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. Kristalytani &sszefoglalé®

Kristalyokkal a krisztallografia, vagy mas néven a kristalytan tudomanyaga foglalkozik. A
hagyomanyos definicié szerint kristalynak azokat a szilard halmazallapotu anyagokat nevez-
zlik, amelyek bels6 szerkezete rendezett, benniik a kiilonb6z6 entitasok (atomok, molekulak,
ionok) periodikusan helyezkednek el. A kristaly alapegysége a kristalyracs, amely elvileg fel-
épithetd a legkisebb ismétl6d6 egység, az elemi cella harom térirdnyba vald eltoldsaval. Ez az
eltolasi (transzlacids) szimmetria egyértelm(i jele a periodicitas meglétének.
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désének egy lehetséges fajtajat mutatjdk, az adott tipusra vonatkozdan.
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A kristalyra tovabbi szamszer(i értékek jellemzéek, ilyenek példaul a racsallando, amely
a racspontok tavolsagat jelenti, vagy a koordinaciés szam, amely megmutatja, hogy egy ré-
szecskét hany masik vesz koril kdzvetlendl (egyenl6 tavolsagra). Ez utdbbi a részecskék térki-
toltésével korreldl, mig az el6bbi (adott korlilmények koézott) az anyagi minéségre jellemzé
érték, hasonldan, mint a kristaly lapjai altal bezart szo6gek nagysaga (szogtoérvény). Ez pedig
azt is jelenti, hogy egy tokéletes, makroszkopikus egykristaly megjelenése, alakja (morfoldgi-
aja) szigoru szabalyok altal meghatdrozott. Ez a fajta szabalyossag jol megfigyelhet6 termé-
szetes eredet(, csiszolatlan kristalyokon, am van, hogy a rendszer annyira eltorzult, és olyan
sok benne a kristalyhiba — un. diszlokacié —, hogy latszdlag rendezetlen rendszerrdl van szd,
pedig lokalis szabalyossag itt is megfigyelhet6, vagy a makroszkopikus kristaly
kisebb-nagyobb méretli egykristalyokbol all 6ssze (2. abra).

A fentebb emlitett
cetraltsag csak a f6
irdnyvonalat adja meg
az elemi celldn belll a
részecskék elhelyezke-
désének. Példaul, a
térben centralt kobos

elhelyezkedés  mind-
o0ssze annyit hataroz 2. abra; Bal oldalt csiszolatlan granatkristaly, jobb oldalt piritkristaly

meg, hogy ha az elemi cella egy csucsaban talalhaté részecske, akkor a kézéppontjdban is
van. Ezen feliil is léteznek viszont szabalyok az elrendez6désre: 230-féle tércsoport létezik,
amelyek ezeket a szabalyokat hatarozzak meg — igy példaul, hogyha bizonyos koordinatanal
talalhato részecske, akkor hol kell még lennie, illetve egyaltaldn hol lehet az elemi celldan be-
[Ul —, az ezt szdmszer(sit6 értékek az un. Wyckoff-pozicidk. [10]

Az alapjan, hogy milyen entitas szerepel a racspontokon, megkllonbdztetiink molekula-
racsot, ahol a részecskék @

molekulak, a racsosszetartd
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lényege, hogy delokalizalt 3. abra; A rontgendiffrakcié folyamata {2}

elektronok tartjak Ossze a

racspontokon rezgé fémionokat. lonracsban pedig az ellentétes elektromos toltésd kationok
és anionok kozotti elektrosztatikus kolcsonhatas tartja Ossze a racsot. Ebben az esetben

megkilonboztethetlink alracsokat a kationokra és az anionokra vonatkoztatva.



Az azonos 0Osszetétell, de kiilonb6z6 kristalyracstipusi maodosulatoknal polimorfia
(elemek esetében allotrépia), mig a kilonbdz6 Osszetételli, de hasonld kristalyszerkezet(
anyagoknal izomorfia jelentkezik.

A kristalyok szerkezetének legfontosabb vizsgalati mddszere a rontgendiffrakcid (diff-
rakcio = elhajlas), vagy mas néven rontgenkrisztallografia. A mddszer elvi vazlata a 3. dbran
lathato; ez azon alapul, hogy a kristalyra monokromatikus (csak egyféle hullamhosszu) ront-
gensugarakat bocsatanak, amelyek egy része mar kils6bb rétegekrdl visszaverédik, mig ma-
sik résziik mélyebben behatol a kristalyba, és csak belsébb rétegek részecskéirdl verddik visz-
sza. Az eltér6 uthossz faziskilonbséget okoz a hulldmokban, amelyek kilépve interferalnak
(erdsités vagy gyengités) egymadssal, és az igy keletkezd interferenciakép detektalhaté. A
detektdld erny6n ezek kovetkeztében sotétebb és vilagosabb foltok rajzolédnak ki, ezt ne-
vezzik diffraktogramnak. A foltok teriletének és elhelyezkedésének elemzésével kovetkez-
tethetlink a racsallanddkra és a belsd, mikroszkopikus szerkezetre is (de pontosan megallapi-
tani ezeket igen nehéz feladat, és szamitdgépes analizist igényel, kilondsen bonyolultabb
kristalyrendszerek esetén).

Il. Szimmetridk; a kvazikristalyok elméleti

hattere és felfedezése

Kénnyen belathatd, hogy a sik nem télthe-

t6 ki hézagmentesen és atfedések nélkil min-
den alakzattal. Erre csak bizonyos forgasi szim- E %
metriakkal rendelkez6 alakzatok képesek; a sza-

balyos sokszogek koziil ennek a feltételnek

minddssze a négyzet, téglalap, rombusz (bar-

mely paralelogramma), a haromszog és a szaba-

lyos hatszog felelnek meg. Vagyis csak a 2-, 3-,

4- és 6-fogasu forgasi szimmetriaval rendelkez6

alakzatok (ez az érték azt mutatja meg, hogy ha

egy sokszoget a sikban 360°-kal elforgatjuk,

hanyszor keril fedésbe az eredeti alakzattal). 4 dbra; Sikkitdltés kiilonbsz6 sokszogekkel
Ellenben, konnyen beldthatdan, példaul a szabalyos O0tsz6g nem alkalmas a sik hézag és
atfedésmentes lefedésére (4. dbra). A hézag és atfedésmentes lefedés esetei mind periodi-
kus parkettazasok, vagyis van bennik olyan legkisebb egység, melyet a sik két iranyaba a
bazisvektorral és annak egész szamu tdbbszordseivel eltolva felépithetd belSlik az egész
sikot lefedd racs. Ezekbdl kdvetkezik (kovetkezne), hogy ez térben sem lehet masképp, és a
haromdimenzids, valadi kristalyok is csak ilyen forgasi szimmetridkat mutathatnak.

Daniel Shechtman izraeli tudds 1982. aprilisdaban azonban megdodbbents felfedezést
tett. Hirtelen leh(tott, magas mangantartalmu aluminium-mangan o6tvozeteket vizsgalva
rontgenkrisztallografias modszerekkel azt tapasztalta, hogy az otvozetben jelen l1évé mikro-
kristalyok tizes forgasi szimmetriat mutatnak, amely a krisztallografia hagyomanyos alapelvei



alapjan kozismerten tiltott szimmetria. Mikor azonban eredményeit publikalni akarta, azokat
a tudomanyos folydiratok eleinte nem voltak hajlanddak k6z6lni, sokan kiginyoltak 6t, és a
kor egyik legnagyobb kémikusa, Linus Pauling is komolyan tamadta Shechtman megfigyelé-
sét (ugy vélte, a kutato csak ikerkristalyokat észlelt, és azt mondta , kvazikristalyok marpedig
nem léteznek, csak kvazikémikusok”). Alan L. Mackay — akkor még csak hipotézis szintjén —
Shechtman felfedezése utan 6t honappal, mikor arrél még szinte senki nem tudott, a Magyar
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ben kezdtek foglalkozni a kérdéskorrel, és igy egyre
tobb és tobb kvazikristdlyt fedeztek fel kiilonbdzd
Otvozetekben (2009-ben természetes eredetlit is), és

5. dbra; Penrose-parkettazas egy részlete {3}

a tovabbi vizsgalatokkal illetve az elméleti hattér ki-
dolgozasaval egyértelmivé valt Shechtman igaza, aki munkassagaért 2011-ben megkapta a
kémiai Nobel-dijat. [1][7][8]

Mar az 1960-as években felvet6dott a kérdés,
hogy lehet-e olyan bizonyitottan aperiodikus
csempehalmazt taldlni, amely hézagmentesen ki-
tolti a sikot. Az elsé ilyet 1966-ban fedezték fel, és
tobb mint 20 000-féle csempébdl allt. Kés6bb ez a
szam szdazas, majd tizes nagysagrendre csokkent,
igen sokan foglalkoztak a témaval, kilénb6z6 meg-
kozelitéseket alkalmazva. Sir Roger Penrose angol
matematikus és elméleti fizikus 1977-ben bizonyi-
tottan aperiodikus csempézést hozott létre kétféle
csempébdl, egy ,vékonyabb” és egy ,vastagabb”
rombusz felhasznaldsaval. Ezen két alapegység

kapcsolédasanak szabalyai vannak (példaul soha
nem alkothatnak paralelogrammat), melyeket ké-

6. abra; Egy minden tériranyban aperiodikus térki-
toltés modellje {4}

s6bb, a 80-as években olyan szintre fejlesztettek,
hogy minddssze lokalis szabalyokat kell figyelembe
venni, azaz a csempézés egy bizonyos részletét egyértelmld maddon lehet folytatni barmely
irdnyban. Ez a Penrose-parkettazds nevet kapta, egy részlete lathatdé az 5. dbran. Erre jellem-



28, hogy bar szabalyos, hianyzik bel6le az eltolasi szimmetria, igy a periodikussag is.* Azon-
ban, egy tetsz6legesen kivalasztott rész véges tartomanyon beliil valahol biztosan ismétl&dni
fog. [9][14]

Késébb a haromdimenzids Penrose-parkettazas (3D Penrose Tiling = 3D PT) kiemelked&-
en fontosnak bizonyult a kvazikristalyok szerkezetének tanulmanyozasaban, megértésében.
A 6. dbran egy haromdimenzids aperiodikus parkettazas-modellrészlet [athato.

A kvazikristalyok olyan, szilard halmazallapotu anyagok, melyek belsé szerkezete rende-
zett, ugyanakkor nem periodikus. Forgasi szimmetridjaban megjelenhetnek a hagyomanyos
krisztallografia altal tiltott szimmetriak is (példaul leggyakrabban 5-, 10-, 12-fogasu forgasi
szimmetriatengelyek). A pontos matematikai megfogalmazas B
szerint nincs transzlacidés szimmetridjuk (n-1)-nél tébb fliggetlen
tériranyban, ahol n a dimenziék szdma, amelyen a struktdrat
vizsgaljuk, értelmezziik. Ebbdl az is kovetkezik, hogy a harom s
dimenzidban értelmezett kvazikristalyoknak lehet periodicitasuk L
két fuggetlen térirdnyban (de nem sziikségszerlen), a harmadik-
ban azonban mar nem. A szerkezet pontos matematikai leirasa
és értelmezése igen komplex feladat, és tobbféle megkozelités is
létezik, de mindenképpen Osszetett szamitdgépes analizist igé- A
nyel. A legelfogadottabb értelmezés a fent emlitett matematikai 7. sbra; Kvéziperiodikus szakaszok
szabdlybdl szarmazik, ez a magasabb dimenzidkbdl vald projek-
cid; eszerint a kvazikristalyok sajatsagos, nemperiodikus szerkezete periodikus 5 vagy 6 di-
menzidban értelmezve (a kvazikristaly tipusatél fliggden). EbbdI kifolydlag a szerkezet nem
egyszerlien nemperiodikus, hanem kvaziperiodikus. Vagyis vannak bizonyos szabalyok, ame-
lyek mindig érvényesek a szerkezetre nézve; ezeket egy un. kvaziperiodikus fliggvény irja le.
A 7. dbran lathatd egy vonal, amelyen a hosszu és rovid szakaszok kvaziperiodikusan valta-
koznak: ez formdlisan egy egydimenzids kvazikristaly-részletnek is tekinthetd. [9][13][15]

Ill. Csoportositasuk, tulajdonsagaik, felhasznalasuk, kialakuldasuk

A kvazikristalyok csoportositasa torténhet stabilitasuk alapjan: megkiilonboztetiink sta-
bil és metastabil rendszereket. Az alkotéelemek szama alapjan kétkomponens( (binaris) és
tobbkomponens( kvazikristalyokat (leggyakrabban harom elembdl allnak) kiilonithetlink el;
egykomponensl( jelenlegi tudasunk szerint nincs.

Fontosabb azonban bels6 szerkezetet figyelembe vev6 csoportositds. Ezen rendszerezés
alapjan léteznek poligonalis (azaz sokszoges), illetve ikozaéderes kvazikristalyok. Mig el6bbi-
ekben egy 8/10/12 fogasu forgasi szimmetriatengely van, és ezen tengely mentén periodiku-
sak, de erre merdGlegesen nem; addig utébbiak minden irdnyban aperiodikusak.

* A tovabbiakban a periodikussag (hacsak kiilon nem emeljiik ki az eltéré jelentést) a transzlacids szimmetria
meglétét jelenti.



El6fordulhatnak kvazikristalyok az aluminium mesterségesen elGallitott 6tvozeteiben, és
egyéb otvozetekben (példaul Al-Mn-Si, Al-Ni-Co, Al-Pd-Mn, Al-Li-Cu, Al-Mn, Zn-Mg-Ho, Cd-
Ca, Cd-Yb, Ti-Mn) — bizonyos 6sszetételek mellett. Ezen mesterséges anyagokon kiviil meteo-
riteredet(i és foldi eredet(i, természetes kvazikristalyt is taldltak mar. A 8. abran egy Zn-Mg-
Ho kvazikristaly lathaté, dodekaéderes for-
maval. [12]

ElGallitasuk torténhet meghatarozott
Osszetételli fémolvadékok nagyon gyors
hiitésével (igy nincs ideje szétvalni a fazi-
soknak és mikrokristalyokat alkotni), vagy
amorf anyagok kristalyositasan alapuld
modszerekkel. Igen valtozatos tulajdonsa-
gokkal rendelkeznek: tipustdl és Gsszetétel-
t6l fuggben tobbnyire rugalmasak, mind-
azonadltal kemények és j6 kopasallésaggal

rendelkeznek. Altaldban elektromos szige-
8. abra; Egy dodekaéderes morfolégiaju Zn-Mg-Ho kvazi-
egykristaly {5}

félvezet6kké, és szupravezet6kké vélhat-

tel6k, de a koridlményeknek megfelelGen

nak, felhasznalas szempontjabol rendkivil kedvezd
adatokkal. Ezen kitlnd tulajdonsagaiknak kdszonhetbéen egyre tobb terlileten hasznaljak
Gket: bevonatok, védéfeliiletek kialakitasara (akar a teflon helyettesitésére), precizios md-
szerek gyartasara, elektromos és magneses szigetel§anyagként, rétegek szilardsaganak nove-
lésére, illetve radioaktiv sugarzas felfogasara. Széleskorl ipari hasznalatuknak egyel6re
viszont még gatat szab igen magas eléallitasi koltségiik. [12]

Kialakulasuk és annak feltételei még nem teljesen felderitett téma, csak empirikus meg-
figyeléseink és azokbdl levont kovetkeztetések allnak rendelkezésre, a modellezéssel vald
el6érejelzés szinte kivitelezhetetlen ebben az esetben, hiszen igen komplex rendszerekrél van
sz8, amelynek nagy a kezdeti feltételekre valé érzékenysége. Ennek demonstraldsara vizsgal-
juk a kadmiume-ritkaféldfém rendszereket. Ezek koziil csak a Cd-Yb rendszerben tudnak kiala-
kulni kvazikristalyok. Ismeretes tovabba, hogy a Cd-Ca rendszerben is létezik binaris
kvazikristalyos fazis. A kialakulas ebbdl adéddan vélhetbleg szoros kapcsolatban van a vegy-
értékelektron-szerkezettel: minddssze két ritkafdldfém, az Yb és az Eu ([Xe] 4f** 6s” illetve
[Xe] 4f" 6s?) kétvegyértékl a Ca-hoz hasonldan; az Yb f-alhéja teljesen feltoltott, zart, az Eu-é
félig feltoltott. igy a vegyértékelektron-szerkezet komoly szerepet jatszhat a kvazikristaly-
képzddésben, az Eu viszont mégsem alkot Cd-mal kvazikristalyokat. A masik f6 befolyasolo-
tényez6 feltételezhetSleg az atomsugar; r(Ca)=198 pm, ez 4 pm-rel tér el r(Yb)=194 pm-tdl;
és 6 pm-rel r(Eu)=204 pm-t4l. Lathatd, hogy igencsak esetleges a kiilonbségekbdl vald kovet-
keztetés, hiszen a 6 pm-es atomsugdarbeli kiilonbség mar elegendd ahhoz, hogy ne képz4djon
kvazikristaly. Ez persze Osszefligghet az elektronszammal is; az eurépium atomban mindosz-
sze 63 elektron van, mig az itterbium atomban 70. [3]



IV. Szerkezet, kozelitések, modellezés

A kvazikristalyok szerkezetének modellezése és vizsgalata, matematikai leirdsukhoz ha-
sonldan igen nehéz feladat, illetve egy ma is kutatott tertilet. A belsé struktira tanulmanyo-
zasara igen jo lehetGséget nydjtanak az an. (kobos) kristalyos kozelitd szerkezetek. A krista-
lyos kozelité szerkezet olyan fazis, amely hasonld vagy azonos Osszetétell, és elemi celldja
olyan atomi elrendez6déseket tartalmaz, mint a kvazikristaly, példaul ikozaéderes
klasztereket; am mégis periodikus (hiszen van elemi cell3ja, jollehet az igen sok atomot tar-
talmaz).

Projektiink els6dleges célja a Cd-Yb és Cd-Ca rendszerekben (e kett6 nagymértékben
hasonld) bizonyos Osszetételek mellett képz6d6 kvazikristalyok szerkezetének vizsgdlata,
modellezése volt, a kozelit6é strukturaikon keresztiil. A Cd-Yb rendszer volt az els6ként felfe-
dezett termodinamikailag stabil, kétkomponens( kvazikristaly (Shechtman eredeti Al-Mn
kvazikristdlya metastabil volt, h6kezelés hatdsdra konnyen atkristalyosodott). A. P. Tsai,
J. Q. Guo, E. Abe, H. Takakura és T. J. Sato fedezték fel 2000-ben, indukcids kemencében ké-
szitett  Cds;Yb  Osszetétell  olvadék  Ar-atmoszféra alatti megszilarditasaval
(eljarasuk soran Cd-Mg-ritkafoldfém rendszereket vizsgaltak, majd abbdl fokozatosan kihagy-
tdk a Mg-komponenst). A minta rontgendiffrakcids vizsgalata soran megallapitottak, hogy
abban 2-, 3- és 5-fogasu forgasi szimmetriatengelyek vannak, melyek arra utaltak, hogy ab-
ban kvazikristalyos szerkezet alakult ki, hosszutavu ikozaéderes renddel. A termodinamikai
stabilitasrol h6kezeléssel gy6z&dtek meg. [4]

A Cds ;Yb kozelit6 szerkezetének kitlin6 a CdgYb kristalyos fazis, ugyanis diffrakcids képe-
ik j6 egyezést mutatnak, osszetételik hasonld, és racsparamétereik aranya megfelel az elmé-
letileg levezetett 6sszefliggésnek. Ez egy igen bonyolult kristaly, a belsd strukturajanak szem-
|éltetésére két maod is |létezik.

Az egyik a klaszteres megkozelités, mely szerint a bels6 szerkezet felfoghatd ugy, mint
ikozaéderes klaszterek térben
centrdlt kobos elhelyezkedése,
illetve a klaszterek kozotti
,szabad” Cd atomok, Im-3 tér-

csoport szerinti elrendez6dési
szabdlyokkal. A klaszterek 66  iatragder

dodekaéder ikozaéder ikozidodekaéder
atomot tartalmaznak, és a Cd(a) Cd(p) Yb cd(y)

CdsaYby, Osszetétellel jellemez- g . .\ rek a cd.vb fazishan, balrdl jobbra és bentrél kifelé haladva {6}
het6ek. Négy, egymasba illesz-
ked6 héjbol allnak, melyeket rendre az Yb, Cd(a), Cd(B) és Cd(y)-ok alkotnak (a gorog bet(ik

kiilonb6z6 ekvivalens pozicidkat jelolnek). [4][10]

Az legbels6 héj négy Cd(a) atombdl all, mikdzben nyolc atomi pozicido — 8 Cd(a) — helyez-
kedik el ebben kocka alakzatban, igy a betoltottségi faktor %; a négy Cd torzult tetraédert
formal. Ezen torzult tetraéderek orientacidja még igen vitatott: szamos lehetséges elhelyez-



kedés van a dodekaéderen beliil, és még tobb, amennyiben vizsgaljuk az egymas melletti
klaszterek orientdcidit és ezek kdlcsonos befolya-
sold hatasat is. Rdadasul 110 K kérnyékén egy
fazisatalakulas is megfigyelheté a rendszerben:
az addig rendezett klaszterorientaciok szabalyta-
lanna valnak, és egyre tobb olyan alakuva torzult
tetraéder jelenik meg, mely az el6zetes modelle-
zések alapjan nem kedvezményezett (néhany
lehet8séget jeleznek a pontok illetve a berajzolt
tetraéder a 10. abran). [6]

A masodik (a tetraédert bennfoglald) héj 20
Cd atombdl all — 20 Cd(B) —, ezek egy szabalyos 10. sbra; A belss tetraéder néhany lehetséges orien-
dodekaédert formalnak. A harmadik héj 12 iko- tacidjasziirke pontokkal jel6lve, és a legkedvezdbb

elrendezddés kirajzolva {7}

zaéderesen elhelyezkedd Yb atombdl all. Ezek
sztérikus okok miatt kiszorulnak a masodik héj Cd atomijai altal alkotott 6tszogek kézéppont-
jabdl, és kicsivel kijjebb helyezked-
nek el. A negyedik (legkils6) héj 30
Cd atombdl all — 30 Cd(y) — melyek
pontosan a harmadik héj altal alko-
tott ikozaéder éleinek kozepén he-
lyezkednek el, ikozidodekaéderes
alakban. Ha a 9. abrdn lathatd
klasztereket egymasba toljuk, kiraj-

zolédik, hogy a héjak milyen ponto-

san tudnak egymadsba illeszkedni.
[2]

A kristaly elemi celldja két ilyen

klasztert tartalmaz; rdaddasul az ide-

alis (szamitott) adatokhoz képest 11. sbra; Két redlis klaszter és a klaszteren kiviili kadmium atomok {8}
torzuldsokkal, vagyis a readlis

klaszter nem ugyanolyan, mint az idealis (a 11. abran lathatd két readlis klaszter, a korulottik
elhelyezkedé tovabbi kadmium atomokkal egyiitt). Tovabb3, a klaszterek nagy mérete miatt
azok feldarabolddnak az elemi cellas kristalytani leirasban, igy az elemi cella nem ilyen for-
maban tartalmazza a klasztereket illetve a mar emlitett ,szabad” atomokat. A klaszteres
forma akkor kaphaté meg, ha a legkisebb alapegység tobb eltoltjat egyiitt vizsgaljuk (azaz
egy véges kristalyracsdarabot).

A masik a romboéderes megkozelités. A 3D PT két alkotdelembdl all: ezek a kiszélesed6
romboéder (prolate rhombohedra; PR) és az 06sszenyomott romboéder (oblate
rhombohedra; OR). Ezeknek minden oldala rombusz, és minden éliik hossza egyenlé. A 3D
PT elrendez6dés kialakitasanak elsé lépése kombindlni két PR-t és két OR-t egy



rombdodekaéderré (rhombic dodecahedron; RD) — ez
csak a romboéderek bizonyos mértékl penetraciojaval
lehetséges. Nyolc RD és hat PR kerul egy elemi cellaba,
meghatdrozott formacidban, a 12. 4bran lathaté moé-
don. [2][5]

Az idealizalt CdgYb strukturaban, ezen megkozeli-
téssel az atomi helyeknek 6t osztalya van: az Yb-hely,

III

mely egyitt jar néhany , lyukkal”, és négyféle tipusu Cd-

hely, amelyek

rendre az a, B, v

12. 3bra; A romdodekaéderes kozelités elemi és & gorog betlik-

cellajanak sematikus rajza {9} kel vannak jelc'jlve \ /
o s . . . o @

(a klaszteres kozelitéssel ellentétben itt nem teljesen O ceiio)
ekvivalens poziciék vannak azonos betlivel jel6lve, @ cd p)
mert itt ezeken bellil még vannak alosztalyok is). A C" ™
Cd (d)

valdsagban az idealis szerkezet ebben az esetben is @
torzul, illetve bizonyos
Cd helyek egyaltalan nem tolt6dnek be, masok
bet6ltottségi faktora csak 0.5. A CdgYb esetében pedig
— ellentétben példaul az ezzel tobb hasonldsagot is

mutatéd a-(Al-Mn-Si) kristallyal — az 0Osszenyomott ® 9
@

romboéder (OR) atomi strukturaja is nélkiilozhetetlen rz Z

a szerkezet kialakitasaban. Ezek alapjan a késGbbiek- . @ ®

ben bebizonyosodott, hogy tobbféle atomi strukturaju
13. abra; Egy PR és RD, a szerkezetben leggyak-

rabban el6fordulé atomi elrendezédés feltiinte-

leggyakoribb vdltozat a 13. dbran lathatd). [2] tésével {10}

PR-nek és RD-nek kell 1éteznie a valds szerkezetben (a

Természetesen a kristdlyunk szerkezete csak egyféle — mi mégis két, [atszélag merGben
eltéré megkozelitést mutattunk be. A két modell
kozott azonban meg tudjuk teremteni a kapcsola-
tot, ezt azonban a torzuldsok és penetraciok mi-
att nehéz meglatni és jol demonstralni. A 14. ab-
ran lathatd a kétféle megkozelités legalapvetSbb
kapcsolata; amennyiben a teljes szerkezetet néz-
zlk, kirajzolddik egy torzult RD, melynek két csu-
csa a latottakhoz hasonléan ,lres”. Azonban ha
csak a gomboket nézziik, felfedezhetlink egy eré-

sen torzult ikozaédert. Ennek analdgiajara a tobbi

klaszterszerkezet is felfedezhet6 a masodik
megkozelitésben, azonban minden relacid leirasa ) S
) ] o ] ) 14. sbra; Egy torzult ikozaéder és RD kapcsolata {8}
igen nagy terjedelmet igényelne, igy ettdl itt

eltekinttnk.
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Projektlink soran a szakirodalom alapjan valdé szerkezetrajzolasokat GeoGebraval
végeztlk, mig sajat szimulacidinkat, illetve modellezéseinket az AtomEye nevi programmal.
Ezen szimuldcidink soran, melyekhez kiindulasi adatokként a forrasban megjeldlt cikkekbdl
szarmazo adatokat hasznaltuk, megprdbaltuk relaxalni, azaz egy un. Embedded Atom Model
vagy mas néven Glue Model nevd, atomi kdlcsonhatasokat leegyszerdsitve vizsgalo, és ezek
alapjan egy erGteret szimuladlé modell alapjan a strukturat az elméletileg legkedvez6bb
energetikai helyzethez kozelebb hozni. Azonban ez az erétér bizonyos korilmények kdzott
nem m(ikodott j6l, egyenesen dssze tud omlani. Igy a cikkben ([6], P. Brommer, F. Gahler, M.
Mihalkovi: Ordering and correlation of cluster orientations in CaCdg) leirtakkal szemben nem
ugyanolyan eredményre jutottunk, amelyet témavezeténk megerdsitett, igy a cikk szerzGivel
mar felvettik a kapcsolatot a probléma megtargyalasa céljabdl.

Maganak a kvazikristdlynak a szerkezetét mar sokkal nehezebb szemléletesen
megmutatni (tekintve hogy nem periodikus), azonban elméleti sikon a legegyszer(ibb
megfogalmazas, hogy leirhatd kilénboz6, a PR-hez és RD-hez hasonld, torzult szerkezeti
elemek kvaziperiodikus elrendezédéseként.

V. A kristaly modern

értelmezése

A kristaly mar emlitett
hagyomanyos  definiciojat
azéta mar pontositotta a

Nemzetkozi Krisztallografiai
Unid, mégpedig ugy, hogy a
diffrakcids kép alapjan meg

lehessen

itélni, hogy a minta kristaly- ) e ) o o
. ., 15. abra; Kiilonb6z6 rontgendiffrakcios képek, balra egy kvazikristalyé (ez a

nak tekintend6-e; ez alapjan tizfogasu forgdasi szimmetriabol megallapithato), jobbra egy amorf anyagé

mar a kvazikristalyok is kris-

talynak szamitanak. Az Uj definicio szerint kristaly az, ami un. Bragg-diffrakcids képet alkot.

Azaz, amelynek diffraktogramjan diszkrét ,, pontok” jelennek meg. [9][11]

Téves az az értelmezés — amely egy mar régen megallapitott matematikai torvény félre-
értelmezésébdl adddott, és a kvazikristalyok felfedezéséig senki nem vitatta —, miszerint ki-
zardlag bels6 szerkezetiikben periodikus szilard anyagok diffrakcids képén jelenhetnek meg
diszkrét pontok. Valdjaban a majdnem teljesen periodikus — igy a kvaziperiodikus kristalyok
is — képesek erre, egyediil a szabalytalan, amorf anyagok nem. Ez |athaté a 15. dbrdn, balra
egy kvazikristaly diffraktogramja, rajta diszkrét pontokkal, mig jobbra egy amorf anyagé, éles
hatarok és diszkrét pontok nélkul. [9]
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VI. Kbszonetnyilvanitas

Szeretnénk koszonetet nyilvanitani iskolan beliili konzulenseinknek, Sparingné Koves
Ildikd tanarnének és Sebd Péter tanar urnak, akik jo tanacsokkal lattak el minket, és admi-
nisztraltak az iskola felé haladasunkat. Koszonet illeti Pirity Tamas tanar urat, aki az informa-
tikai részekben segitett minket, és lenditett at szamos probléman. Végiil, de nem utolsé sor-
ban a legnagyobb koszonet témavezeténket, dr. Bartdk-Partay Albertet illeti, aki életre hivta
a projektet, idejét nem sajndlva mindenben segitett a munkank soran, hasznos szakirodal-
makkal latott el, kérdéseinkre mindig készségesen részletes magyarazatot adott, és aki nélkl
nem johetett volna létre projektiink.
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