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一般情况下一维j原子链的求解及色散关系讨论

董佳豪 张立新

(南开大学物理科学学院,天津 300071)

摘 要 本文推导了一般情况下一维j原子链晶格振动的计算模型,并在简谐近似和最近邻近

似下获得了晶格的运动方程组。令j=2,3分别计算了一维双原子链及三原子链晶格

振动的色散关系,得到了与现有教材及文献相同的结论。本文还讨论了原子质量顺

序、恢复力系数顺序等特有晶体结构参数及原子质量大小、恢复力系数大小、晶格常数

等一般晶体结构参数对一维三原子链晶格振动色散关系的影响。本文内容可为固体

物理教学提供额外的教学素材,帮助学生深入理解晶格振动相关内容,也可为工程上

带通滤波器的研发提供一定的参考。
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  在固体物理学教学过程中,一维原子链晶格

振动的经典理论是研究晶格原子运动规律的重要

基础理论,进而能够阐明固体宏观的物理性质。
其中,现有固体物理学教材中,多基于经典力学在

简谐近似和最近邻近似下求解一维单原子链和双

原子链模型的格波解和色散关系[1]。为进一步拓

展固体物理教学内容,深入了解色散关系,秦春伟

和郑金鑫等人讨论了一维双原子链和一维单原子
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链色 散 关 系 的 内 在 联 系,证 明 了 两 者 的 等 效

性[2,3];孙美慧和赵远等人研究了一维三原子链的

求解及原子质量对色散关系的影响规律[4,5];郑世

燕讨论了一维j原子链晶格振动色散关系的一般

推导公式并分析了晶体结构参数对一维四原子链

色散关系的影响[6]。

图1 一般情况下一维j原子链晶格振动模型

然而,目前关于一般情况下一维原子链的求

解及色散关系的讨论却鲜有报道,仅有刘艳晶等

人讨论了一般情况下一维双原子链的色散关系和

原子振动特点[7]。一般情况即原胞内原子质量、
最近邻原子间距和恢复力系数均不相同,其色散

关系更具普遍性。本文拟采用原胞法,并在简谐

近似和最近邻近似双重近似条件下,以一般情况

下一维j原子链晶格振动模型为研究对象,推导一

般情况下一维j原子链晶格振动方程组的一般表

达式。同时,现有文献中的一维双原子链及一维

三原子链的相关结论亦可由该一般表达式简化获

得。最后,本文重点讨论了一般情况下一维三原

子链晶格振动的色散关系和原子质量顺序、恢复

力系数顺序等特有晶体结构参数及原子质量大

小、恢复力系数大小、晶格常数等一般晶体结构参

数对色散关系的影响。本文旨在为固体物理学教

学提供额外的教学素材和参考,也可为工程上带

通滤波器的研发提供一定的参考。

1 一般情况下的一维j原子链模型

质量为m1、m2、m3、…、mj 的j种不同质量的

原子按照一定顺序非等间距排列构成一维j原子

链,其模型如图1所示。平衡时各相邻原子间距

a1、a2、a3、…、aj 各不相同,最近邻原子间的恢复

力系数β1、β2、β3、…、βj 也不相同,即原胞内原子

质量、最近邻原子间距和恢复力系数均不相同,同
时取晶格常数L=a1+a2+a3+…+aj。沿一维

原子链建立坐标轴,适当选取坐标原点使第n 个

原胞中的m1、m2、m3…mj 平衡位置分别为nL、

nL+a1、nL+a1+a2、…、(n+1)L-aj,由于热

运动 原 子 离 开 平 衡 位 置 的 位 移 分 别 为 μnL、

μnL+a1
、μnL+a1+a2

、…、μ(n+1)L-aj
。

2 格波解及色散关系

简谐近似下只考虑最近邻原子间的相互作

用,根据经典牛顿力学理论,建立一维j原子链原

胞内j个不同原子的运动方程分别为

m1̈μnL =β1μnL+a1 +βjμnL-aj -(β1+βj)μnL(1-1)

m2̈μnL+a1 =β2μnL+a1+a2 +β1μnL -(β2+β1)μnL+a1

(1-2)
m3̈μnL+a1+a2 =β3μnL+a1+a2+a3 +β2μjnL+a1 -

(β3+β2)μnL+a1+a2
(1-3)

……
mj̈μ(n+1)L-aj =βjμ(n+1)L +βj-2μ(n+1)L-aj-aj-1 -

(βj +βj-2)μ(n+1)L-aj
(1-j)

方程组(1)为二阶微分方程组,设其试探解是频率

为ω 的简谐波

μnL =A1e
(qnL-ωt) (2-1)

μnL+a1 =A2e
[q(nL+a1)-ωt] (2-2)

μnL+a1+a2 =A2e
[q(nL+a1+a2)-ωt] (2-3)

      ……

μ(n+1)L-aj =Aje
[q((n+1)L-aj)-ωt] (2-j)

将上述试探解分别带回方程组(1)得到关于振幅

A1、A2、A3、…、Aj 的齐次线性方程组,同时按照

A1、A2、A3、…、Aj的顺序整理后得

A1(-β1-βj +m1ω2)+A2β1e
iqa1 +A3·0+

A4·0+…+Aj-1·0+Ajβje
-iqaj =0 (3-1)

A1β1e
-iqa1 +A2(-β1-β2+m2ω2)+A3β2e

iqa2 +
A4·0+…+Aj-1·0+Aj·0=0 (3-2)

A1·0+A2β2e
-iqa2 +A3(-β2-β3+m3ω2)+

A4β3e
iqa3 +…+Aj-1·0+Aj·0=0 (3-3)

…………

A1βje
iqaj +A2·0+A3·0+A4·0+…+

Aj-1βj-1e
-iqaj-1 +Aj(-βj-1-βj +mjω2)=0

(3-j)
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方程组(3)由j个方程所构成,此即为一般情况下

一维j原子链晶格振动方程组的一般表达式。

2.1 一般情况下一维双原子链晶格振动(j=2)
当j=2时,即为一般情况下一维双原子链的

晶格振动。此时方程组由式(3-1)与式(3-2)组成,
同时令A3=A1,其他系数都为0。则此时有两个

系数A1 和A2,当系数A1 和A2 有非零解时,式
(3-1)和(3-2)需满足

-β1-β2+m1ω2 β1e
iqa1 +β2e

-iqa2

β1e
-iqa1 +β2e

iqa2 -β1-β2+m2ω2
=0

(4)
由此可得

m1m2ω4-(m1+m2)(β1+β2)ω2+

  4β1β2sin2
qL
2 =0 (5)

这是关于ω2 的一元二次方程,由此解得一般情况

下一维双原子链的色散关系式为

ω2
±=

1
2m1m2 (m1+m2)(β1+β2)±

(m1+m2)2(β1+β2)2-16m1m2β1β2sin2
qL
2
(6)

其中,ω-代表晶格振动中声频支格波的频率,ω+代

表晶格振动中光频支格波的频率。这与文献[7]所
得结论相符。

2.2 一般情况下一维三原子链晶格振动(j=3)
当j=3时,即为一般情况下一维三原子链的

晶格振动。此时方程组由式(3-1)、式(3-2)与
式(3-3)组成,同时令A4=A1,其他系数都为0。则

此时有A1、A2 和A3 三个系数,当系数A1、A2 和

A3 有非零解时,式(3-1)、式(3-2)和式(3-3)需满足

-β1-β3+m1ω2 β1e
iqa2 β3e

-iqa3

β1e
-iqa1 -β1-β2+m2ω2 β2e

iqa2

β3e
iqa3 β2e

-iqa2 -β2-β3+m3ω2

=0 (7)

这是关于ω2 的一元三次方程,可根据一元三次方

程的求根公式获得其色散关系的解析表达式,其
具体表达式在下文给出。
2.3 一般情况下一维四原子链晶格振动(j=4)

当j=4时,即为一般情况下一维四原子链的

晶格振动。此时方程组由式(3-1)、式(3-2)、式(3-3)
与式(3-4)组成,同时令A5=A1,其他系数都为0。
则此时有 A1、A2、A3 和 A4 四个系数,当系数

A1、A2、A3 和A4 有非零解时,式(3-1)、式(3-2)、
式(3-3)和式(3-4)需满足

-β1-β4+m1ω2 β1e
iqa1 0 β4e

-iqa4

β1e
-iqa1 -β1-β2+m2ω2 β2e

iqa2 0

0 β2e
-iqa2 -β2-β3+m3ω2 β3e

iqa3

β4e
iqa4 0 β3e

-iqa3 -β3-β4+m4ω2

=0 (8)

这是关于ω2 的一元四次方程,求其解析解较繁

琐,可以使用 MATLAB等软件进行数值模拟,同
时可以给出直观的图像。
2.4 一般情况下一维j原子链晶格振动(j≥5)

以此类推,当j≥5时,即为一般情况下一维j

原子链的晶格振动,此时共有A1、A2、…、
 

Aj
 j个系

数,当系数A1、A2、…、Aj 有非零解时,式(3-1)、
式(3-2)、…、式(3-j)需满足

-β1-βj +m1ω2 β1e
iqa1 0 0 0 … 0 βje

-iqaj

β1e
-iqa1 -β1-β2+m2ω2 β2e

iqa2 0 0 … 0 0

0 β2e
-iqa2 -β2-β3+m3ω2β3e

iqa3 0 … 0 0
︙ ︙ ︙ ︙ ︙ ︙ ︙

βje
iqaj 0 0 0 0 …βj-1e

-iqaj-1 -βj-1-βj +mjω2

=0

(9)
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这是关于ω2 的一元j次方程,求其解析解较繁琐

且相对困难,可以考虑使用 MATLAB等软件进

行数值模拟,同时可以给出直观的图像,为分析研

究一般情况下一维j原子链晶格振动特点提供一

定的理论依据。

3 一般情况下一维三原子链色散关系影响因素讨论

  为进一步了解一般情况下一维j原子链色散

关系的特点,我们以一维三原子链为例,探讨了晶

格参数对一般情况下一维三原子链色散关系的

影响。
根据式(7)可得

-m1m2m3ω6+(m1m3β1+m2m3β1+
m1m2β2+m1m3β2+m1m2β3+m2m3β3)ω4-
(m1β1β2+m1β2β3+m1β1β3+m2β1β2+m2β2β3+
m2β1β3+m3β1β2+m3β2β3+m3β1β3)ω2+
2β1β2β3(1-cosqL)=0 (10)

由此可知,一般情况下一维三原子链的色散关系

与晶格常数L 有关,而与最近邻原子间距a1、a2

和a3 不直接相关,这与一般情况下一维双原子链

的结论相同[7]。由此可以推论:对于一般情况下

一维j原子链的色散关系,其与晶格常数L 有关,
而与最近邻原子间距a1、a2、a3、…、aj 不直接相

关。这是由于在简谐近似和最近邻近似下,晶格

原子受到的恢复力只与最近邻原子间的相对位移

有关,而与原子间的平衡距离无关[7]。
对于特例β1=β2=β3=β,a1=a2=a3=a 的

情况下,式(10)可化简为

-m1m2m3ω6+2β(m1m3+m2m3+m1m2)ω4-
3β2(m1+m2+m3)ω2+2β3(1-cos3qa)=0

(11)
这与文献[4]的结果是相同的。

进一步解得方程(10)的解为

 ω1

=
-

m1m3β1+m2m3β1+
m1m2β2+m1m3β2+
m1m2β3+m2m3β3  +2 m1m3β1+m2m3β1+m1m2β2+m1m3β3+m1m2β3  2-

4m1+m2+m3  (m1β1β2+m1β2β3+m1β1β3+m2β1β2+
m2β2β3+m2β1β3+m3β1β2+m3β2β3+m3β1β3)

􀭠

􀭡
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁􀪁

1/2

cosπ-θ
3

-3m1+m2+m3  

􀮠

􀮢

􀮡

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

􀮦

􀮨

􀮧

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

1/2

 ω2

=
-

m1m3β1+m2m3β1+
m1m2β2+m1m3β2+
m1m2β3+m2m3β3  +2 m1m3β1+m2m3β1+m1m2β2+m1m3β3+m1m2β3  2-

4m1+m2+m3  (m1β1β2+m1β2β3+m1β1β3+m2β1β2+
m2β2β3+m2β1β3+m3β1β2+m3β2β3+m3β1β3)

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁􀪁

1/2

cosπ+θ
3

-3m1+m2+m3  

􀮠

􀮢

􀮡

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

􀮦

􀮨

􀮧

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

1/2

 ω3

=
-

m1m3β1+m2m3β1+
m1m2β2+m1m3β2+
m1m2β3+m2m3β3  -2 m1m3β1+m2m3β1+m1m2β2+m1m3β3+m1m2β3  2-

4m1+m2+m3  (m1β1β2+m1β2β3+m1β1β3+m2β1β2+
m2β2β3+m2β1β3+m3β1β2+m3β2β3+m3β1β3)

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁􀪁

1/2

cosθ
3

-3m1+m2+m3  

􀮠

􀮢

􀮡

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

􀮦

􀮨

􀮧

􀪁
􀪁􀪁
􀪁
􀪁

1/2

(12)
其中θ=arccosT

T=

2

m1m3β1+
m2m3β1+
m1m2β2+
m1m3β2+
m1m2β3+
m2m3β3

􀮠

􀮢

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

􀮦

􀮨

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

3

+9
m1+
m2+
m3  

m1m3β1+
m2m3β1+
m1m2β2+
m1m3β2+
m1m2β3+
m2m3β3

􀮠

􀮢

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

􀮦

􀮨

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

m1β1β2+
m1β2β3+
m1β1β3+
m2β1β2+
m2β2β3+
m2β1β3+
m3β1β2+
m3β2β3+
m3β1β3

􀮠

􀮢

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀮦

􀮨

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

+54
m1+
m2+
m3  

2

β1β2β3  sin2qL2

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

2
m1m3β1+m2m3β1+m1m2β2+m1m3β3+m1m2β3  2-
4m1+m2+m3  (m1β1β2+m1β2β3+m1β1β3+m2β1β2+
m2β2β3+m2β1β3+m3β1β2+m3β2β3+m3β1β3)  

3/2
(13)
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在原子质量、恢复力系数和晶格常数一定的情况

下,通过MATLAB对ω1(q)、ω2(q)和ω3(q)进行

数值拟合可得色散关系曲线,如图2所示。一般

情况下的一维三原子链共有3条色散关系曲线,
其中包括1条声学支ω1 和2条光学支ω2 和ω3。

Δω1、Δω2 和Δω3 分别表示声学支、低频光学支和

高频光学支的频谱宽度,同时存在Δω'和Δω″2个

频率禁带。由式(12)可知,频谱宽度和频率禁带

与3个原子的质量 m1、m2、m3,3个恢复力系数

β1、β2、β3 及晶格常数L 均有关系,说明某种振动

模式的格波是所有原子共同作用的结果,而不是

某类原子单独的运动行为。

图2 一般情况下一维三原子链色散关系曲线

(m1∶m2∶m3=1∶2∶3,β1∶β2∶β3=1∶2∶3)

3.1 原子质量顺序对晶格振动的影响

对于一维三原子链,原胞内含有三种质量不

同的原子,设轻重原子的质量比为1∶2∶3。在恢

复力系数和晶格常数L 一定的情况下,原胞内原

子质量共有6种顺序(见表1)。

表1 一维三原子链原胞内6种原子质量顺序

顺序编号 m1∶m2∶m3

1 1∶2∶3

2 1∶3∶2

3 2∶3∶1

4 2∶1∶3

5 3∶1∶2

6 3∶2∶1

  为进一步分析原子质量顺序对晶格振动的影

响,分别获得6种原子质量顺序的色散关系曲线,如
图3所示,其中恢复力系数比值设为β1∶β2∶β3=
1∶2∶3。

由图3可得结论如下:

图3 6种原子质量次序的一般情况下一维

三原子链色散关系曲线

(1)
 

简约布里渊区宽度不随原子质量顺序的

变化而变化,说明简约布里渊区宽度与原子质量

顺序无关。
(2)

 

原子质量次序对3种格波的色散频率均

有影响,其中对声学支格波影响较小,对光学支格

波影响较大。
(3)

 

6条声学支格波和12条光学支格波具有

明显的变化规则。对于频谱宽度最小的声学支格

波,其低频光学支格波在6条低频光学支格波中

频率值最大,且频谱宽度最大,而其高频光学支格

波在6条高频光学支格波中频率最小,但频谱宽

度最大,因此其第一频率禁带Δω'最大,第二频率

禁带Δω″最小;对于频谱宽度最大的声学支格波,
其低频光学支格波在6条低频光学支格波中频率

值最小,且频谱宽度最小,而其高频光学支格波在

6条高频光学支格波中频率最大,但频谱宽度最

小,因此其第一频率禁带Δω'最小,第二频率禁带

Δω″最大;其他格波则按照上述规则在最大值和最

小值之间有序排列。
3.2 恢复力系数顺序对晶格振动的影响

对于一维三原子链,原胞内含有三种不同数

值大小的恢复力系数,设不同恢复力系数的相对

比值为1∶2∶3。在原子质量和晶格常数L 一定

的情况下,三种不同的恢复力系数共有6种顺序。
然而,根据排序的周期性可知,恢复力系数6种排

序下形成的一维三原子链已经被包含在表1形成

的6种一维三原子链中,它们是完全等效的,其对

应关系如表2所示。
恢复力系数6种顺序下所对应的原子链的色

散关系曲线如图4所示,其中原子质量比值设为

m1∶m2∶m3=1∶2∶3。可以看出,其同图3的

色散关系曲线有相同的规律,并可通过表2将图3
和图4的曲线一一对应。
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表2 6种恢复力系数顺序下形成的原子链与表1形成的

原子链对应关系

β1∶β2∶β3 对应表1
 

m1∶m2∶m3 排序下的原子链

1∶2∶3 1∶2∶3
1∶3∶2 2∶1∶3
2∶3∶1 3∶1∶2
2∶1∶3 3∶2∶1
3∶1∶2 2∶3∶1
3∶2∶1 1∶3∶2

图4 6种弹性力恢复系数顺序的一般情况下一维

三原子链色散关系曲线

3.3 原子质量大小对对晶格振动的影响

为进一步探究原子质量大小对晶格振动的影

响,我们以m1∶m2∶m3=1∶2∶3,β1∶β2∶β3=
1∶2∶3的一维三原子链为例进行探究。在恢复

力系数和晶格常数保持不变的情况下,每次只改

变3个原子质量中的一个进行数值模拟获得相应

的色散关系曲线,如图5、图6、图7所示。可以验

证,对于其他情况下的一维三原子链既具有相同

的性质,也存在不同的性质,其具体结论如下:

图5 不同m1 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

(1)
 

简约布里渊区宽度不随原子质量大小的

变化而变化,说明简约布里渊区宽度与原子质量

大小无关。
(2)

 

原子质量大小对3种格波的频率值均有

图6 不同m2 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

图7 不同m3 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

影响,只是影响程度不同,其中对声学支格波的影

响较小,对光学支格波的影响较大。
(3)

 

改变m1,对高频光学支格波影响较大;改
变m2,对低频光学支格波影响较大;改变m3,对3
支格波的影响均较小。

(4)
 

分别提高每个原子质量后,每支格波的

频率值均会降低,因此声学支格波的频谱宽度变

窄,而光学支格波的频谱宽度变化较小,但格波间

的频率禁带变化较为明显。
对于其他情况下的一维三原子链其色散关系

也具有(1)、(2)、(4)的特点,但对于(3)可能会有不

同,如对于m1∶m2∶m3=2∶1∶3,β1∶β2∶β3=
1∶2∶3的一维三原子链,当改变轻原子质量m1

时,如图8所示,高频光学支格波和低频光学支格

波都会发生较大改变,与上述结论不同。
上述结论对于工程应用中的带通滤波器的设

计可提供一定的理论参考。
3.4 恢复力系数大小对对晶格振动的影响

为进一步探究恢复力系数大小对晶格振动的

影响,我们仍以m1∶m2∶m3=1∶2∶3,β1∶β2∶
β3=1∶2∶3的一维三原子链进行探究。在原子

质量不变的情况下,每次只改变3个恢复力系数

中的一个进行数值模拟获得相应的色散关系曲
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图8 不同 m1 下一般情况下一维三原子链色散关系曲

线,此时原胞内原子质量排序为m1∶m2∶m3=2∶1∶3,

恢复力系数为β1∶β2∶β3=1∶2∶3

线,如图9、图10、图11所示。可以验证,在其他

情况下的一维三原子链既具有相同的性质,也存

在不同的性质,其具体结论如下:

图9 不同β1 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

图10 不同β2 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

(1)
 

简约布里渊区宽度不随恢复力系数大小

的变化而变化,说明简约布里渊区宽度与恢复力

系数大小无关。
(2)

 

恢复力系数大小对3种格波的频率值均

有影响,只是影响程度不同。
(3)

 

改变β1,对3支格波的影响均较大,改变

β2,对低频光学支格波影响较大,改变β3,对高频

图11 不同β3 下一般情况下一维三原子链色散关系曲线

光学支格波影响较大。
(4)

 

分别提高每个恢复力系数后,每支格波

的频率值都会升高。当改变β2 和β3 时,格波的频

谱宽度变化较小,但格波间的频率禁带变化较为

明显;当改变β1 时,声学支格波频谱宽度变宽且

变化明显,低频光学支格波宽度变宽且变化明显,
高频光学支格波宽度变化不明显,说明声学波和

低频光学波波速变大而高频光学波波速变化较

小,同时格波间的禁带变化较为明显。
对于其他情况下的一维三原子链也具有(1)、

(2)的特点,但对于(3)、(4)可能会有不同。如对

于m1∶m2∶m3=1∶2∶3,β1∶β2∶β3=2∶1∶3
的一维三原子链,当改变恢复力系数β2 时,如
图12,高频光学支格波和低频光学支格波都会发

生较大改变,同时两个频率禁带变化也较为明显。

图12 不同β2 下一般情况下一维三原子链色散关系曲

线,此时原胞内原子质量排序为m1∶m2∶m3=1∶2∶3,

恢复力系数排序为β1∶β2∶β3=2∶1∶3

上述结论对于工程应用中的带通滤波器的设

计可提供一定的理论参考。
3.5 晶格常数对晶格振动的影响

由上文可知,色散关系曲线与最近邻两个原子

的间距a1、a2、a3、…、aj 无关,而与原胞内所有原子

间距之和即晶格常数L 有关。为进一步探究晶格
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常数大小对晶格振动的影响,保持原子质量与恢复

力系数保持不变,其中m1∶m2∶m3=1∶2∶3,

β1∶β2∶β3=1∶2∶3,令晶格常数分别为L、L/2、
L/4,其色散关系曲线如图13所示,由图13可得

如下结论:

图13 不同晶格常数下一般情况下一维

三原子链色散关系曲线

(1)
 

当晶格常数为L 时,简约布里源区的范

围为(-π/L,π/L);当晶格常数缩减为L/2时,
简约布里源区的范围为(-2π/L,2π/L);当晶格

常数 缩 减 为 L/4时,简 约 布 里 源 区 的 范 围 为

(-4π/L,4π/L)。这符合正倒格子的关系,即倒

空间中的简约布里源区宽度和正空间中的晶格常

数大小呈反比例关系。
(2)

 

随着晶格常数的改变,频谱宽度和频率

禁带宽度均未发生改变,说明频谱宽度和频率禁

带宽度与晶格常数L 无关。
(3)

 

在简约布里源区范围内,曲线斜率随晶

格常数的减小而减小,说明格波速度随晶格常数

的减小而减小。

4 结论

本文在简谐近似和最近邻近似下,对一般情

况下一维j原子链进行了研究,并给出了其晶格振

动方程组的一般表达式。之后我们以一般情况下

一维三原子链为例,给出了其解析解,并用数值模

拟给出了其色散关系曲线,探讨了原子质量顺序、
恢复力系数顺序、原子质量大小、恢复力系数大

小、晶格常数等参数对晶格振动和色散关系的影

响。研究结果表明:在各原子间距一定以及轻重

原子质量比值和恢复力系数比值一定的情况下,6
种原子质量顺序和6种恢复力系数顺序共可以形

成6种一维三原子链,且6种一维三原子链的格波

频率值、频谱宽度和频率禁带宽度均不相同。同时

在不同的排序下,三个格波的频率值遵循一定的变

化规则。另外,对于不同原子质量顺序的原子链,
改变原子质量大小既有一些共同的变化特性,也有

不同的变化特性;对于不同恢复力系数顺序的原子

链,改变恢复力系数大小既有一些共同的变化特

性,也有不同的变化特性,这在以往的文献当中还

没有报道过。一维三原子链的色散关系与最近邻

原子的间距无关,而与晶格常数相关,且简约布里

源区的宽度和晶格常数的大小呈反比例关系。
本文不仅可以推出固体物理学教材及相关文

献当中已有的相关结论,也可以得到一些有意义

的新结论。本文内容可以为固体物理学教学提供

额外的教学素材,也可为工程上带通滤波器的设

计提供一定的理论参考。
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