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Kvazikristalyok és kézelit6 szerkezeteik

Kristalytani 6sszefoglal6?!

Kristalyokkal a krisztallografia, vagy mas néven a kristalytan
tudomanyaga foglalkozik. A hagyomanyos definicié szerint kristalynak
azokat a szildrd halmazallapoti anyagokat nevezziik, amelyek belsd
szerkezete rendezett, benniik a Kkilonb6zé entitasok (atomok,
molekuldk, ionok) periodikusan helyezkednek el. A haromdimenzids
kristalyracs felépithet6 a legkisebb ismétléd6 egység, az elemi cella
harom térirdnyba val6é eltolasaval. Ez az eltolasi (transzlacios)
szimmetria egyértelm jele a periodicitas meglétének.

Hét elemi Kkristalyrendszer létezik, ezek a Kkobos (szabalyos),
tetragonadlis, (orto)rombos, monoklin, triklin, hexagondlis és trigonalis
(romboéderes) tipusok. Ez a csoportositas az elemi cella alakjara
vonatkozik, de egyuttal a kristaly szamos fizikai tulajdonsaga is ebbdl
adddik. Ezen beliil 14 alosztaly, és még szamos egyéb valtozat létezik.
Jellemzi még az elemi cellat az is, hogy benne hogyan helyezkednek el a
részecskék; ez alapjan megkiilonboztetliink primitiv (csak a csdcsokon
van részecske), térben centralt (a csicsokon és az elemi cella kozepén
van részecske), lapon centralt (csticsokon és oldallapok kozepén) illetve
alapon centralt (csdcsokon és a két alapon) fajtakat. A pontok az 1. abran
az entitdsok kozéppontjanak elhelyezkedésének egy-egy lehetséges
fajtajat mutatjak, az adott elemi kristalyrendszerre vonatkozéan.

A Kkristalyra tovabbi szamszer( értékek jellemzéek, ilyenek példaul a
racsalland6, amely az elemi cella oldalainak hosszat jelenti, vagy a
koordinaciés szam, amely megmutatja, hogy egy részecskét hany masik
vesz koril kozvetlentil (egyenld tavolsagra). Ez utébbi a részecskék
térkitoltésével korreldl, mig az el6bbi (adott korilmények kozott) az
anyagi mindségre jellemz6 alland6 érték. Ezt mondja ki makroszkopikus

1 Ajanlott irodalom: Veszprémi T. (2011): Altalanos kémia, Akadémiai Kiadé,
Bp.; 5.1.3.1-5.1.3.7 fejezet; Naray-Szabd G. (2013): Kémia, Akadémiai Kiad6, Bp;
4.1.6. fejezet - Rontgendiffrakcid; Hargittai I. (1983): Szimmetria, egy kémikus
szemével, Akadémiai Kiado6, Bp.
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méretre a szogtorvény, mely szerint a kristaly lapjai altal bezart szogek
nagysaga allandg, anyagi mindségre jellemzé érték.
Ez pedig azt is jelenti, hogy egy tokéletes, makroszkopikus egykristaly
- azaz tokéletes kristaly - megjelenése, alakja (morfolégidja) szigoru
szabalyok altal meghatarozott.
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1. abra. A hét elemi kristalyrendszer, kiilonb6z6 centraltsagokkal

Ez a fajta szabalyossag jol megfigyelhet6 természetes eredetd,
csiszolatlan kristalyokon, &m van, hogy a rendszer annyira eltorzult, és
olyan sok benne a kristalyhiba - un. diszlokacié -, hogy latszolag
rendezetlen rendszerrél van sz6, pedig lokdalis szabalyossag itt is
megfigyelhetd, vagy a makroszkopikus kristaly kisebb-nagyobb méretii
egykristalyokbdl all dssze (2. dbra).

A fentebb emlitett centraltsag csak a f6 iranyvonalat adja meg az elemi
cellan beliil a részecskék elhelyezkedésének. Példaul, a térben centralt
kobos elhelyezkedés minddssze annyit hatdroz meg, hogy ha az elemi
cella egy csticsaban talalhaté részecske, akkor a kozéppontjaban is van.
Viszont ezen feliil is léteznek szabdlyok az elrendezédésre: 230 féle
tércsoport 1étezik, amelyek ezeket a szabalyokat hatdrozzak meg - igy
példaul, hogyha bizonyos koordinatanal talalhaté részecske, akkor hol
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kell még lennie, illetve egyaltalAn hol lehet az elemi cellan
beliil -; az ezt szadmszertisitd értékek az un. Wyckoff-poziciok. [10]

2. abra. Bal oldalt csiszolatlan granatkristaly, jobb oldalt piritkristaly

Az alapjan, hogy milyen entitas van a rdcspontokon, megkiilonboztetiink
molekularacsot, ahol a részecskék molekuldk, a racsosszetarté erék
pedig masodlagos kolcsonhatdsok  (diszperzids-, dipdl-dipdl
kolcsonhatas, vagy hidrogénkotés). Atomracsban kovalens kotéssel
0sszekapcsolt atomok vannak a racspontokon. A fémes racs lényege,
hogy delokalizalt elektronok tartjdk Ossze a racspontokon rezg6
fémionokat (fématomtorzseket). lonracsban pedig az ellentétes
elektromos toltésti kationok és anionok kozotti elektrosztatikus
ko6lcsonhatas tartja 6ssze a racsot. Ebben az esetben megkiilonboz-
tethetiink alracsokat a kationokra és az anionokra vonatkoztatva.

Az azonos 6sszetétel(, de kiilonb6z6 kristalyracstipusi médosulatoknal
a polimorfia (elemek esetében allotropia), mig a kiillonb6z6 6sszetételd,
de hasonlo kristalyszerkezetii anyagoknal az izomorfia jelenségérol
beszélhetiink.

A kristdlyok szerkezetének legfontosabb vizsgalati moddszere a
rontgendiffrakci6é (diffrakcié = elhajlas), vagy mas néven rontgen-
krisztallografia. A médszer elvi vazlata a 3. abran lathato; ez azon alapul,
hogy a kristdlyra monokromatikus (azonos hulldmhossza fotonokat
tartalmaz6) rontgensugarakat bocsatanak, amelyek egy része mar
kiils6bb rétegekrol visszaverddik, mig masik résziik mélyebben behatol
a kristalyba, és csak belsébb rétegek részecskéirdl verédik vissza. Az
eltéré uthossz faziskiulonbséget okoz a hulldimokban, amelyek kilépve
interferalnak (erdsités vagy gyengités) egymassal, és az igy keletkezd
interferenciakép detektalhat6. A detektal6 ernyén ezek kovetkeztében
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sotétebb és vilagosabb foltok rajzolédnak ki, ezt nevezziik
diffraktogramnak. A kristaly vagy a sugarforras forgatasaval kiilonboz6
diffraktogramokat kapunk; a foltok teriiletének és elhelyezkedésének
elemzésével Lkovetkeztethetiink a racsallandékra és a Dbelso,
mikroszkopikus szerkezetre is (de pontosan megallapitani ezeket igen
nehéz feladat, és szadmitégépes analizist igényel, kiilondsen
bonyolultabb kristalyrendszerek esetén).

50 keV elektronok
Fokuszald thkir
{monokromdtor)
ElsGdleges

3. dbra. A rontgendiffrakci6 folyamata

Szimmetridk; a kvazikristalyok elméleti hattere és felfedezése

Konnyen belathat6, hogy a sik nem to6lthet6 ki hézagmentesen és
atfedések nélkil minden alakzattal. Erre csak bizonyos forgasi
szimmetridkkal rendelkez6 alakzatok képesek; a szabdlyos sokszogek
kozll ennek a feltételnek minddssze a négyzet, téglalap, rombusz
(barmely paralelogramma), a haromszog és a szabalyos hatszog felelnek
meg. Vagyis csak az (1-) 2-, 3-, 4- és 6-fogasu forgasi szimmetriaval
rendelkezd alakzatok (ez az érték azt mutatja meg, hogy ha egy
sokszoget a sikban 360°-kal elforgatjuk, ennek soran hanyszor keriil
fedésbe az eredeti alakzattal) lehetnek képesek erre. Ellenben, kénnyen
belathatdan, példaul a szabalyos 6tszog nem alkalmas a sik hézag- és
atfedésmentes lefedésére (4. abra).
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4. abra. Sikkitoltés kiilonbozo sokszogekkel [12]

A hézag- és atfedésmentes lefedés esetei egyféle alakzattal mind
periodikus parkettazasok, vagyis van benniik olyan legkisebb egység,
melyet a sik két irdnydba a bazisvektorral és annak egész szamu
tobbszoroseivel eltolva felépithetd bel6liik az egész sikot lefedd racs.
Ezekbdl logikusan kovetkezne, hogy ez térben sem lehet masképp, és a
haromdimenzios, valddi kristalyok is csak ilyen forgasi szimmetridkat
mutathatnak.

Daniel Shechtman izraeli tud6s 1982 4prilisdban azonban megddbbent6
felfedezést tett. Hirtelen leh{itott, magas mangantartalmt aluminium-
mangan o6tvozeteket vizsgalva rontgenkrisztallografidls modszerekkel
azt tapasztalta, hogy az o6tvozetben jelen 1évé mikrokristalyok 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 hajlandéak kozolni, sokan kiginyoltak 6t, és a kor egyik
legnagyobb kémikusa, Linus Pauling is komolyan tAmadta Shechtman
megfigyelését (ugy vélte, a kutatd csak ikerkristalyokat észlelt). Alan L.
Mackay - akkor még csak hipotézis szintjén — Shechtman felfedezése
utan 6t hénappal, mikor arrél még szinte senki nem tudott, a Magyar
Tudomanyos Akadémian tartott eladast annak a lehetdségérél, hogy
egyaltalan nem elvetendd odtlet, hogy a kristalyok vildgaban is 1étezhet
0tds szimmetria, amennyiben ikozaéderes fazisokat képzeliink el
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(kés6bb ez a rola elnevezett, Mackay-féle ikozaéder tette 6t hiressé).
Shechtman csak két évvel ezutan, 1984-ben, tarsszerzékkel egyiitt
tudott megjelentetni egy olyan kézleményt, mely mélto volt a felfedezés
jelent8ségéhez. Ez hatalmas érdeklédést valtott ki, tanulmanyok ezrei
kovették a bejelentést. Az id§ soran aztan egyre tobben kezdtek
foglalkozni a kérdéskorrel, és igy egyre tobb és tobb kvazikristalyt
fedeztek fel kiilonb6z6 otvozetekben (2009-ben természetes eredetlit
is), és a tovabbi vizsgalatokkal, illetve az elméleti hattér kidolgozasaval
egyértelmiivé 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 talalni, amely
hézagmentesen kitolti a sikot. Az elsé ilyet 1966-ban fedezték fel, és
tobb mint 20 000-féle csempébdl allt. Késébb ez a szam szazas, majd
tizes nagysagrendre csokkent. Igen sokan foglalkoztak a témaval,
kilonb6z6 megkozelitéseket alkalmazva. Sir Roger Penrose angol
matematikus és elméleti fizikus 1977-ben bizonyitottan aperiodikus
csempézést hozott 1étre kétféle csempébdl, egy ,vékonyabb” és egy
,vastagabb” rombusz felhasznalasaval. Ezen két alapegység
kapcsol6dasanak szabalyai vannak (példaul soha nem alkothatnak
paralelogrammat), melyeket késébb, a 80-as években olyan szintre
fejlesztettek, hogy minddssze lokalis szabalyokat kell figyelembe venni,
azaz a csempézés egy bizonyos részletét egyértelmli moddon lehet
folytatni barmely irdnyban. Ez a Penrose-parkettazds nevet kapta,
ennek egy részlete lathaté az 5. abran.

5. abra. A Penrose-parkettazas egy részlete
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Erre jellemzd, hogy bar szabalyos, hidnyzik bel6le az eltolasi szimmetria,
igy a periodikussag is (a periodikussag a tovdbbiakban a transzlaci6s
szimmetria meglétét jelenti). Azonban, egy tetszdlegesen kivalasztott
rész véges tartomanyon beliil biztosan ismétlédni fog. [9, 14]

Kés6ébb a haromdimenzids Penrose-parkettazas (3D Penrose Tiling = 3D
PT) kiemelked6en fontosnak bizonyult a kvazikristalyok szerkezetének
tanulmanyozasdban, megértésében. A 6. abran egy haromdimenzids
aperiodikus parkettazas-modellrészlet lathato.

6. abra. Egy minden tériranyban aperiodikus térkitoltés modellje

A kvazikristalyok olyan, szilard halmazallapotd anyagok, melyek bels6
szerkezete rendezett, ugyanakkor nem periodikus. Forgasi
szimmetridjaban megjelenhetnek a hagyomanyos krisztallografia altal
tiltott szimmetridk is (leggyakrabban 5-, 10-, 12-fogast forgasi
szimmetriatengelyek). A pontos matematikai megfogalmazas szerint
biztosan nincs transzlaciés szimmetridjuk (n-1)-nél tébb fiiggetlen
térirdnyban, ahol n a dimenzi6k szdma, amelyen a strukturat vizsgaljuk,
értelmezziik. Ebbd6l az is kovetkezik, hogy a harom dimenziéban
értelmezett kvazikristadlyoknak lehet periodicitdsuk két fiiggetlen
térirdnyban (de nem sziikségszeriien), a harmadikban azonban mar
semmiképpen sem. A szerkezet pontos matematikai lefrasa és
értelmezése igen komplex feladat, és tobbféle megkdzelités is 1étezik, de
mindenképpen  0Osszetett szamitégépes analizist igényel. A
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legelfogadottabb értelmezés a fent emlitett matematikai szabalybol
szarmazik, ez a magasabb dimenziokbdl valéd projekcid; eszerint a
kvazikristalyok sajatsagos, nemperiodikus szerkezete periodikusként
értelmezhetd 5 vagy 6 dimenzidban (a kvazikristaly tipusatol fliggéen).
Ebbdl kifolydlag a szerkezet nem egyszertien nemperiodikus, hanem
kvaziperiodikus. Vagyis vannak bizonyos szabalyok, amelyek mindig
érvényesek a szerkezetre nézve; ezeket egy un. kvaziperiodikus
fliggvény irjale. A 7. 4bran lathat6 egy vonal, amelyen a hosszu és rovid
szakaszok kvaziperiodikusan vdltakoznak: ez formalisan egy
egydimenzios kvazikristaly-részletnek is tekinthetd. [9, 13, 15]

&

7. abra. Kvaziperiodikusan ismétl6d6 szakaszok

Csoportositasuk, tulajdonsagaik, felhasznalasuk, kialakulasuk

A kvazikristalyok csoportositdsa torténhet stabilitdsuk alapjan:
megkiilonboztetlink stabil és metastabil rendszereket. Az alkot6elemek
szama alapjan kétkomponens(i (binaris) és tobbkomponensi
kvazikristalyokat (leggyakrabban harom elembdl allnak) kiilonithetiink
el; egykomponensi jelenlegi tudasunk szerint nincs.

Fontosabb azonban a bels6 szerkezeten alapulé csoportositas. Ezen
rendszerezés alapjan léteznek poligonalis (azaz sokszdges), illetve
ikozaéderes kvazikristalyok. Mig el6bbiekben egy 8/10/12 fogasu
forgasi szimmetriatengely van, és ezen tengely mentén periodikusak, de
erre merdlegesen nem, addig utobbiak minden iranyban aperiodikusak.

El6fordulhatnak kvazikristdlyok az aluminium mesterségesen
eléallitott 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) -
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bizonyos 06sszetételek mellett. Ezen mesterséges anyagokon Kkiviil
meteoriteredeti és foldi eredett, természetes kvazikristalyt is talaltak
mar. A 8. dbran egy Zn-Mg-Ho kvazikristaly lathat6, dodekaéderes
alakkal, amely egyuttal dodekaéderes elemi cellaval is rendelkezik. [12]

8. dbra. Egy dodekaéderes morfolégiaju Zn-Mg-Ho kvazi-egykristaly
El6allitasuk torténhet meghatarozott 6sszetételli fémolvadékok nagyon
gyors hiitésével (igy nincs ideje szétvalni a fazisoknak és
mikrokristalyokat alkotni), vagy amorf anyagok kristalyositdsan alapuld
modszerekkel. Igen valtozatos tulajdonsagokkal rendelkeznek: tipustol
és Osszetételt6l filiggben tObbnyire rugalmasak, mindazonaltal
kemények és j6 kopasallésaggal rendelkeznek. Altaldban elektromos
szigetel6k, de a korilményeknek megfeleléen félvezet6kké vagy
szupravezet6kké valhatnak, felhasznalasuk szempontjabol rendkiviil
kedvez6 adatokkal birnak. Ezen kitlind tulajdonsdgaiknak
koszonhet6en egyre tobb teriileten hasznaljdk 6ket: bevonatok,
védofeliiletek kialakitasara, precizids miiszerek gyartasara, elektromos
és magneses szigetel6anyagként, rétegek szilardsaganak novelésére,
illetve radioaktiv sugarzas felfogasara. Egyel6re viszont széleskor ipari
hasznalatuknak gatat szab magas el6allitasi koltségiik. [12]

Kialakulasuk és annak feltételei egy még nem teljesen felderitett téma,
csak empirikus megfigyeléseink és azokbdl levont kovetkeztetések
allnak rendelkezésre; a modellezéssel valé eldrejelzés szinte
kivitelezhetetlen ebben az esetben, hiszen igen komplex rendszerekrdl
van sz6, amelyeknek nagy a kezdeti feltételekre valdé érzékenysége.
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Ennek demonstralasara vizsgaljuk a kadmium-ritkaf6ldfém rendsze-
reket. Ezek koziil csak a Cd-Yb rendszerben tudnak kialakulni
kvazikristalyok. Ismeretes tovabb4, hogy a Cd-Ca rendszerben is 1étezik
binaris kvazikristalyos fazis. A kialakulas ebbdl adéddan vélhetdleg
szoros kapcsolatban van a vegyértékelektron-szerkezettel: mindossze
két ritkafoldfém, az Yb (itterbium) és az Eu (eur6pium) ([Xe] 4f14 6s2
illetve [Xe] 4f7 6s2) két vegyértékii a Ca-hoz hasonldan; az Yb f-alhéja
teljesen feltoltott, zart, az Eu-é félig feltoltott. Az Eu viszont mégsem
alkot Cd-mal kvazikristadlyokat. A masik f6 befolyasolé tényez6
feltételezhetdleg az atomsugar; r(Ca) = 198 pm, ez 4 pm-rel tér el r(Yb)
= 194 pm-t6l]; és 6 pm-rel r(Eu) = 204 pm-t6l. Lathat6, hogy igencsak
esetleges a kiilonbségekbdl valé kovetkeztetés, hiszen a 6 pm-es
atomsugarbeli kiilonbség mar elegendd ahhoz, hogy ne képzd6djon
kvazikristdly. Ez persze 0Osszefligghet az elektronszammal is; az
europiumatomban mindossze 63 elektron van, mig az itterbium-
atomban 70. A kvazikristalyok kialakuldsanak a komponensek egyéb
tulajdonsagaival valé kapcsolatanak felderitése tovabbra is varat
magara. [3]

Szerkezet, kozelitések, modellezés

A kvazikristalyok szerkezetének modellezése és vizsgalata, matematikai
leirdsukhoz hasonl6an igen nehéz feladat, illetve egy ma is kutatott
teriilet. A belsé struktira tanulmdnyozasara igen jo lehet&séget
nyUjtanak az an. (kdbos) kristalyos kozelité szerkezetek. A kristalyos
kozelit6 szerkezet olyan fazis, amely hasonlé vagy azonos 0sszetételd,
és elemi celldja olyan atomi elrendezddéseket tartalmaz, mint a
kvazikristaly, példaul ikozaéderes klasztereket; am mégis periodikus
(hiszen van elemi cellaja, jollehet az tobbnyire igen sok atomot
tartalmaz).

A kvazikristalyok, illetve kozelité struktdraik szerkezete jol
demonstralhatok a Cd-Yb rendszerben bizonyos 6¢sszetételek mellett
képz6dd kvazikristalyok vizsgalatan, modellezésén keresztiil. A Cd-Yb
rendszer volt az els6ként felfedezett termodinamikailag stabil,
kétkomponensii kvazikristaly (Shechtman eredeti Al-Mn kvazikristalya
metastabil volt, h6kezelés hatasara konnyen atkristalyosodott). A. P.
Tsai, J. Q. Guo, E. Abe, H. Takakura és T. ]. Sato fedezték fel 2000-ben,
indukciéos kemencében készitett Cds;Yb oOsszetételi olvadék Ar-
atmoszféra alatti megszilarditasaval (eljarasuk soran Cd-Mg-
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ritkafoldfém rendszereket vizsgaltak, majd abbo6l fokozatosan kihagytak
a Mg-komponenst). A minta rontgendiffrakcids vizsgalata sordn
megallapitottdk, hogy abban 2-, 3- és 5-fogasiu forgasi
szimmetriatengelyek vannak, melyek arra utaltak, hogy abban
kvazikristalyos szerkezet alakult ki, hosszutavu ikozaéderes renddel (az
ikozaéder egyike az 0Ot szabdlyos testnek, tizenot kétfogasu-, tiz
haromfogasi-, és hat 6tfogasu forgastengelye van). A termodinamikai
stabilitasrdl hékezeléssel gy6z6dtek meg. [4]

A Cds-;Yb kozelitd szerkezetének kitling jelolt a CdsYb kristaly, ugyanis
diffrakciés képeik jO egyezést mutatnak, oOsszetételiik hasonld, és
racsparamétereik aranya megfelel az elméletileg levezetett
Osszefiiggésnek. Ez egy igen bonyolult kristaly, a bels6 struktirajanak
szemléltetésére két maéd is 1étezik, ebbdl az egyiket fogjuk részletesen
targyalni.

Ez a klaszteres megkozelités, mely szerint az elemi cella felfoghaté ugy,
mint kiillonb6z6 kadmium és itterbium klaszterek térben centralt kobos
elhelyezkedése, illetve a klaszterek kozotti ,szabad” Cd atomok, Im-3
tércsoport szerinti elrendez6dési szabalyokkal. A Klaszterek 66 atomot
tartalmaznak, és a CdssYbiz Osszetétellel jellemezhetéek. Négy,
egymasba illeszked héjbol allnak, melyeket rendre az Yb, Cd(a), Cd(f3)
és Cd(y)-ok alkotnak (a gorog betlik kiilonb6z6 ekvivalens pozicidkat
jelolnek). [4, 10]

< BoE

tetraéder dodekaéder ikozaéder ikozidodekaéder
cd(a) cd(p) Yb Cd(y)

9. abra. Klaszterek a CdsYb fazisban, balrol jobbra és bentrél kifelé haladva [4]

Az legbelsd héj négy Cd(a) atombdl all, mikézben nyolc atomi pozicié -
8 Cd(a) - helyezkedik el ebben kocka alakzatban, igy a betoltottségi
faktor 2; a négy Cd torzult tetraédert formal. Ezen torzult tetraéderek
orientdcidja még igen vitatott: szamos lehetséges elhelyezkedés van a
dodekaéderen beliil, és még tobb, amennyiben vizsgaljuk az egymas
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melletti klaszterek orientacioit és ezek kolcsonos befolyasol6 hatasat is.
Raadasul 110 K kornyékén egy fazisatalakulds is megfigyelhetd a
rendszerben: az Aatmenet alatti hdmérséklet felett a rendezett
klaszterorientacidk szabalytalannda valnak, és egyre tobb olyan alakava
torzult tetraéder jelenik meg, mely az el6zetes modellezések alapjan
nem kedvezményezett (néhany lehetdséget 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 dodekaédert formdalnak. A harmadik héj 12
ikozaéderesen elhelyezkedd Yb atombdl all. Ezek sztérikus okok miatt
kiszorulnak a masodik héj Cd atomjai altal alkotott Otszogek
kozéppontjabol, és kicsivel kijjebb helyezkednek el. A negyedik
(legkiils6) héj 30 Cd atombol all - 30 Cd(y) - melyek pontosan a
harmadik héj altal alkotott ikozaéder éleinek kozepén helyezkednek el,
ikozidodekaéderes alakzatban. Ha a 9. abran lathato klasztereket
egymadsba toljuk, kirajzolédik, hogy a héjak milyen pontosan tudnak
egymasba illeszkedni. [2]

10. abra. A belsé tetraéder néhany lehetséges orientacidja sziirke pontokkal
jelolve, és a legkedvez6bb elrendezddés kirajzolva [6]

A kristaly elemi cellaja két ilyen klasztert tartalmaz; raadasul az idealis
(szamitott) adatokhoz képest torzulasokkal, vagyis a realis klaszter nem
ugyanolyan, mint az idedlis (a 11. dbran lathatd két redlis klaszter, a
korilottik elhelyezkedé tovabbi kadmiumatomokkal egyiitt, a
szemléletesség  érdekében a  klaszterek  alakjat  kirajzold
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segédvonalakkal). Tovabb3, a klaszterek a valésagban feldarabolédnak
az elemi cellas kristalytani leirasban, igy az elemi cella nem ilyen
formaban tartalmazza a klasztereket illetve a mar emlitett ,szabad”
atomokat. Azaz, a klaszteres forma akkor kaphaté meg, ha a legkisebb
alapegység tobb eltoltjat egylitt vizsgaljuk (vagyis egy véges
kristalyracsdarabot).

Maganak a kvazikristdlynak a szerkezetét mar sokkal nehezebb
szemléletesen megmutatni (tekintve hogy nem periodikus), azonban
elméleti sikon a legegyszerlibb megfogalmazas, hogy leirhaté
kilonbozo, torzult szerkezeti elemek kvaziperiodikus
elrendez6déseként.

11. 4bra. Két redlis klaszter és a klaszteren kiviili kadmium
atomok

A kristaly modern értelmezése

A kristdly mar emlitett, hagyomdanyos definiciéjat 1991-ben
pontositotta a Nemzetkozi Krisztallografiai Unié, mégpedig ugy, hogy a
diffrakciés kép alapjan meg lehessen itélni, hogy a minta kristalynak
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tekintend6-e; ez alapjan mar a kvazikristalyok is kristalynak
szamitanak. Az Uj definicid szerint kristaly az, ami a rontgendiffrakcio
sordn  Un. Bragg-diffrakciés képet alkot, azaz, amelynek
diffraktogramjan diszkrét ,pontok” jelennek meg. [9, 11]

Téves az az értelmezés - amely egy mar régen megallapitott
matematikai torvény félreértelmezésébdl adddott, és a kvazikristalyok
felfedezéséig senki nem vitatta -, miszerint kizardlag belsd

szerkezetiikben periodikus szilard anyagok diffrakciés képén
jelenhetnek meg diszkrét pontok. Valéjaban a majdnem teljesen
periodikus - igy a kvaziperiodikus kristalyok is - képesek erre, egyediil
a szabdlytalan, amorf anyagok nem. Ez lathat6 a 12. &bran;
balra egy kvazikristdly diffraktogramja, rajta diszkrét pontokkal, mig
jobbra egy amorf anyagé, éles hatarok és diszkrét pontok nélkiil. [9]

12. abra. Kiilonb6z6 rontgendiffrakcids képek, balra egy kvazikristalyé
(ez a tizfogasu forgasi szimmetriabol megallapithatd), jobbra egy amorf
anyagé
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