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C4v

摘要　作为一种全新的波控工具, 高阶拓扑绝缘体可以将能量鲁棒高效地局域化在低维空间, 且对缺陷不敏感.

在光子和声子系统中, 高阶拓扑绝缘体的快速设计仍然是一项挑战. 采用移动可变形孔洞法显式描述   对称的

单胞构型, 并结合能带理论和对称指标刻画其性能 (拓扑性质和非平凡带隙宽度). 在此基础上, 构建了包含几何

参数、无量纲化带隙宽度与拓扑性质指标的高阶拓扑绝缘体数据集, 并提出了一种基于去噪扩散概率模型

(denoising diffusion probabilistic model, DDPM)的实时设计框架. 相比采用其他生成式模型的设计框架, DDPM有

效避免了训练不稳定和生成保真度低等问题. 该框架可以精准且快速地按目标需求或最大化带隙宽度逆向设计

力学高阶拓扑绝缘体, 在单机上生成所需设计的平均相对误差在 3.5%以内, 平均耗时仅需 0.01 s, 相比传统逆向

设计方法效率提升 6 ~ 7个数量级. 通过使用Wasserstein距离度量逆向设计样本的多样性, 该框架相较基于深度

学习代理模型的优化设计结果, 表现出更高的生成结果多样性. 此外, 所得设计具有显式描述的几何信息, 可以直

接与 CAD/CAE 软件结合, 避免了隐式描述算法中的后处理步骤. 这种基于 DDPM 的实时设计框架可扩展应用

于多物理场拓扑材料和其他类型超材料的逆向设计, 并为构建声子和光子拓扑材料的数据库提供了基础.

关键词　高阶拓扑绝缘体, 实时设计, 去噪扩散概率模型, 移动可变形孔洞法, 对称指标理论
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Abstract     As a novel tool for wave manipulation, higher-order topological insulators can efficiently and robustly
localize energy in low-dimensional space, exhibiting insensitivity to defects. Nevertheless, the fast design of higher-order
topological insulators in photonic and phononic systems is still a challenge. In the present work, C4v-symmetric
continuum unit cells are explicitly described by the moving morphable voids method, and the concerned properties
(topological properties and non-trivial bandgap width) are measured by the band theory and symmetry indicators. Based
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upon these, a dataset of higher-order topological insulators is constructed, incorporating geometric parameters,
normalized bandgap width, and topological property indicators. A real-time design paradigm is proposed utilizing a
denoising diffusion probabilistic model (DDPM). Compared to design paradigms using other generative models, DDPM
effectively avoids issues such as training instability and low fidelity in generation. This paradigm enables accurately and
fast inverse design of mechanical higher-order topological insulators based on target requirements or maximizing the
non-trivial bandgap width. Applying this developed inverse design paradigm, the average relative error for generating the
desired designs on a desktop computer is within 3.5%, with an average generation time of only 0.01 seconds, which
significantly improves the design efficiency by 6 to 7 orders of magnitude compared with the traditional inverse design
methods. By using the Wasserstein distance to measure the diversity of inverse design results, this paradigm exhibits
higher diversity compared to the optimization design results obtained by deep learning based surrogate model. In
addition, the generated designs have explicitly described geometric information, so they can be directly integrated with
CAD/CAE software, avoiding the post-processing step required in implicit description methods. This real-time design
paradigm based on DDPM can be easily extended to inverse design of multi-physical topological materials and other
types of metamaterials, laying the foundation for constructing databases for photonic and phononic topological materials.

Key words    higher-order topological insulators, real-time design, DDPM, moving morphable voids, symmetry indicator
theory

 

引 言

拓扑绝缘体的边界态因受拓扑不变量保护而具

有对缺陷免疫的优势, 这为设计优异性能的器件提

供了全新范式[1]. 高阶拓扑绝缘体的体-边对应关系

保证了拓扑态出现于更低维度, 例如, 二维材料的角

态[2]. 由于宏观连续单胞提供了更大的设计自由度

及更易观察的拓扑效应, 光学、声学和力学高阶拓

扑绝缘体研究得到了越来越多的关注[3-5]. 因此, 针
对连续型高阶拓扑绝缘体发展系统和高效优化设计

框架, 兼具科学意义和工程应用前景.

C4v

拓扑优化作为可以系统理性地在给定设计域内

寻求最佳材料分布的设计方法 , 已成功应用于光

学、声学和力学拓扑绝缘体的优化设计[6-9]. 这些工

作虽然发展了拓扑绝缘体逆向设计的有效方法并获

得了多个创新设计构型, 但优化求解过程中需要对

中间设计进行大量分析, 带来了较高的计算成本. 近
年来, 随着人工智能的迅速发展, 机器学习在拓扑绝

缘体的快速设计方面展现出了突出优势. 对于高阶

拓扑绝缘体, Du 等[10] 采用显式拓扑优化方法描述

 对称的连续单胞模型, 并训练了多任务学习模

型, 由单胞几何参数同时预测无量纲化带隙位置与

拓扑不变量标签. 进一步, 结合反向传播与全局优化

算法, 仅需约 40 s 即可完成一次高阶拓扑绝缘体的

逆向设计, 实现了优化设计效率提升 3 ~ 4 个数量

级. 还有一些类似的工作应用神经网络建立参数与

关心性能之间的代理模型, 通过外层优化实现拓扑

绝缘体的高效设计[11-13]. 然而就作者所知, 目前尚没

有直接对应于拓扑绝缘体逆向设计的机器学习模型.
由于逆向设计问题往往存在“一对多”的特点,

传统的全连接神经网络 (实际上对应输入到输出间

的非线性函数) 难以直接应用. 为解决这一问题, 研
究人员通常采用生成对抗网络 (generative adversarial
ne twork ,  GAN) 和变分自编码器 (va r i a t iona l
autoencoder, VAE) 等生成式模型, 并已在超材料设

计中取得了成功应用[14-18]. 然而, GAN 存在模式崩

溃和训练损失难以收敛的问题; VAE 由于其编码器

需要将高维数据压缩至低维潜空间, 可能导致生成

结果模糊且缺乏细节. 这些缺点使得它们在应用于

精准性的逆向设计问题时面临一定挑战.
去噪扩散概率模型 ( d eno i s i n g   d i f f u s i o n

probabilistic models, DDPM) 于 2020 年首次被引入

计算机视觉领域[19], 被认为可能是 GAN 和 VAE 的

替代方案. 其通过学习逆转对原始样本渐进加噪的

过程, 以生成符合规律的新样本和高质量的图像[20-21].
近来, 已有少量工作展示了 DDPM在超材料设计方

面的应用: Vlassis等[22] 将包含材料性质的特征向量

作为嵌入条件, 生成了具有目标力学响应的微观结

构图像, 但训练所用的数据集并非真实微观结构;
Zhang 等[23] 利用 DDPM 根据目标电磁响应生成超

表面结构图像. 然而, 所得图像在仿真分析或实际应

用中还需要进一步处理, 如光滑化和二值化等. 直接

使用 DDPM 生成单胞的几何参数将极大提升拓扑
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材料的设计效率和应用便利性, 然而相关研究仍较

为欠缺, 这也是本工作的研究动机.

C4v

本文首先使用移动可变形孔洞方法 (moving
morphable void, MMV)[24] 显式描述   对称的连续

单胞模型, 并构建了包含单胞几何参数、无量纲化

带隙宽度与拓扑性质指标的高阶拓扑绝缘体数据

集. 通过逐渐向单胞几何参数施加噪声直至其分布

演化为标准高斯分布, 接着采用 DDPM学习去噪过

程. 将目标带隙宽度与拓扑标签编码成特征向量, 并

采用无分类器的条件引导策略 (c lass i f ie r -f ree
diffusion guidance)[25], 即可使用 DDPM实现精确快

速生成高阶拓扑绝缘体. 在台式计算机上, 仅需约

0.01 s即可获得目标需求的高阶拓扑绝缘体设计, 且
所得设计带隙宽度较精确仿真结果的平均相对误差

仅为 2.56%. 同等计算资源下, 优化设计效率相比基

于多任务学习的快速设计方法提升约 4000倍[10]. 本
文提出的基于 DDPM 的高阶拓扑绝缘体逆向设计

框架概述如图 1所示.
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图 1   基于 DDPM的高阶拓扑绝缘体逆向设计框架概述

Fig. 1    Overview of proposed HOTIs inverse design paradigm utilizing DDPM
 
 

1     基于移动可变形孔洞方法的高阶拓扑绝

缘体显式描述
 

1.1    移动可变形孔洞方法简介

相对于拓扑绝缘体的离散单胞模型[26-29], 连续

单胞模型具有更大的设计空间, 有利于充分发掘拓

扑绝缘体的性能. 然而, 这随之带来了更大的设计自

由度, 增加了逆向设计的复杂性与挑战. 在拓扑优化

领域, 为了解决设计变量繁多、设计结果难以直接

导入 CAD/CAE 系统等问题, Zhang 等[24] 提出了一

种基于移动可变形孔洞 (moving morphable void,
MMV) 的显式拓扑优化方法. 该方法的基本思想是

通过封闭的三次样条曲线描述孔洞边界, 通过孔洞

的移动、变形和交叠来实现拓扑优化. 类似于Du等[8],
本文应用MMV方法实现连续单胞模型的高阶拓扑

绝缘体显式几何描述. 

C4v1.2    具有   对称性的单胞显式描述

1 m本文考虑边长为   的正方形单胞*, 由环氧树脂

E0 = 4.35 GPa ν0 = 0.37 ρ0 = 1180 kg/m3

E1 = 200 GPa ν1 = 0.3 ρ1 = 7800

kg/m3

C4v

1/8

(基体材料,    ,    ,    )

和钢 (散射体 ,       ,       ,    
 ) 组成. 其中散射体的边界由 MMV 方法采用

三次样条曲线显式描述. 如图 2 所示, 对于   对称

的单胞, 将散射体固定在几何中心, 并通过其   部

 

control points

interpolation pointsr1

r3

r2

θΓ

M

X

 
C4v

θ = 12/π
图 2   由 3个控制点和 22个插值点描述的   对称单胞模型

(绿色: 环氧树脂, 橙色: 铁)(   )

θ = 12/π
Fig. 2    The 3 control points and the 22 refined interpolation points in the

C4v-symmetric unit cell with     (green: epoxy resin,
orange: iron)

 

*本文对带隙位置进行了无量纲化处理, 所取晶格常数的单位或单胞尺寸并不

会影响相关结果 (无量纲化的带隙宽度及拓扑性质)
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r = (r1,r2,r3)T分边界对应的 3 个控制点的半径矢量 

及对应的 22个插值点确定整个单胞的几何形状. 

2     基于对称指标理论的高阶拓扑绝缘体分

类与性能描述
 

2.1    能带理论简介

能带理论作为固体物理中描述周期势下电子行

为的经典理论[30], 已被成功应用于宏观周期结构的

波动分析, 并成功描述了结构中的各种波动特性, 包
括禁带和群速度等[31]. 对于本文关注的面外模式弹

性波, 对应的波动控制方程为

µ

(
∂2uz

∂x2 +
∂2uz

∂y2

)
= −ω2ρuz

uz (r+R) = eik·Ruz (r)

 (1)

µ ρ uz

ω2 r R

其中,    和   分别是材料的剪切弹性模量和密度,  
是面外位移,    是特征值,    是位置矢量,    是晶格

矢量. 上式中第 2 个公式反应了周期结构的 Bloch
理论. 在本论文中, 能带的计算 (式 (1) 的求解) 默认

采用 COMSOL软件进行.
n针对计算所得的能带, 定义无量纲化的第    阶

能带带隙上下限为

(ω̄1, ω̄2) =
(
max

k
ωn,min

k
ωn+1

)
· A

2π
√
µ0/ρ0

(2)

A = 1 m µ0其中 ,  晶格常数     ,      表示环氧树脂的剪切

模量. 

2.2    对称指标理论简介

拓扑材料能实现各种缺陷免疫能量传输现象的

根本原因在于其拥有非平凡的拓扑不变量[32]. 而经

典拓扑不变量的计算涉及整个波矢空间内贝里曲率

的积分, 计算复杂且难以推广至不同种类的拓扑绝

缘体[33-34]. 对称指标方法的提出可以有效解决这两

个问题, 并已实现了所有空间群及磁性空间群的拓

扑材料分类[35-36]. 其基本思想是利用高对称点处模

态的对称性, 实现能带在整个波矢空间中连接关系

的区分与判别[35, 37-38], 从而利用晶格对称性极大简

化了拓扑不变量的计算.
鉴于对称指标方法的优势, 本文应用其对力学

高阶拓扑绝缘体的拓扑性质进行辨别. 

2.3    高阶拓扑绝缘体的定性分类与性质定量描述

由于本文不涉及磁性材料 (没有破坏时间反演

P

对称性), 二维单胞的陈数恒为 0. 为此, 高阶拓扑绝

缘体的拓扑不变量采用体极化量   描述[39-40], 即

P =
1

2π

w
Ω
A(k)dk (3)

P = P1a1+P2a2 (4)

A j=1,2 (k) = −i ⟨uz(k)|∇ j |uz(k)⟩
⟨a| Ĉ |b⟩ = a† · Ĉb Ĉ

P j=1,2

a j=1,2

这里贝里联络   , 狄拉克

符号    是希尔伯特空间中关于算符  

的一种内积符号记法;    表示体极化量在各个晶

格矢量   上的分量.
C4v对于本文关注的   对称单胞, 其体极化可以简

化为[39]

ei2πP1 = ei2πP2 =
∏

n

ξnX
ξnΓ

(5)

n = 1, 2 ξnΠ

Π n Ĉ2

其中, 累乘运算遍及目标带隙以下的所有能带, 而论

文只计算前 2 阶带隙, 有取值   . 而特征值 

表示高对称点    处的第    阶模态对于    旋转对称

算符的特征值[39], 即

Ĉ2 |uz (kΠ )⟩ = ξnΠ |uz (kΠ )⟩ (6)

kΠ = kΓ, kX (7)

Γ X

根据式 (5), 体极化量的计算仅需遍历高对称点

(这里只有   和   点), 相比于经典的基于贝里联络的

方法显著提升了计算效率. 对于这种仅通过高对称

点特征值计算拓扑不变量的方法, 我们笼统称之为

对称指标方法, 其高对称点特征值的向量也被称为

对称指标[38].

C4v

P1 = P2 , 0

l = 1 l = 0

体极化量可以直观理解为单胞中“等效电荷”(瓦
尼尔函数心) 的不均匀分布 .  某个体极化量分量

非零, 意味着该方向上存在极化“电荷”现象; 当两

个体极化量分量都非 0 时, “等效电荷”将分布在单

胞角点附近, 也就形成了特殊的拓扑角态现象[40]. 因
此, 根据   对称单胞的体极化量取值情况, 可以有

2种拓扑分类: (1)当两个分量都非零时,    ,
该单胞将拥有拓扑角态, 是高阶拓扑绝缘体; (2) 若
两个体极化量均为 0 时, 该单胞是平凡的拓扑绝缘

体. 赋予前者拓扑标签   , 后者拓扑标签   , 用
于后续数据集的准备.
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3     基于扩散模型的高阶拓扑绝缘体逆向设

计框架
 

3.1    去噪扩散概率模型的介绍

去噪扩散概率模型是一类生成式模型, 主要分

为正向扩散过程与反向去噪过程[19]. 正向扩散过程

被定义为马尔可夫过程, 即

q (r1:T |r0) :=
T∏

t=1

q (rt |rt−1) (8)

q (rt |rt−1) :=N
(
rt;

√
1−βt rt−1,βt I

)
(9)

t ∈ 1,2, · · · ,T βt ∈ (0,1)T
t=1

r0

T ε

r0 ∼ q (r0) T →∞ rT ∼
N(rT ;

其中   ,    控制每步施加噪声的

水平. 通过在数据集中原始的几何参数样本   上施

加    步高斯噪声    , 以破坏原本服从真实物理规律

分布的几何参数    . 最终当    时,   
 0, I).

rT ∼ N (rT ;0, I) r0 ∼ q (r0)

q (rt−1|rt)

θ pθ (rt−1|rt)

pθ (r0:T )

反向去噪过程通过逆转正向扩散过程, 从噪声

样本   逐步恢复原始样本   . 由
于条件概率    无法直接处理, 可以通过含可

学习参数    的    近似这个条件概率. 故而反

向去噪过程   可表示为

pθ (r0:T ) = p (rT )
T∏

t=1

pθ (rt−1|rt) (10)

pθ (rt−1|rt) =N (rt−1;µθ (rt, t) ,Σθ (rt, t)) (11)

µθ (rt, t) Σθ (rt, t)其中   为含参的均值矢量,    为含参的协

方差矩阵.

q (r0) pθ (r0)

DKL(q(r0)||pθ(r0))

Eq(r0)
[− lg pθ(r0)

]
⩽ Eq(r0)

[
− lg

pθ(r0:T )
q(r1:T |r0)

]
=: L

ε

εθ

扩散模型的训练目标是最小化数据集中真实样

本分布   与模型去噪生成的样本分布   之间

的差异     .  Ho 等 [ 19 ] 利用证据下界

  , 将目标

简化为训练一个可以预测正向扩散时施加噪声   的

模型   , 即

θ∗ = arg min
θ

L(θ) = arg min
θ
Et,r0,ε[||ε−εθ(rt, t)||2] (12)

t ∼U(1,T ) rt =
√
ᾱt r0+

√
1− ᾱtε ᾱt =

t∏
i=1

αi

αt = 1−

其中,     ,     ,     ,

 βt.
l为了使扩散模型能够生成符合所需拓扑标签  

∆ω̄ = ω̄2− ω̄1

c = (l,∆ω̄)T

rt t εθ

εθ(rt, t, c) rT

和无量纲化带隙宽度   的样本, 采用无分

类器的条件引导策略 (classif ier-free diffusion
guidance)[25]. 基于该策略, 将性能指标   、

当前样本    和当前时间步    作为模型    的输入, 即
 . 在完成模型的训练后, 按照下式从   中逐

步去噪获得原始样本, 即可逆向设计符合真实物理

规律及所需性能指标的单胞几何参数

rt−1 =
1
√
αt

[
rt −

βt√
1− ᾱt

εθ∗ (rt, t, c)
]
+

√
β̃t z (13)

z ∼ N(0, I) β̃t =
1− ᾱt−1

1− ᾱt
βt其中,    ,    .

 

3.2    模型的架构

rt

c t

εθ

如图 3所示, 本文采用了基于一维U-Net的DDPM
架构预测正向扩散施加的噪声. 该架构的输入和输

出具有相同的维度, 与扩散模型潜空间和数据同维

度的特性契合. 输入的   首先通过由残差卷积块组

成的编码器进行下采样, 逐渐减小数据分辨率同时

增加通道数. 数据到达瓶颈层时, 其长度为 64, 特征

通道数为 64. 随后, 数据通过解码器进行上采样, 恢
复到与输入相同的维度. 在编码器与解码器之间设

置了跳跃连接, 促使高低分辨率特征交流融合. 同时,
引入了多头自注意力机制[41], 以捕捉数据不同位置

特征之间的相关性. 为了引导模型的去噪过程, 我们

采用了三角函数式位置编码[41] 对    与    进行编码,
并将其嵌入到模型中. 最终模型输出与输入维度相

同的噪声   . 

 

r
t

t

c

FC

(512, 3)

FC

(3, 512)

εθ (rt, t, c)

ResConvBlock ×3

self-attention ×3

downsample

upsample

skip connection

fully connected layers

sinusoidal encoding
 

图 3   基于一维 U-Net的 DDPM架构

Fig. 3    The one-dimensional U-Net based DDPM architecture
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3.3    数据集的准备

r = (r1,r2,r3)T

c = (l,∆ω̄)T

ri ∼U(0,1)

在数据集中, 将几何参数    及其性

能指标 (拓扑标签和无量纲化带隙宽度   )
作为一组样本 . 其中几何参数样本通过随机采样

 生成, 并使用 COMSOL 仿真结合第 2 章

内容获得相应的性能指标. 由于几何参数随机生成,
存在对高阶拓扑绝缘体的逆向设计没有帮助的部分

拓扑性质平凡的样本. 为了进行对比, 分别准备了一

个包含拓扑标签为 0 的样本数据集 (FDset) 和一个

剔除 0拓扑标签样本的数据集 (RDset). 这两个数据

集的样本数量均为 20 000个. 

3.4    模型的训练

模型训练过程中, 每隔 100 轮即使用当前模型

去噪生成 1000 个具有不同无量纲化带隙宽度 (0.1,
0.2, 0.3, 0.4)的高阶拓扑绝缘体样本. 为了快速实现

对当前扩散模型生成样本的性能评判, 使用 Du等[10]

提出的多任务学习模型作为有限元仿真的代理模

型 (拓扑标签分类正确率 98.6%, 无量纲化带隙宽度

预测相对误差 0.95%).

T

βt

ri (0,1)

在超参数的设定方面, 针对扩散模型的加噪去

噪任务, 将最大时间步数   设定为 2000, 线性增加序

列   从 0.000 1逐渐变化到 0.02[19]. 这代表在正向扩

散过程中, 随着样本几何参数噪声水平的提升, 加噪

力度逐渐增强. 在去噪生成过程中, 采用了动态阈值

策略[42] 以确保几何参数   在其定义域   内, 从而

提高生成样本的保真度. 整体训练轮数设置为 10 000,
采用 AdamW优化器, 并将初始学习率设定为 0.000 1.
同时引入了学习率的预热 (warm-up) 与余弦退火变

化策略 (cosine annealing schedule), 以提高训练的稳

定性和效果. 图 4 展示了本模型在数据集 FDset 上

训练的损失函数历史曲线, 以及通过代理模型预测

新生成样本的拓扑标签正确率和无量纲化带隙相对

误差的历史曲线. 

4     高阶拓扑绝缘体的实时逆向设计
 

4.1    高阶拓扑绝缘体指定带隙宽度设计

利用本文提出的基于 DDPM 的高阶拓扑绝缘

体逆向设计模型, 生成了无量纲化带隙宽度为 0.1,

0.2, 0.3 和 0.4 的高阶拓扑绝缘体的几何参数各

500 组 (如表 1 所示). 通过 COMSOL 仿真分析所得

的 2000组设计, 发现其均为非平凡高阶拓扑绝缘体,

无量纲化带隙宽度值与实际值的相对误差分别为

5.11%, 2.80%, 1.75%和 0.78%. 此外, 还对比了扩散

模型和 Du等[10] 基于多任务学习的逆向设计方法在

不同数据集的表现 , 利用数据集 FDset 和数据集

RDset, 本模型逆向设计结果带隙宽度平均相对误差

分别为 3.24% 和 2.56%, 而 Du 等[10] 算法的相对误

差为 3.32%和 2.57%, 二者精度相当.
 
 

表 1   不同带隙宽度的代表性 HOTIs 单胞

Table 1    Representative unit cells of HOTIs with specialized
normalized bandgap widths

Normalized width

0.1 0.2 0.3 0.4

值得指出的是, 本文所发展的基于 DDPM 的高

阶拓扑绝缘体逆向设计框架优势主要体现于设计效

率和样本的多样性. 具体来说, 基于 DDPM 的生成

过程在 GPU 上并行完成 ,  平均每个新样本仅需

0.009 795 s. 相较于 Du 等[10] 的结果 (需要约 42 s),

效率提升了 4000 倍*; 与采用遗传算法求解优化列

式的传统算法[8] 相比 (通常需要数十个小时), 本文

方法更是将效率提升了 6 ~ 7 个数量级. 进一步, 通

 

*与 Du等[10] 的计算环境相同，均为配备了 Intel(R) Xeon(R) Gold 6226R CPU

@2.90GHz, 512GB RAM, NVIDIA GeForce RTX 3090 GPU的Windows Server

2022系统
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图 4   训练损失、拓扑标签正确率和无量纲化带隙宽度相对误差的

迭代历史

Fig. 4    The iterative history of the training loss, the accuracy of
topological label and the relative errors of normalized bandgap width
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P(x) Q(y)

过评估逆向设计结果对数据集中样本分布的覆盖程

度表示其多样性 (这里认为原始数据集中的样本分

布最为多样). 采用Wasserstein距离度量数据集中的

样本分布    与逆向设计的样本分布    之间的

差异, 即

W(P,Q) = inf
π

1
n

n∑
i=1

||xi− y(π)
i ||2 (14)

n π y n其中,    为样本数量,    为   中   个样本的所有排序方

式. 表 2 分别对比了本文设计结果与 Du 等[10] 设计

结果的 Wasserstein 距离. 可以看出, 基于 DDPM 方

法的逆向设计结果在多样性上较以往工作有了较大

提升.
 
 

表 2   逆向设计结果分布与基准间的 Wasserstein 距离

Table 2    Wasserstein distance between inverse design results

distribution and reference

Normalized width 0.1 0.2 0.3 0.4

dataset RDset 0 0 0 0

present results 0.069 0.061 0.046 0.031

previous results 0.175 0.139 0.066 0.043
 

4.2    高阶拓扑绝缘体最大化带隙宽度设计

通过将目标无量纲化宽度设定为 0.5, 利用上述

模型逆向设计获得了 500 组不同的单胞几何参数.

经过 COMSOL仿真验证, 这些设计均具有非平凡的

拓扑标签, 平均无量纲化带隙宽度为 0.470 5, 最大无

量纲化带隙宽度为 0.475 8. 值得注意的是, 数据集中

最大无量纲化带隙宽度为 0.474 2, 且无量纲化带隙

宽度大于 0.46 的样本仅有 54 组 ,  这表明了本文

DDPM模型具有一定程度的泛化能力.

r∗ = (0.602,0.607,0.529)T

ω̄∗2 = 1.598 7 ω̄∗1 = 1.122 9

X

对于具有最大带隙宽度的生成设计, 其几何参

数为   , 无量纲化带隙上下限

分别为   ,    . 通过在 COMSOL

中建模仿真, 得到其无量纲化能带结构及高对称点

处的特征模态如图 5所示. 可以发现, 其能带结构在

 点处特征模态的对称性发生了变化, 对应了非平

凡的拓扑性质.

8×8

为了进一步验证最大化带隙宽度的高阶拓扑绝

缘体具有高度集中和拓扑保护的角态, 将图 5 中的

设计组成   的超胞进行仿真. 如图 6所示, 不论是

完美的超胞还是带有缺陷的超胞, 都呈现出高度集

中的角态. 
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图 5   最大化带隙宽度 HOTI样本的无量纲化能带结构与高对称点处特征模态

Fig. 5    Normalized band structure and the states of the eigenmodes at high symmetry points of the HOTI with a maximized bandgap width
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图 6   最大化带隙宽度 HOTI样本组成的完美超胞与带有缺陷超胞的拓扑角态

Fig. 6    The topological corner states of the perfect supercells and the supercells with defects composed of the HOTIs with a maximized bandgap width
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5     结论

本文提出了一种基于去噪扩散概率模型的高阶

拓扑绝缘体实时设计新框架. 首先, 使用移动可变形

孔洞方法以较少的设计变量显式描述了连续单胞的

几何模型. 进一步结合能带理论与对称指标理论, 构
建了包含几何参数、无量纲化带隙宽度与拓扑性质

指标的高阶拓扑绝缘体数据集. 使用经过训练的去

噪扩散概率模型 (DDPM), 无需额外优化求解, 即可

准确而高效地按需生成力学高阶拓扑绝缘体. 与传

统基于有限元仿真和遗传算法的逆向设计方法相

比, 本文方法可提高 6 ~ 7 个数量级的效率, 且保证

了设计结果的多样性. 与近期在生成式设计中广泛

使用的生成对抗网络与变分自编码器等方法相比,
DDPM有效避免了训练不稳定和生成结果边界不清

晰等问题, 显著提升了模型的训练效果与生成结果

的准确性. 与基于图像的 DDPM超材料逆向设计研

究相比, 本工作通过显式设计变量描述单胞, 可以避

免图像二值化等后处理操作, 设计结果可以直接导

入 CAD/CAE软件.
基于去噪扩散概率模型的实时设计算法可以推

广应用于不同物理系统和不同对称群的拓扑绝缘体

逆向设计. 此外, 针对不同类型的拓扑绝缘体, 可以

构建一个声子和光子拓扑材料的数据库, 结合人工

智能高效按需设计单胞模型, 这对于推动拓扑材料

的应用具有重要意义.
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