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С помощью компьютерных методов (пакет программ ToposPro) осуществлен комби-
наторно-топологический анализ и моделирование самосборки кристаллической
структуры Sc96Mg8Zn600-cP704 (пр. гр. Pa-3 (no. 205), a = 22.4120Å. V = 11 257.5 Å3).
Установлен новый трехслойный каркас-образующий нанокластер K65 = 0@3@20@42. В
центре нанокластера K65 (в позиции 8c на оси 3) расположено кольцо из 3 атомов Zn
внутри додекаэдра Zn20, на поверхности которого формируется 42 атомная оболочка
из 12 атомов Sc и 30 атомов Zn. Реконструирован симметрийный и топологический
код процессов самосборки 3D структур из нанокластеров-прекурсоров K65 в виде:
первичная цепь → микрослой → микрокаркас. В качестве спейсеров, занимающих
пустоты в 3D каркасе из нанокластеров K65, установлены кластеры K5 = Mg2Zn3
(треугольные бипирамиды) и K6 = Zn6 (гексагональные кольца).
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ВВЕДЕНИЕ

В двойных системах M–Zn с участием 55 атомов металлов M установлено образова-
ние 465 интерметаллидов MxZny [1, 2]. В каждой системе M–Zn с M = Y, Ln получено
по 10 и более различных интерметаллидов [1, 2]. В системе Sc–Zn получено 5 интер-
металлидов (табл. 1, [3–11]), из них интерметаллид Sc3Zn18-cI184 рассматривается как
1/1 кристаллический аппроксимант икосаэдрического квазикристалла [6]. В двойной
системе Sc–Mg получен только интерметаллид MgSc-cP2 [8] и Mg0.65Sc0.35-cP2 [9]. В
двойных системах M–Zn наиболее кристаллохимически сложным (и не имеющим
аналогов) является интерметаллид Zn171.43Mg100.57-oS1088, рассматриваемый в [12] как
3/2-2/1-2/1 кристаллический аппроксимант икосаэдрического квазикристалла.

В тройных системах M1–M2–Zn с участием 58 атомов металлов M установлено об-
разование 791 интерметаллидов [1, 2]. Наиболее кристаллохимически сложным (и не
имеющим аналогов) является интерметаллид Sc96Mg8Zn600-cP704, рассматриваемый
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Таблица 1. Кристаллографические данные интерметаллидов

Соединение Группа
симметрии

Параметры
элементарной

ячейки, Å
V, Å3 Класс

Пирсона
Последова-
тельность 
Уайкоффа

Система Sc–Zn
ScZn [3] Pm-3m (221) 3.350,  3.350, 3.350 37.6 cP2 ba
ScZn2 [4] P63/mmc (194) 5.251, 5.251, 8.477 202.4 hP12 hfa
ScZn12 [5] I4/mmm (139) 8.814, 8.814, 5.140 399.3 tI26 jifa
Sc3Zn18 [6] Im-3 (204) 13.831, 13.831, 13.831 2645.9 cI184 hg4fed
Sc3Zn17 [7] Im-3 (204) 13.852, 13.852, 13.852 2657.9 cI160 hg3fed

Система Sc–Mg
MgSc [8] Pm-3m (221) 3.597, 3.597, 3.597 46.5 cP2 ba
Mg0.65Sc0.35 [9] Pm-3m (221) 3.601, 3.601, 3.601 46.7 cP2 ba

Система Sc–Mg–Zn
(Sc0.16Mg0.84)Zn2 [10] P63/mmc (194) 5.228, 5.228, 8.532 202.0 hP12 hfa
(Sc0.22Mg0.78)Zn2 [10] P63/mmc (194) 5.241, 5.241, 8.492 202.0 hP12 hfa
Sc3(Mg0.18Zn17.73) [11] Im-3 (204) 13.863, 13.863, 13.863 2664.2 cI184 hg4fed
Sc96Mg8Zn600 [11] Pa-3 (205) 22.412, 22.412, 22.412 11257.5 cP704 d28c4
как 2/1 кристаллический аппроксимант икосаэдрического квазикристалла [11], а так-
же интерметаллиды Ru26Sb24Zn67-cF920 [12], Mo7Sn12Zn40-cF944 [13].

Кристаллическая структура интерметаллида Sc96Mg8Zn600-cP704 [11] характеризует-
ся гигантскими параметрами кубической ячейки a = 22.412 Å, V = 11 257.5 Å3, пр. груп-
пой Pa-3 (no. 205). Из 32 кристаллографически независимых атомов только четыре
атома занимают частные позиции 8c на оси 3, а 28 остальных атомов находятся в об-
щем положении 24d. Для всех атомов Sc значения координационных чисел КЧ = 15, и
они связаны с 15 атомами Zn (табл. 2). Атом Mg связан с соседним атомом Mg и 15 ато-
мами Zn. Для 27 атомов Zn установлены значения КЧ = 8, 9, 10, 11, 12 (табл. 2).

В настоящей работе проведен геометрический и топологический анализ кристалли-
ческой структуры Sc96Mg8Zn600-cP704 (комплекс программ ToposPro [14]). Установлен
новый трехслойный каркас-образующий нанокластер K65 = 0@3@20@42. Реконструи-
рован симметрийный и топологический код процессов самосборки 3D структур из
кластеров-прекурсоров в виде: первичная цепь → слой → каркас.

Работа продолжает исследования [15–22] в области моделирования процессов са-
моорганизации систем на супраполиэдрическом уровне и геометрического и тополо-
гического анализа кристаллических структур с применением современных компью-
терных методов.

МЕТОДИКИ, ИСПОЛЬЗОВАННЫЕ ПРИ КОМПЬЮТЕРНОМ АНАЛИЗЕ

Геометрический и топологический анализ осуществляли с помощью комплекса
программ ToposPro [14], позволяющего проводить многоцелевое исследование кри-
сталлической структуры в автоматическом режиме, используя представление структур
в виде “свернутых графов” (фактор-графов). Данные о функциональной роли атомов
при образовании кристаллической структуры получены расчетом координационных
последовательностей, т.е. наборов чисел {Nk}, где Nk – число атомов в k-ой координа-
ционной сфере данного атома. Полученные значения координационных последова-
тельностей атомов в 3D-сетках, приведены в табл. 2, в которой также даны число и ти-
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Таблица 2. Sc96Mg8Zn600-cP704. Локальное окружение и координационные последовательности
атомов

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности

N1 N2 N3 N4 N5

Mg1 1Mg +15Zn 16 49 97 190 316

Sc1 15Zn 15 49 102 194 307

Sc2 15Zn 15 48 99 196 319

Sc3 15Zn 15 47 103 200 311

Sc4 15Zn 15 48 102 193 309

Zn1 3Sc + 7Zn 10 41 103 182 284

Zn2 3Sc + 7Zn 10 44 102 181 301

Zn3 2Sc + 9Zn 11 46 100 182 301

Zn4 1Mg + 10Zn1 11 37 93 179 286

Zn5 2Mg + 2Sc + 8Zn 12 47 106 185 302

Zn6 3Sc + 9Zn 12 45 110 195 301

Zn7 10Zn 10 33 86 184 284

Zn8 3Sc + 7Zn 10 43 102 188 297

Zn9 3Sc + 7Zn 10 43 103 185 287

Zn10 1Mg + 2Sc + 9Zn 12 44 103 186 306

Zn11 3Sc + 7Zn 10 43 103 186 287

Zn12 3Sc + 9Zn 12 44 108 188 306

Zn13 3Sc + 9Zn 12 43 105 187 304

Zn14 3Sc + 7Zn 10 44 102 186 295

Zn15 1Mg + 2Sc + 8Zn 11 46 103 182 299

Zn16 2Sc + 9Zn 11 46 101 180 294

Zn17 3Sc + 7Zn 10 43 103 186 297

Zn18 3Sc + 7Zn 10 42 103 182 296

Zn19 3Sc + 6Zn 9 40 102 180 286

Zn20 3Sc + 7Zn 10 42 103 176 285

Zn21 3Sc + 7Zn 10 41 101 174 285

Zn22 3Sc + 7Zn 10 41 103 181 293

Zn23 8Zn 8 32 85 175 273

Zn24 3Sc + 8Zn 11 41 102 186 294

Zn25 9Zn6 9 32 79 174 274

Zn26 3Sc + 6Zn 9 37 102 181 290

Zn28 3Sc + 6Zn 9 42 100 177 292
пы соседних атомов в ближайшем окружении, т.е. в первой координационной сфере
атома. Алгоритм разложения в автоматическом режиме структуры интерметаллида,
представленного в виде свернутого графа на кластерные единицы, приведен в работах
[16–20].
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Таблица 3. Нанокластер K65. Атомы, формирующие внутренний кластер и 20- и 42-атомные
оболочки

Кластер K3 Оболочка K20 Оболочка K42

3 Zn23 3 Zn1 3 Zn2 3 Sc1
3 Zn19 3 Zn3 3 Sc2
3 Zn20 3 Zn8 3 Sc3
3 Zn21 3 Zn9 3 Sc4
3 Zn22 3 Zn11
3 Zn24 3 Zn14
1 Zn26 3 Zn15
1 Zn28 3 Zn16

3 Zn17
3 Zn18

Всего 3 Zn Всего 20 Zn Всего 30 Zn Всего 12 Sc
САМОСБОРКА КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ Sc96Mg8Zn600-cP704

Использованный нами метод моделирования кристаллической структуры основан
на определении иерархической последовательности ее самосборки в кристаллографи-
ческом пространстве [15–22]. На первом уровне самоорганизации системы определя-
Рис. 1. Расположение центров кластеров-прекурсоров K65 в позициях 8c в кубической ячейке.
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Рис. 2. Sc96Mg8Zn600-cP704. Кластерные структуры.
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ется механизм формирования первичной цепи структуры из нанокластеров 0-уровня,
сформированных на темплатной стадии химической эволюции системы, далее – ме-
ханизм самосборки из цепи микрослоя (2-ой уровень) и затем из микрослоя – трех-
мерного микрокаркаса структуры (3-й уровень).

Кристаллографические данные Sc96Mg8Zn600-cP704

Пространственная группа Pa-3 (no. 205) характеризуется позициями с точечной
симметрией: –3 (4a, 4b) и 3 (8с). Порядок группы равен 24. Атом Sc5 и атомы Zn25,
Zn26, Zn28 занимают частные позиции 8c на оси 3, остальные атомы находятся в об-
щем положении 24d.

В табл. 2 приведено локальное окружение атомов Sc, Mg, Zn и значения их коорди-
национных последовательностей в 3D атомной сетке. Для 4 атомов Sc значения коор-
динационных чисел КЧ = 15, и они связаны с 15 атомами Zn. Атом Mg с соседним ато-
мом Mg и 15 атомами Zn. Для 27 атомов Zn установлены значения КЧ – 9, 10, 11, 12, 13
и 15.
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Рис. 3. Слой из каркас-образующих кластеров K65. В центре слоя расположены кольца Zn6; над и под слоем

расположены кластеры Mg2Zn3.
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Метод полного разложения 3D фактор-графа структуры на кластерные подструкту-
ры был использован для определения каркас-образующих нанокластеров кристалли-
ческой структуры. В результате установлены новые каркас-образующие нанокластеры
K65, формирующие 3D упаковку (табл. 3). В элементарной ячейке центры кластеров
(соответствующие вершинам ромбоэдра) находятся на расстоянии 12.004 Å и острый
угол ромбоэдра равен 70.45° (рис. 1).

В центре трехслойного нанокластера K65 = 0@3@20@42 (в позиции 8c на оси 3) рас-
положено кольцо из 3 атомов Zn (на расстоянии Zn–Zn = 2.521 Å) внутри додекаэдра
Zn20, на поверхности которого формируется 42-х атомная оболочка из 12 атомов Sc и
30 атомов Zn (рис. 2, 3).

В пустотах каркаса расположены кластеры K5 = Mg2Zn3 (треугольные бипирамиды)
и кластеры K6 = Zn6 (гексагональные кольца) (рис. 2).

Самосборка кристаллической структуры

Первичная цепь. Самосборка первичных цепей  происходит при связывании на-
нокластеров K65 + K65 с образованием 12 связей (рис. 3). Расстояние между центрами
нанокластеров равно 12.004 Å (рис. 1).

1
3S
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Рис. 4. Sc96Mg8Zn600-cP704. Каркасная структура из 8 кластеров-прекурсоров K65.
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c

Самосборка слоя. Образование микрослоя  происходит при связывании парал-

лельно расположенных первичных цепей  (рис. 3). На этой стадии в пустотах микро-
слоя происходит локализация кластеров K5 = Mg2Zn3 и колец K6 = Zn6. Расстояние
между центрами кластеров в слое равно 12.004 Å (рис. 1).

Самосборка каркаса. Микрокаркас структуры  формируется при связывании двух
микрослоев (рис. 4). Расстояние между микрослоями равно 12.004 Å (рис. 1).

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведен геометрический и топологический анализ кристаллической структуры
Sc96Mg8Zn600-cP704. Установлен новый трехслойный каркас-образующий нанокла-
стер K65 = 0@3@20@42. Реконструирован симметрийный и топологический код про-
цессов самосборки 3D структуры из нанокластеров K65. На стадии образования микро-
слоя S3

2 в пустотах происходит локализация кластеров K5 = Mg2Zn3 и колец K6 = Zn6.
Нанокластерный анализ и моделирование самосборки кристаллических структур

выполнено при поддержке Российского фонда фундаментальных исследований
(РФФИ № 19-02-00636) и Минобрнауки РФ в рамках выполнения работ по государ-
ственному заданию ФНИЦ “Кристаллография и фотоника” РАН, топологический
анализ выполнен при поддержке Минобрнауки РФ в рамках государственного зада-
ния № 0778-2020-0005.
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