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Makroskopische Quasikristalle

Von P. Kramer und H.-R. Trebin*)

Fiinf Jahre ist es her, da3 Dan Shecht-
man (Technion, Haifa) an der Metallegie-
rung AlggMny, ein scharfes Elektronen-
beugungsmuster mit Ikosaedersymmetrie
fand. Weitreichende Ordnung, dokumen-
tiert durch Bragg-Reflexe, und nicht-kri-
stallographische Ikosaedersymmetric mit
fiinfzéihligen Achsen haben die Struktur-
Physiker in den Jahren seither veranlaf3t,
eine Fiille von Modellen fiir atomare An-
ordnungen zu entwickeln, die zwischen
den periodischen klassischen Kristallen
mit Fernordnung und den nur nahgeord-
neten amorphen Strukturen liegen.

Erste Modellvorstellungen  entnahm
man den Penrose-Mustern. Sie bilden in
zwei Raumdimensionen eine liickenlose
Uberdeckung der Ebene mit zwei Arten
von Zellen in der Form einer spitzen und
einer stumpfen Raute. Die Winkel zwi-
schen allen Paaren von Rautenkanten
sind ganzzahlige Vielfache von /5. Die
Rauten miissen nach genauen AnpaBre-
geln aneinandergelegt werden. Eine ande-
re, dquivalente Konstruktionsmethode er-
hdlt man durch Projektion: Ein fiinfdi-
mensionales hyperkubisches Gitter wird
von einer Ebene so geschnitten, daf3 die
Projektionen der fiinf kanonischen Basis-
vektoren in diese Ebene von einem Punkt
zu den Ecken eines Pentagons weisen.
Das Penrose-Muster besteht dann aus
Projektionen von ausgewihlten zweidi-
mensionalen Begrenzungen der Hyperku-
ben in diese Ebene. In der Streifen-Pro-
jektionsmethode [1] fiihrt man einen Hy-
perkubus parallel zur Schnittebene auf ei-
nem Streifen durch das Gitter und wiihlt
alle Zwei-Flichen in diesem Streifen fiir
die Projektion (vgl. Abb. 1).

Eine Fiillung des dreidimensionalen
Raumes findet man auf analoge Weise:
Ein sechsdimensionales hyperkubisches
Gitter wird durch einen dreidimensiona-
len Raum so geschnitten, da die Projek-
tionen der sechs Basisvektoren im
Schnittraum zu sechs fiinfzdhligen Eck-
punkten des lkosaeders weisen. Man er-
hilt durch Projektion ausgewihlter dreidi-
mensionaler Begrenzungen ein Muster
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Abb. 1: Konstruktion eines Penrose-Musters
mit der Projektionsmethode, vereinfacht darge-
stellt fiir den Fall der Dimension d = 1. Aus
einem hyperkubischen Gitter (hier d = 2) wird
ein Streifen herausgeschnitten, berandet durch
die gestrichelten Linien mit irrationaler Steigung
tan a. Alle voll im Streifen liegenden Begren-
zungsflichen der Kuben (hier die Kanten der
Quadrate) werden auf eine Ebene (d = 1) proji-
ziert, so daf3 diese schliefilich mit mehreren Zell-
typen aperiodisch iiberdeckt ist.

oder Quasigitter aus zwei Typen von
Rhomboedern mit einem ikosaedrischen
Fourier-Spektrum. Der Schnitt erfordert
in bezug auf die Basisvektoren irrationale
Steigungen, die durch Vielfache der gol-
denen Schnittzahl 7 = (1 +1/5)/2 cha-
rakterisiert sind. Daher ist das entstchen-
de Muster nicht periodisch, sondern nur
quasiperiodisch. Wird aber 7 durch eine

Abb. 2 und Titelbild des Jahr-
gangs 1990: Tkosaedrische Qua-
sikristalle des AlsCulLis, gezogen
aus der Schmelze am For-
schungszentrum Pechiney,
Frankreich. Die Aufnahme im
Rasterelektronenmikroskop zeigt
die Form des von 30 Rhomben
begrenzten Keplerschen Tria-
kontaeders: Die 5- bzw. 3-zéhli-
gen Achsen durchstoffen die ge-
meinsamen Eckpunkte von je 5
bzw. 3, die 2-zihligen Achsen
die Mittelpunkte von je einem
der Rhomben. (Foto: Pechiney).
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rationale Zahl approximiert, so ergeben
sich periodische Projektionen, die dann
auch ,rationale Approximanten* genannt
werden.

In dem dreidimensionalen Muster oder
Quasigitter finden sich immer wieder
Gruppen aus zwanzig Rhomboedern, die
sich zu einem rhombischen Triakontaeder
zusammenfiigen. Diesen Korper mit iko-
saedrischer Symmetrie und dreiBig rau-
tenférmigen Flichen hat Kepler zuerst ge-
funden; Kowalewski erkannte ihn 1938 als
Projektionsschatten des sechsdimensiona-
len Hyperkubus.

Wihrend die ersten ikosaedrischen
Phasen im Spinn-Schmelzverfahren herge-
stellt wurden und nur wenige Mikrometer
mafien, ist es ab 1986 gelungen, millime-
tergroe Proben der terndren Mischung
AlgCulLij zu ziehen [2, 3], die nun tatséch-
lich in Triakontaederform wachsen. Be-
sonders schon ausgeprigte ,,Quasi-Einkri-
stalle“ konnte das Forschungszentrum
von Pechiney ziichten. Bilder von ihnen
zeigt das Titelblatt der Physikalischen
Biatter in diesem Jahr und Abb. 2. Wenn,
wie bei periodischen Kristallen, die Mor-
phologie zuriickschlieBen 148t auf die Mi-
krostruktur, so muf3 die Atomanordnung
in dieser Legierung Strukturelemente der
ikosaedrischen Raumfiillung tragen. In-
zwischen wurden auch andere Legierun-
gen wie z. B. GaMn in gréB3eren Formen
gezogen; sie zeigen Pentagon-Dodekae-
der-Morphologie. Das Dodekaeder ist
dual zum Ikosaeder und teilt dessen Sym-
metrie.




Phys. B. 46 (1990) Nr. 1

19

Endliche Breiten der Elektronen-Beu-
gungsmaxima sowie hohe Werte fiir den
elektrischen Widerstand deuten allerdings
darauf hin, da§ in Quasikristallen noch
lokale Unordnung vorliegt. Grund hierfiir
konnen eingefrorene Versetzungen sein.
In Quasikristallen sind Versetzungen
schwer beweglich, da sie wie ein Polaron
von neuen Defekttypen — linienformigen
Stapelfehlern — begleitet sind. Durch die
Storungen werden vermutlich typische
Quasikristalleigenschaften, z. B. die vor-
hergesagten  fraktalen elektronischen
Energiebdnder, noch verdeckt.

Daher hat kiirzlich die Ankiindigung
Aufsehen erregt, da3 mit Legierungen aus
AlgsCuyoRuy5 und AlgsCuyoFe s Quasikri-
stalle gezogen werden konnten, deren Beu-
gungsbilder schérfer sind als die instrumen-
telle Auflosung [4]. Es besteht die Hoff-
nung, in diesen Systemen die typischen
Quasikristalleigenschaften  aufzuspiiren
und Defekte kontrolliert herzustellen.

Am AlCuFe hat man inzwischen schon
mehrere spektakuldre Beobachtungen ge-
macht: Die Einkristalle, die Frans Spae-
pen von der Harvard-Universitét syntheti-
siert hat, erscheinen im Rasterelektronen-
mikroskop als ein Gebirge von aneinan-
dergeklebten Pentagon-Dodekaedern
(Abb. 3). Eine Analyse der Winkel ergab,
daB einige der Dodekaeder nicht ideal,
sondern leicht verzerrt sind, wie man es bei
kristallinem Pyrit beobachtet. Spaepen
fand nun [5], daB die verzerrten Exemplare
rationale Approximanten darstellen mit ei-
nem ganzen Spektrum von Approximatio-
nen der Zahl 7 durch 2,3, 3.

Trotz der Schirfe der Bragg-Reflexe
konnte bei hoherer Temperatur in den
Quasikristallen eine intrinsische Unord-
nung vorliegen gemidB der Vorstellung
von der ,entropischen Stabilisierung® der
Quasikristalle [6]. Wenn man die AnpaB-
regeln lockert, erh6ht man zwar die inne-
re Energie, vermehrt aber zugleich die
Zahl der moglichen Anordnungen erheb-
lich. Aus der deterministischen Raumfiil-
lung wird eine statistische (,,Random Ti-
ling*), die Entropie wichst an und kom-
pensiert in der freien Energie F=
U — TS den Anstieg der inneren Energie.
In der Streifen-Projektionsmethode laft
sich die ungeordnete Raumfiillung bei
festgehaltenem Projektionsraum durch
Fluktuationen des Streifens um seine
Ausgangslage beschreiben. Sind die Fluk-
tuationen beschrinkt, so bleibt auch das
scharfe Bragg-Spektrum erhalten. Zur
Beschreibung der neuen Phase — die kei-
ne AnpaBregeln mehr verlangt — werden
statistische Theorien der Grenzflichen
herangezogen. Die Stabilitdit und Fern-
ordnung der neuen Phase wurde in zwei
Dimensionen in Computersimulation be-
stitigt ([7] und Referenzen darin). Ront-
genstreuexperimente von P. A. Bancel

Abb. 3: Flichenzentrierter ikosaedrischer Ein-
kristall aus Als3Cuzs sFe,s s, gewachsen in Form
eines Pentagon-Dodekaeders (S. Ebalard und
F. Spaepen, Harvard University). Die Strichlin-
ge bedeutet 10 um.

(IBM, Yorktown Heights) weisen auf ei-
ne entropische Stabilisierung von AlCuFe
bei hoheren Temperaturen hin.

AlCuFe-Quasikristalle zeigen noch eine
weitere Besonderheit: RegelméBige Aus-
16schungen in den Laue-Diagrammen las-
sen darauf schlieBen, da8 das hyperkubi-
sche Gitter nicht primitiv, sondern fla-
chenzentriert ist. Dies deutet auf eine all-
gemeinere Beschreibung von Quasikri-
stallen mittels der Kristallographie in ho-
herdimensionalen Riumen hin. Die Strei-
fen-Projektionsmethode fiihrt in der Tat
nur auf einen Spezialfall zur Konstruktion
quasiperiodischer Funktionen. Allgemei-
ne quasiperiodische Funktionen z. B. fiir
ikosaedrische Quasikristalle stellen dreidi-
mensionale Schnitte durch die Zellen ei-
nes Hypergitters dar, die ihrerseits mit
einem System dreidimensionaler atomarer
Hyperflichenstiicke belegt sind. In dieser
,Dekoration* der sechsdimensionalen
Einheitszelle liegt dann die gesamte Infor-
mation iiber die Struktur des Quasikri-
stalls. Franzgsischen Gruppen [8] ist es
mit Neutronenstreuung und Kontrastver-
fahren gelungen, an quasikristallinem
AlMnSi das sechsdimensionale Fourier-
Spektrum zu bestimmen und daraus ato-
mare Hyperflichen in sechs Dimensionen
zu konstruieren. Im Vergleich mit dem
eingangs erwdhnten Quasigitter besetzen
die Atome dann im physikalischen Raum
zwar ausgezeichnete Punkte der Rhom-
boeder, treten dort aber nicht immer,
sondern nur mit gewissen, deterministisch
bestimmten Hiufigkeiten auf.

Klassifikationsversuche der méglichen
Anordnungen von atomaren Hyperfli-
chen sind im Gange. André Katz von der
Ecole Polytechnique in Palaiseau hat die
quasiperiodischen Atomanordnungen ein-
geteilt in inkommensurabel modulierte
periodische Kristalle, denen ein periodi-
sches Gitter zugrundeliegt, in Systeme
von sich durchdringenden inkommensura-
bel modulierten Kristallen ,,intergrowth
structures*) und in ,.echte* Quasikristalle,
und er hat gezeigt, wie man mit topologi-
schen Methoden die drei Typen unter-
scheiden kann [9]. Quasikristallmodelle
mit mehreren Zellen, die jeweils feste
atomare Dichten tragen, lassen sich durch
die Dualisierung der Wigner-Seitz-Zellen
allgemeiner Hypergitter  konstruieren
[10]. Ikosaedrische Quasikristalle von
AlCuLi wiederum wurden von Audier
und Guyot [11] durch atomare Struktur-
modelle beschrieben, in denen feste ato-
mare Cluster-Aggregate in einer Hierar-
chie von Quasigittern gepackt werden.

Es scheint derzeit, als seien bei Quasi-
kristallen Phasen realisiert, die unter-
schiedliche Typen von Quasiperiodizitit
oder deren statistische Varianten darstel-
len. Ikosaedrische und andere nichtkri-
stallographische Symmetrien prigen diese
Phasen von der atomaren Struktur bis zur
makroskopischen Form.
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