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Kwazikrysztaly zostaly odkryte przez prof. Dana Shechtmana w 1982 r. podczas standardowych pomiarow
wykonywanych na stopie AlMn. Najpro$ciej rzecz ujmujac kwazikrysztaly sg to struktury pozbawione
symetrii translacyjnej. Odkrycie to zostato uhonorowane Nagroda Nobla z dziedziny chemii w 2011 r. Od
momentu odkrycia struktur aperiodycznych s$rodowisko naukowcéw zmienito podejécie do definicji
porzadku w krysztatach. Symetria translacyjna nie jest wigcej warunkiem koniecznym, aby dany materiat
statly nazywany byt krysztatem.

Od dnia odkrycia $rodowisko badaczy zmaga si¢ z opisem struktury kwazikrystalicznej. Z uwagi na
ztozono$¢ rozmieszczenia atomow wiedza na temat struktury, a przede wszystkim warunkéw formowania
fazy kwazikrystalicznej jest nieznana. Dotychczasowa wiedza pozwala jednak wysunaé wniosek, ze
nieporzadek fazonowy jest gldwnym czynnikiem formowania fazy kwazikrystaliczne;.

Fazon jest to zmiana rozmieszczenia atomow w strukturze, wystepujaca lokalnie i nie wptywajaca na
rozmieszczenie atomoOw w pozostalej czesci struktury. Reorganizacja atoméw wplywa na mierzone
intensywnosci pikéw dyfrakcyjnych. Zaklada si¢, ze zmiana wartoSci natezenia odbywa si¢ zgodnie z
zalezno$cig znang jako czynnik Debye’a-Wallera. Ostatnie obliczenia wskazuja jednak, ze jego zastosowanie
jest nieadekwatne. Czynnik ten dziata w dwoch przypadkach: dla pikéw o duzej intensywnosci albo w
odniesieniu do struktury, ktorej jednostki strukturalne sg utozone w sposéb przypadkowy.

Nowe podejscie do problemu nieporzadku fazonowego moze przynies¢ doskonale rezultaty. W
statystycznym modelu kwazikrysztatbw wyprowadza si¢ rozktad potozen atomowych. Flip fazonowy jest
widoczny jako zmiana ksztaltu tego rozkladu i moze zosta¢ uwzgledniony w obliczeniach. To podejscie,
bazujac na obliczeniach teoretycznych, pokazato znaczng poprawe otrzymanych wynikéw w stosunku do
zastosowania czynnika Deby’a-Wallera. Co wigcej, nowa metoda pozwala wyznaczy¢ prawdopodobienstwo
flipu fazonowego, czego nie potrafita poprzednia poprawka, co wydaje si¢ by¢ niodzowne w celu
zrozumienia procesow stabilizacji kwazikrysztatow.

Projekt jest ukierunkowany na wyprowadzenie korekty fazonowej dla kwazikrysztalow o symetrii
ikozaedrycznej i dekagonalnej oraz zastosowania jej do rozwigzania struktury wybranych stopoéw
kwazikrysztalicznych. Oczekuje si¢, ze nowa metoda przyniesie poprawe otrzymywanych modeli struktur i
dostarczy informacji o strukturze flipéw fazonowych.



