Рациональный дизайн структур икосаэдрических квазикристаллов в рамках модели нескольких квази-элементарных ячеек
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Икосаэдрические квазикристаллы являются перспективными материалами для создания специальных приборов наноэлектроники, оптики, акустики [1]. Среди возможных применений следует отметить создание многополостных фильтров, многомодовых волноводов, а также приборов на основе материалов с изотропной запрещенной зоной [2]. Особый интерес представляет проектирование апериодических материалов из неатомарных строительных субъединиц [3].
Для описания структуры икосаэдрических квазикристаллов нами разрабатывается метод нескольких квази-элементарных ячеек [4,5]. Он является альтернативой многомерному подходу, который в значительной степени опирается на информацию о распределении интенсивностей дифрагированных пучков в обратном пространстве. В связи с этим многомерный подход подразумевает наличие уже синтезированных экспериментальных образцов. Его применение для рационального дизайна перспективных материалов с заданным локальным икосаэдрическим окружением атомов проблематично. Также, он встречает трудности при проектировании материалов из неатомарных строительных блоков [3]. Предлагаемый нами метод лишен этих недостатков. Метод базируется на итерационном алгоритме заполнения пространства четырьмя типами квази-элементарных ячеек на основе повторяющихся операций инфляций и дефляций с последующим заполнением ячеек атомами конкретных типов.

Алгоритм позволяет создавать компьютерные модели квазикристаллических упаковок, содержащих достаточно большое количество атомов – несколько миллионов квази-элементарных ячеек менее чем за секунду работы на современном персональном компьютере. С их помощью были созданы 3D-модели характерных фрагментов икосаэдрических структур. Информация о пространственном распределении атомов позволяет рассчитывать дифракционные свойства икосаэдрических квазикристаллов при помощи специального матричного алгоритма.

Очередной задачей является необходимость описать все три типа икосаэдрических квазикристаллов (P, I, F-типов) в рамках единого подхода. В случае успеха теория позволит разработать эффективные алгоритмы рационального дизайна различных структур икосаэдрических квазикристаллов как альтернативы многомерному подходу.
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 23‑23‑00392.
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