷态的因素也是多样的 "本文通过

在二组元体系中引入适当的第三组元材料形成了缺

陷结构，并讨论了第三组元材料物性对缺陷态的影

响 "其他如几何构型、填充率等对缺陷态的影响也是

可预期的 "选择不同的第三组元缺陷材料形成了对

声子晶体缺陷态的不同设计，声子晶体的这一特性

对于声波!弹性波的传播和新的声学应用具有重要

意义 "
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RCABR 期 李晓春等：三组元声子晶体中的缺陷态


