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Kwazikrysztaly sg to struktury krystaliczne o aperiodycznym utozeniu atomow w przestrzeni. Oznacza to, ze
nie da si¢ opisa¢ ich budowy atomowej za pomocg pojedynczej grupy atomow w postaci tzw. komorki
elementarnej, powielonej i regularnie ulozonej w calej przestrzeni. Poprawny opis struktury atomowe;
kwazikrysztatow jest wiec ciagle wyzwaniem, mimo uplywu ponad 30 lat od odkrycia tej nowej rodziny
materiatow. Metody znane do opisu klasycznych krysztalow (periodycznych krysztaléw) zawodza i musza
by¢ stosowane nowe podej$cia. W ostatnim czasie zespdl opracowal nowatorska metode udoktadniania
struktur na podstawie zmierzonego obrazu dyfrakcyjnego. Metoda ta zasadniczo rézni si¢ od klasycznego
podejscia opartego na warunkach Bragga lub Lauego i wykorzystuje rozktady prawdopodobienstwa potozen
atomoéw wzgledem hipotetycznej sieci referencyjnej, zwane ,,srednig komorka elementarng”. Modelowanie
struktury kwazikrysztatow sprowadza si¢ do modelowania tej wtasnie ,,$redniej komorki elementarnej”. Jest
to podejscie nowe i niestosowane powszechnie, i ma zalety, ktore czynia je wyjatkowo interesujacym. Celem
projektu jest zastosowanie tego podejscia do opisu struktury wybranych kwazikrysztatow dekagonalnych (o
aperiodycznym utozeniu atomow w dwuwymiarowych warstwach) i ikozaedrycznych (o aperiodycznym
ulozeniu atoméw W trzech kierunkach przestrzeni) — $cislej, stworzenie modeli oraz udoktadnienie ich w
oparciu o zebrane dane doswiadczalne. Metoda statystyczna pozwala na skuteczne uwzglgdnienie wszelkich
niedoskonatosci struktury atomowej. Chodzi tu przede wszystkim o rozmycie polozen atomoéw wokot
pozycji idealnych wskutek drgan termicznych (fonony) i przeskoki atoméw miedzy takimi pozycjami
(fazony). Waznym aspektem naszego projektu jest takze poprawne uwzglednienie tzw. rozpraszania
wielokrotnego wiazki promieniowania, uzytego do badan dyfrakcyjnych probek krystalicznych. Celem
projektu jest zastosowanie tej teorii do przypadkéw rzeczywistych struktur oraz zbadanie zaleznosci
nieporzadku strukturalnego od temperatury. Na tej podstawie odpowiemy na pytanie, jaki mechanizm
sprawia, ze uklady aperiodyczne sa tak zlozone. Nasze badania beda dotyczy¢ dekagonalnego
kwazikrysztatu Al-Cu-Rh.

W przypadku analizy struktury atomowej kwazikrysztatow trojwymiarowych odpowiemy na pytanie o role
klastra atomowego (zgrupowanie atomdéw w postaci wielowarstwowych powtok o ksztattach wieloscianoéw,
typu dwudziestoscian, trzydziesto$cian itp.) w formowaniu si¢ struktury. Udato nam si¢ wyhodowac
unikalne probki krysztatow, ktore pozwolg na wysokiej jako$ci badania strukturalne. Bardzo ciekawym
zagadnieniem (i wciaz niedostatecznie zbadanym) jest zwigzek struktury atomowej kwazikrysztalow z
wiasno$ciami fizycznymi tych materiatow. Nasze podejScie pozwala na stworzenie modelu struktury w
przestrzeni rzeczywistej, co mozna wprost wykorzysta¢ do dyskusji wlasnosci fizycznych kwazikrysztatow.
W przypadku uktadow ikozaedrycznych zbadamy zwigzek budowy klastrowej z nadprzewodnictwem, ktore
zupelie niedawno zostalo odkryte w tej klasie zwigzkow. Nasza uwage skupimy szczegodlnie na uktadach z
rodziny ZnMg{Hf,Tm} oraz AlZnMg.

Wspolpraca w ramach projektu bedzie odbywac si¢ z najlepszymi specjalistami z osrodkow zagranicznych 1
krajowych. Hodowla monokrysztatow i wstepne pomiary dyfrakcyjne dla kwazikrysztatu ikozaedrycznego
ZnMgHTf zostaty wykonane w $cistej wspotpracy z grupa Prof. H. Takakury z Hokkaido University, Sapporo,
Japonia. Wynik modelowania struktury i procesu udoktadnienia uzyskany przez nas bedzie dyskutowany ze
wspotpracownikami z Japonii. Obliczenia energetyczne stabilnosci klastrow zostang przeprowadzone przy
udziale Dr. M. Mihalkovica z Instytutu Fizyki, Stowackiej Akademii Nauk. Wstepne badania sg
przeprowadzone i daja duze nadzieje na pomys$lng realizacje projektu. Projekt ma bardzo duze znaczenie
poznawcze W dziedzinie badan strukturalnych. Doprowadzi on do rozwoju nowych metod dopasowania
struktury do zmierzonego obrazu dyfrakcyjnego. Nasze podej$cie umozliwi szukanie rozwigzania w szerszej
klasie struktur o ztozonej budowie krystalicznej, zarowno periodycznych, jak i nieperiodycznych, takich jak
unikalne kwazikrysztaty ikozaedryczne i dekagonalne.



