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Resumen

Los cuasicristales son una forma de agregacion de la materia, que de acuerdo al
ordenamiento de sus atomos, se encuentran entre los sélidos y los amorfos, no tienen
periodicidad pero cuentan con un orden a largo alcance obedeciendo su estructura a una
regla matematica conocida como sucesion de Fibonacci. A diferencia de los cristales,
las zonas de Brillouin dependen, en estos materiales, del punto de referencia que se
considere en el patron de difraccion, razon por lo cual se denominan cuasi zonas. En
este trabajo determinamos las cuasizonas de Brillouin en la aleacién cuasicristalina Al-

Pd-Mn.
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Summary

The quasicrystals are a form of aggregation of the matter, which in agreement to the
atoms classification find between the solid and amorphous structures, do not have
periodicity, but they possess large order obeying to a mathematical rule known as
Fibonacci's succession. Unlike the crystals, Brillouin's zones depend, in these materials,
on the point of reference that is considered in the diffraction pattner, reason by which
they are named cuasi zones. In this work we determine Brillouin's quasizones in the Al-

Pd-Mn quasicrystalline alloy.



Uno de los grandes desarrollos en la fisica del estado sélido, en las Gltimas décadas, ha
sido el descubrimiento de los cuasicristales por Shechtman et al (1984). Estos
compuestos son una nueva forma de agregacion de la materia, que de acuerdo al
ordenamiento de sus atomos, se encuentran entre los cristales y los amorfos, no tienen
periodicidad pero cuentan con una ordenacion a largo alcance, obedeciendo su
estructura a una regla matematica conocida como sucesion de Fibonacci. A diferencia
de los cristales, las zonas de Brillouin en los cuasicristales dependen del punto de
referencia que se considere en el patron de difraccion razon por la cual se denominan
cuasizonas de Brillouin, una vez establecida la cuasizona a estudiar, se pueden explicar
y entender mejor las propiedades de transporte en los cuasicristales, asi como
determinar las bandas de energia propias. En este trabajo determinamos diferentes

cuasizonas de Brillouin para la aleacion cuasicristalina Al-Pd-Mn.

Para describir un cristal clasico en el espacio reciproco, el vector del espacio reciproco
puede ser escrito como G m hi + kB - 1C; donde h, k y | son los indices de Miller y los
vectores & B y C son vectores base de la red reciproca. En los cuasicristales el namero

de vectores base independientes de la red reciproca sobrepasasn las dimensiones
espaciales, por lo tanto; es necesario describir la estructura en un espacio con un nimero
mayor de dimensiones, el hiperespacio. Para describir la simetria icosaedral es

obligatorio un espacio de seis dimensiones (6D), el vector de la red reciproca para este

espacio puede ser escrito como G m (h+ht)& + (k+kDE + (1+ 17T, donde 7 es el
namero de oro 0 media dorada (¢ = @} La estructura puede ser descrita en el mismo

sentido que los cristales clasicos pero con 6 indices de Miller (h,h’.k,k’,1,I°).



En los cuasicristales, el numero de vectores base independientes de la red reciproca
excede las dimensiones espaciales, por lo tanto es necesario describir la estructura en un
espacio con un numero mayor de dimensiones, el hiperespacio. Para describir la
simetria icosaedral es necesario un espacio 6D, (Rodmar et al, 2000) el vector de la red

reciproca para este espacio puede ser escrito como G = Zf,, w,d;, donde n; son enteros,

a; son los 6 vectores bases que definen el hiperespacio 6D y vienen dado por d; =
(1,7,0), d2 = (-1,7,0), d3 = (0,1,7), d4=(0,-1,7), ds=(t,0,1), ds=(t,0,-1) y T el nimero de

oro 0 media dorada (¢ w :.-r_ﬁ:l (Hiramoto y Kohmoto, 1992). Esta simetria icosaedral

puede observarse en la figura 1, donde se esquematizan claramente los vectores de la

red.

La estructura puede ser descrita en el mismo sentido que los cristales clasicos pero con
seis indices de Miller (n;, i= 1...6), es decir; para que exista difraccion de debe cumplir

la condicion de Bragg que se puede expresar como: 2k« G = @*, al igual que en los

cristales y considerando la condicion de Bragg, existe una primera zona de Brillouin
para los cuasicritales, solo que en estos, dicha zona no es Unica, sino que depende de
donde localicemos nuestro sistema de referencia, esto se debe a la cuasiperiodicidad que

exhiben los &tomos en la red cuasicristalina.

El concepto de zona de Brillouin es dificil de concebir en una simetria icosaedral
debido a la aperiodicidad de los cuasicristales. Sin embargo se pueden construir zonas a
partir de los picos fuertes de Bragg en el patron de difraccién, como se observa en la

figura 2.

Asi como lo son las redes de Bravais en dos dimensiones para los cristales, lo es el
patron de Penrose (1979) para los cuasicristales, y haciendo similitud entre estas se

pueden obtener valores para los vectores de la red reciproca y las perpendiculares que



los bisectan que forman a su vez las cuasizonas de Brillouin, lo cual infiere que los

limites para estas cuasizonas estan en el orden de 0,63 Ay1,06 A™.

La caracteristica mas importante del patrén de Penrose es que los resultados de
experimentos de difraccion dptica realizados con €l coinciden cualitativamente con los de
microscopia electronica hechos en cuasicristales reales, aunque no en detalle, evidenciando
que ambos poseen el mismo tipo de orden. EIl orden traslacional de largo alcance en un
patron de Penrose deriva de la existencia de un conjunto estricto de reglas que deben
seguirse al afiadir nuevas piezas al patrén que fuerzan el orden cuasiperiddico. El orden
orientacional, también producto de esta ley, se hace evidente notando que los las aristas de
los rombos que la componen son paralelas a direcciones relacionadas por una rotacion de

360/5 grados.

Jenks et al (2002) usando difraccion electrénica de baja energia (LEED) encontraron
que la distancia entre los vecinos més cercanos para la fase icosaedra del Al-Pd-Mn

esta entre 2,96 Ay 4,97 A.

Este rango de valores reportados por Jenks et al (2002) se debe que a diferencia de los
cristales convencionales en los que las posiciones atomicas se determinan mediante
difraccion de rayos X, en los cuasicristales no es posible obtener un valor Gnico de
pardmetro de red, larazon es que mientras en un cristal las celdas unitarias estas decoradas
idénticamente y s6lo hay una manera de acomodarlas, en un patrén de Penrose existen un
namero infinito de diferentes maneras no equivalentes de arreglar los romboedros, como es
el caso de la figura 3 que muestra un patron de Penrose, no Unico, para el Al-Pd-Mn.
Aungue se han desarrollado sofisticadas técnicas basadas en el anélisis de la informacion

de difraccion de neutrones en espacios de 6D, éstas no son confiables, pues estan plagadas



de errores y normalmente presuponen un arreglo especifico de los romboedros, es decir,

proporcionan una respuesta anticipada al problema que quieren resolver.

Por esta razén, casi todo el trabajo tedrico encaminado a determinar las posiciones que
ocupan los atomos en el cuasicristal, ha involucrado procesos de simulacion que consisten
en la generacion de un modelo atémico que el investigador construye ad-hoc, decorando
con atomos algun arreglo especifico de romboedros escogido convenientemente,
normalmente el més sencillo. Después se hacen célculos sobre las diversas propiedades
qgue tendria el modelo como si existiera realmente y se compara con resultados
experimentales. Todo este hecho evidencia que hablar de una cuasizona de Brillouin, no
puede plantearse como una realidad, y como observamos en la figura 2 existen diferentes
cuasizonas de Brillouin, no solo por el punto de referencia que se considere en la

cuasiestructura, sino también en funcion del patron de Penrose que se considere.

Como resultado, la literatura cientifica esta llena de diferentes modelos atdmicos que
intentan reproducir la estructura atémica de aleaciones particulares generadas en
condiciones especificas. En la mayoria de los casos, la insistencia en decorar estructuras
afines al patrén de Penrose, generando estructuras que si bien simulan las propiedades de
orden de los cuasicristales, son poco realistas en el sentido de que si se les aplicaran las
fuerzas de atraccion y repulsion entre atomos que existirian en si el modelo fuese real,

éstos se colapsarian.
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Figura 1. Representacion esquematica de un cuasicristal icosaedral: a) vista lateral de la
base reciproca, b) proyeccion de los vectores bases en el plano perpendicular al eje de

rotacion de orden 5.

Figura 2. Representacion de las primeras cuasizonas de brillouin: a lo largo de un eje de

rotacion de orden 5 (izquierda) a lo largo de un eje de rotacion de orden 3 (derecha).

Figura 3. Un patron de Penrose para la estructura cuasicristalina Al-Pd-Mn.
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