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Περίληψη

Η παρούσvα εργασvία παρουσvιάζει θεωρητικούς υπολογισvμούς ζωνών σvυχνοτήτων δισ-

vδιάσvτατων φωνονικών κρυσvτάλλων με τη μέθοδο των επίπεδων κυμάτων. Η εργασvία
δίνει έμφασvη σvτην μέθοδο των επίπεδων κυμάτων (PWE: Plain Wave Expansion) κα-
θώς και σvτον υπολογισvμό της πυκνότητας κατασvτάσvεων (DOS: Density Of States) των
σvυσvτημάτων. Εξετάζουμε δύο σvυσvτήματα: ράβδους μολύβδου εμβαπτισvμένες σvε εποξ-
ειδική ρητίνη καθώς και ατσvάλινες ράβδους σvε σvιλικόνη (Si rubber). Και τα δύο σvυσvτή-
ματα είναι δισvδιάσvτατοι φωνονικοί κρύσvταλλοι αποτελούμενοι από κυλίνδρους (ράβδοι)
απείρου μήκους και τετραγωνικής διατομής οι οποίοι καταλαμβάνουν τις θέσvεις ενός

δισvδιάσvτατου τετραγωνικού πλέγματος.

Abstract

This master thesis presents theoretical calculations of the frequency band structure
of two dimensional phononic crystalls with the plane wave method. This work
focuses on plane wave method as well as the calculation of the Density Of States of
the systems. We study two systems: rods of lead embedded in epoxy lattice and rods
of steel embedded in Sillicon Rubber lattice. Both systems were two dimensional
phononic crystals consisting of infinite length rods with rectangular cross-section
placed in a two dimensional rectangular lattice.





1. Φωνονικοί Κρύσvταλλοι

1.1. Εισvαγωγή

Κρυσvταλλικά υλικά χαρακτηρίζονται τα ομογενή σvτερεά που διαθέτουν τα άτομά τους

σvε πλήρως ταξινομημένες γεωμετρικές θέσvεις υψηλής σvυμμετρίας. Διάφορες προσvεγ-
γισvτικές υπολογισvτικές μέθοδοι εκμεταλλεύονται την υψηλή σvυμμετρία που διαθέτουν

οι κρύσvταλλοι ώσvτε να μειώσvουν την πολυπλοκότητα των υπολογισvμών που χρειά-

ζονται για να προσvεγγισvτούν οι ιδιότητες του σvτερεού. Στην πραγματικότητα όμως,
δεν υπάρχει τέλειος κρύσvταλλος, αφού και σvε έναν ιδανικό κρύσvταλλο που δεν περιέχει
ατέλειες, τα τέλεια ταξινομημένα άτομά του κινούνται διαρκώς και τυχαία γύρω από την
θέσvη ισvορροπίας τους. Για αυτόν τον λόγο επικρατούσvε η άποψη ότι αυτή η θερμική
τυχαία κίνησvη δεν μπορούσvε να ελεγχθεί.
Η σvυνολική κίνησvη των ατόμων μέσvα σvτο πλέγμα ενός σvτερεού κρυσvτάλλου δεν είναι

εντελώς τυχαία, αλλά περιορίζεται από τα γειτονικά τους άτομα επειδή είναι σvυνδεδεμένα
μεταξύ τους με χημικούς δεσvμούς. ΄Οταν ένα άτομο ξεφεύγει από την θέσvη ισvορροπίας
του, ασvκεί δυνάμεις σvτα γειτονικά του άτομα τα οποία αναγκάζει και να κινηθούν
αναλόγως. Το αποτέλεσvμα που προκύπτει από αυτήν την αλυσvιδωτή κίνησvη είναι η
δημιουργία ενός φωνονίου, ένα ειδικό κύμα το οποίο δημιουργείται από τις ταλαντώσvεις
του πλέγματος ενός σvτερεού. Επειδή η ενέργεια της ταλάντωσvης του πλέγματος είναι
κβαντισvμένη, μπορούμε να θεωρήσvουμε το φωνόνιο ως ένα κβαντομηχανικό σvωματίδιο,
όπως αντίσvτοιχα το φωτόνιο είναι για το ηλεκτρομαγνητικό κύμα[1].
Η εικόνα αυτή άλλαξε για πρώτη φορά το 1992 όταν ο Μιχάλης Σιγάλας και ο Ελευ-
θέριος Οικονόμου, που βρίσvκονταν και οι δύο σvτο Iowa State University των Η.Π.Α.,
πρότειναν ότι “χάσvματα σvυχνοτήτων” μπορούσvαν να εμφανισvτούν σvτην διάδοσvη ακ-
ουσvτικών και ελασvτικών κυμάτων σvε κατάλληλα σvχεδιασvμένα σvύνθετα (μη ομογενή)
σvυσvτήματα[2]. Αυτά τα σvύνθετα σvυσvτήματα ονομάσvτηκαν αργότερα φωνονικοί κρύσv-
ταλλοι. Η ύπαρξη τέτοιων δομών με φωνονικές ζώνες χάσvματος επιτρέπουν τον έλεγχο
τον ελασvτικών κυμάτων και έχουν εμφανείς εφαρμογές. Για παράδειγμα μπορούν
να χρησvιμοποιηθούν ως μονωτές ακουσvτικών κυμάτων που θα εμποδίζουν τα ίδιας

σvυχνότητας κύματα με την περιοχή σvυχνοτήτων της ζώνης χάσvματος. Επίσvης, με την
εισvαγωγή ατελειών σvτους φωνονικούς κρυσvτάλλους, θα επιτρέπεται σvτα κύματα που
θα έχουν σvυχνότητα αυτής της ζώνης χάσvματος να εγκλωβίζονται κοντά σvτο σvημείο

της ατέλειας ή να καθοδηγούνται σvτον φωνονικό κρύσvταλλο από μια γραμμική σvειρά

ατελειών.
΄Ενα ελασvτικό κύμα μπορεί να έχει τρείς ανεξάρτητες πολώσvεις, δύο εγκάρσvιες και μία
διαμήκη σvε ένα τρισvδιάσvτατο σvτερεό μέσvο. Χάσvμα σvτον φωνονικό κρύσvταλλο, μπορεί
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Κεφάλαιο 1 Φωνονικοί Κρύσvταλλοι

να υπάρξει σvε μία από τις τρεις ανεξάρτητες πολώσvεις έως και τις τρεις ταυτόχρονα

για μία περιοχή του κρυσvτάλλου. Για να κατανοήσvουμε πώς δημιουργείται ένα χάσvμα
θεωρούμε μονοδιάσvτατο κρύσvταλλο ο οποίος θα απαρτίζεται από εναλλασvσvόμενα σvτρώ-

ματα δύο διαφορετικών υλικών. ΄Ενα ποσvοσvτό της ενέργειας από τα ελασvτικά κύματα
διαπερνάει το κάθε σvτρώμα ενώ το υπόλοιπο ποσvοσvτό της ενέργειας ανακλάται. Το
ανακλώμενο κύμα σvυμβάλλει με το κύμα που θα προσvκρούσvει σvτο επόμενο σvτρώμα.
Αν αυτή η σvυμβολή είναι ενισvχυτική, τότε όλη η ενέργεια του αρχικού κύματος θα
αντανακλασvτεί πίσvω και το κύμα δεν θα μπορέσvει να διαπεράσvει τα σvτρώματα. Αντι-
θέτως, αν η σvυμβολή είναι κατασvτρεπτική, τότε η ενέργεια του αρχικού κύματος θα
διαδοθεί μέσvα σvτον κρύσvταλλο. Οπότε η ενισvχυτική σvυμβολή ευθύνεται για τις ζώνες
χάσvματος, ενώ η κατασvτρεπτική σvυμβολή ευθύνεται για τις ζώνες που τα κύματα θα
μπορούν να διαδοθούν. Η προϋπόθεσvη να υπάρξει ενισvχυτική σvυμβολή, άρα και χάσvμα,
είναι η διαφορά δρόμου μεταξύ των κυμάτων που σvυμβάλλουν να είναι ίσvη με ακέραιο

πολλαπλάσvιο του μήκους κύματός τους.

Δx=nλ (1.1)

Λαμβάνοντας υπ’ όψιν ότι η διαφορά δρόμου εξαρτάται από μία παράμετρο του πλέγμα-
τος α καταλαβαίνουμε ότι σvε περίπτωσvη ενισvχυτικής σvυμβολής η παράμετρος α πρέπει

να είναι ανάλογη του μήκος κύματος λ. Το μήκος κύματος είναι αντισvτρόφως ανάλογο
της σvυχνότητας ω, άρα για τις σvυχνότητες που παρουσvιάζεται ζώνη χάσvματος ισvχύει
ω ~ 1/λ ~ 1/α ~ c , με c να είναι η τυπική ταχύτητα του ήχου σvτο μέσvο. Οπότε, οι
ζώνες χάσvματος που εμφανίζονται σvε μία σvυχνότητα ω είναι της τάξης του c/α[1, 3].
Οι εφαρμογές των φωνονικών κρυσvτάλλων είναι εκτενείς. ΄Ολες οι εφαρμογές σvτηρίζον-
ται σvτον έλεγχο του ήχου, υπερήχων και θερμότητας μέσvω των φωνονικών χασvμάτων.
Παρακάτω αναφέρονται μερικές γνωσvτές εφαρμογές των φωνονικών κρυσvτάλλων.
Ακουσvτικοί δίοδοι: Αντίσvτοιχα με τις ήδη γνωσvτές διόδους που επιτρέπουν σvτο
ηλεκτρικό ρεύμα να περνάει μόνο προς μία κατεύθυνσvη έτσvι και οι ακουσvτικές δίοδοι

δημιουργήθηκαν από μονοδιάσvτατους φωνονικούς κρυσvτάλλους που εμποδίζουν την

διάδοσvη του ήχου προς μία κατεύθυνσvη. Οι ακουσvτικές δίοδοι μπορούν να βρουν εφαρ-
μογές σvε ανιχνευτές, για μείωσvη του θορύβου όπως για παράδειγμα σvε μια βιοϊατρική
απεικόνισvη μέσvω υπερήχων.
Θερμικοί δίοδοι: Σε πλήρη αναλογία με τις ακουσvτικές διόδους, οι θερμικές δίοδοι
επιτρέπουν τη ροή της θερμότητας μόνο προς μία κατεύθυνσvη. Σε σvχέσvη με τις α-
κουσvτικές διόδους, οι θερμικές δίοδοι θεωρούνται πιο δύσvκολες ως προς την κατασvκευή
τους επειδή η θερμότητα μεταφέρεται από ένα ευρύ φάσvμα υψηλών σvυχνοτήτων φωνονί-
ων και είναι δύσvκολος ο ταυτόχρονος έλεγχός τους. Οι εφαρμογές των θερμικών
διόδων είναι κυρίως σvε ηλεκτρονικά κυκλώματα, προσvφέροντας πολύ υψηλές επιδόσvεις
σvε αυτά, κυρίως σvε ηλεκτρονικά κυκλώματα που χρειάζονται ακριβή έλεγχο της θερμο-
κρασvίας καθώς και σvε νανο - ηλεκτρονικά σvυσvτήματα.
Θερμοκρύσvταλλοι: Οι θερμοκρύσvταλλοι είναι περιοδικά σvυσvτήματα που περιέχουν
κράματα νανοϋλικών και επιτρέπουν τον έλεγχο της μεταφοράς θερμότητας χρησvι-

μοποιώντας την θερμική ροή ως ελασvτικά κύματα του κρυσvτάλλου.
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1.1 Εισvαγωγή

Ενίσvχυσvη της αλληλεπίδρασvης μεταξύ ήχου και φωτός: Ο ταυτόχρονος
εντοπισvμός, ελασvτικών και οπτικών κυμάτων χρησvιμοποιώντας ακουσvτικές και οπτικές
κοιλότητες σvε ένα σvύνθετο σvύσvτημα, χρησvιμοποιείται για την ενίσvχυσvη της αλληλεπί-
δρασvης μεταξύ φωνονίων και φωτονίων. Αυτό δημιουργεί την προοπτική μιας νέας
τάξης ακουσvτικό - οπτικών κρυσvτάλλων που μπορούν να σvυνδιάσvουν τον ταυτόχρονο
έλεγχο φωνονίων και φωτονίων.
Η ικανότητα χειρισvμού ηλεκτρονίων και φωτονίων οδήγησvε σvε σvπουδαίες τεχνολογικές

επιτυχίες τις προηγούμενες δεκαετίες. ΄Ισvως η ανάπτυξη ικανότητας του ακριβή χειρισv-
μού των φωνονίων να οδηγήσvει σvε ανάλογα επιτεύγματα[4].
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Κεφάλαιο 1 Φωνονικοί Κρύσvταλλοι

1.2. Ανάλυσvη ελασvτικών τάσvεων σvε έναν
φωνονικό κρύσvταλλο

Η βασvική ιδέα για την ανάλυσvη ελασvτικών τάσvεων σvε έναν φωνονικό κρύσvταλλο είναι

απλή. Θα χρησvιμοποιήσvουμε τον νόμο του Hooke (F = -kx) και τον δεύτερο νόμο του
Newton (F = ma). Ο νόμος του Hooke εφαρμόζεται μόνο για μικρές τάσvεις, τόσvο
μικρές ώσvτε να μην υπάρχει καμία είδους παραμόρφωσvη (να μην αλλάζει το k).

Θεωρούμε έναν φωνονικό κρύσvταλλο σvτον οποίο εφαρμόζεται μία ομοιόμορφη παραμόρ-

φωσvη, τέτοια ώσvτε κάθε μοναδιαία κυψελίδα του παραμορφώνεται με ακριβώς ίδιο
τρόπο. Οι καινούργιοι άξονες του x′, y′, z′ ως προς τους άξονες πριν την παραμόρ-
φωσvη x, y, z θα έχουν την μορφή:

x′ = (1 + εxx)x̂+ εxyŷ + εxz ẑ
y′ = εyxx̂+ (1 + εyy)ŷ + εyz ẑ
z′ = εzxx̂+ εzyŷ + (1 + εzz)ẑ

(1.2)

όπου εab : ορίζουν την παραμόρφωσvη, είναι αδιάσvτατα μεγέθη και λαμβάνουν τιμές
πολύ μικρότερες της μονάδας για μικρές τάσvεις.

΄Ετσvι, αν για παράδειγμα η θέσvη ενός ατόμου βρισvκόταν σvτην θέσvη r = xx̂+ yŷ + zẑ
τότε η θέσvη του ατόμου μετά την παραμόρφωσvη θα είναι r′ = xx′ + yy′ + zz′. ΄Αρα η
μετατόπισvη R του ατόμου από την ομοιόμορφη παραμόρφωσvη θα είναι:

R ≡ r′ − r = x(x′ − x̂) + y(y′ − ŷ) + z(z′ − ẑ) (1.3)

και από την (1.2) η (1.3) γίνεται:

R(r) ≡ (xεxx+yεyx+ zεzx)x̂+ (xεxy +yεyy + zεzy)ŷ+ (xεxz +yεyz + zεzz)ẑ (1.4)

Απλοποιούμε την (1.4) εισvάγοντας τους όρους u, v και w, έτσvι ώσvτε[1]:

R(r) = u(r)x̂+ v(r)ŷ + w(r)ẑ (1.5)

Οι παραμορφώσvεις που ενδιαφερόμασvτε για να περιγράψουμε τα ελασvτικά κύματα σvτο

κεφάλαιο 2 για αυτήν την διπλωματική δεν είναι ομοιόμορφες, όπως δεν είναι και οι
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1.2 Ανάλυσvη ελασvτικών τάσvεων σvε έναν φωνονικό κρύσvταλλο

περισvσvότερες παραμορφώσvεις σvτην πραγματικότητα. ΄Αρα για μη ομοιόμορφες παραμορ-
φώσvεις, πρέπει να σvυσvχετίσvουμε τα u, v, w με τις τοπικές παραμορφώσvεις. Από το
ανάπτυγμα της σvειράς Taylor για την R(0) = 0 παίρνουμε:

xεxx = x∂u
∂x
, yεyx = y ∂u

∂y
, zεzx = z ∂u

∂z
, . . . κτλ. (1.6)

Για τοπικές παραμορφώσvεις σvυνηθίζεται να σvυμβολίζουμε τους σvυντελεσvτές εab ως eab.
Οπότε τους ορίζουμε:

exx ≡ εxx = ∂u
∂x
, eyy ≡ εyx = ∂u

∂y
, ezz ≡ εzx = ∂u

∂z (1.7)

Τα exy, eyz, ezxμας δείχνουν την αλλαγή της γωνίας μεταξύ των αξόνων. Χρησvι-
μοποιώντας την εξίσvωσvη (1.2) παίρνουμε τις:

exy ≡ x′y′ = εyx + εxy = ∂u
∂y

+ ∂v
∂x

eyz ≡ y′z′ = εzy + εyz = ∂v
∂z

+ ∂w
∂y

ezx ≡ z′x′ = εzx + εxz = ∂u
∂z

+ ∂w
∂x

(1.8)

Ο ορισvμός της τάσvης είναι η δύναμη που ασvκείται επάνω σvε ένα μοναδιαίο επίπεδο

επιφάνειας. Από τον ορισvμό καταλαβαίνουμε ότι μπορούν να υπάρχουν εννέα τάσvεις σvε
τρεις διασvτάσvεις: Xx, Xy, Xz, Yx, Yy, Yz, Zx, Zy, Zz. Το κεφαλαίο γράμμα σvυμβολίζει
την διεύθυνσvη της τάσvης και το υπογεγραμμένο γράμμα το κάθετο διάνυσvμα ενός

επιπέδου σvτο οποίο εφαρμόζεται η δύναμη της τάσvης.
Από τον νόμο του Hooke εν τέλει παίρνουμε[1]:

exx = S11Xx + S12Yy + S13Zz + S14Yz + S15Zx + S16Xy

eyy = S21Xx + S22Yy + S23Zz + S24Yz + S25Zx + S26Xy

ezz = S31Xx + S32Yy + S33Zz + S34Yz + S35Zx + S36Xy

eyz = S41Xx + S42Yy + S43Zz + S44Yz + S45Zx + S46Xy

ezx = S51Xx + S52Yy + S53Zz + S54Yz + S55Zx + S56Xy

exy = S61Xx + S62Yy + S63Zz + S64Yz + S65Zx + S66Xy

(1.9)

Xx = C11exx + C12eyy + C13ezz + C14eyz + C15ezx + C16exy
Yy = C21exx + C22eyy + C23ezz + C24eyz + C25ezx + C26exy
ZZ = C31exx + C32eyy + C33ezz + C34eyz + C35ezx + C36exy
YZ = C41exx + C42eyy + C43ezz + C44eyz + C45ezx + C46exy
Zx = C51exx + C52eyy + C53ezz + C54eyz + C55ezx + C56exy
Xy = C61exx + C62eyy + C63ezz + C64eyz + C65ezx + C66exy

(1.10)
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Κεφάλαιο 1 Φωνονικοί Κρύσvταλλοι

όπου S11, S12, ... : σvυντελεσvτές ελασvτικής επιδεκτικότητας με διασvτάσvεις [εμβαδόν]/[δύ-
ναμη] ή [όγκο]/[ενέργεια]
και όπου C11, C12, ... : σvυντελεσvτές ελασvτικής ακαμψίας με διασvτάσvεις [δύναμη]/[εμβαδόν]
ή [ενέργεια]/[όγκο].
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2. Θεωρία Επίπεδων Κυμάτων

2.1. Εξισvώσvεις διάδοσvης ελασvτικών κυμάτων σvε
δισvδιάσvτατο φωνονικό κρύσvταλλο

Γενικά, η εξίσvωσvη της κίνησvης ελασvτικών κυμάτων μέσvα σvε έναν τρισvδιάσvτατο φωνον-
ικό κρύσvταλλο μπορεί να δοθεί από την εξίσvωσvη:

ρ
∂2u

∂t2
= ∂Xx

∂x
+ ∂Xy

∂y
+ ∂Xz

∂z
+ ∂Yx

∂x
+ ∂Yy

∂y
+ ∂Yz

∂z
+ ∂Zx

∂x
+ ∂Zy

∂y
+ ∂Zz

∂z
(2.1)

Για έναν δισvδιάσvτατο φωνονικό κρύσvταλλο η παραπάνω εξίσvωσvη θα πάρει την μορφή[5,
6, 7, 8, 9, 10]:

ρ(~r)ü(~r, t)j = ∂

∂xi
(Cijkl

∂uk(~r, t)
∂xl

) (2.2)

με ~r = (x1, x2, z) = (~x, z) : διάνυσvμα θέσvης
ρ(~r) : η πυκνότητα μάζας
Cijkl : σvυντελεσvτής ελασvτικής ακαμψίας
Για την παρούσvα διπλωματική εργασvία ο δισvδιάσvτατος φωνονικός κρύσvταλλος θα αποτε-
λείται από δύο δισvδιάσvτατες περιοδικές διατάξεις υλικού Α ενσvωματωμένου σvε υλικό

Β. Στο κεφάλαιο 3 θα χρησvιμοποιήσvουμε δύο ζευγάρια τέτοιων υλικών, τα οποία και
θα προσvδιορισvτούν παρακάτω. Και τα δύο υλικά Α και Β είναι ομογενή και ισvότροπα.
Εξαιτίας της περιοδικότητας ενός φωνονικού κρυσvτάλλου, οι σvταθερές ρ(~x) και Cijkl
μπορούν να αναπτυχθούν σvε σvειρά Fourier σvυναρτήσvει των διανυσvμάτων πλέγματος
του αντίσvτροφου χώρου ~G = (Gx, Gy) με τον εξής τρόπο:

ρ(~x) =
∑
~G

ei
~G~x[ρ ~G] (2.3)

και

Cijkl(~x) =
∑
~G

ei
~G~x[Cijkl

~G
] (2.4)
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Κεφάλαιο 2 Θεωρία Επίπεδων Κυμάτων

όπου τα ρ ~G και C
ijkl
~G
είναι οι αντίσvτοιχοι σvυντελεσvτές Fourier, όπου ορίζονται ως:

ρ ~G = A−1
uc

∫
ρ(~x)ei ~G~xd2~x (2.5)

και

Cijkl
~G

= A−1
uc

∫
Cijkl(~x)ei ~G~xd2~x (2.6)

όπου Auc : επιφάνεια της μοναδιαίας κυψελίδας του δισvδιάσvτατου φωνονικού κρυσvτάλ-
λου.
Χρησvιμοποιώντας το θεώρημα του Bloch και αναπτύσvσvοντας το διάνυσvμα μετατόπισvης
uj(~r, t) σvε σvειρά Fourier έχουμε:

uj(~r, t) =
∑
~G

ei(
~k+ ~G)~x−iωt(eikzzAj~G) (2.7)

με ~k = (kx, ky) : είναι το κυματάνυσvμα του θεωρήματος Bloch
ω : γωνιακή σvυχνότητα
kz : κυματάνυσvμα σvτην κατεύθυνσvη z
Aj~G : το εύρος του διανύσvματος μετατόπισvης
Αντικαθισvτώντας την (2.3), (2.4) και (2.7) σvτην εξίσvωσvη (2.2) παίρνουμε[5]:




M

(1)
G,G′

+kzS(1)
G,G′

+k2
zN

(1)
G,G′




L
(1)
G,G′

+kzO(1)
G,G′

+k2
zT

(1)
G,G′




U
(1)
G,G′

+kzK(1)
G,G′

+k2
zV

(1)
G,G′




L
(2)
G,G′

+kzO(2)
G,G′

+k2
zT

(2)
G,G′




M
(2)
G,G′

+kzS(2)
G,G′

+k2
zN

(2)
G,G′




U
(2)
G,G′

+kzK(2)
G,G′

+k2
zV

(2)
G,G′




W
(1)
G,G′

+kzJ (1)
G,G′

+k2
zX

(1)
G,G′




W
(2)
G,G′

+kzJ (2)
G,G′

+k2
zX

(2)
G,G′




M
(3)
G,G′

+kzS(3)
G,G′

+k2
zN

(3)
G,G′





 A1
G′

A2
G′

A3
G′

 = 0 (2.8)

με τις μήτρες k×l M (1)
G,G′ ,M (2)

G,G′ ,M (3)
G,G′ , S(1)

G,G′ , S(2)
G,G′ , S(3)

G,G′ , N (1)
G,G′ , N (2)

G,G′ , N (3)
G,G′ , L(1)

G,G′ ,
L

(2)
G,G′ , O(1)

G,G′ , O(2)
G,G′ , T (1)

G,G′ , T (2)
G,G′ , U (1)

G,G′ , U (2)
G,G′ , K(1)

G,G′ , K(2)
G,G′ , V (1)

G,G′ , V (2)
G,G′ , W (1)

G,G′ ,
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2.1 Εξισvώσvεις διάδοσvης ελασvτικών κυμάτων σvε δισvδιάσvτατο φωνονικό κρύσvταλλο

W
(2)
G,G′ , J (1)

G,G′ , J (2)
G,G′ , X(1)

G,G′ , X(2)
G,G′ να προσvδιορίζονται σvτο παράρτημα της διπλωματικής

A.1.
Μπορούμε να απλοποιήσvουμε την εμφάνισvη της εξίσvωσvης (2.8), ξαναγράφοντάς την ως
ένα πρόβλημα ιδιοτιμών σvυναρτήσvει του kz καταλήγοντας σvτην εξίσvωσvη[5]:

(Ak2
z +Bkz + C) · U = 0 (2.9)

με

A =


N

(1)
G,G′ T

(1)
G,G′ V

(1)
G,G′

T
(2)
G,G′ N

(2)
G,G′ V

(2)
G,G′

X
(1)
G,G′ X

(2)
G,G′ N

(3)
G,G′

 (2.10)

B =


S

(1)
G,G′ O

(1)
G,G′ K

(1)
G,G′

O
(2)
G,G′ S

(2)
G,G′ K

(2)
G,G′

J
(1)
G,G′ J

(2)
G,G′ S

(3)
G,G′

 (2.11)

C =


M

(1)
G,G′ L

(1)
G,G′ U

(1)
G,G′

L
(2)
G,G′ M

(2)
G,G′ U

(2)
G,G′

W
(1)
G,G′ W

(2)
G,G′ M

(3)
G,G′

 (2.12)

και

U =

 A1
G′

A2
G′

A3
G′

 (2.13)
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Κεφάλαιο 2 Θεωρία Επίπεδων Κυμάτων

2.2. Θεωρία επίπεδων κυμάτων σvε δισvδιάσvτατο
φωνονικό κρύσvταλλο

Παρατηρώντας ότι όταν το kz τείνει προς το μηδέν η εξίσvωσvη (2.7) παίρνει την μορφή
διανύσvματος μετατόπισvης ενός επίπεδου κύματος, μπορούμε να μελετήσvουμε πώς εκ-
φυλίζεται η εξίσvωσvη (2.9) αν σvτον δισvδιάσvτατο φωνονικό κρύσvταλλο διαδώσvουμε επίπεδο
κύμα. ΄Οταν λοιπόν kz = 0 η εξίσvωσvη (2.9) εκφυλίζεται σvε:

C · U = 0 (2.14)

Στην παρούσvα διπλωματική μελετήθηκε φωνονικός κρύσvταλλος με τετραγωνική σvυμ-

μετρία. Αυτό σvημαίνει ότι τα σvτοιχεία U (1)
G,G′ , U (2)

G,G′ , W (1)
G,G′ , W (2)

G,G′ της μήτρας C θα
είναι μηδέν[5]. ΄Αρα η εξίσvωσvη (2.14) θα περιέχει πλέον δύο διαφορετικούς τρόπους
πόλωσvης και θα πάρει την μορφή:
Για κύματα με το διάνυσvμα πόλωσvης εντός του δισvδιάσvτατου πλέγματος των ράβδων:

 M
(1)
G,G′ L

(1)
G,G′

L
(2)
G,G′ M

(2)
G,G′

 [
A1
G′

A2
G′

]
= 0 (2.15)

ενώ για κύματα με το διάνυσvμα πόλωσvης κάθετο σvτο επίπεδο του πλέγματος των ράβ-

δων:

[
M

(3)
G,G′

] [
A3
G′

]
= 0 (2.16)

Η επίλυσvη των εξισvώσvεων (2.15) και (2.16) με μεθόδους αριθμητικής διαγωνιοποίησvης
μας δίνει τη δομή ζωνών σvυχνοτήτων για τον φωνονικό κρύσvταλλο. Στην παρούσvα
διπλωματική εργασvία χρησvιμοποιήσvαμε την υπορουτίνα DGGEV από τη βιβλιοθήκη
LAPACK, γραμμένη σvε γλώσvσvα Fortran.
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2.3 Αριθμητικοί Υπολογισvμοί για τους σvυντελεσvτές Fourier

2.3. Αριθμητικοί Υπολογισvμοί για τους
σvυντελεσvτές Fourier

Γενικά, οι σvυντελεσvτές Fourier ρG και Cijkl
G της εξίσvωσvης (2.5) και (2.6) μπορούν να

εκφρασvτούν ως[5, 6, 7, 8, 9, 10]:

aG =
{
aAf + aB(1− f) για G=0

(aA − aB)FG για G 6= 0 (2.17)

με aG = (ρ, Cijkl)
aA : σvυνάρτησvη α του υλικού Α
aB : σvυνάρτησvη α του υλικού Β
f : ποσvοσvτό κατάληψης (κλάσvμα πλήρωσvης)
Το ποσvοσvτό κατάληψης f είναι το πηλίκο της επιφάνειας της διατομής της ράβδου
προς το σvυνολικό εμβαδόν της κυψελίδας. Για την σvυγκεκριμένη διπλωματική όπου ο
φωνονικός κρύσvταλλος είναι δισvδιάσvτατος, η μοναδιαία κυψελίδα Β είναι τετραγωνική
και το υλικό Α είναι μια ράβδος τετραγωνικής διατομής, θα ισvχύει:

f = εµβαδόν Α

εµβαδόν Β
= L2

a2 (2.18)

με α : μήκος της τετράγωνης μοναδιαίας κυψελίδας
L : μήκος της τετραγωνικής διατομής της ράβδου
FG : σvυνάρτησvη δομής : ορίζεται ως FG = A−1

c

∫
Ac
e−iGxd2x

Για τετραγωνικής διατόμής ράβδους η FG θα πάρει την μορφή:

FG = 4f(sin(GxL/2)
GxL

)(sin(GyL/2)
GyL

) (2.19)
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Κεφάλαιο 2 Θεωρία Επίπεδων Κυμάτων

2.4. Πυκνότητα κατασvτάσvεων και αριθμητικός
υπολογισvμός της

Η πυκνότητα κατασvτάσvεων (Density Of States - DOS) ως σvυνάρτησvη της σvυχνότητας
ω μπορεί να υπολογισvτεί από το άθροισvμα όλων των σvυχνοτήτων του κυματανύσvματος
k χρησvιμοποιώντας την εξίσvωσvη[11]:

DOS(ω) = 1
Nk

∑
k

δ(ω − ωk) (2.20)

όπου Nk : Ο σvυνολικός αριθμός των κυματανυσvμάτων Bloch εντός της πρώτης ζώνης
Brillouin που λαμβάνουμε υπόψη σvτον υπολογισvμό της πυκνότητας κατασvτάσvεων.
Η σvυνάρτησvη δέλτα, δ(x), μας δίνει την DOS(ω) σvαν ένα ισvτόγραμμα. Αυτό μειώνει
αρκετά την ακρίβεια των υπολογισvμών μας. Για να αντιμετωπίσvουμε αυτό το πρόβλημα,
αντικαθισvτούμε την σvυνάρτησvη δ(x) με την παρακάτω Gaussian κατανομή:

δ(x) = e−x
2/2σ2

√
2πσ2

(2.21)

με

x = ω − ωλk (2.22)

και ωλk : είναι η τιμή της λ-οσvτής ζώνης σvυχνοτήτων για το κυματάνυσvμα k.
Επίσvης, για να μειώσvουμε τον χρόνο υπολογισvμού της DOS(ω) λαμβάνουμε υπ’ όψιν ότι
τα σvημεία κοντά σvτις άκρες της Gaussian κατανομής είναι πολύ λιγότερης σvημασvίας από
αυτά σvτην μέσvη της, με την λογική ότι έχουν πολύ μικρότερο πληθυσvμό. Μειώνουμε
τον χρόνο υπολογισvμού της DOS(ω) με το να αγνοούμε τους υπολογισvμούς έξω από
το εύρος 6σv.
Για την δημιουργία της DOS χρειαζόμασvτε μια λίσvτα από κυματανύσvματα τα οποία να
καλύπτουν όλο το φάσvμα των σvημείων k της πρώτης ζώνης Brillouin. Για αυτό τον
λόγο σvτον κώδικα που χρησvιμοποιήθηκε για τον υπολογισvμό της DOS προσvτέθηκε
μία υπορουτίνα που έφτιαξε κυματανύσvματα τέτοια ώσvτε να γεμίζουν την πρώτη ζώνη

Brillouin.
Η υπορουτίνα αυτή διαιρεί τα διανύσvματα του αντίσvτροφου πλέγματος σvε n τμήματα
και δημιουργεί ακέραια πολλαπλάσvια του κάθε τμήματος σvε όλες τις κατευθύνσvεις όπως

φαίνεται σvτο σvχήμα 2.1. ΄Ετσvι δημιουργεί μία κυβική διάταξη διανυσvμάτων διατεταγμένα
σvε μια γραμμική λίσvτα. Αυτή η λίσvτα των κυματανυσvμάτων χρησvιμοποιείται για την
δημιουργία της Χαμιλτονιανής μήτρας για τον υπολογισvμό της DOS.
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2.4 Πυκνότητα κατασvτάσvεων και αριθμητικός υπολογισvμός της

Figure 2.1.: Πλέγμα k που δημιουργείται μέσvα σvτην αντεσvτραμμένη μοναδιαία
κυψελίδα με την ίδια επιφάνεια και άρα τον ίδιο αριθμό κυματανυσvμάτων της πρώτης

ζώνης Brillouin.[11]
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3. Αποτελέσvματα

3.1. Παρουσvίασvη αποτελεσvμάτων

Στην παρούσvα διπλωματική υπολογίζουμε ζώνες σvυχνοτήτων δισvδιάσvτατων φωνονικών

κρυσvτάλλων με τη μέθοδο των επίπεδων κυμάτων όπως ακριβώς παραπέμπει ο τίτλος.
Υπολογίσvτηκαν οι ζώνες σvυχνοτήτων για δύο δισvδιάσvτατους φωνονικούς κρυσvτάλλους,
τετραγωνικής διατομής ράβδοι μολύβδου ενσvωματωμένες σvε τετραγωνικό πλέγμα από

εποξειδική ρητίνη (Pb - epoxy: φωνονικός κρύσvταλλος P1) και τετραγωνικής διατομής
ράβδοι ατσvαλιού ενσvωματωμένοι σvε τετραγωνικό πλέγμα σvιλικόνης (Steel - Sillicon
Rubber: φωνονικός κρύσvταλλος P2) (εικόνα 3.1). Στον παρακάτω πίνακα αναφέρονται
οι ελασvτικές ιδιότητες των τεσvσvάρων υλικών.

Εικόνα 3.1.: Δισvδιάσvτατος φωνονικός κρύσvταλλος: Τετραγωνικής διατομής ράβδοι
ενσvωματωμένες σvε τετραγωνικό πλέγμα.

Εξαιτίας της υψηλής σvυμμετρίας του δισvδιάσvτατου τετραγωνικού πλέγματος, άρα και
του δισvδιάσvτατου αντίσvτροφου τετραγωνικού πλέγματος, υπολογίσvτηκαν οι σvυχνότητες
για το μη αναγωγίσvιμο τμήμα της πρώτης ζώνης Brillouin, όπως φαίνεται σvτο σvχήμα
3.2 [12]. Το μη αναγωγίσvιμο τμήμα για την τετραγωνική κυψελίδα είναι ένα τρίγωνο με
κορυφές Γ, Χ και M. Το δισvδιάσvτατο αντίσvτροφο τετραγωνικό πλέγμα παρουσvιάζει τις
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Κεφάλαιο 3 Αποτελέσvματα

Material Density ( kg
m3 ) Elastic Constant C11( Nm2 ) Elastic Constant C44( Nm2 )

Pb 11600 7.21 · 1010 1.49 · 1010

Epoxy 1180 0.761 · 1010 0.159 · 1010

Steel 7780 2.6398 · 1011 8.1017 · 1010

Sillicon Rubber 1300 1.3 · 109 3.9325 · 104

Πίνακας I.: Οι ελασvτικές ιδιότητες των υλικών που χρησvιμοποιήθηκαν.

κατοπτρικές σx, σy, σ1, σ3 και περισvτροφικές C4, C2, C
3
4 σvυμμετρίες όπως παρουσvιάζε-

ται σvτο σvχήμα 3.2. Οι υπολογισvμοί των σvυχνοτήτων για το μη αναγωγίσvιμο τμήμα
ΓΧΜ θα είναι αρκετοί για να καλύψουμε όλο το φάσvμα της πρώτης ζώνης Brillouin
χρησvιμοποιώντας τις παραπάνω σvυμμετρίες.

Εικόνα 3.2.: Αρισvτερά: Τα είδη σvυμμετρίας για το δισvδιάσvτατο τετραγωνικό
πλέγμα. Δεξιά: Το μη αναγωγίσvιμο τμήμα που έλαβαν μέρος οι υπολογισvμοί σvε
σvύγκρισvη με ολόκληρη την πρώτη ζώνη Brillouin για το δισvδιάσvτατο αντίσvτροφο
πλέγμα.

Οι μετασvχηματισvμοί σvυμμετριών για το δισvδιάσvτατο τετραγωνικό πλέγμα παρουσvιάζον-

ται σvτο παράρτημα A.2.
Τα σvημεία Γ, Χ, Μ, Δ, Ζ, Σ του σvχήματος 3.2 είναι σvημεία υψηλής σvυμμετρίας της
πρώτης ζώνης Brillouin:

1. Γ = (0 , 0), το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες E, C4, C2, C
3
4 ,σx, σy, σ1, σ3

2. Χ = ( π
a
, 0), το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες Ε, C2, σx, σy

3. M = ( π
a
,π
a
), το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες E, C4, C2, C

3
4 ,σx, σy, σ1, σ3

4. Δ = (kx,0), για 0 < k < π
a
, το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες E, σx

5. Z = (π
a
,ky), για 0 < k < π

a
, το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες Ε, σ1
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3.1 Παρουσvίασvη αποτελεσvμάτων

6. Σ = (kx,ky), για 0 < k < π
a
, το οποίο παρουσvιάζει τις σvυμμετρίες Ε, σy

Οι υπολογισvμοί σvτο μη αναγωγίσvιμο τμήμα των ζωνών Brillouin έγιναν σvτις ομάδες
σvημείων Δ, Ζ και Σ σvαρώνοντας τα κυματανύσvματα σvτις αντίσvτοιχες κατευθύνσvεις ΓΧ,
ΧΜ και ΜΓ. Η διαδικασvία επαναλήφθηκε και για τους 20 υπολογισvμούς που έλαβαν
χώρα.

Πραγματοποιήθηκαν 10 υπολογισvμοί για κάθε φωνονικό κρύσvταλλο, αλλάζοντας μόνο
το κλάσvμα πλήρωσvης f από 0.1 με βήμα 0.1 έως την τιμή 1.

Βρέθηκαν φωνονικά χάσvματα σvε οκτώ περιπτώσvεις, τέσvσvερις για τον φωνονικό κρύσv-
ταλλο P1 (Pb - epoxy) και άλλες τέσvσvερις για τον φωνονικό κρύσvταλλο P2 (Steel -
Sillicon Rubber).

Για τον P1 φωνονικό κρύσvταλλο, φωνονικά χάσvματα βρέθηκαν για τις τιμές του f =
0.2, 0.3, 0.4 και 0.5 .

Εικόνα 3.3.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.2
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Εικόνα 3.4.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.3

Εικόνα 3.5.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.4
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3.1 Παρουσvίασvη αποτελεσvμάτων

Εικόνα 3.6.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.5

Και για το σvύσvτημα τετραγωνικής διατομής ράβδων ατσvαλιού εμβαπτισvμένα σvε σvιλικόνη,
φωνονικά χάσvματα βρέθηκαν σvτις τιμές του f = 0.4, 0.5, 0.6, 0.7 .

Εικόνα 3.7.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.4
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Εικόνα 3.8.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.5

Εικόνα 3.9.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.6
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Εικόνα 3.10.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.7

Τα μαύρα σvημεία είναι οι υπολογισvμοί των κυμάτων όταν η πόλωσvη βρίσvκεται σvτο

επίπεδο των ράβδων (XY_PWM), ενώ τα μπλε σvημεία οι υπολογισvμοί των κυμάτων
όπου η πόλωσvη είναι κάθετη σvτο επίπεδο των ράβδων. (ZZ_PWM).

΄Ολοι οι υπολογισvμοί αναφέρονται σvτο παράρτημα A.3.

Από τα φωνονικά χάσvματα υπολογίσvτηκε το εύρος του χάσvματος (MGR: midgap ra-
tio):

MGR = Δω
ωgap

(3.1)

με: Δω = ω2 − ω1 και ωgap = ω2+ω1
2

Το MGR για τον φωνονικό κρύσvταλλο P1 υπολογίσvτηκε:
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Εικόνα 3.11.: Η σvυχνότητα μέσvου χάσvματος (MGR: midgap ratio) του Pb - Epoxy

και για τον φωνονικό κρύσvταλλο P2:

Εικόνα 3.12.: Η σvυχνότητα μέσvου χάσvματος (MGR: midgap ratio) του Steel - Sil-
licon Rubber

Το μαύρο διάγραμμα είναι τα MGR των πρώτων χασvμάτων, το κόκκινο διάγραμμα είναι
τα MGR των δεύτερων χασvμάτων, και αντίσvτοιχα το μπλε και πράσvινο διάγραμμα είναι

22
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τα MGR των τρίτων και τέταρτων χασvμάτων που υπολογίσvτηκαν (όπου η σvειρά των
χασvμάτων αναφέρεται σvτην ταξινόμησvή τους σvύμφωνα με τη σvυχνότητα που αντισvτοιχεί

σvτο μέσvο κάθε χάσvματος).
Αναλυτικά τα MGR των χασvμάτων παρουσvιάζονται σvτους δύο παρακάτω πίνακες.

f MGR MGR’
0.1 0 0
0.2 0.061 0
0.3 0.118 0
0.4 0.122 0
0.5 0.043 0.031
0.6 0 0
0.7 0 0
0.8 0 0
0.9 0 0
1 0 0

Πίνακας II.: Αναλυτικά τα MGR και MGR’ για κάθε μέτρησvη του Pb - Epoxy

f MGR MGR’ MGR” MGR”’
0.1 0 0 0 0
0.2 0 0 0 0
0.3 0 0 0 0
0.4 0.182 0.095 0.02 0.242
0.5 0.171 0.688 0.275 0
0.6 0.791 0 0 0
0.7 0.182 0 0 0
0.8 0 0 0 0
0.9 0 0 0 0
1 0 0 0 0

Πίνακας III.: Αναλυτικά τα MGR, MGR’, MGR” και MGR”’ για κάθε μέτρησvη
του Steel - Sillicon Rubber
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3.2. Συμπεράσvματα

Στην παρούσvα διπλωματική μελετήθηκαν φωνονικά χάσvματα σvε τετραγωνικής διατομής

ράβδους μολύβδου ενσvωματωμένες σvε τετραγωνικό πλέγμα από εποξειδική ρητίνη (φωνον-
ικός κρύσvταλλος P1) και τετραγωνικής διατομής ράβδους ατσvαλιού ενσvωματωμένες σvε
τετραγωνικό πλέγμα σvιλικόνης (φωνονικός κρύσvταλλος P2). Για τον υπολογισvμό των
φωνονικών ζωνών χρησvιμοποιήθηκε η μέθοδος των επίπεδων κυμάτων, ενώ παράλληλα
υπολογίσvτηκε και η αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων για τον προσvδιορισvμό των

φωνονικών χασvμάτων.

Παρατηρήθηκε ότι τα φωνονικά χάσvματα βρίσvκονται σvε τιμές του κλάσvματος πλήρωσvης

f ' 0.5, κάτι που είναι και αναμενόμενο διότι τα φωνονικά χάσvματα δημιουργούνται
λόγω των διαφορών σvτις ταχύτητες διάδοσvης των κυμάτων σvτα δύο διαφορετικά υλικά

από τα οποία κατασvκευάζεται ο φωνονικός κρύσvταλλος. ΄Οσvο πιο κοντά σvτις ακραίες
του τιμές βρίσvκεται το κλάσvμα πλήρωσvης, τόσvο πιο ομοιογενής θα είναι ο κρύσvταλλος.
Οπότε και ήταν λογικό να μην υπάρχουν φωνονικά χάσvματα σvτις περιπτώσvεις κοντά

σvτο f → 0 και σvτο f → 1. Επίσvης, παρατηρήθηκε ότι τα χάσvματα είναι ευρύτερα σvτην
περίπτωσvη που το διάνυσvμα της πόλωσvη των κυμάτων βρίσvκεται σvτο επίπεδο των ράβ-

δων σvε σvχέσvη με τα κύματα που έχουν το διάνυσvμα πόλωσvης κάθετο σvτο επίπεδο των

κυμάτων. Για τον φωνονικό κρύσvταλλο P1 τα φωνονικά χάσvματα παρουσvιάσvτηκαν σvτις

τιμές του κλάσvματος πλήρωσvης f = 0.2, 0.3, 0.4 και 0.5 ενώ για τον κρύσvταλλο P2 για

τις τιμές f = 0.4, 0.5, 0.6, 0.7 . Το μεγαλύτερο φωνονικό χάσvμα που υπολογίσvτηκε για
το σvύσvτημα μολύβδου - εποξειδικής ρητίνης και αντισvτοιχεί για την τιμή του κλάσvμα-
τος πλήρωσvης f ' 0.4 . Ομοίως για το σvύσvτημα ατσvαλιού - σvιλικόνης το μεγαλύτερο
χάσvμα εμφανίζεται σvτην τιμή f ' 0.6 του χάσvματος πλήρωσvης.

Ο φωνονικός κρύσvταλλος P2 παρουσvιάζει μεγαλύτερο εύρος χασvμάτων σvε σvχέσvη με

τον κρύσvταλλο μολύβδου - εποξειδικής ρητίνης. Επίσvης αυτό ήταν αναμενόμενο διότι
μεγαλύτερα φωνονικά χάσvματα εμφανίζονται όταν υπάρχει μεγάλη αντίθεσvη σvτην πυκνό-
τητα και την ελασvτική σvταθερά C44 των υλικών του φωνονικού κρυσvτάλλου[6]:

Δρ
Β
> Δρ

Α
και ΔCΒ44 > ΔC

Α

44

με Δρ = ρb − ρa και ΔC44 = Cb
44 − Ca

44

Παρατηρώντας τις φωνονικές ζώνες του φωνονικού κρύσvταλλου P2, βλέπουμε ότι οι
ζώνες γύρω από τα φωνονικά χάσvματα για τιμές του κλάσvματος πλήρωσvης f = 0.4
και 0.5 είναι πιο επίπεδες από τις αντίσvτοιχες φωνονικές ζώνες για f = 0.6 και 0.7
Αυτό σvημαίνει ότι ο φωνονικός κρύσvταλλος P2 είναι πιο ευαίσvθητος σvτις αλλαγές

τις ανισvοτροπίας του σvυσvτήματος για μεγαλύτερες τιμές του κλάσvματος πλήρωσvης[8].
Παρατηρώντας τις φωνονικές ζώνες του P1 δεν παρουσvιάσvτηκε διαφοροποίησvη σvτην

ομαλότητα των φωνονικών ζωνών.

Τέλος, εξετάσvαμε το midgap ratio των φωνονικών κρυσvτάλλων. Από τις εικόνες 3.11
και 3.12 παρατηρούμε ότι τα MGR του φωνονικού κρυσvτάλλου P2 παρουσvιάζουν πολύ

μεγαλύτερες τιμές από τα MGR του P1.
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Τα αποτελέσvματα αυτής της διπλωματικής μπορούν να χρησvιμοποιηθούν για θεω-

ρητικούς ή πειραματικούς υπολογισvμούς φωνονικών κρυσvτάλλων P1 και P2.
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A. Παράρτημα

A.1. Προσvδιορισvμός των 27 μητρών της εξίσvωσvης
2.8

Για τις παρακάτω εξισvώσvεις αντικαθισvτάται ο σvυμβολισvμός του Cijkl
~G
σvε CIJ

G .

M
(1)
G,G′ =

 ω2ρG−G′

−(Gx + kx)(G
′
x + kx)C11

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C16

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C16

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G66

G−G′

 (A.1)

M
(2)
G,G′ =

 ω2ρG−G′

−(Gx + kx)(G
′
x + kx)C66

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C26

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C26

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G22

G−G′

 (A.2)

M
(3)
G,G′ =

 ω2ρG−G′

−(Gx + kx)(G
′
x + kx)C55

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C45

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C45

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G44

G−G′

 (A.3)

S
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C15

G−G′ − (Gy + ky)C56
G−G′

−(G′
x + kx)C15

G−G′ − (G′
y + ky)C56

G−G′

]
(A.4)

S
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C46

G−G′ − (Gy + ky)C24
G−G′

−(G′
x + kx)C46

G−G′ − (G′
y + ky)C24

G−G′

]
(A.5)

S
(3)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C35

G−G′ − (Gy + ky)C34
G−G′

−(G′
x + kx)C35

G−G′ − (G′
y + ky)C34

G−G′

]
(A.6)

N
(1)
G,G′ = −C55

G−G′ , N
(2)
G,G′ = −C44

G−G′ , N
(3)
G,G′ = −C33

G−G′ (A.7)
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L
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C16

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C12

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C66

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G26

G−G′

]
(A.8)

L
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C16

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C66

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C21

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G26

G−G′

]
(A.9)

O
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C14

G−G′ − (Gy + ky)C46
G−G′

−(G′
x + kx)C56

G−G′ − (G′
y + ky)C25

G−G′

]
(A.10)

O
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C56

G−G′ − (Gy + ky)C25
G−G′

−(G′
x + kx)C14

G−G′ − (G′
y + ky)C46

G−G′

]
(A.11)

T
(1)
G,G′ = −C45

G−G′ , T
(2)
G,G′ = −C45

G−G′ (A.12)

U
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C15

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C14

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C56

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G46

G−G′

]
(A.13)

U
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C56

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C46

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C25

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G24

G−G′

]
(A.14)

K
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C13

G−G′ − (Gy + ky)C36
G−G′

−(G′
x + kx)C55

G−G′ − (G′
y + ky)C45

G−G′

]
(A.15)

K
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C36

G−G′ − (Gy + ky)C23
G−G′

−(G′
x + kx)C45

G−G′ − (G′
y + ky)C44

G−G′

]
(A.16)

V
(1)
G,G′ = −C35

G−G′ , V
(2)
G,G′ = −C34

G−G′ (A.17)

W
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C15

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C56

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C14

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G46

G−G′

]
(A.18)
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W
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)(G

′
x + kx)C56

G−G′ − (Gx + kx)(G
′
y + ky)C25

G−G′

−(Gy + ky)(G
′
x + kx)C46

G−G′ − (Gy + ky)(G
′
y + ky)G24

G−G′

]
(A.19)

J
(1)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C55

G−G′ − (Gy + ky)C45
G−G′

−(G′
x + kx)C13

G−G′ − (G′
y + ky)C36

G−G′

]
(A.20)

J
(2)
G,G′ =

[
−(Gx + kx)C45

G−G′ − (Gy + ky)C44
G−G′

−(G′
x + kx)C36

G−G′ − (G′
y + ky)C23

G−G′

]
(A.21)

X
(1)
G,G′ = −C35

G−G′ , X
(2)
G,G′ = −C34

G−G′ (A.22)

A.2. Μετασvχηματισvμοί σvυμμετριών δισvδιάσvτατου
τετραγωνικού πλέγματος

E : (x, y) → (x, y) E C4 C2 C3
4 σx σy σ1 σ3

C4 : (x, y) → (−y, x) C4 C2 C3
4 E σ1 σ3 σy σx

C2 : (x, y) → (−x,−y) C2 C3
4 E C4 σy σx σ3 σ1

C3
4 : (x, y) → (y,−x) C3

4 E C4 C2 σ3 σ1 σx σy
σx : (x, y) → (x,−y) σx σ3 σy σ1 E C2 C3

4 C4
σy : (x, y) → (−x, y) σy σ1 σx σ3 C2 E C4 C3

4
σ1 : (x, y) → (y, x) σ1 σx σ3 σy C4 C3

4 E C2
σ3 : (x, y) → (−y,−x) σ3 σy σ1 σx C3

4 C4 C2 E

iii
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A.3. Μετρήσvεις ζωνών σvυχνοτήτων που
υπολογίσvτηκαν σvτα πλάισvια της παρούσvας

διπλωματικής

Εικόνα A.1.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.1

Εικόνα A.2.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.2
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Εικόνα A.3.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.3

Εικόνα A.4.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.4
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Εικόνα A.5.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.5

Εικόνα A.6.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.6
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Εικόνα A.7.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.7

Εικόνα A.8.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.8
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Εικόνα A.9.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα κατασvτάσvεων
(DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου τετραγωνικής διατομής,
εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f = 0.9

Εικόνα A.10.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους μολύβδου
τετραγωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε εποξειδική ρητίνη, με ποσvοσvτό κάλυψης
επιφάνειας f = 1
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Εικόνα A.11.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.1

Εικόνα A.12.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.2
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Εικόνα A.13.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.3

Εικόνα A.14.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.4
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Εικόνα A.15.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.5

Εικόνα A.16.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.6
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Εικόνα A.17.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.7

Εικόνα A.18.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.8
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Εικόνα A.19.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
0.9

Εικόνα A.20.: Δομή των ζωνών σvυχνοτήτων και αντίσvτοιχη πυκνότητα

κατασvτάσvεων (DOS) για ένα τετραγωνικό πλέγμα από ράβδους ατσvαλιού τετραγ-
ωνικής διατομής, εμβαπτισvμένες σvε σvιλικόνη, με ποσvοσvτό κάλυψης επιφάνειας f =
1
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