Nr rejestracyjny: 2022/47/1/ST3/00340; Kierownik projektu: dr inz. Ireneusz Jozef Buganski

Kwazikrysztal jest fazg skondensowang materii wykazujacg szczegdlny rodzaj uporzadkowania
przestrzennego atoméw. W przeciwienstwie do klasycznych krysztaldéw pozbawione sg one symetrii
translacyjnej, jednakze wzory przestrzenne tworzone przez lokalne skupiska atoméw wystepuja w sposob
uporzadkowany. Doskonatym przyktadem kwazikrysztatu, wykorzystywanym w dydaktyce, tancuch
Fibonacciego, ztozony z dwoch typow odcinkow, dtugiego (L) i krotkiego (S). Tworzy sie go w sposob
iteracyjny, gdzie krotki odcinek w kolejne;j iteracji jest zastepowany przez odcinek dtugi, a dtugi przez
ztozenie odcinka dtugiego i krotkiego. Warunkiem poczatkowym jest istnienie odcinka krotkiego.
Przyktadowa sekwencja wyglada nastgpujaco: 1) S —>2) L - 3) > LS -5 4) LSL - 5) LSLLS — ... .
Sekwencja ma $cisle okreslony porzadek pojawiania si¢ odcinkdéw dhugich i krétkich, jednak odlegtosci
miedzy odcinkami tego samego typu sa rdzne. Z uwagi na fakt wystgpowania porzadku, kwazikrysztaty
zgodnie z nowa definicja Migdzynarodowej Unii Krystalograficznej z 1991 r. sg krysztatami, jednak dla
rozroznienia ich od klasycznych krysztatow periodycznych, okresla si¢ je mianem krysztalow
aperiodycznych.

Obecnie znamy wiele metalicznych faz kwazikrystalicznych wystepujacych gtownie w stopach z aluminium
oraz z cynkiem. Wazng grupg sg kwazikrysztaty ikozaedryczne, czyli posiadajace symetri¢ dwudziestoscianu
foremnego. Sa to kwazikrysztaty, ktore sg aperiodyczne w kazdym kierunku przestrzeni. Dla przyktadu,
kwazikrysztaty dekagonalne majg jeden kierunek, w ktérym warstwy atomoéw sa ulozone periodycznie.
Kwazikrysztaty ikozaedryczne skupity uwagg badaczy ze wzgledu na fakt wystepowania tej fazy w stopach
z pierwiastkami ziem rzadkich, ktore znane sg z obecnosci zlokalizowanych stanoéw elektronowych
podpowtoki 4f, odpowiadajacych za ich wlasnos$ci magnetyczne.

W 2021 roku w stopie Au-Ga-(Gd, Tb) odkryto wystepowanie dalekozasiegowego uporzadkowania
ferromagnetycznego, co stato si¢ motywacja dla naszych badan. Byto to zwienczenie 20 lat badan nad
magnetyzmem w kwazikrysztatach, gdzie jednostka podstawowg struktury sa klastry Tsai. Nasze badania
réwniez sg skierowane na kwazikrysztaty ziem rzadkich, jednak w grupie faz Bergmana. Obie grupy nie
moglyby by¢ bardziej od siebie rézne. Fazy Bergmana wykazujg spektrum koncentracji atoméw ziem
rzadkich, od 5-11%, gdzie fazy Tsai majg $cisle okreslong koncentracjg ~14-15%. Taka r6znorodnosé
koncentracji atoméw magnetycznych w strukturze stwarza pole do prowadzenia badan nad magnetyzmem
tych kwazikrysztatdw. Grupa Bergmana, cho¢ podjgto proby badania jej wiasnosci magnetycznych w
przesztosci, zostala porzucona na rzecz grupy Tsai, poniewaz dla tej ostatniej znana byla struktura atomowa.
Struktura atomowa fazy Bergmana ostata rozwiazana dopiero w 2020 r. przez cztonka naszego zespotu
projektowego. Uzbrojeni w nowa wiedzg, postanowili$my przeprowadzi¢ badania magnetyzmu w grupie
kwazikrysztatow Bergmana na wicksza niz dotychczas skale.

W szczegodlnosci, badaniu bedg podlegaty kwazikrysztaty Zn-Mg-{Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm, oraz Y }, dla
ktorych warunki hodowli sa znane. Po otrzymaniu powyzszych sprobujemy syntezy krysztatow z
pozostatymi atomami ziem rzadkich. Mamy zamiar przeprowadzi¢ szczegdtowe badania strukturalne tych
kwazikrysztatow, aby pozna¢ otoczenie atomowe atomow ziem rzadkich. Otoczenie to ma wazny wplyw na
utozenie przestrzenne momentéw magnetycznych, a tym samym poznanie go jest niezbedne w celu
zrozumienia wynikow badan eksperymentalnych. Jesli chodzi o magnetyzm, to zbadamy zaréwno statyczne,
jak i dynamiczne utozenie momentéw. Niezbe¢dne bedzie uzycie neutrondéw jako czgstek elektrycznie
obojetnych, ale oddziatujacych magnetycznie. Dzieki dyfrakcji neutronéw bedziemy mogli zbada¢
porzadkowanie si¢ momentoéw magnetycznych w strukturze w sposob dalekozasiggowy, poprzez obserwacje
pikow Braggowskich, ale rowniez lokalne korelacje obserwowalne w rozpraszaniu dyfuzyjnym. Metody
eksperymentalne zostang wsparte metodami komputerowymi, w szczegdlnosci zastosujemy metode DFT, w
celu oszacowania warto$ci parametréw oddziatywania wymiennego elektronow 4f. Obliczenia takie sg
rzadko wykonywane dla kwazikrysztaldéw z uwagi na brak symetrii periodycznej. W naszych obliczeniach
skupimy si¢ na skonczonej liczbie klastrow atomowych. Przeprowadzenie obliczen dla kilku wybranych
lokalnych konfiguracji atoméw pozwoli oszacowac energi¢ oddziatywania magnetycznego, a W
konsekwencji pozwoli na symulowanie uporzadkowania magnetycznego oraz dynamiki momentow w
kontekscie wynikow eksperymentalnych.

Badania zaproponowane w projekcie dotycza kwestii fundamentalnej. Oddziatywania magnetyczne stanowia
podstawe wspotczesnej cywilizacji. Kwazikrysztaty s obecnie materialami magnetycznymi o najwyzszej
mozliwej symetrii. Oznacza to, ze materiaty takie powinny wykazywa¢ bardzo mate pole koercji oczekiwane
w kazdym urzadzeniu zmiennoprgdowym. Nasze badania pozwola odkry¢ nature oddziatywan
magnetycznych w stopach krysztatéw aperiodycznych poszerzajac dotychczasowg wiedzg o te unikalng
forme¢ materii skondensowane;.



