
第二节 三维晶格的振动

学习内容:

3.2.1 色散关系

3.2.2 波矢q的取值和范围



模型

运动方程

试探解

色散关系

波矢q范围

B--K条件

波矢q取值

一维问题的处理步骤:
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晶格振动的波矢数目 =晶体的原胞数N，

格波振动频率数目=晶体的自由度数，

格波的支数=原胞内原子的自由度数。

一维单原子链，设晶体有N个原胞。

原胞内原子的自由度数=1 1支格波

晶体的自由度数=N 频率数为N

一维双原子链，设晶体有N个原胞。

原胞内原子的自由度数=2 2支格波

晶体的自由度数=2N 频率数为2N



3.2.1 色散关系

1.模型

设三维无限大的晶体,每个原胞中有n个原子，各原子的质

量分别为 原胞中这n个原子平衡时的相对位

矢分别为 。
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sl rR  表示平衡时顶点位矢为 的原胞内第s个原子的

位矢；
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第s个原子离开平衡位置在方向的位移。
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在简谐近似下，上式的右端是位移的线性代数式。
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(2)运动方程和解

试探解：
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)321()(AA ,,i,qqv ii  这3支格波称为声学支格波。

其余的(3n-3)支格波的频率比声学波的最高频率还要高称

之为光学支格波。

3.2.2  波矢q的取值和范围

设晶体有N个原胞,原胞的基矢为： ;,, 321 aaa

沿基矢方向各有N1、N2、N3个原胞, 321 NNNN 

As有非零解,必须其系数行列式为零 3n个的实根

在3n个实根中，其中有3个当波矢q      0时,
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根据玻恩---卡门周期性条件：
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(h1、h2、h3为整数)
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)( 321 为倒格基矢、、 bbb

波矢 具有倒格矢的量纲，得出:q

三维格波的波矢不是连续的而是分立的，其中
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为波矢的基矢，波矢的点阵亦具有周期性。

(二维图示)
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每个波矢代表点占有的体积为：
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波矢密度：
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波矢空间中单位体积的波矢数目。

将 的取值限制在一个倒格子原胞范围内，此区间称为简

约布里渊区。
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每个波矢代表点占有的体积为：
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k的取值限制在一个倒格子原胞中 —— 第一布里渊区

—— 个取值



第一、第二和第三布里渊区



 正方格子其它布里渊区的形成



 正方格子其它布里渊区的形状

—— 每个布

里渊区经过适

当的平移之后

和第一布里渊

区重合



面心立方 体心立方
体心立方截角八面体 面心立方正十二面体

 三维晶格的布里渊区更复杂！



nNnNN 3)33(3 晶格振动频率数目:
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晶格振动的波矢数目 =晶体的原胞数N，

格波振动频率数目=晶体的自由度数mNn，

晶体中格波的支数=原胞内原子的自由度数mn。

设晶体有N个原胞,每个原胞有n个原子,

m支声学波，m(n-1)支光学波，这里m是晶体的维数，n是

原胞中原子的数目。

波矢可取的数目： N
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例2：金刚石结构有几支格波?几支声学波?几支光学波?设晶

体有N个原胞，晶格振动模式数为多少?

答:

金刚石结构为复式格子, 每个原胞有2个原子。

,2,3  nm

有6支格波，3支声学波，3支光学波。

振动模式数为6N。

晶格振动的波矢数目 =晶体的原胞数N，

格波振动频率数目=晶体的自由度数mNn，

晶体中格波的支数=原胞内原子的自由度数mn。
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金刚石的色散关系。沿[100]
与[111]的两支横波发生简并

Si的色散关系


