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ВВЕДЕНИЕ 

 

 

 

Актуальность работы. В структурной химии интерметаллидов большое 

внимание уделяется выяснению их строения, рациональной систематике, а также 

исследованию родственности между структурными типами. Последняя задача осо-

бенно актуальна для материаловедения, так как установление структурного род-

ства необходимо для выявления сходства физических свойств интерметаллидов и 

сплавов разного состава и создания новых материалов на их основе. В настоящее 

время одним из наиболее распространенных является описание кристаллических 

структур интерметаллидов в терминах кластеров (строительных блоков). Однако, 

как правило, кластерное представление имеет субъективный характер, основыва-

ется на визуальном анализе геометрии структуры и зачастую не опирается на ана-

лиз межатомных взаимодействий. В результате выделение кластерных фрагментов 

в атомной сетке происходит вне связи с процессом ее формирования и может быть 

весьма произвольным, что мешает определению структурных отношений между 

кристаллическими структурами интерметаллидов. Кроме того, за последние деся-

тилетия массив структурных данных, которые требуют систематизации, значи-

тельно увеличился; в частности, в крупнейших кристаллохимических базах содер-

жатся сведения по строению более чем 27000 интерметаллидов. Очевидно, что ис-

пользование традиционных методов визуального анализа для обобщения такого 

объема информации невозможно. Одним из возможных путей преодоления указан-

ных проблем является использование топологических методов, позволяющих авто-

матизировать описание структур интерметаллидов любой сложности [1]. 

Степень разработанности избранной темы. Систематический анализ всех 

известных кристаллических структур интерметаллидов по критерию сходства об-

разующих их нанокластеров до настоящего времени не проводился. Разработанные 

ранее модели построения некоторого числа интерметаллидов в терминах атомных 

кластеров не являются унифицированными, поскольку в ряде случаев одни и те же 



7 

структуры интерметаллидов разными авторами были описаны по-разному. Не-

смотря на наличие обширного числа публикаций, недостаточная научная прорабо-

танность проблем единой систематизации интерметаллидов обусловила необходи-

мость исследования структурных мотивов в интерметаллидах на основе строгого 

алгоритма [1]. 

Целью работы являлась систематика кристаллических структур интерметал-

лидов по критерию сходства образующих их нанокластерных структурных единиц, 

а также установление взаимосвязей между составом, строением металлических на-

нокластеров, локальной и глобальной топологией их связывания в структурах ин-

терметаллидов. 

Задачи работы заключались в следующем: 

– провести поиск и классификацию полиоболочечных нанокластеров во всех 

известных структурах интерметаллидов; 

– выявить наиболее типичные нанокластеры и провести классификацию их 

типов связывания в интерметаллидах на локальном и глобальном (в масштабах 

всей структуры) уровнях; 

– сформулировать закономерности, связывающие химический состав, струк-

туру, локальную и глобальную топологию связывания нанокластеров; 

– изучить встречаемость в структуре интерметаллидов некоторых нанокла-

стеров, полученных методами математического моделирования; 

– опираясь на полученные закономерности, осуществить прогнозирование 

особенностей строения новых интерметаллидов и провести их синтез. 

Основные научные результаты и положения, выносимые на защиту: 

– топологическая систематика 27972 кристаллических структур интерметал-

лидов; 

– база данных по топологическим типам 2017 полиоболочечных нанокласте-

ров (TTN-коллекция комплекса программ ToposPro); 

– новый метод топологической классификации локального связывания пер-

вичных нанокластеров в структуре интерметаллидов; 
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– взаимосвязи между химическим составом, топологическими и геометриче-

скими свойствами икосаэдрических, додекаэдрических и 26-атомных (типа γ-ла-

туни) нанокластеров и их упаковок в интерметаллидах; 

– встречаемость в структурах интерметаллидов атомных конфигураций, то-

пологически эквивалентных модельным нанокластерам CuN (N = 4-100 атомов); 

– кристаллическая структура и нанокластерные модели строения трех новых 

интерметаллидов Au10Mo4Zn89, AuZn2.1 и Cu2InMn. 

Научная новизна работы заключается в том, что впервые проведен кристал-

лохимический анализ и определение геометрико-топологических параметров нано-

кластерных моделей строения для всех известных интерметаллических соедине-

ний. Выявлены взаимосвязи между химическим составом, геометрическими и то-

пологическими свойствами икосаэдрических, додекаэдрических и 26-атомных 

(типа γ-латуни) нанокластеров и способам их связывания в структуре интерметал-

лидов. Предложен новый метод топологической систематики интерметаллидов на 

основе построения модели локального связывания нанокластеров. Получены дан-

ные о кристаллическом строении трех новых интерметаллидов. 

Теоретическая и практическая значимость. Созданная база данных по то-

пологическим типам полиоболочечных нанокластеров является инструментом си-

стематизации интерметаллических соединений по критерию сходства образующих 

их нанокластеров, а также может быть использована в качестве справочника. Об-

наруженные взаимосвязи между составом металлических нанокластеров, локаль-

ной и глобальной топологией их связывания позволяют прогнозировать особенно-

сти кристаллического строения интерметаллидов. 

Методология и методы диссертационного исследования. Методологиче-

скую основу диссертационного исследования составляет тополого-графовый под-

ход к изучению кристаллических структур интерметаллических соединений. В 

ходе данного исследования использовались экспериментальные (синтез, моделиро-

вание, сравнение), теоретические (восхождение от абстрактного к конкретному, 

идеализация, формализация) и эмпирически-теоретические (абстрагирование, ин-

дукция, дедукция) методы. 
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Степень достоверности и апробация результатов. Достоверность получен-

ных результатов определяется математической строгостью использованных моде-

лей и алгоритмов, большим объемом изученных выборок, а также прецизионно-

стью использованных экспериментальных методов определения кристаллической 

структуры. Полученные данные хорошо согласуются с результатами исследований 

других авторов. 

Результаты диссертационной работы были представлены на XXVII Европей-

ской кристаллографической конференции (Норвегия, Берген, 2012), VII Нацио-

нальной кристаллохимической конференции (Россия, Суздаль, 2013), XXVIII Ев-

ропейской кристаллографической конференции (Великобритания, Варвик, 2013), 

SCTE 2014 – 19-й Международной конференции по твердым соединениям переход-

ных элементов (Италия, Генуя, 2014), 2-й Совместной AIC-SILS конференции (Ита-

лия, Флоренция, 2014). 

По теме диссертации опубликованы 4 статьи в рекомендованных ВАК рецен-

зируемых журналах, а также тезисы 5 докладов. 

Личный вклад автора заключался в поиске и анализе литературных данных, 

проведении топологического анализа интерметаллидов, разработке новой мето-

дики топологической классификации интерметаллидов, основанный на построении 

модели локального связывания первичных нанокластеров, синтезе структуры 

Cu2InMn, нанокластерном анализе структур Cu2InMn, Au10Mo4Zn89 и AuZn2.1, обоб-

щении полученных данных при подготовке статей и тезисов докладов. Расшиф-

ровка кристаллической структуры Cu2InMn проводилась совместно с доктором Со-

лоха П. (университет Генуи, Италия) и профессором Прозерпио Д. (Миланский 

университет, Италия). Синтез и расшифровка Au10Mo4Zn89 и AuZn2.1 были прове-

дены к.х.н. Яной П. П и профессором Лидиным С. (Лундский университет, Шве-

ция); отдельные результаты по кристаллохимическому анализу AuZn2.1 были полу-

чены совместно с профессорами Тимье С. и Миллером Г. Д. (университет штата 

Айова, США). Помощь при исследовании монометаллических медных и серебря-
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ных нанокластеров методами молекулярной динамики оказал аспирант Мясни-

ченко В. С. (Тверской государственный университет, Россия). Подготовка публи-

каций выполнялась совместно с соавторами работ и научным руководителем. 

Объем и структура работы. Диссертация состоит из введения, обзора лите-

ратуры, экспериментальной части, обсуждения результатов, выводов, списка ис-

пользуемой литературы (231 источник) и приложения (содержащего 22 таблицы). 

Текст диссертационной работы изложен на 138 страницах, включает 16 таблиц, 74 

рисунка. 
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Глава 1. ОБЗОР ЛИТЕРАТУРЫ 

 

 

 

Часть 1.1. Особенности классификации кристаллических структур 

В настоящее время известно несколько десятков тысяч различных кристал-

лических структур интерметаллидов, которые содержатся в базе данных по неор-

ганическим соединениям (БДНС [2], выпуск 2015/1, всего 177981 структура, из них 

35205 структур металлов и соединений металлов друг с другом) и базе данных Пир-

сона [3] (2014 г., всего 256207 структур, из них 35542 структуры металлов и соеди-

нений металлов друг с другом). При этом не все вещества имеют принципиально 

различное строение. Близость друг к другу кристаллических структур химических 

соединений дает возможность разбивать большое количество кристаллов на раз-

личные подмножества и таким образом классифицировать их. Классификация кри-

сталлических структур является методом их систематизации по некоторым вы-

бранным критериям, что позволяет объединить сведения для однородных по неко-

торым параметрам соединений, а также выявить связи между ними. 

 

1.1.1. Классификация на основе структурного подобия 

Традиционный способ классификации кристаллических структур интерме-

таллидов основан на анализе геометрических особенностей кристаллической ре-

шетки. Основным таксоном является структурный тип (СТ), в который обычно объ-

единяют кристаллические структуры, обладающие одинаковой пространственной 

группой симметрии, размещением атомов по однотипным правильным системам 

точек и одинаковыми координационными числами (КЧ) атомов. Особая сложность 

заключается в установлении родственных связей между структурными типами. Ав-

торы [4] предложили рассматривать разные степени структурного подобия, выде-

ляя изоточечные, изотипные и гомеотипные структуры. Изоточечными называют 
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структуры одинакового стехиометрического состава с одинаковой пространствен-

ной группой и эквивалентными атомами, размещающимися по однотипным пра-

вильным системам точек. В свою очередь изотипность было предложено рассмат-

ривать в двух аспектах: геометрическом (кристаллографическом) и кристаллохи-

мическом (физико-химическом). Кристаллографически изотипными (изоконфигу-

рационными) считаются те изоточечные структуры, в которых взаимные конфигу-

рации всех заполненных позиций подобны друг другу. Кристаллохимически изо-

типными считаются вещества, в которых межатомные связи имеют близкие фи-

зико-химические характеристики. Изоструктурными (как частный случай изотип-

ности) следует считать вещества, для которых такие геометрические характери-

стики как отношение осей ячейки, углов между ними, значений атомных координат 

и координационных чисел соответствующих атомов являются близкими. Соедине-

ния, характеризующиеся одной пространственной группой симметрии, распреде-

лением атомов по однотипным правильным системам точек и наличием одинако-

вых координационных чисел (КЧ) атомов, относятся к одному структурному типу 

[4]. Гомеотип определяется возможностью описания одного СТ на основе другого 

СТ, подразумевая их геометрическое сходство. 

Урусов В. С. считал, что главным признаком отнесения некоторого кристал-

лического вещества к тому или иному СТ является сохранение одинакового мотива 

и способа сочетания друг с другом одинаковых структурных единиц (СЕ) [5]. От-

метим, что этот вывод не согласуется с традиционным понятием СТ, и в дальней-

шем мы будем придерживаться определения СТ, который был предложен в [4]. 

Согласно [4], строение СЕ отражает ее пространственную и геометрическую 

структуру, т.е. тот способ, с помощью которого СЕ строится из субъединиц, кото-

рыми могут быть полигоны, полиэдры или любые другие атомные кластеры. К ха-

рактеристикам СЕ как целого относятся размерность, кратность, разветвленность и 

периодичность. Размерность СЕ определяется как 0 для индивидуальных атомов 

или изолированных атомных групп; 1, 2 и 3 – для бесконечных цепочек, слоев и 

каркасов, соответственно. Кратность СЕ есть число отдельных субъединиц, кото-

рые связываются друг с другом в СЕ одной и той же размерности. СЕ конечного 
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размера или отдельная цепочка считаются неразветвленными, если они не содер-

жат субъединиц, которые соединяются с более чем двумя другими СЕ. Периодич-

ность СЕ бесконечной протяженности есть число субъединиц внутри периода по-

вторяемости такой СЕ [5]. 

Дополнительной классификационной характеристикой структурного типа 

является символ (код) Пирсона, который состоит из трех частей: 1) тип сингонии; 

2) тип решетки Бравэ; 3) число атомов в элементарной ячейке. Типичная характе-

ристика структуры неорганического соединения включает описание типа ячейки, 

ее симметрии и символа Пирсона (например, интерметаллид NaCd2 [6] характери-

зуется гранецентрированной кубической ячейкой (F) с точечной группой симмет-

рии 4̅3𝑚, символ Пирсона cF1192). 

Для обозначения наиболее известных структурных типов иногда используют 

стехиометрическую классификацию структур, принятую в международном спра-

вочнике «Strukturbericht». Согласно этой классификации, каждому структурному 

типу присвоен символ, состоящий из буквы и цифрового кода: структуры простых 

веществ обозначаются буквой А, бинарных соединений типа АВ – буквой В, соеди-

нений типа АВ2 – буквой С, соединения типа AmBn – буквой D, соединения типа 

AmBnCp – буквой Е и т.д. (например, MgCu2 [7] относится к соединению типа С). 

 

1.1.2. Классификация на основе топологического подобия 

1.1.2.1. Идентификация химических связей методом полиэдров Вороного-Ди-

рихле 

Традиционным кристаллохимическим методом определения химических 

связей является анализ расстояния между атомами (RAB). Принято считать, что если 

расстояние между атомами A и B меньше или равно сумме их радиусов, то между 

ними есть связь [8-10]. Для установления металлических связей используют си-

стему металлических радиусов. В качестве металлического радиуса атома А при-

нята половина кротчайшего расстояния r(А-А) в структуре металла. Недостатком 

данного метода является то, что при анализе химических соединений с различным 
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типом межатомных связей необходимо использовать различные системы радиусов 

(система атомных радиусов Слейтера [11], система ионных радиусов Шеннона [12], 

система межмолекулярных радиусов [13] и т.д.). Кроме того, данный метод опира-

ется на сферическую модель атома, что в свою очередь было опровергнуто резуль-

татами анализа распределения электронной плотности вокруг атома (метод 

Бейдера) [14]. Следует отметить, реализация метода Бейдера достаточно трудо-

емка, что ограничивает область его применения. 

Более сложный геометрический метод анализа межатомных взаимодействий 

основан на модели разбиения кристаллической структуры на полиэдры Вороного-

Дирихле (ПВД) [15, 16]. ПВД представляет собой выпуклый многогранник, кото-

рый служит геометрической моделью атома в кристалле и близок по форме и раз-

меру к атомному домену в методе Бейдера [17]. Количество граней ПВД опреде-

ляет координационное число соответствующего атома, причем размер грани ПВД 

позволяет оценить силу межатомного взаимодействия, которая считается пропор-

циональной величине телесного угла, соответствующего грани ПВД [15, 16] (рису-

нок 1). 

 

 

а)   б)   в) 

Рисунок 1. Разбиение полиэдров Вороного-Дирихле в структуре MgCu2 (а); ПВД 

атомов Mg и Cu (б); телесный угол заштрихованной грани ПВД равен площади за-

штрихованного сегмента единичной сферы, высекаемого шестиугольной пирами-

дой, в вершине которой находится рассматриваемый атом Mg (в). 
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В случае интерметаллидов обычно во внимание принимают все возможные 

контакты, отвечающие граням ПВД каждого атома c телесным углом (Ω) более 

1.5% от полного телесного угла 4π стерадиан [10, 18]. Метод телесных углов реа-

лизован в программе AutoCN комплекса ToposPro [19], что позволяет в автомати-

ческом режиме проводить анализ связности и определять координационные числа 

атомов большого массива кристаллических структур интерметаллидов. Использо-

вание ПВД, в отличие от традиционного анализа межатомных расстояний, позво-

ляет учесть влияние атомов окружения на данный контакт. 

 

1.1.2.2. Определение топологии кристаллических структур в рамках теории 

графов 

Для топологического анализа любую кристаллическую структуру можно 

представить в виде трехмерного бесконечного неориентированного графа – сетки, 

в котором атомы отождествляются с вершинами графа (узлами), а межатомные 

контакты – с его ребрами. Топология структуры определяется способом связыва-

ния узлов ребрами графа, т.е., системой межатомных связей. 

Универсальной топологической характеристикой графа является матрица 

смежности [20], представляющая собой квадратную матрицу, в которой строки и 

столбцы соответствуют узлам свернутого графа сетки; на пересечении i-ой строки 

и j-го столбца стоит одно из двух значений 0 (если i-ая и j-ая вершины графа не 

связаны ребрами) или 1 (если i-ая и j-ая вершины графа связаны ребрами). Так как 

матрица смежности бесконечного графа содержит бесконечное количество строк и 

столбцов, было предложено представлять граф периодической структуры в виде 

так называемого свернутого графа (или фактор-графа) (СГ) [21, 22]. Операция свер-

тывания бесконечного графа заключается в замыкании всех ребер, выходящих за 

пределы элементарной ячейки, на трансляционно эквивалентные вершины, кото-

рые лежат внутри или на границе этой элементарной ячейки. Таким образом, в ре-

зультате проведенной операции сворачивания бесконечного графа в конечный ин-

формация о топологии атомной сетки может быть представлена в виде матрицы 
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смежности свернутого графа для любого соединения в компактном виде и сохра-

нена в машинной памяти [23]. 

Кроме матрицы смежности для описания топологии периодического графа 

используют ряд других характеристик. Замкнутая цепь, в которой первая и послед-

няя вершины графа совпадают, называется циклом; цикл, который не может быть 

представлен в виде суммы двух других циклов меньшего размера, называется коль-

цом (рисунок 2). 

 

 

а)        б) 

Рисунок 2. Четырехчленное кольцо (а) и пятичленный цикл (б) (выделены крас-

ным цветом) в плоской сетке esq1, 

 

В качестве топологических индексов, характеризующих топологию сетки, 

используют координационные последовательности, точечные символы (разверну-

тые символы Шлефли) и вершинные символы [24-27]. Координационная последо-

вательность представляет собой последовательность чисел атомов в последующих 

координационных сферах данного атома сетки. Точечный и вершинный символы 

перечисляют количество и размер кратчайших циклов и колец, соответственно, 

начиная от любой неэквивалентной вершины в сетке. В качестве иллюстрации при-

ведем значения описанных выше топологических индексов для алмазной сетки 

                                                           
1 Здесь и далее для обозначения топологических типов используется описанная в § 1.1.2.3 

символика трехбуквенных кодов. 
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(сетки атомов в структуре алмаза): координационная последовательность – 4 12 24 

42 64 92 124 162 204 252, точечный и вершинный символы совпадают - 626262626262 

(рисунок 3). 

 

    

а)       б) 

Рисунок 3. Первая (красные шары), вторая (зеленые шары), третья (оранжевые 

шары) и четвертая (синие шары) координационные сферы в структуре алмаза (а); 

шестичленный контур (выделен красным цветом), являющийся одновременно 

циклом и кольцом (б) в алмазной сетке. 

 

К представителям одного топологического типа авторы [28] относят соеди-

нения, характеризующиеся идентичным набором топологических индексов, неза-

висимо от химического состава и симметрии кристаллических структур. 

Топологическое представление интерметаллидов может быть представлено 

на уровне полного и частичного описания атомной сетки [1]. Структурное пред-

ставление интерметаллидов в виде сетки с учетом всех атомов и межатомных кон-

тактов называется полным. Для построения частичной базовой сетки проводится 

упрощение сетки исходной кристаллической структуры путем стягивания струк-

турных единиц в их центры тяжести (рисунок 4). 
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Рисунок 4. Последовательное упрощение исходной сетки структуры ZrZn22 до ба-

зовой сетки с топологией mgc-x (тип структуры фазы Лавеса MgCu2). 

 

1.1.2.3. Номенклатура атомных сеток 

Известно несколько номенклатур топологических типов: 

1. Символы OКиффа [29] имеют трехбуквенное обозначение и используются 

в базе данных топологических типов RCSR (Reticular Chemistry Structure Resource) 

для классификации сеток [30]. Например, dia, dia-a, dia-f, dia-g, dia-c, где dia обо-

значает топологический тип алмазной сетки, суффиксы а и с – аугментированную 

сетку и систему из двух взаимопроникающих сеток соответственно, суффиксы f и 

g – различные варианты декорирования. Декорированная сетка получена в резуль-

тате замены узлов исходной сетки на кластеры, в аугментированной сетке форма 

кластера совпадает с формой координационного полиэдра узла исходной сетки. В 

настоящее время база RCSR содержит 2440 атомных сеток; для каждой сетки при-

веден ее трехбуквенный символ, вложение (геометрическая реализация) макси-

мальной симметрии, координационные последовательности и вершинные сим-

волы. 

2. Символы Фишера [31] используются для обозначения упаковок эквива-

лентных шаров, соответствующих вложениям унинодальной сетки (т. е. сетки, у 

которой все узлы симметрически эквивалентны), в которых все ребра имеют оди-

наковую длину. Символ имеет вид k/m/fn, где k – координационное число узлов; m 

– размер кратчайшего кольца; f – буква, обозначающая сингонию наиболее симмет-

ричного вложения сетки; n – порядковый номер сетки в списке всех неизоморфных 

сеток с данным набором k/m/fn. Например, алмазная сетка характеризуется симво-

лом 4/6/c1. 
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3. Топологическим типам атомных сеток, которые сгенерированы в рамках 

проекта EPINET (Euclidean Patterns in Non-Euclidean Tilings) [32], присваиваются 

символы типа sqcN, где символ s указывает на то, что вложения данных сеток в 

трехмерное евклидово пространство были построены с помощью программы Systre 

[33], q – сетки получены отображением разбиения гиперболической плоскости на 

минимальную поверхность с кубической симметрией, c – группа симметрии гипер-

болического разбиения является коксетеровской, N – порядковый номер сетки (в 

настоящее время известны трехпериодические сетки  с N = 1-14532). Для каждой 

сетки в EPINET приведен символ Шлефли, координационная последовательность, 

а также матрица смежности свернутого графа. Например, алмазная сетка имеет 

символ sqc6. 

Наиболее полная коллекция топологических типов собрана в комплексе ком-

пьютерных программ ToposPro в виде TTD-коллекции (Topological Types Database) 

[34]. TTD-коллекция включает в себя информацию из всех перечисленных выше 

баз, а также топологические типы некоторых кластерных группировок, 1- и 2-пе-

риодических атомных сеток и 3-периодических сеток интерметаллидов (всего 

103041 типов сеток). Идентификация топологических типов проводится на основе 

набора из трех индексов (координационных последовательностей, точечных и вер-

шинных символов). 
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Часть 1.2. Способы кристаллохимического описания атомного строения ин-

терметаллидов 

1.2.1. Модель плотнейших шаровых упаковок 

Структуры интерметаллидов можно рассматривать как упаковки сфериче-

ских частиц, которые стремятся быть упакованными максимально плотно [35]. В 

основе теории плотнейших шаровых упаковок лежит геометрическая модель твер-

дых шаров. Наиболее известными примерами плотнейшей трехмерно-периодиче-

ской шаровой упаковки являются гранецентрированная кубическая (ГЦК) и гекса-

гональная плотнейшая упаковки (ГПУ). ГПУ и ГЦК представляют собой двухслой-

ные (АВА...) и трехслойные (АВСА…) упаковки треугольных сеток 36 (рисунок 5). 

 

 

а)     б)     в) 

Рисунок 5. ГПУ (а) и ГЦК (б) шаровые упаковки, представленные в виде сетки из 

треугольников 36 (в). 

 

1.2.2. Модель координационных полиэдров 

В настоящее время кристаллохимиками широко используется метод описа-

ния структур интерметаллидов с помощью координационных полиэдров [36-38]. 

Координационный полиэдр (КП) атома – выпуклый многогранник, число вершин 

которого соответствует количеству ближайших соседей данного атома, т.е. его ко-

ординационному числу (КЧ). Впервые метод описания структур ионных кристал-

лов в терминах координационных полиэдров был предложен Полингом в 1929 



21 

году. Далее в 1947 году Белов предложил использовать координационные поли-

эдры в виде строительных блоков для различных классов соединений [39]. 

С увеличением количества вершин число теоретически возможных тополо-

гически различных КП резко возрастает, однако большинство из них не реализу-

ются в кристаллических структурах. КП чаще всего имеют только треугольные и 

четырехугольные грани, однако для структур интерметаллидов также известны КП 

с более сложными гранями. 

 

1.2.3. Нанокластерное моделирование 

В настоящее время одним из наиболее распространенных способов описания 

кристаллических структур интерметаллидов является их описание в терминах на-

нокластеров [40-51]. Нанокластеры представляют некоторые устойчивые группи-

ровки атомов, которые связаны друг с другом посредством прочных межатомных 

взаимодействий. Выделение нанокластеров в структурах интерметаллидов зача-

стую имеет субъективный характер, не опирающийся на анализ химических взаи-

модействий, а только на геометрию строительных блоков. Отсутствие единой 

схемы анализа структур интерметаллидов, который, как правило, проводится 

«вручную», приводит к ошибочным результатам моделирования сложных архитек-

тур, поскольку разными авторами структура может быть представлена в виде 

набора различных кластеров, которые, кроме того, включают в себя не все атомы 

структуры. Например, в литературе известно несколько различных моделей строе-

ния структуры NaCd2, однако до сих пор ни одна из них не является общепризнан-

ной [6, 42-45]. 

Топологический метод выделения нанокластеров в структурах интерметал-

лидов любой сложности на основе строгого алгоритма был предложен в работах 

[45-51]. Нанокластерная модель определения состава и строения нанокластеров ос-

нована на следующих основных принципах: 

1. Кристаллическая структура образуется из набора многослойных первичных 

нанокластеров, соответствующих оптимальным (фундаментальным) конфигура-

циям атомов. 
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2. Первичные нанокластеры в структуре характеризуются наиболее высокой 

точечной симметрией (их центры занимают наиболее высокосимметричные поло-

жения в элементарной ячейке). 

3. Центральный атом первичного нанокластера обладает высокой координа-

цией. Однако центр нанокластера может быть пустым, если при этом реализуются 

предыдущие принципы. 

4. Первичные нанокластеры, формирующие структуру, не должны иметь об-

щих внутренних атомов (взаимопроникать), но могут иметь общие внешние атомы. 

5. Система первичных нанокластеров должна включать в себя все атомы 

структуры. В особых случаях отдельные атомы или малые атомные группировки 

играют роль заполнителей пространства между нанокластерами (спейсеров). 

6. Первичные нанокластеры объединяются в супракластеры за счет межкла-

стерных связей и обобщенных внешних атомов. Кристалл формируется последова-

тельной конденсацией идентичных супракластеров в микроцепи, микрослои и, 

наконец, в микрокаркас, предопределяющий топологию сетки кристалла. 

7. Если несколько моделей соответствуют принципам 1-6, то приоритетной 

является модель, образованная минимальным количеством первичных нанокласте-

ров (принцип парсимонии), а базовая сетка (т.е. сетка центров тяжести нанокласте-

ров) модели должна иметь одну из часто встречающихся топологий. 

В работах [45-51] опубликованы результаты анализа некоторых структур ин-

терметаллидов, которые были проанализированы в рамках описанного выше нано-

кластерного подхода. Краткий обзор данных соединений приведен в таблице 1. Из 

таблицы 1 видно, что, например, кубическая структура ZrZn22 может быть пред-

ставлена в виде комбинации центрированного икосаэдра (1@12) и центрирован-

ного полиэдра Фриауфа (1@16), которые связаны друг с другом по мотиву струк-

туры фазы Лавеса MgCu2 (mgc-x) (рисунок 4). 
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Таблица 1 

Нанокластерные модели для некоторых интерметаллидов 

Соединение Пр. гр Тип нанокластера Базовая сетка Ссылка 

NaCd2 𝐹𝑑3̅𝑚 1@12@50 + 1@16@44 mgc-x [45] 

ZrZn22 𝐹𝑑3̅𝑚 1@12 + 1@16 mgc-x [46] 

Mg2Al3 𝐹𝑑3̅𝑚 1@12@50 + 1@16@44 mgc-x [47] 

Cd3Cu4 𝐹4̅3𝑚 1@16@52 + 1@12@49 + 

0@6@16@24 

mgc-x [48] 

Li19Na8Ba15 𝑃3̅ 1@16@59@103+ 

1@12@32@92 

Не определена [49] 

Mg2Zn11 𝑃𝑚3̅ 1@12@32 pcu [50] 

Tm3In7Co9 𝑃𝑚3̅ 1@12@32 pcu [50] 

K9NaTl13 𝐼𝑚3̅ 1@12@32 bcu-x [51] 

K8Na3Tl13 𝑅3̅𝑚 1@12@32 fcu [51] 

La4Mo7Al51 𝑃3̅𝑚1 1@12@42 hex [51] 

Sc57Rh13 𝑃𝑚3̅ 1@12@42@92 bcu-x [51] 

 

В рамках данной работы мы рассматриваем интерметаллиды, которые могут 

быть построены из нанокластеров с икосаэдрической симметрией. Это обуслов-

лено тем, что интерметаллиды такого типа многочисленны, отличаются разнообра-

зием строения, и в настоящее время активно изучаются [52-58]. Среди них особый 

интерес вызывают интерметаллиды, в которых оболочки нанокластеров в виде 

дельтаэдров2 с икосаэдрической симметрией располагаются над темплатом – внут-

ренним икосаэдром. Такие нанокластеры ранее были найдены в квазикристаллах 

[50, 59-65]. Другой важный класс – γ-латуни, в которых нанокластеры образованы 

                                                           
2 Дельтаэдр – это полиэдр, все грани которого представляют собой треугольники. 
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четырьмя взаимопроникающими икосаэдрами [66]. Стабилизация икосаэдриче-

ских фаз обусловлена особенностями их зонной структуры (фазы Юм-Розери) [67, 

68]. Кристаллическая структура таких соединений зависит от валентной электрон-

ной концентрации, равной отношению числа валентных электронов к числу ато-

мов. Для анализа базовых сеток в указанных интерметаллидах особый интерес 

представляют фазы Лавеса [7, 69, 70], строение которых также кратко рассмотрено 

ниже. 
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Часть 1.3. Некоторые семейства интерметаллических структур и кристалло-

химические особенности их строения 

1.3.1. Фазы Лавеса 

Фазы Лавеса – интерметаллиды, образующиеся между металлами при отно-

шении их атомных радиусов 1.05–1.67 Å. Такое отношение позволяет атомам раз-

ного размера плотнейшим образом заполнить пространство. В структурах фаз Ла-

веса общего состава АВ2 атомы А имеют КЧА=16 (4А+12В) и атомы В имеют 

КЧВ=12 (6В+6А). 

Структурные типы фаз Лавеса MgCu2 [7], MgZn2 [69] и MgNi2 [70] род-

ственны друг другу, что видно из следующего сопоставления [71]: 

Фаза Лавеса 
Последовательность 

плотно-упакованных слоев 

Тип каркаса, образуе-

мого атомами А 

MgCu2 

MgZn2 

MgNi2 

ABC….                         (к) 

ABAC….                     (гк) 

АВСВАСВС….       (ккгк) 

Алмаз 

Вюртцит 

Карборунд-III 

 

Эти соединения являются прекрасными примерами применимости различ-

ных подходов к описанию структур: как наложения сеток, в виде вязи полиэдров 

или упаковки полиэдров с заполнением всего пространства или, наконец, на основе 

плотнейших упаковок одинаковых шаров [71]. 

В структуре MgCu2 (сF24, a = 7,048 Å, Z = 8) атомы Cu образуют тетраэдры 

Cu4, соединенные друг с другом через вершины в трехмерный каркас, в пустотах 

которого расположены атомы Mg. Каждый атом Mg окружён фриауфовским коор-

динационным многогранником, у которого 16 вершин (12Cu ×2,92 Å и 4Mg ×3,05 

Å). Cu имеет икосаэдрическое окружение (6Mg × 3,05 Å и 6Cu ×2,49 Å ) (рисунок 

6). Структура MgCu2 схожа со структурой СaF2 (флюорит) [72] и может быть пред-

ставлена в виде ГЦК упаковки из атомов Mg, в которой одна половина тетраэдри-

ческих пустот занята атомами Mg, а другая – правильными тетраэдрами Cu4, при-
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нятыми за одну структурную единицу. Другое описание MgCu2 может быть сде-

лано на основе СТ С (алмаз): атомы Mg в структуре располагаются по алмазному 

закону. В каждом оставшемся пустом тетраэдре расположен тетраэдр Cu4, причем 

ребра тетраэдра из атомов Cu параллельны ребрам тетраэдра из атомов Mg [72]. 

Строительными элементами в структурах MgZn2 (hP12, a = 5,18, c = 8,52 Å, Z 

= 4) и MgNi2 (hP24, a = 4,815, c = 15,80 Å, Z = 8) являются колонки тетраэдров, 

соединенных друг с другом последовательно вершинами и основаниями [72]. В 

структуре MgZn2 – колонки бесконечны (проходят через всю структуру) и имеют 

лишь треугольные перемычки [72], отделяющие пустоты, и, содержащие по два 

атома Mg. Координационный многогранник Mg – фриауфовский 16-вершинник [4 

Mg (3,17 и 3,20 Å) и 12Zn (~3,04 Å)]. Атомы и Zn(1), и Zn(2) имеют икосаэдрическое 

окружение (6Mg и 6Zn) [73] (рисунок 7). 

В MgNi2 каждая колонка состоит только из четырех тетраэдров. Такие корот-

кие колонки, сопрягаясь друг с другом, образуют общий каркас, в пустотах кото-

рого находятся пары атомов Mg. Координационные многогранники Mg(1), и Mg(2) 

– фриауфовский 16-вершинник [4 Mg (2,95 и 2,97 Å) и 12 Ni (2,82 – 2,83 Å)]. Атомы 

Ni(1), Ni(2) и Ni(3) имеют икосаэдрическую координацию (6Mg и 6Ni) [73] (рису-

нок 8). 

 

 

а)   б) 

Рисунок 6. Структура MgСu2 (красным цветом выделены атомы Cu, формирую-

щие тетраэдр Cu4): а, б – полиэдры, образующие структуру – икосаэдр 

Cu@Cu6Mg6 (а), полиэдр Фриауфа Mg@Cu12Mg4 (б). 
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а)   б) 

Рисунок 7. Структура MgZn2 (красным цветом выделены атомы Zn, формирую-

щие колонки из тетраэдров): а, б – полиэдры, образующие структуру – икосаэдр 

Zn@Zn6Mg6 (а), полиэдр Фриауфа Mg@Zn12Mg4 (б). 

 

 
а)   б) 

Рисунок 8. Структура MgNi2 (красным цветом выделены атомы Ni, формирую-

щие колонки из тетраэдров); а, б – полиэдры, образующие структуру – икосаэдр 

Ni@Ni6Mg6 (а), полиэдр Фриауфа Ni@Mg12Ni4 (б). 

 

1.3.2. γ-Латунь 

γ-Латунь относится к особому семейству интерметаллидов. Она может быть 

представлена как сверхструктура ОЦК упаковок, имеющая период, равный утроен-

ному периоду маленькой ячейки объемоцентрированного куба, и содержащая 52 

атома (33 × 2 − 2). Структура γ-латуни слегка деформирована вследствие компен-

сации вакантных мест, занимающих позиции (0,0,0) и (1/2,1/2,1/2) в кристалличе-

ской решетке, образовавшихся в результате удаления двух атомов из ячейки. 
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Структуру γ-латуни можно представить в виде объединения 26-атомных кла-

стеров, построенных из последовательности оболочек [74] (рисунок 9а): 

1) внутренний тетраэдр (IT); 

2) внешний тетраэдр, вершины которого находятся над гранями внутреннего тет-

раэдра (OT); 

3) октаэдр, вершины которого расположены над ребрами внешнего тетраэдра (OH); 

4) кубооктаэдр, вершины которого находятся над ребрами октаэдра (CO). 

Альтернативное описание структуры γ-латуни основано на модели stella 

quadrangula [75] (рисунок 9б), а также на системе четырех взаимопроникающих 

икосаэдров [66], центры тяжести которых соответствуют вершинам внешнего тет-

раэдра (рисунок 9в), а вершины внутреннего тетраэдра соответствуют узлам пере-

сечения четырех икосаэдров. 

 

 

a)     б)     в) 

Рисунок 9. Три модели представления 26-атомного кластера γ-латуни: а –после-

довательность четырех вложенных полиэдров; б – stella quadrangula; в – система 

четырех взаимопроникающих икосаэдров. 

 

Существуют также структуры γ-латуни с примитивной кубической (P) и ром-

боэдрической (R) ячейками [76-79]. 

Соединения типа γ-латуни образуются при значении валентной электронной 

концентрации (ВЭК), которая определяется отношением валентных электронов к 

числу атомов, равном 21/13 (e/а). Однако некоторые экспериментальные исследо-

вания показывают, что кубическая фаза γ-латуни имеет значения ВЭК в пределах 



29 

1,59-1,94 (e/а) [67, 68]. Так, ВЭК для Cu5Zn8 и Cu9Al4 равно 1.615 (21/13) e/а, а для 

Al8V5 – 1.94 e/а. 

В системе Pd-Zn-Al была найдена фаза γ-латуни (Pd1-xZnx)18(Zn1-yAly)86-x [66] 

с пространственной группой F4̅3m, представленная как 2 × 2 × 2 сверхструктура 

γ-латуни Pd2+xZn11-x. Согласно литературным данным [80], кластеры, формирую-

щие структуру γ-латуни (т.е. сверхструктуру γ-латуни), могут включать в себя сле-

дующие типы (рисунок 9, 10): 

1) γ-латунь (26 атомов); 

2) BCC (27 атомов); 

3) α-Mn (29 атомов); 

4) Ti2Ni (22 атома). 

 

 

а)     б)     в) 

Рисунок 10. Три типа кластеров, формирующих структуру γ-латуни: а – BCC (27 

атомов) представляет собой центрированный (CC) кластер γ-латуни; б – α-Mn (29 

атомов) представляет собой центрированный кластер (CC) в виде последователь-

ности вложенных полиэдров: тетраэдр (OT), усеченный тетраэдр (ТТ) и кубоокта-

эдр (СО); в – Ti2Ni (22 атома) в виде следующей последовательности вложенных 

полиэдров: октаэдр (ОН), тетраэдр (ОТ) и кубооктаэдр (СО). 

 

Исследования кубических интерметаллидов, относящихся к типу γ-латуни, 

предполагают, что эти структуры близки к квазикристаллам, т.к. направление [110] 

в системе кубической γ-латуни параллельно оси 5-го порядка икосаэдрической или 

10-го порядка додекаэдрической систем квазикристаллов [81-83]. Кроме того, со-

гласно работе [84] комбинация кластеров γ-латуни и Ti2Ni реализуется в классе ап-

проксимантов икосаэдрических квазикристаллов Куо. К данному классу относят 
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сплавы переходных металлов Ti, Zr и Hf с Ni, Pd и Pt; эти структуры можно пред-

ставить в виде двух взаимопроникающих алмазных сеток. 

 

1.3.3. Квазикристаллы 

Особенностями структуры квазикристаллов является сочетание осей симмет-

рии 5-го, 7-го, 8-го, 10-го, 12-го и более высоких порядков, запрещенных в класси-

ческой кристаллохимии, с дальним упорядочением, при отсутствии периодичности 

по трем пространственным измерениям. Со времен первоначального открытия ико-

саэдрического квазикристалла в 1984 году Д. Шехтманом [85] в быстрозакаленном 

сплаве Al-Mn синтезировано большое количество металлических сплавов, имею-

щих квазикристаллическую структуру. Они, как правило, состоят из атомов ме-

талла и (иногда) кремния: Al-Li-Cu, Al-Pd-Mn, Zn-Mg-Y, Al-Cu-Co-Si, Al-Ni-Co, 

Au-Na-Si и т.д. 

Для приближенного описания строения квазикристаллов используют перио-

дические структуры, аппроксимирующие атомное строение квазикристалла в огра-

ниченной области пространства [86], такие структуры принято называть кристал-

лическими аппроксимантами. В структурном отношении они представляют собой 

трехмерные кристаллы, построенные из таких же атомных кластеров, что и соот-

ветствующий квазикристалл, но упакованных периодически. Таким образом, раз-

личие строения квазикристаллов и аппроксимирующих фаз заключается в способе 

организации дальнего порядка (квазипериодичность и периодичность), в то время 

как ближний порядок в окружении атомов изменяется незначительно. 

Наибольшее распространение получили икосаэдрические квазикристаллы 

(ИКК), кластеры которых строятся из оболочек в форме икосаэдра и додекаэдра 

[87]. 

ИКК классифицируются по следующим критериям: 

1) базисный элемент сплава; 

2) электронная концентрация (e/a); 

3) локальная атомная конфигурация (атомный кластер); 

4) тип квазирешетки. 
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Согласно первому критерию, икосаэдрические квазикристаллы классифици-

руются в три группы структурных прототипов ИКК [88], а именно, сплавы на ос-

нове Al, на основе Zn и на основе Cd: 

1. Al–Pd–Me (Me = Mn, Re, Ru, Os), Al–Cu–Me (Me = Fe, Ru, Os); 

2. Zn–Mg–Re (Re = Y, Nd, Gd, Ho, Dy, La, Pr, Tb, Ce), Zn–Mg–Hf, Zn–Mg–Zr, Zn –

Mg–Ga; 

3. Cd–Me (Me = Ca, Yb), Cd–Mg–Ca, Cd–Mg–Re (Re = Y, Nd, Eu, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, 

Tm, Yb, Lu). 

Каждой группе ИКК соответствует определенное значение электронной кон-

центрации и фактора атомного размера (𝛿). Отклонение в составе, приводящее к 

изменению e/a и 𝛿 (> 15%), нарушает стабильность икосаэдрических квазикри-

сталлов [89]. Так, значение электронной концентрации квазикристалла со стехио-

метрическим составом Cd25Mg20Re15 сильно отличается от системы Zn-Mg-Re [90], 

a замена Re в системе Zn60Mg30Re10 не приводит к изменению электронной концен-

трации (e/a = 2.15). 

Анализ системы Cd-Mg-Re показал, что Cd-Mg-Yb образует стабильное ква-

зикристаллическое состояние [91]. На фазовой диаграмме состояния системы Cd-

Yb [92] была найдена кубическая структура икосаэдрического квазикристалла 

Cd6Yb [91] с пространственной группой Im3̅ и параметром ячейки а = 1.564 нм. 

Подобная фазовая диаграмма наблюдалась для системы Cd-Ca, состав которой бли-

зок к CaCd6, в работе [65] эта структура была идентифицирована как квазикристалл. 

Данный результат показал, что не только переходные, но и редкоземельные ме-

таллы образуют квазикристаллическое состояние, также было разрушено представ-

ление о том, что для образования ИКК требуется не менее трех различных элемен-

тов. Семейство, к которому принадлежат Cd6Yb, CaCd6 и т.д. обширно, и соотно-

шение M:Cd не обязательно точно равно 1:6. Композиционные различия семейства 

MCd6 вызваны наличием дополнительных атомов Cd, которые расположены в ку-

бических междоузлиях Cd8 [93]. Это приводит к возможности появления вакансий 

и разупорядочения. Авторы [93-96] на основании карт распределения электронных 
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плотностей LnCd6 рассматривают два типа разупорядочения, которые могут ис-

пользоваться для описания позиционно неупорядоченных атомов Cd внутри доде-

каэдрической оболочки. Первый тип разупорядочения вызван вращением неупоря-

доченного тетраэдра вдоль оси второго порядка, что приводит к кубической кон-

фигурации с наполовину заполненными позициями атомов Cd (рисунок 11а). Вто-

рой тип разупорядочения возникает вследствие триплетного расщепления вершин 

тетраэдра, когда оси симметрии третьего порядка тетраэдра не совпадают с про-

странственными диагоналями кубической элементарной ячейки, являющимися для 

нее также осями симметрии 3-го порядка (рисунок 11б). При максимальном рас-

щеплении углов тетраэдра, электронная плотность будет сосредоточиваться в вер-

шинах кубооктаэдра (рисунок 11в). Однако вследствие небольшого надлома квад-

ратных граней кубооктаэдр преобразуется в икосаэдр, причем этот надлом проис-

ходит по непараллельным (неперекрывающимся) диагоналям противоположных 

квадратов и сопровождается укорочением этих диагоналей до размеров, примерно 

равных прочим ребрам прежнего кубооктаэдра. 

Замена Cd на In и Ag в икосаэдрических квазикристаллах Cd84Yb16 и Cd84Ca16 

приводит к формированию устойчивых ИКК In42Ag42Yb16 и In42Ag42Ca16 [65]. Это 

является убедительным доказательством того, что электронная концентрация явля-

ется наиболее важным фактором в управлении стабильностью квазикристалличе-

ской структуры. 

Следующим важным параметром, оказывающим влияние на стабильность 

ИКК, является фактор атомного размера 

𝛿 =  
(𝑟𝐴− 𝑟𝐵)

𝑟𝐴
, 

где 𝑟𝐴 и 𝑟𝐵 –  атомные радиусы атомов А и В. 

Так, для системы Zn-Mg-Al частичная замена атомов Zn (5%) на Mg приводит 

к изменению размеров кристаллической решетки, однако, при этом, не нарушается 

стабильность квазикристалла [97], максимальное значение 𝛿 не должно превышать 

15%. 
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а) 

 

б) 

 

в) 

Рисунок 11. Модели тетраэдрического разупорядочения, найденные в структурах 

LnCd6: а – первый тип разупорядочения; б – второй тип разупорядочения; в - вто-

рой тип разупорядочения с последовательным увеличением тройного расщепле-

ния вершин тетраэдра с образованием кубооктаэдрической конфигурации [93]. 

 

Существует три типа фундаментальных кластеров, которые образуют струк-

туры квазикристаллов и их аппроксимантов: 

1. Икосаэдрические квазикристаллы на основе Al с 1.6  e/a  1.9 принадле-

жат к маккеевскому типу. Впервые кластер Маккея (рисунок 12) был обнаружен в 

системе α-Al-Mn-Si [63, 64]. 

2. Кластер Бергмановского типа (рисунок 13) впервые был обнаружен в 

структуре Mg32(Al,Zn) [62]. К данному типу относят ИКК на основе Zn с 2.1  e/a  

2.4. Аппроксиманты этих квазикристаллов, содержащие только треугольные грани 

и координационные полиэдры с координационными числами (КЧ) 12, 14, 15 и 16 

[98], относят к фазам Франка-Каспера.  

3. В икосаэдрических квазикристаллах сравнительно недавно (2000 г.) был 

открыт кластер Цая [65], который представляет собой 66-атомный нанокластер с 
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внутренней оболочкой в виде додекаэдра, охватывающей центральную тетраэдри-

ческую группу атомов; внешняя 42-атомная оболочка кластера Цая соответствует 

оболочке маккеевского типа (рисунок 14). Особенностью таких квазикристаллов 

является то, что они могут существовать как бинарные системы Cd-Ca и Cd-Yb. 

 

 

           (1)                (2)         (3) 

а)      б) 

Рисунок 12. 54-атомный кластер Маккея: а – во второй оболочке 30 атомов зани-

мают позиции над ребрами внутреннего икосаэдра, формируя икосододекаэдр 

(коричневые шары), а атомы икосаэдрической внешней оболочки расположены 

над двенадцатью пентагональными гранями икосододекаэдра; б – оболочки кла-

стера Маккея: (1) – икосаэдр, (2) – икосододекаэдр, (3) – икосаэдр. 

 

 

(1)           (2)                 (3) 

а)      б) 

Рисунок 13. 44-атомный кластер Бергмана: а – во второй оболочке 20 атомов за-

нимают позиции над гранями внутреннего икосаэдра, формируя додекаэдр (синие 

шары), а атомы икосаэдрической внешней оболочки расположены над двенадца-

тью пентагональными гранями додекаэдра; б – оболочки кластера Бергмана: (1) – 

икосаэдр, (2) – додекаэдр, (3) – икосаэдр. 
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а)      б) 

     

(1)           (2)                   (3)                     (4) 

в) 

Рисунок 14. 66-атомный кластер Цая: а – вторая оболочка (додекаэдр) покрывает 

координационную сферу центрального атома; б – 12 атомов занимают позиции 

над гранями внутреннего додекаэдра (синие шары), формируя икосаэдр (зеленые 

шары), а атомы икосододекаэдрической внешней оболочки расположены над 30 

ребрами икосаэдра; в – оболочки кластера Цая: 

(1) – тетраэдр, (2) – додекаэдр, (3) – икосаэдр, (4) – икосододекаэдр. 
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Часть 1.4. Моделирование структурообразования нанокластеров методом мо-

лекулярной динамики 

Для поиска и отбора наиболее стабильных атомных конфигураций исполь-

зуют различные варианты алгоритмов глобальной оптимизации, в рамках которых 

находят глобальный минимум на поверхности потенциальной энергии (ППЭ). 

Наиболее глубокие минимумы поверхности потенциальной энергии соответствуют 

устойчивым геометрическим конфигурациям нанокластеров. Причем увеличение 

размера нанокластера приводит к возрастанию количества стационарных точек, 

энергии которых близки, в результате чего возникают трудности в выборе того или 

иного нанокластера. 

Для теоретического исследования металлических нанокластеров широко 

применяют метод молекулярной динамики (ММД). Впервые метод молекулярной 

динамики упоминается в работе [99]; благодаря развитию вычислительной техники 

появилась возможность моделировать динамику молекулярных систем, состоящих 

из большого числа частиц. ММД представляет собой численный метод моделиро-

вания, который основан на расчете координат и скоростей атомов в процессе эво-

люции системы во времени. ММД позволяет сгенерировать совокупность конфи-

гураций, которые распределены в соответствии с некоторой статистической функ-

цией распределения, например, согласно микроканоническому распределению. 

Для вычисления действующих сил между атомами, находящимися в силовом 

поле остальных атомов, решают уравнения движения Ньютона с использованием 

некоторого потенциала, который описывает их взаимодействие. 
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1.4.1. Моделирование нанокластеров на основе потенциала Леннарда-Джонса 

Наиболее полно исследованы кластеры, взаимодействие между атомами ко-

торых отвечает потенциалу взаимодействия Леннарда-Джонса [100-111]. Потен-

циал Леннарда-Джонса для взаимодействия между атомами, находящимися на рас-

стоянии rij, определяется следующей формулой: 

𝑼(𝒓𝒊𝒋) = 𝟒𝝐 [(
𝝈

𝒓𝒊𝒋
)

𝟏𝟐

− (
𝝈

𝒓𝒊𝒋
)

𝟔

],  (1) 

где σ – эффективный диаметр атома; 𝝐 – глубина потенциальной ямы. 

В работах [100-102] было замечено, что структура с икосаэдрической сим-

метрией является предпочтительной для кластеров при числе атомов N < 1000 с 

леннард-джонсовским взаимодействием. Кроме того, в работе [102] установлено, 

что при N = 10179 атомов (14 оболочка) происходит переход от структуры с икоса-

эдрической симметрией к структуре с симметрией кубооктаэдра. Согласно работам 

[100, 103, 104], кластеры аргона при N < 1500 имеют структуру с икосаэдрической 

симметрией, а в области N = 1500-3500 происходит переход к структуре кубиче-

ской гранецентрированной решетки. Эксперименты по исследованию заряженных 

кластеров An
+ (А = Ne, Ar, Kr, Xe) [105-111] позволили заключить, что магические3 

числа кластеров с разными сортами атомов зачастую не совпадают. 

  

                                                           
3 Магические числа кластеров – ряд натуральных чисел, соответствующих количеству атомов в 

кластере, при котором кластеры обладают повышенной стабильностью по сравнению с класте-

рами других размеров. 
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1.4.2. Моделирование нанокластеров на основе потенциала Клери-Розато 

Для описания взаимодействия атомов переходных ГЦК и ГПУ металлов при-

меняют многочастичный потенциал Клери-Розато [112]. Потенциальная энергия i-

го атома в этом случае находится с помощью выражения: 

𝑈𝑖 = ∑ 𝐴𝑒𝑥𝑝 (−𝑝 (
𝑟𝑖𝑗

𝑟0
− 1)) − √∑ 𝜉2𝑒𝑥𝑝 (−2𝑞 (

𝑟𝑖𝑗

𝑟0
− 1))𝑗𝑗 ,  (2) 

где A, p, q, 𝜉, r0 – параметры потенциала; rij – расстояние между i-м и j-м атомами. 

 

Потенциал Клери-Розато апробирован в ряде исследований и нашел широкое 

применение в моделировании структур нанокластеров, а также анализе свойств 

структур нанокластеров переходных и благородных металлов [113-116]. В качестве 

иллюстрации ниже нами приведены результаты моделирования некоторых нано-

кластеров, в которых методами молекулярной динамики с использованием потен-

циала Клери-Розато были исследованы их структуры и соответствующие им мини-

мумы потенциальной энергии. 

В работе [113] было показано, что нанокластеры PdN (N < 1000 атомов) и AuN 

(N < 650 атомов) имеют икосаэдрическую симметрию (I) (рисунок 15а). Устойчи-

вой конфигурацией AuN (N > 650 атомов) является нанокластер с симметрией ино-

додекаэдра (I-Dh) (рисунок 15б). Нанокластеры бинарной системы (PdAu)N (N > 

650 атомов) имеют симметрию кубооктаэдра (CO) (рисунок 15в). 

Согласно [114], атомная структура нанокластеров бинарной металлической 

системы CunAu38-n (0 ≤ n ≤ 38) зависит от соотношения атомов данной системы. Из 

литературных данных следует, что структура гомоатомных нанокластеров Cu38 и 

Au38 соответствует нанокластеру с симметрией усеченного октаэдра. Для нанокла-

стеров со стехиометрическим составом CunAu38-n (4 ≤ n ≤ 12) характерна гексаго-

нальная симметрия, для CunAu38-n (13 ≤ n ≤ 17) – пентагональная симметрия, а для 

состава CunAu38-n (18 ≤ n ≤ 37) – октаэдрическая. 
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а)       б)        в) 

Рисунок 15. Структуры нанокластеров с симметрией икосаэдра (а), ино-додека-

эдра (б) и кубооктаэдра (в). 
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Часть 1.5. Соединения, образующиеся в системах Au-Zn, Au-Zn-Mo и Cu-In-

Mn 

Поскольку одной из задач нашего исследования явилось прогнозирование и 

синтез новых интерметаллидов, то в настоящей части мы рассмотрим системы с 

известными к настоящему времени соединениями, реализующиеся в системах Au-

Zn, Au-Zn-Mo и Cu-In-Mn, в которых были обнаружены полученные нами интер-

металлиды. 

 

1.5.1. Двойные соединения системы Au-Zn 

Фазовая диаграмма состояния для бинарной системы Au-Zn в интервале кон-

центраций от 0 до 100% ат. % Zn представлена на рисунке 16 по данным обзорных 

работ [117-119]. 

 

 

Рисунок 16. Фазовая диаграмма бинарной системы Au-Zn [117]. 
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Исследование характера взаимодействия Au и Zn, а также структур образую-

щихся фаз приведены в ряде работ [117-130]. В таблице 2 указаны образующиеся 

фазы при взаимодействии Au и Zn [117]. Следует отметить, что до сих пор не опре-

делены кристаллические структуры интерметаллидов, принадлежащие системе Au-

Zn с фазами α1, β1, δ, γ3 и ε’. 

 

Таблица 2 

Возможные фазы в системе Au-Zn [117] 

Фаза Состав Символ Пирсона Прототип Пр. группа 

(Au) 0 ~ 33 cF4 Cu 𝐹𝑚3̅𝑚 

α3 10 ~ 19.5 … Cu3Pd 𝑃𝑛2𝑛 или 𝑃𝑛𝑚𝑛 

α1 20.5 ~ 28.5 … … … 

α’
2 23 ~24 tI64 … 𝐼41/𝑎𝑐𝑑 

α2 24.5 ~25.5 oC32 … 𝐴𝑏𝑎𝑚 (𝐶𝑚𝑐𝑎) 

Au5Zn3 37.5 … … 𝐼𝑏𝑎𝑚 

β’ 38 ~57 cP2 CsCl 𝑃𝑚3̅𝑚 

β1 49 ~51 … … … 

δ 56 … … … 

γ 62.5 ~76 … Cu5Zn8/Cr5Al8 … 

γ2 75 ~76 cP32 H3U 𝑃𝑛3̅𝑚 

γ3 78 ~83.5 … … … 

ε 84 ~89 hP2 Mg 𝑃63/𝑚𝑚𝑐 

ε’ 84 ~86 … … … 

(Zn) 92.5 ~100 hP2 Mg 𝑃63/𝑚𝑚𝑐 

 

В системе Au-Zn до начала наших исследований было известно одиннадцать 

стехиометрических соединений, кристаллографические параметры которых пред-

ставлены в таблице 3. Три из них - Au3Zn (пр. гр. 𝐴𝑐𝑎𝑚) [120], Au5Zn3 (пр. гр. 𝐼𝑏𝑎𝑚) 

[120] и Au3Zn (пр. гр. 𝐼41/𝑎𝑐𝑑) [121] – кристаллизуются в новых, а остальные – в 
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известных структурных типах. Однако, в большинстве случаев, авторами структур-

ных работ не был проведен детальный кристаллохимический анализ полученных 

ими интерметаллидов. Исключение составляют Au5Zn8 (пр. гр. 𝑅3𝑚) [122] и AuZn3 

(𝑃𝑚3̅𝑛) [123]. Впервые в работе [124] была выявлена принадлежность Au5Zn8 (пр. 

гр. 𝐼𝑏𝑎𝑚) к соединениям типа γ-латуни. Далее в [122] при помощи методов рентге-

ноструктурного и термического анализа было показано, что в интервале концен-

траций 60 до 66 ат. % Zn при 300°С образуется ромбоэдрическая структура γ-ла-

туни; Кроме того, в структуре Au5Zn8 также был найден 26-атомный кластер γ-ла-

туни (рисунок 17а). Согласно [123], в AuZn3 (𝑃𝑚3̅𝑛) были выявлены строительные 

блоки в виде икосаэдров (рисунок 17б). 

 

Таблица 3 

Кристаллографические параметры соединений в системе Au-Zn 

Соединение Структурный тип 
Пр. 

группа 

Параметры ячейки, Å 

a b c 

Au78Zn22 [125] Cu 𝐹𝑚3̅𝑚 4.034 4.034 4.034 

Au3Zn [121] Cu3Pd 𝑃𝑛𝑛𝑚 24.17 4.017 16.217 

Au3Zn [121] Au3Zn 𝐼41/𝑎𝑐𝑑 5.586 5.586 33.410 

Au2.84Zn1.16 [126] SrPb3 𝑃4/𝑚𝑚𝑚 3.999 3.999 4.064 

Au3Zn [120] Au3Zn 𝐴𝑐𝑎𝑚 5.574 5.583 16.616 

Au5Zn3 [120] Au5Zn3 𝐼𝑏𝑎𝑚 6.345 8.971 4.486 

AuZn [127] CsCl 𝑃𝑚3̅𝑚 3.190 3.190 3.190 

Au5Zn8 [122] Cr5Al8 𝑅3𝑚 13.134 13.134 8.110 

AuZn3 [128] UH3 𝑃𝑚3̅𝑛 7.92 7.92 7.92 

Au12Zn88 [129] Mg 𝑃63/𝑚𝑚𝑐 2.812 2.812 4.372 

Au2.5Zn1.5 [130] Au(Au0.5Zn0.5)3 𝑃𝑚𝑐21 6.345 8.971 4.486 
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а)       б) 

Рисунок 17. 26-атомный нанокластер γ-латуни, выделенный в структуре Au5Zn8 

[122] (а); икосаэдры в виде строительных блоков в структуре AuZn3 (б). 

 

1.5.2. Тройные соединения систем Au-Zn-Mo и Cu-In-Mn 

В системе Au-Zn-Mo до начала настоящих исследований не было известно ни 

одного интерметаллида. В свою очередь в системе Cu-In-Mn найдено три соедине-

ния: Cu4InMn [131], Cu2InMn [132] и Cu2InMn [133] (таблица 4). 

 

Таблица 4 

Тройные соединения в системе Cu-In-Mn 

Соединение Структурный тип Пр. группа 
Параметры ячейки, Å 

a b c 

Cu4InMn [131] MgZn2 𝑃63𝑚𝑐 4.971 4.971 7.940 

Cu2InMn [132] Cu2MnAl 𝐹𝑚3̅𝑚 6.206 6.206 6.206 

Cu2InMn [133] - 𝐹4̅3𝑚 6.187 6.187 6.187 

 

В работе [131] были проведены синтез, исследование кристаллической струк-

туры и изучение магнитных свойств Cu4InMn. В свою очередь для Cu2InMn изу-

чены только магнитные свойства [132, 133]. Согласно [131], кристаллическая 

структура Cu4InMn принадлежит к гексагональной сингонии и представляет собой 
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структурный тип MgZn2 (фаза Лавеса). Структурный мотив Cu4InMn может быть 

представлен в виде бесконечных цепочек Cu4 или связывания координационных 

полиэдров в виде полиэдра Фриауфа и икосаэдра (рисунок 18). 

 

 
а)     б) 

Рисунок 18. Два представления структуры Cu4InMn: а – в виде колонн из тетраэд-

ров Cu4, связанных друг с другом через общие вершины или грани; б – связыва-

ние полиэдров Фриауфа (Mn@Cu12In4 и In@Cu12Mn4) и икосаэдров 

(Cu@Cu6Mn3In3). 
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Глава 2. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

 

 

 

Часть 2.1. Объекты исследования 

В качестве объектов исследования нами были рассмотрены все известные к 

настоящему времени кристаллические структуры интерметаллидов, которые обра-

зованы атомами металлов, расположенными ниже границы Цинтля. Общий объем 

кристаллоструктурной информации (27972 интерметаллида) был получен из Банка 

данных по неорганическим соединениям (БДНС, выпуск 2014/2) [2] и базы данных 

Пирсона (2010/2011 гг.) [3]. Дополнительно была отобрана информация по интер-

металлидам, которые содержат связные атомные фрагменты в виде икосаэдров, до-

декаэдров, кластеров Бергмана и γ-латуни (таблица 7). 

Отбор структур (фактор расходимости Rf ≤ 10%) осуществляли при помощи 

комплекса программ ToposPro [19]. 

 

Таблица 7 

Изученные интерметаллиды, содержащие определенные типы нанокла-

стеров 

Тип 

нанокластера 

Нанокластерные  

конфигурации 

Первичные  

нанокластеры 

Количество  

нанокластеров 

Количество  

интерметаллидов 

Количество  

нанокластеров 

Количество  

интерметаллидов 

Икосаэдр  

(ico) 
5549 3600 1556 1528 

Додекаэдр 

(dod) 
300 222 0 0 

Кластер  

Бергмана 
218 183 164 137 

Кластер  

γ-латуни 
8371 5918 702 576 
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Кроме того, нами был проведен синтез и структурный анализ трех новых ин-

терметаллидов Au10Mo4Zn89, AuZn2.1 и Cu2InMn, а также моделирование методом 

молекулярной динамики монометаллических нанокластеров CuN (N = 4-100 ато-

мов) и Ag26. 
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Часть 2.2. Методы исследования 

2.2.1. Кристаллохимический анализ интерметаллидов 

Автоматизированный геометрический и топологический анализ кристалли-

ческих структур интерметаллидов с использованием комплекса программ ToposPro 

[19] включал следующие стадии: 

(I) Расчет матрицы смежности структуры и выделение простейших полиэд-

рических структурных единиц с помощью программы AutoCN (§ 1.1.2.1).  

(II) Расчет топологических индексов (координационная последовательность, 

точечный и вершинный символы) и классификация атомных сеток с помощью про-

граммы ADS (§ 1.1.2.2). 

(III) Поиск нанокластерных фрагментов в атомных сетках с использованием 

алгоритма выделения конечных подграфов в бесконечных периодических графах 

[19]. 

(IV) Нанокластерное моделирование структур интерметаллидов (§ 1.2.3). 

Для определения состава и строения нанокластеров, формирующих струк-

туру интерметаллида, использовали нанокластерную модель (§ 1.2.3). 

В соответствии с указанными выше принципами нанокластерного моделиро-

вания, рассмотрим подробнее структуру синтезированного нами соединения 

AuZn2.1. Первым шагом идентификации нанокластеров является выявление их цен-

тральных атомов; согласно принципам 2-3 таковыми являются атомы Au3, находя-

щиеся в наиболее симметричных позициях Уайкова 1а и КЧ = 10. В результате мы 

получаем не проникающие друг в друга нанокластеры А состава 1@10@38, содер-

жащие 15 атомов Au и 34 атома Zn (рисунок 19а). 

Повторяя процедуру для оставшихся атомов структуры, которые не принад-

лежат нанокластеру 1@10@38, находим нанокластеры B состава 1@12@43 с цен-

тральным атомом Au10 в наиболее симметричных позициях Уайкова 3с и КЧ = 12, 

содержащие 18 атомов Au и 37 атомов Zn (рисунок 19б). Оставшиеся атомы струк-

туры (Zn11, Zn19, Zn26, Au5, Au14, Au15 и Au18) играют роль спейсеров. в виде 

двух разупорядоченных икосаэдров с центрами в позициях 6d (рисунок 20). 
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Способ представления структуры AuZn2.1 путем объединения первичных на-

нокластеров 1@10@38 и 1@12@43 в строительные единицы состава АB2, которые 

формируют супракластер, микроцепь и микрослой, показан на рисунок 21. После-

довательная конденсация микрослоев порождает микрокаркас, предопределяющий 

топологию сетки кристалла (рисунок 22). Базовая сетка интерметаллида AuZn2.1 со-

ответствует неизвестной к настоящему времени топологии с точечным символом 

(317.427.530.617)3(3
3.43.56.615.8)(34.44.52)6(3

9.410.52)6; КЧ узлов сетки равны 5, 7, 8 и 14. 

 

 
a)        б) 

Рисунок 19. Нанокластеры 1@10@38 состава Au@Zn10@Au14Zn24 (а) и 

1@12@43 состава Au@Au1Zn11@Au17Zn26 (б) в структуре AuZn2.1. 

 

 

a)        б) 

Рисунок 20. Разупорядоченные икосаэдры Zn@Zn8Au4 (а) и Au@Au4Zn8 (б). 
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a) 

 

б) 

 

в) 

Рисунок 21. Конденсация нанокластеров 1@10@38 и 1@12@43 в супракластер 

АB2 (а); связывание супракластеров АB2 в микроцепь (б) и микрослой (в). 
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Рисунок 22. Упрощение структуры интерметаллида AuZn2.1 до 5,7,8,14-координи-

рованной базовой сетки с точечным символом 

(317.427.530.617)3(3
3.43.56.615.8)(34.44.52)6(3

9.410.52)6. 

 

Поиск нанокластерных фрагментов в атомных сетках интерметаллидов осу-

ществляли с использованием алгоритма выделения конечных подграфов в беско-

нечных периодических графах, реализованного в ToposPro [19]. Для нанокластер-

ного фрагмента (графа нанокластера), выделенного в атомной сетке интерметал-

лида согласно принципу 1 нанокластерного анализа, мы используем термин нано-

кластерная конфигурация. Произвольный фрагмент атомной сетки интерметал-

лида, выделенный без учета принципов 1-7 нанокластерного анализа, мы называем 

атомной конфигурацией (рисунок 23). 

 

 

а)           б)         в) 

Рисунок 23. Атомная сетка структуры NaCd2 (а), красным цветом выделена нано-

кластерная конфигурация в виде 26-атомного кластера γ-латуни (б), а синим – 

177-атомная конфигурация (в). 
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2.2.2. Моделирование нанокластеров CuN (N = 4-100 атомов) методом молеку-

лярной динамики 

МД моделирование структур CuN проводили с использованием программного 

обеспечения Cluster Evolution [134]. Начальные конфигурации соответствовали 

кластерам Леннарда-Джонса [135]. Моделирование монометаллических CuN (N = 

4-100 атомов) нанокластеров проводили в силовом поле, описываемом многоча-

стичным потенциалом Клери-Розато [136], построенном в рамках модели сильной 

связи. Параметры потенциала Клери-Розато были взяты из работы [136]. Темпера-

туру в процессе моделирования определяли из средней кинетической энергии ато-

мов, которую рассчитывали по алгоритму Верле в скоростной форме [137] с вре-

менным шагом Δt = 1.0 фс. Нанокластерные структуры меди были получены путем 

моделирования постепенного охлаждения частиц меди различного размера от 10 К 

до 0.5 К с шагом 0.5 К/пс. Дополнительно проводили релаксацию полученных 

структур при нулевой температуре в течение 10 пс. Процесс структурирования на-

нокластеров исследовали при постоянной энергии (микроканонический ансамбль). 

Моделирование микроканонического ансамбля проводили по алгоритму Беренд-

сена [138]. 

 

2.2.3. Исходные вещества, методы синтеза и анализа интерметаллидов 

Для приготовления образцов использовали следующие металлы в компакт-

ном состоянии cо значениями номинальных частот ≥ 99.9%: Au (0.3 г), Mo (0.3 г) и 

Zn (0.3г) – для синтеза Au10Mo4Zn89, Au (0.3 г) и Zn (0.3г) – для синтеза AuZn2.1, Cu 

(0.28 г), In (0.37 г) и Mn (0.15 г) – для синтеза Cu2InMn. 

Cu2MnIn получали путем прямого сплавления трех исходных компонентов. 

Стадия загрузки металлов в танталовый контейнер сопровождалась последующей 

аргонно-дуговой сваркой. Далее контейнер перемещали в печь сопротивления с по-

следующим нагреванием со скоростью 10°C/мин до 900°С. Длительность вы-

держки по достижении окончательной температуры составила 30 минут. Охлажде-

ние образца проводили с шагом 0.2°C/мин до 350°C, после чего печь выключали. 
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После завершения охлаждения до комнатной температуры образец был легко из-

влечен из танталового контейнера. Монокристаллы были извлечены механическим 

путем из фрагментированных сплавов с использованием оптического микроскопа 

Leica DM4000 M, Leica Microsystems Wetzlar GmbH. Рентгеновские дифракцион-

ные данные для структуры Cu2InMn были получены при комнатной температуре (T 

= 298 K) на дифрактометре Kappa APEXII, Bruker AXS GmbH, оснащенном двух-

координатным CCD детектором с монохроматизированным источником MoKα-из-

лучения (λ = 0.71073Å). Поглощение учтено эмпирически по программе SADABS 

[139]. Решение структуры прямым методом и уточнение анизотропных смещений 

атомов методом наименьших квадратов проводили с помощью программы 

SHELXL-97 [140]. 

Синтез интерметаллических соединений Au10Mo4Zn89 и AuZn2.1 проводили 

путем прямого сплавления соответствующих металлов с определенной навеской в 

электрической печи сопротивления в кварцевых эвакуированных ампулах в атмо-

сфере аргона и выдерживали два часа (Au10Mo4Zn89) и 12 часов (AuZn2.1) при тем-

пературе ≈ 1000°С. Далее для Au10Mo4Zn89 температура была снижена до 430°С, 

после чего образец был выдержан при данной температуре в течение пяти дней. По 

истечении срока отжига ампулу с Au10Mo4Zn89 закаливали в ледяной воде. Охла-

ждение AuZn2.1 проводили в течение 16 дней. Съемка монокристаллов Au10Mo4Zn89 

и AuZn2.1 проведена на дифрактометре Xcalibur, Oxford Diffraction Ltd, оснащенном 

детектором EOS, при комнатной температуре с использованием излучения MoKα (λ 

= 0.71073Å). Первичную обработку дифракционных данных для Au10Mo4Zn89 и 

AuZn2.1 проводили с помощью программы CrysAlis [141]. Все расчеты по расшиф-

ровке структур Au10Mo4Zn89 и AuZn2.1 были проведены с помощью комплекса про-

грамм Jana2006 [142]. 

Расчеты зонной структуры Au10Mo4Zn89 выполняли в рамках теории функци-

онала плотности с использованием линеаризованного метода маффин-тин орбита-

лей (LMTO) в приближении атомной сферы (LMTO-ASA) в экранированном базисе 

сильной связи (TB-LMTO) [143]. В орбитальный базис были включены орбитали, 

соответствующие 5s-, 5p- и 5d-состояниям Au, 4s- и 4p-состояниям Zn, а также 5s-, 
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5p- и 4d-состояниям Mo. Интегрирование методом тетраэдров осуществляли по 

сетке k-точек в обратном пространстве с числом точек 8 × 8 × 8. 
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Часть 2.3. Результаты исследования 

2.3.1. Кристаллохимическая систематика интерметаллидов 

2.3.1.1. Топологическая и геометрическая классификация интерметаллидов 

Распределение 27972 кристаллических структур интерметаллидов по наибо-

лее распространенным топологическим типам представлено в таблице П. 1 приве-

дены номенклатурные обозначения сеток (§ 1.1.2.3), примеры структур, координа-

ционные числа узлов и общее количество интерметаллидов. В таблице П. 2-4 при-

ведена информация о распределении 27972 интерметаллидов и их топологических 

типов (2342 прототипа) по 14 решеткам Бравэ, кристаллическим классам, а также 

пространственным группам симметрии. 

 

2.3.1.2. Классификация интерметаллидов по топологическим типам нанокла-

стеров 

Согласно строго определенному алгоритму, который основан на принципах 

нанокластерного моделирования (§ 1.2.3), мы проанализировали 27972 интерметал-

лида. При их анализе использовали кристаллографические данные, соответствую-

щие упорядоченной модели строения, т.е. при расчете числа атомов в нанокласте-

рах статистические позиции считали полностью заселенными основными атомами. 

Автоматизированная процедура выделения нанокластеров в структурах интерме-

таллидов позволила выделить все возможные атомные конфигурации в виде поли-

эдрических и полиоболочечных нанокластеров. Результатом нанокластерной клас-

сификации интерметаллидов явилось создание нами базы данных 2017 топологи-

ческих типов нанокластеров (TTN-коллекции). TTN-коллекция содержит следую-

щую информацию по каждому нанокластеру: 

– имя нанокластера представлено в виде линейной цепочки символов 

N1@N2@N3..., где N соответствует количеству атомов в оболочках 1, 2, 3…; сим-
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вол «@» используется в качестве разделителя оболочек нанокластера. Топологиче-

ски различные нанокластеры с одинаковым составом N1@N2@N3... приведены как 

model1, model2 и т.д. 

– структурно-топологические характеристики графа нанокластера (коорди-

наты атомов, атомный граф, количество вершин, граней, ребер); 

– химический состав нанокластера; 

– встречаемость нанокластера в структурах интерметаллидов (список кодов 

соединений в БДНС и базе данных Пирсона). 

Например, нанокластер состава 1@12@32 имеет четыре топологические мо-

дификации, две из которых, 1@12@32_model1 и 1@12@32_model3, приведены на 

рисунке 24. Оба нанокластера являются двухоболочечными центрированными, со-

стоящими из 12 и 32 атомов, однако их графы различны. В частности, нанокластер 

1@12@32_model1 реализуется в виде атомной конфигурации и первичного нано-

кластера в 25 и 2 интерметаллидах, соответственно. 

 

 

а)        б) 

Рисунок 24. Две топологические модификации нанокластера 1@12@32: а – нано-

кластер 1@12@32_model1 состава Hg@Hg12@Hg20Rb12 в Rb3Hg20; б – нанокла-

стер 1@12@32_model3 состава Tl@Tl12@K26Na6 в Na3K8Tl13. 
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2.3.1.2.1. Нанокластеры на основе икосаэдра 

Для описания локального связывания икосаэдров (LBico) нами предложен 

дескриптор С𝑒𝑛𝑡𝑒𝑟@𝑠ℎ𝑒𝑙𝑙𝑣,𝑒,𝑓,𝑏
𝐶𝑁 , где Center = 0 или 1 для нецентрированных и цен-

трированных нанокластеров, соответственно; shell – символ, обозначающий тип 

оболочки; CN – координационное число центрального нанокластера, которое опре-

деляется суммой a1 + a2 + a3 +…, где числа a1, a2, a3, … указывают количество 

нанокластеров, однотипно связанных с центральным нанокластером. Существует 

четыре типа связывания икосаэдров друг с другом: через общие вершины, ребра, 

грани и межкластерные связи; указанные типы обозначаются символами v, e, f и b, 

соответственно. В качестве примера рассмотрим тип связывания икосаэдров в кри-

сталлической структуре Mo3Zr [144] (СТ Cr3Si). Согласно дескриптору 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6 , 

центрированный икосаэдр в Mo3Zr связан с восемью и шестью смежными икосаэд-

рами через одну общую треугольную грань (1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

8 ) и одно общее ребро 

(1@𝑖𝑐𝑜𝑒1
6 ), соответственно (рисунок 25а). Указанным способом икосаэдры связаны 

друг с другом по мотиву объемно-центрированной кубической (bcu-x) базовой 

сетки (рисунок 25б). 

В таблице П. 5 и таблице П. 6 представлено распределение 1528 интерметал-

лидов, содержащих первичные нанокластеры в виде икосаэдров, по 21 топологиче-

скому типу базовых сеток. Для каждого топологического типа базовой сетки при-

ведено номенклатурное обозначение, тип локального связывания икосаэдров, при-

меры кристаллических структур. 

Химический состав 414 полностью упорядоченных бинарных и тернарных 

интерметаллидов, построенных из икосаэдров, представлен в таблице П. 7 и таб-

лице П. 8. 
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а) 

 

б) 

Рисунок 25. Способ связывания икосаэдров в структуре Mo3Zr: а – нанокластер 

Zr@Mo12 (слева) и составляющие (в центре) супракластера 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  (справа), 

где центральный икосаэдр связан с окружающими его икосаэдрами через общие 

грани (1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

8 ) и ребра (1@𝑖𝑐𝑜𝑒1
6 ); б – последовательная конденсация супракла-

стеров 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  в цепи, слои и трехмерный каркас, который предопределяет 

bcu-x мотив базовый сетки. 

 

2.3.1.2.2. Нанокластеры на основе пентагондодекаэдра 

Распределение установленных dod-нанокластеров по точечным группам сим-

метрии представлено в таблице П. 9. Для сравнения в ней дано также аналогичное 

распределение для 5549 ico-нанокластеров в 3600 структурах интерметаллидов. 

Приведены примеры первичных нанокластеров кристаллических структур с обо-

лочками в виде дельтаэдров D32, D42 и D50. Основные структурные данные кри-

сталлических структур, содержащих дельтаэдры D32, D42 и D50, которые образо-

ваны на дельтаэдрах-темплатах, приведены в таблице П. 10. Для выделенной 

группы кристаллических структур геометрические и топологические характери-

стики дельтаэдров D32, D42 и D50 приведены в таблице П. 11. В таблице П. 12 для 
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трех структур с дельтаэдрами D32, D42 и D50 приведены координационные после-

довательности {Nk} атомов. 

 

2.3.1.2.3. Нанокластеры на основе кластера Бергмана 

Способы локального и глобального связывания первичных нанокластеров 

Бергмановского типа (§ 1.3.3) представлены в таблице П. 13. Также приведено об-

щее количество интерметаллидов, относящихся к соответствующему топологиче-

скому типу локального связывания нанокластеров Бергмана. Для каждого тополо-

гического типа приведено номенклатурное обозначение, а также общее количество 

интерметаллидов, принадлежащих этому типу. 

 

2.3.1.2.4. Нанокластеры на основе кластера γ-латуни 

В таблице П. 14 приведены модели построения 576 кристаллических струк-

тур интерметаллидов, которые содержат первичные нанокластеры типа γ-латуни (§ 

1.3.2), номенклатурные обозначения базовых сеток, примеры структур, а также их 

пространственные группы симметрии и позиции Уайкова. В таблице П. 15 пред-

ставлена информация о сравнительном структурном описании выделенной группы 

соединений, которые были предложены авторами оригинальных структурных ра-

бот и нами на основе нанокластерного анализа. Для каждого соединения приведен 

соответствующий числовой код, характерный для БДНС и базы данных Пирсона. 

Распределение химических элементов по полиэдрическим оболочкам кластера γ-

латуни приведено в таблице П. 16. 

 

2.3.2. Результаты МД моделирования нанокластеров CuN 

В таблице П. 18 приведены геометрические и топологические характери-

стики монометаллических МД оптимизированных нанокластеров CuN, кроме того, 

в таблице П. 19 размещена информация о встречаемости в структурах интерметал-

лидов атомных конфигураций, топологически эквивалентных модельным нанокла-

стерам CuN. 
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2.3.3. Особенности строения Au10Mo4Zn89, AuZn2.1 и Cu2InMn 

Рентгеноструктурное исследование полученных образцов монокристаллов 

показало, что Au10Mo4Zn89 и Cu2InMn кристаллизуются в кубической сингонии, а 

AuZn2.1 – в гексагональной сингонии. Кристаллографические данные и координаты 

атомов указанных структур приведены в таблице П. 20 и таблице П. 21, соответ-

ственно. 

Для структуры Au10Mo4Zn89 нами были рассчитаны плотность электронных 

состояний (DOS) и плотность заселенности перекрывания кристаллических орби-

талей (–COHP). Результаты расчетов DOS и –COHP приведены на рисунке 26. 

 

 

Рисунок 26. Рассчитанные DOS и –COHP в структуре Au10Mo4Zn89; уровень 

Ферми показан горизонтальной пунктирной линией. 
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Глава 3. ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

 

 

 

Часть 3.1. Геометрико-топологическая систематика интерметаллидов 

3.1.1. Распределение интерметаллидов по топологическим типам 

Результаты топологической систематики 27972 интерметаллидов, отобран-

ных из Банка структурных данных по неорганическим соединениям и базы данных 

Пирсона показывают, что они кристаллизуются в 2342 различных топологических 

типах. Подчеркнем, что топологический тип включает в себя атомные сетки, име-

ющие одинаковую топологию независимо от пространственной симметрии самой 

сетки, в связи с чем один топологический тип может включать в себя несколько 

структурных типов. В среднем на один топологический тип приходится 12 интер-

металлидов. Распределение 27972 интерметаллидов по 2342 топологическим типам 

(таблица П. 1) показывает, что преобладают 12- (fcu, hcp), 14- (bcu-x), 12, 16- (mgc-

x) и 12, 12, 16- (mgz-x) координированные сетки (рисунок 27). 

Сравнение распределений интерметаллидов по 14 решеткам Бравэ, кристал-

лическим классам, а также пространственным группам симметрии показывает, что 

менее симметричные структуры интерметаллидов встречаются реже, чем струк-

туры с более высокой симметрией (таблицы П. 2-4). В свою очередь, распределение 

топологических типов интерметаллидов по 14 решеткам Бравэ (таблица П. 2) пока-

зывает, что низкосимметричные структуры (триклинные (a), моноклинные (m) и 

ромбические (o)) реализуются в 53% случаев (1240 соединений), в то время как вы-

сокосимметричные структуры (тетрагональные (t), гексагональные (h) и кубиче-

ские (c)) характерны для 1102 представителей. Установлено, что кристаллографи-

ческая симметрия интерметаллидов Oh (𝑚3̅𝑚) реализуется чаще всего (приблизи-

тельно в 30% случаев); D6h (6/𝑚𝑚𝑚) занимает второе место (18%), а D4h (4/𝑚𝑚𝑚) 

– третье (16%) место (таблица П. 3). Характерными кристаллическими классами 

топологических типов интерметаллидов являются D2h (𝑚𝑚𝑚), C2h (2/𝑚) и D4h 
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(4/𝑚𝑚𝑚), которые реализуются соответственно в 32%, 14% и 12% случаев (таб-

лица П. 3). Всего для кристаллических структур интерметаллидов и их топологи-

ческих типов установлено соответственно 264 и 216 пространственных групп сим-

метрии (таблица П. 4). 

 

 
а)            б)           в) 

 
г)            д) 

Рисунок 27. Наиболее часто встречающиеся сетки интерметаллидов и примеры 

соединений, в которых они реализуются: а – сетка атомов Ca и Hg в Ca3Hg – гра-

нецентрированная кубическая решетка (fcu); б – сетка атомов Li и Hg в LiHg3 – 

гексагональная плотнейшая упаковка  (hcp); в – сетка атомов Tl и Bi в TlBi – объ-

емноцентрированная кубическая решетка (bcu-x); г – сетка атомов Mg и Сu в фазе 

Лавеса MgCu2 – (mgc-x); д – сетка атомов Mg и Zn в фазе Лавеса MgZn2 – (mgz-x). 

 

3.1.2. Коллекция топологических типов нанокластеров 

Результаты проведенной нами систематики интерметаллидов по критерию 

сходства образуемых ими нанокластеров внесены в базу данных по топологиче-

ским типам нанокластеров комплекса ToposPro. В результате были получены сле-

дующие статистические данные: 

– общее число топологически различных нанокластеров равно 2017; число 

центрированных нанокластеров – 1269, нецентрированных – 748. 

– количество оболочек в нанокластерах варьирует в диапазоне 1-4; число од-

нооболочечных нанокластеров (координационных полиэдров) равно 1006, двухо-

болочечных – 857, трехоболочечных – 150 и четырехоболочечных – 4. На примере 

анализа химического состава простых координационных полиэдров – тетраэдра, 
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треугольной бипирамиды, октаэдра, куба и додекаэдра можно видеть, что химиче-

ский состав КП не однозначно определяет его форму (рисунок 28, таблица П. 22). 

Так, например, в таблице 21 показано, что Al является наиболее распространенным 

элементом в формировании октаэдра (19.6%) и тетраэдра (10.7%), в формировании 

треугольной бипирамиды (9.5%) и куба (6.3%) Al занимает третье место. Однако 

следует заметить, что если в формировании тетраэдра, треугольной бипирамиды, 

октаэдра и куба чаще всего выступают атомы p-, d-, f- металлов, то для додекаэдра 

– атомы s-металлов. Далее (§ 3.2.1.2 и 3.2.4.6) нами будет подробно проведен ана-

лиз химического состава нанокластеров в виде икосаэдра и кластера γ-латуни (дву-

хоболочечный нанокластер). Очень редкие четырехоболочечные нанокластеры 

были найдены в Pt64Cd326.4 (0@Cd4@Cd18Pt4@Cd54Pt4@Cd136Pt36, 256 атомов) 

[145], Gd117Fe52Ge112 (Gd@Fe12@Gd24Ge18@Gd48Ge38@Gd78Ge72Fe24, 315 ато-

мов) [146], Cu9Ga46V11 (Pr@Co12Sn6@Pr24Sn18@Pr54Sn32@Pr72Sn96Co24, 339 

атомов) [147] и Pr117Co57Sn112 (Ga@Ga12@Ga48V8@Ga80V18Cu36@ Ga156Cu18 

V32, 409 атомов) [148]. 

– типичными внутренними полиэдрами, на которых основаны полиоболочеч-

ные нецентрированные нанокластеры, являются полиэдры в форме октаэдра (35%), 

двух вложенных тетраэдров (22%), тетраэдра (21%) и треугольной бипирамиды 

(7%); полиоболочечные центрированные нанокластеры чаще всего основаны на 

атомах с координационными полиэдрами в форме икосаэдра (28%), 14-вершинника 

(12%), 11-вершинника (10%) и 10-вершинника (9%) (рисунок 29). 

– в большинстве случаев встречаемость нанокластеров в структурах интер-

металлидов определяется их размерами – чем меньше число атомов в нанокластере, 

тем чаще его встречаемость. 

 



63 

 
а)             б) 

 
в)             г) 

 
д) 

Рисунок 28. Встречаемость КП в виде тетраэдра (а), треугольной бипирамиды (б), 

октаэдра (в), куба (г) и додекаэдра (д) в интерметаллидах в зависимости от их хи-

мического состава. 
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а)   б)   в)   г) 

Рисунок 29. N-вершинники (черные полиэдры) в системе двухоболочечных цен-

трированных нанокластеров (вторые оболочки нанокластеров не показаны): а – 

14-вершинники Rh@Rh6Sn6Li2 в структуре Li8Rh7Sn8 [149]; б – икосаэдры 

Fe@Fe12 в Sm12Fe14Al5 [150]; в – 11-вершинники Co@Al10Co1 в Co4Al13; г – 10-

вершинники в Sb@Sb1Cd2Ba7 в Ba21Cd4Sb18 [151]. 

 

Часть 3.2. Моделирование интерметаллидов как ансамблей нанокластеров 

3.2.1. Икосаэдрические конфигурации 

Икосаэдр (ico), лежащий в основе ico-нанокластеров, является 12-вершинни-

ком с 30-ю треугольными гранями и 20-ю ребрами. 

Наличие локальных нанокластерных конфигураций со структурой икосаэдра 

было установлено для 3600 структур интерметаллидов. В рамках данной работы 

было установлено, что только 1528 интерметаллидов (43 топологических типа) мо-

гут быть построены из икосаэдров, причем подавляющее большинство (1506 струк-

тур, 32 топологических типа) интерметаллидов построены из одного типа икосаэд-

ров. 

 

3.2.1.1. Особенности локальной и глобальной топологии связывания икосаэд-

ров 

Для поиска дополнительных корреляций между 1528 интерметаллидами 

нами была рассмотрена топология базовых сеток икосаэдров, где узлы сетки сов-

падают с центрами масс этих икосаэдров, а ребра соответствуют связям между 

ними. Группу конденсированных между собой икосаэдров можно рассматривать в 

виде более сложного уровня их структурной локальной организации (супракла-
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стер) (§ 2.3.1.2.1). В таблице П. 5 и таблице П. 6 показано, что 1528 интерметалли-

дов могут иметь различные типы базовых сеток и локального связывания икосаэд-

ров. 

 

3.2.1.1.1. Интерметаллиды, построенные из одного типа икосаэдров 

Ниже представлены статистические данные по распределению параметров 

локального (таблица 8) и глобального (таблица 9) связывания икосаэдров в 1506 

интерметаллидах. Видно, что преобладают 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  (рисунок 30) и 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  

(рисунок 25) с 8- (hex) и 14- (bcu-x) координированными базовыми сетками. 

 

Таблица 8 

Способы локального связывания икосаэдров в интерметаллидах 

LBico Базовая сетка 
Количество 

структур 
Встречаемость, % 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex 766 50.9 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  bcu-x 427 28.4 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  crs 100 6.6 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  tca 81 5.4 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

2+2+4  hex 39 2.6 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

3+6  ncb 22 1.5 

Другие  71 4.6 
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Таблица 9 

Распределение топологий базовых сеток интерметаллидов 

Центрированный ico Нецентрированный ico 

Базовая 

сетка 

Кол-во 

структур 

Встречае-

мость, % 

Базовая 

сетка 

Кол-во 

структур 

Встречае-

мость, % 

hex 809 54.0 hex 7 77.8 

bcu-x 437 29.2 lcy 1 11.1 

crs 100 6.7 bcu-x 1 11.1 

tca 81 5.4    

ncb 22 1.5    

pcu 19 1.3    

fcu 14 0.9    

hxl 7 0.5    

dia 5 0.3    

(36.412.53) 2 0.1    

sql 1 0.1    

 

 

Рисунок 30. Топология связывания икосаэдров Fe@Fe6Ta6 в супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  по hex мотиву в структуре Fe2Ta [152] (СТ MgZn2). 

 

Ниже подробно рассмотрены наиболее важные топологические типы связы-

вания икосаэдров в структурах интерметаллидов. 

 

14-координированные сетки 

Приведенные данные в таблице П. 5 показывают, что 14-координированная 

базовая сетка bcu-x икосаэдров реализуется в 437 кристаллических структурах ин-

терметаллидов, которые описываются топологическими типами Mo3Zr (427 струк-

тур) [144], WAl12 (9 структур) [153] и Nb(Cu0.5Ga0.5) (1 структура) [154]. 
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В структурах топологического типа Mo3Zr формируется супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6 . (рисунок 25, § 2.3.1.2.1). Локальное связывание икосаэдров в супрак-

ластер 1@𝑖𝑐𝑜𝑏6+𝑏2
8+6  найдено в девяти структурах топологического типа WAl12 (ри-

сунок 31); только в одной структуре  Nb(Cu0.5Ga0.5) найден супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏4+𝑏1
2+8+4  (рисунок 32). 

 

 

Рисунок 31. Нанокластер Al@W12 в структуре WAl12 (слева) и составляющие (в 

центре) супракластера 1@𝑖𝑐𝑜𝑏6+𝑏2
8+6  (справа), где центральный икосаэдр связан с 

восемью и шестью смежными ему икосаэдрами межкластерными связями 

(1@𝑖𝑐𝑜𝑏6
8  и 1@𝑖𝑐𝑜𝑏2

6 ). 

 

 
Рисунок 32. Нанокластер Ga@Ga4Nb8 в Nb(Cu0.5Ga0.5) (слева) и составляющие (в 

центре) супракластера 1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏4+𝑏1
2+8+4  (справа), где центральный икосаэдр связан с 

двумя смежными ему икосаэдрами через общие ребра (1@𝑖𝑐𝑜𝑒1
2 ) и с двенадцатью 

икосаэдрами межкластерными связями (1@𝑖𝑐𝑜𝑏4+𝑏1
8+4 ). 
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12-координированные сетки 

Способы связывания центрированных икосаэдров по ГЦК (fcu) мотиву до-

статочно редко реализуется в интерметаллидах (всего 14 структур). В топологиче-

ских типах CeRu2Mg5 (1 структура) [155], Cu2GaSr (2 структуры) [156], Ni2SrGe (1 

структура) [157], Ni2BaGe (1 структура) [158] (СТ Li2BaSi) и AlAu4 (9 структур) 

[159] реализуются супракластеры  1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

6+6 , 1@𝑖𝑐𝑜𝑣1
12 и  1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑣1
6+6  (рисунок 33). 

 

      
а)        б) 

 
в) 

Рисунок 33. Способы связывания супракластеров по ГЦК-мотиву: а – супракла-

стер 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

6+6  в структурах Cu2GaSr, Ni2SrGe и Ni2BaGe; б – супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑣1
12 в CeRu2Mg5; в – супракластер 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑣1
6+6  в AlAu4. 
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10-координированные сетки 

Способ связывания икосаэдров по мотиву tca реализуется в 81 структуре то-

пологического типа TaCo2 [160] (СТ MgNi2). Согласно формуле локального связы-

вания икосаэдров 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  в структуре TaCo2, центральный икосаэдр связан 

с одним смежным ему икосаэдром через одну общую треугольную грань (1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

1 ), 

с тремя икосаэдрами – через одну общую вершину (1@𝑖𝑐𝑜𝑣1
3 ) и с шестью икосаэд-

рами – через одно общее ребро (1@𝑖𝑐𝑜𝑒1
6 ) (рисунок 34). 

 

 

Рисунок 34. Топология связывания икосаэдров Сo@Co6Ta6 в супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  по tca мотиву в структуре TaCo2. 

 

9-координированные сетки 

В 22 структурах топологических типов Ni4Zn22 (8 структур) [161] (СТ 

Zn9(Zn0.5Fe0.5)2Fe2) и Cu5Zn8 (14 структур) [162] реализуется 9-координированная 

(ncb) сетка центрированных икосаэдров с топологией локального связывания ико-

саэдров в виде 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6 . Следует отметить, что структуры типов Ni4Zn22 и 

Cu5Zn8 также могут быть представлены в виде объединения 26-атомных нанокла-

стеров γ-латуни по ОЦК мотиву (рисунок 35). Детальный анализ структур, вклю-

чающих нанокластеры γ-латуни, приведен ниже (§ 3.2.4). 
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Рисунок 35. Топология связывания икосаэдров Ni@Zn12 в супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6  по ncb мотиву в структуре Ni4Zn22. 

 

8-координированные сетки 

В 809 интерметаллидах, относящихся к топологическим типам Fe2Ta (766 

структур) [152], K2Hg7 (2 структуры) [163], PuCu6 (39 структур) [164] (СТ CeCu6) и 

Co2Al5 (2 структуры) [165], выделены икосаэдры, которые связаны по мотиву при-

митивной гексагональной решетки (hex). Установлено четыре типа локального свя-

зывания икосаэдров: 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  (Fe2Ta), 1@𝑖𝑐𝑜𝑏12+𝑒1
2+6  (K2Hg7), 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑒1+𝑣1
2+2+4  

(PuCu6) и  1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑏4

2+6  (Co2Al5). Способы связывания икосаэдров в соответствую-

щие типы супракластеров по мотиву hex представлены на рисунке 30, 36. 

 

7-координированные сетки 

Локальное связывание икосаэдров в супракластер 1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑣1
3+4  найдено в двух 

структурах NdTi3(Sn0.1Sb0.9)4 and SmTi3(Sn0.1Sb0.9)4 [166] по мотиву неизвестной до 

настоящего времени топологии унинодальной сетки (точечный символ 36.412.53) 

(рисунок 37). 

 



71 

 
Рисунок 36. Способы связывания икосаэдров Hg@Hg6K6, Al@Al6Co6 и 

Cu@Cu9Pu3 в соответствующие типы супракластеров по hex мотиву в структурах 

K2Hg7, Co2Al5 и PuCu6, соответственно. 

 

 

Рисунок 37. Топология связывания икосаэдров Ti@Ti4Sb6Nd2 в супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑣1
3+4   по мотиву новой 7-координированной базовой сетки с точечным сим-

волом 36.412.53 в структуре NdTi3(Sn0.1Sb0.9)4. 
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6-координированные сетки 

6-Координированные базовые сетки crs, pcu, hxl и lcy икосаэдров найдены в 

127 структурах интерметаллидов. Связывание икосаэдров в супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6 по crs мотиву реализуется в топологических типах Ti2Ni (68 структур) 

[167], Gd4RhIn (32 структуры) [168] (рисунок 38а). В структурах топологического 

типа Ca3Ag8 (19 структур) [169] супракластеры 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  собраны по мотиву прими-

тивной кубической решетки (pcu) (рисунок 38б). Нецентрированные икосаэдры, 

найденные в Y5Ag3Cu12 (1 структура) [170], собраны по мотиву lcy (рисунок 38в). 

 

 
а)     б)        в) 

Рисунок 38. Способы связывания икосаэдров по мотивам 6-координированных 

базовых сеток: а – способ связывания супракластеров 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  по crs мотиву; б – 

способ связывания супракластеров 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  по pcu мотиву; в – способ связывания 

супракластеров 0@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  по lcy мотиву. 

 

Кроме того, 6-координированные супракластеры 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2

6 ,  1@𝑖𝑐𝑜𝑣1+𝑒1
4+2 , 

 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

4+2  и  1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

2+4  образуют слои hxl в топологических типах Sr2Ni3 (1 

структура) [171], Yb2Ag7 (2 структуры) [172], Zr2Ni7 (2 структуры) [173], 

Al2.88Ta2.66V1.46 (1 структура) [174] и Sr2Rh2In3 (1 структура) [175]. В свою очередь, 

благодаря системе связей между hxl слоями, образуется трехмерный каркас (рису-

нок 39). 
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а) 

 
б) 

 
в) 

 
г) 

Рисунок 39. Способы связывания супракластеров в слои hxl: а – супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2

6  в Sr2Ni3; б – супракластер 1@𝑖𝑐𝑜𝑣1+𝑒1
4+2  в Yb2Ag7; в – супракластер 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

4+2  в Al2.88Ta2.66V1.46; г – супракластер 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

2+4  в Sr2Rh2In3. 
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3.2.1.1.2. Интерметаллиды, построенные из нескольких типов икосаэдров 

В 22 структурах (8 топологических типов) интерметаллидов реализуется спо-

соб связывания нескольких типов икосаэдров (таблица П. 6). Восемь структур то-

пологических типов Mn3In [176] и Au6(Au0.5In0.5)6In [177] построены из двух типов 

икосаэдров одинакового или схожего состава: Mn@Mn9In3 (2) и Au@Au6In6 + 

Ag@Au9In3, соответственно, по мотиву ncb; во всех случаях LBico соответствует 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6 . Кроме того, эти восемь структур могут быть представлены в виде ком-

бинации 26-атомных кластеров γ-латуни. Остальные структуры построены из двух 

(10 структур) или трех (4 структуры) типов икосаэдров с различными типами базо-

вых сеток. 

 

3.2.1.2. Химический состав икосаэдров 

Распределение элементов по оболочкам икосаэдров для 414 полностью упо-

рядоченных бинарных и тернарных интерметаллидов представлено в таблице П. 7 

и таблице П. 8, соответственно. 

Структуры интерметаллидов содержат икосаэдры двух типов: в виде 12-

атомных (пустых) и 13-атомных (центрированных) нанокластеров. В свою очередь, 

нанокластеры со структурой икосаэдра могут включать практически любой эле-

мент таблицы Менделеева (рисунок 40). В бинарных интерметаллидах наиболее 

часто реализуются нанокластеры с химическим составом A@A6+M6 и A@M12, а в 

тернарных – A@M1
6+M2

6. Нанокластеры со структурой икосаэдра A@M12 и 

A@A6+M6 центрированы чаще всего меньшими по размерам атомами А; отноше-

ние радиусов rA/rM для них равно ≈ 0.9, что соответствует плотной упаковке сфери-

ческих атомов. 

 



75 

 

Рисунок 40. Атомы, составляющие нанокластер икосаэдра. Штриховка верхней и 

нижней части каждой ячейки таблицы означает, что данный атом может высту-

пать соответственно в качестве центрального (А) и атома оболочки (М) икосаэдра. 

Граница Цинтля выделена красными линиями. 

 

3.2.1.3. Взаимосвязь между топологическими параметрами и химическим со-

ставом нанокластеров 

Установлены следующие особенности взаимосвязей между химическим со-

ставом и топологическими параметрами икосаэдров: 

1. Локальная топология связывания икосаэдров предопределяет их базовую 

сетку. Так, зная, что центральный икосаэдр связан с двумя смежными икосаэдрами 

через одну треугольную грань и с шестью другими смежными икосаэдрами – через 

одно общее ребро, что соответствует типу 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6 , то однозначно можно сде-

лать заключение о том, что топология базовой сетки икосаэдров соответствует hex 

(таблица П. 5). В свою очередь, обратная задача приводит к нескольким возмож-

ными вариантам – способ связывания икосаэдров по мотиву hex реализован в 

структурах с четырьмя различными LBico, среди которых вероятность реализации 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  составляет 94.6%. 

2. Интерметаллиды, принадлежащие к одному и тому же топологическому 

типу, характеризуются одинаковой локальной и глобальной топологией. Однако 

структуры с одинаковой локальной и глобальной топологией могут принадлежать 

как к одному, так и к разным топологическим типам. 
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3. Топология базовых сеток первичных нанокластеров тесно связана с хими-

ческим составом этих нанокластеров. Например, в 94% реализуется bcu-x мотив 

связывания икосаэдров с гомоатомными оболочками А@M12, а икосаэдры с соста-

вом A@A6 + M6 чаще всего (76%) собраны по мотиву hex (таблица 10). 

 

Таблица 10 

Встречаемость (в скобках) базовых сеток в интерметаллидах с соответствую-

щим составом 

Состав икосаэдра Базовая сетка 

A@A6+M6 hex (158), crs (27); tca (21); pcu (1) 

A@M12 bcu-x (84), ncb (3); fcu (2) 

A@A9+M3 hex (12); fcu (2), dia (1) 

A@A8+M4 hxl (4) 

A@A7+M5 dia (1) 

A@A3+M9 ncb (2) 

0@M1
6+M2

6 hex (7) 

0@M1
8+M2

4 bcu-x (1) 

A@M1
6+M2

6 pcu (17), crs (12), hex (21), fcu (2), sql (1), hxl (1) 

A@M1
9+M2

3 fcu (5) 

A@A8 + M1
2+M2

2 fcu (1) 

A@A7 + M1
2+M2

3 hex (8) 

A@A6 + M1
3+M2

3 crs (17) 

A@A4 + M1
6+M2

2 hex (1) 

A@A3 + M1
5+M2

4 dia (1) 

A@A2 + M1
4+M2

6 hxl (1) 

A@A + M1
5+M2

6 dia (2) 

 

3.2.2. Додекаэдрические конфигурации 

Додекаэдр (dod), лежащий в основе выделяемых dod-нанокластеров, является 

20-вершинником c 12-ю пятиугольными гранями и 30 ребрами. Нами найдены 222 

кристаллические структуры интерметаллидов, содержащих связные атомные фраг-

менты в виде додекаэдров (281 кристаллографически и/или химически различных 

dod-нанокластеров). 
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3.2.2.1. Симметрия додекаэдрических нанокластеров 

Максимальная симметрия додекаэдра, как и икосаэдра, соответствует 𝑚3̅5̅. 

В кристаллических структурах додекаэдры, как и икосаэдры, занимают позиции, 

соответствующие кристаллографическим точечным группам, являющимся под-

группами 𝑚3̅5̅, а именно Th (𝑚3̅), или D3d (3̅𝑚), или позиции, соответствующие их 

подгруппам. Проведенный анализ показал, что в структурах интерметаллидов сим-

метрия dod-нанокластеров описывается 14 кристаллографическими точечными 

группами, являющимися подгруппами группы симметрии 𝑚3̅5̅. Не обнаружены до-

декаэдры с симметрией D2 (222), которая также соответствует подгруппе группы 

𝑚3̅5̅ (таблица П. 9). 

Особенности строения dod-нанокластеров (281 и 19 нецентрированных и цен-

трированных нанокластеров, соответственно) представлены ниже: 

– максимально допустимая кристаллографическая симметрия додекаэдра Th 

(𝑚3̅) реализуется чаще всего (в 26% случаев), C2h (2/𝑚) занимает второе место 

(15%), а D3d (3̅𝑚) – третье место (13%). Десимметризованные нанокластеры (то-

чечная группа C1) отсутствуют (таблица П. 9). 

– dod-нанокластеры могут быть нецентрированными – 0@M20 (рисунок 41), 

но если они центрированы, то центры занимают либо самые большие атомы А 

структуры (состав нанокластера A@M20), либо простейшие полиэдры, например, 

тетраэдры, образованные атомами меньшего размера B (состав B4@M20), или со-

стоящие из тех же атомов, что и атомы додекаэдрической оболочки (состав 

M4@M20) (рисунок 42). 

 

3.2.2.2. Кристаллические структуры, содержащие оболочки в виде дельтаэд-

ров D32, D42, D50 

Dod-нанокластеры являются темплатами, на поверхности которых формиру-

ются три типа высокосимметричных оболочек в виде дельтаэдров D32, D42 и D50. 
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Рисунок 41. Додекаэдрический кластер 0@Be20 в структуре Ru3Be17 [178] в виде 

связанных атомов (слева) и в виде полиэдра (справа). 

 

 

Рисунок 42. Заполненные dod-нанокластеры K@Ge20 в структуре K8In6Ge40 [179] 

(слева) и Cd4@Cd20 с внутренним тетраэдром в структуре YbCd6 [180] (справа). 

 

Нанокластеры Бергмана с дельтаэдром D32 также являются темплатами, на 

поверхности которых формируются различные типы высокосимметричных оболо-

чек. Пример нанокластера Бергмана с дельтаэдром D92 (соответствующий классу 

Р = 1 Каспера и Клуга) рассмотрен в [181]. 

Далее приведены примеры кристаллических структур, содержащих дельта-

эдры D32, D42 и D50, образованные на додекаэдрах-темплатах; основные струк-

турные данные для этих соединений приведены в таблице П. 10. Как видно из этой 

таблицы, кристаллические структуры обладают в основном кубической симмет-

рией и характеризуются широкой областью изменения параметров ячейки от a = 

Yb2
Zn2
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11.337 до a = 31.871 Å и объема ячейки (от 1457.12 до 32375.74 Å3) в интерметал-

лидах Ru3Be17 [178] и Eu4Cd25 [182], соответственно. При этом структура Eu4Cd25 с 

индексом Пирсона cF1416 и последовательностью Уайкоффа g12fe6c (с 20-ю неза-

висимыми атомами) является одной из самых сложных структур интерметаллидов. 

Для выделенной группы кристаллических структур геометрические и топологиче-

ские характеристики дельтаэдров D32, D42 и D50 приведены в таблице П. 11. 

В таблице П. 12 для трех структур с дельтаэдрами D32, D42 и D50 приведены 

координационные последовательности {Nk} атомов. Значения координационных 

последовательностей атомов для k = 1 и 2, равные 20 и 32 (структура K8In6Ge40 

[179]), а также 20 и 50 (структура Yb3Zn18 [183]), указывают на присутствие нано-

кластера, образованного на додекаэдре, содержащем в центре крупные атомы (K и 

Yb). 

 

Структуры с оболочками в виде дельтаэдров D32. 

В структурах K8In6Ge40 [179] и Cs30Na3Sn162 [184] найдены dod-нанокластеры 

K@Ge20 и Cs@Sn20 с оболочками в виде дельтаэдров D32 (рисунок 43). Центры 

нанокластеров занимают в кубической и тетрагональной ячейке наиболее симмет-

ричные позиции 2a и 2b и характеризуются симметрией 𝑚3̅ и 𝑚𝑚𝑚. В структуре 

K8In6Ge40 однослойные dod-нанокластеры K@Ge20 являются первичными нано-

кластерами, а атомы оболочки D32 (K и In) располагаются между связанными на-

нокластерами K@Ge20. В структуре Cs30Na3Sn162 первичными нанокластерами яв-

ляются двухслойные dod-нанокластеры Cs@Sn20@Cs12Sn20 с оболочками D32. 

Нанокластеры образуют первичные цепи, распространяющиеся в направлении 

[001] и расположенные со сдвигом на c/2. 
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а)         б) 

Рисунок 43. Внешние оболочки D32 над додекаэдром: а – структура K8In6Ge40, в 

оболочке 12 атомов (белые шары) располагаются над гранями додекаэдра, а 

атомы Ge (черные шары) и In (серые шары) – над вершинами додекаэдра; б – 

структура Cs30Na3Sn162, в оболочке 12 атомов (белые шары) располагаются над 

гранями додекаэдра, а атомы Sn (черные шары) – над вершинами додекаэдра. 

 

В обоих случаях самые большие атомы, входящие в состав соединения (К и 

Cs), центрируют додекаэдры, а также располагаются в оболочке D32 над гранями 

додекаэдра, тогда как атомы Ge, In и Sn находятся над вершинами додекаэдра. Ко-

ординационные числа атомов в оболочке равны 5 и 6. 

 

Структуры с оболочками в виде дельтаэдров D42. 

Dod-нанокластеры с оболочками в виде дельтаэдров D42 обнаружены в ку-

бических структурных типах Ru3Be17 (рисунок 44а) и Y3Cd18 [185] (рисунок 44б), а 

также в тригональной структуре Ca3(Cd17Al) [186]. Симметрия нанокластеров (𝑚3̅ 

и 3̅) также максимальна для соответствующих пространственных групп. В кубиче-

ской структуре Ru3Be17 dod-нанокластер является нецентрированным. В кубиче-

ской структуре Y3Cd18 додекаэдрические нанокластеры содержат тетраэдры из ато-

мов Cd, которые занимают три различных положения, и эти же атомы формируют 

додекаэдрическую оболочку. В тригональной структуре Ca3(Cd17Al) dod-

нанокластеры содержат тетраэдры из атомов Al, которые занимают фиксированное 

положение. 
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а)         б) 

Рисунок 44. Внешние оболочки D42 над додекаэдром: а – структура Ru3Be17, в 

оболочке атомы Ru (белые шары) располагаются над гранями додекаэдра, атомы 

Be (черные шары) – над ребрами додекаэдра; б – структура YbCd6, в оболочке 

атомы Yb (белые шары) располагаются над гранями додекаэдра, атомы Cd (чер-

ные шары) – над ребрами додекаэдра. 

 

Во всех нанокластерах самые большие атомы, входящие в состав соединений 

(Ru, Y, Ca), располагаются над гранями додекаэдра, а остальные атомы (Be и Cd) 

располагаются над центрами ребер додекаэдра. Координационные числа атомов в 

оболочке равны 5 и 6. 

Во всех трех структурах двухслойные dod-кластеры с дельтаэдрами D42 яв-

ляются первичными нанокластерами и образуют ОЦК-упаковку. Отметим, что все 

структуры, содержащие оболочки этого типа, известны как аппроксиманты ква-

зикристаллов или родственные им типы. 

 

Структуры с оболочками в виде дельтаэдров D50. 

Третий тип дельтаэдрической оболочки (D50) встречается в кубических 

структурах Yb3Zn18 (рисунок 45а), Ce3(Au14Sn3) [187] (рисунок 45б), Eu4Cd25 и 

Pr3Cd18 [188], принадлежащих семейству аппроксимантов MCd6 (M = Ce, Pr, Nd, 

Sm, Eu, Gd, Dy, Yb, Y и Ca). Нанокластеры обладают максимально возможной сим-

метрией 𝑚3̅ и 23 и занимают в элементарных ячейках позиции 2a. 
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а)         б) 

Рисунок 45. Внешние оболочки D50 над додекаэдром: а – структура Yb3Zn18 

(YbZn6), в оболочке атомы Yb (белые шары) располагаются над гранями додека-

эдра, атомы Zn (черные шары) – над вершинами и ребрами додекаэдра; б – струк-

тура Ce3(Au14Sn3), в оболочке атомы Ce (белые шары) располагаются над гранями 

додекаэдра, атомы Au (черные шары) и Sn (серые шары) – над вершинами и реб-

рами додекаэдра. 

 

В структуре Ce3(Au14Sn3) dod-нанокластер является нецентрированным. В 

Yb3Zn18 и Al-допированном соединении Yb3(Zn,Al)18 заполненные dod-

нанокластеры равновероятно содержат как самые большие атомы, входящие в со-

став соединения (Yb), так и простейшие полиэдры из атомов, которые формируют 

икосаэдрическую оболочку. 

Во всех структурах двухслойные dod-нанокластеры с оболочкой D50 явля-

ются первичными нанокластерами. 

Как и в рассмотренных выше дельтаэдрических оболочках, самые большие 

атомы оболочки D50 располагаются над гранями додекаэдра, а остальные атомы 

располагаются и над вершинами, и над центрами ребер додекаэдра. Обнаруженная 

ранее в икосаэдрических нанокластерах 50-атомная ε-оболочка имеет такую же 

симметрию и топологическую структуру [189, 190]. 

  



83 

3.2.3. Конфигурации в виде кластеров Бергмана 

В 137 интерметаллидах нами выделены первичные нанокластеры Бергманов-

ского типа. Способы локального связывания кластеров Бергмана приведены в таб-

лице П. 13. Следует отметить, что топология связывания кластеров Бергмана друг 

с другом аналогична рассмотренным выше мотивам связывания икосаэдров. Кла-

стеры Бергмана также являются темплатами, на поверхности которых формиру-

ются различные типы высокосимметричных оболочек в виде дельтаэдров D80, 

D86, D92, D98, D102 и D110 (рисунок 46). Такие дельтаэдры могут быть представ-

лены последовательностью вложенных полиэдров (таблица 11). 

 

          а)                  б) 

   в)                                 г)  

 д)                е) 

Рисунок 46. Трехоболочечные нанокластеры с внутренним ядром в виде кластера 

Бергмана: а –0@12@32@80 в Na128Au81Ga275 [191]; б –  0@12@32@86 в K49Tl108 

[192]; в –  0@12@32@92 в K49Tl108; г – 1@12@32@98 в Li33.3Ba13.08Ca2.96 [193]; д – 

0@12@32@102 в CaCd6 [65]; е – 0@12@32@110 в Au115.29Ca24Sn34.81 [194]. 
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Таблица 11 

Дельтаэдры D80, D86, D92, D102 и D110 в виде последовательности вло-

женных полиэдров 

Тип  

дельтаэдра 
Последовательность вложенных полиэдров 

D80 усеченный икосаэдр (tic) + додекаэдр (dod) 

D86 54-вершинник (54-v) + додекаэдр (dod) + икосаэдр (ico) 

D92 усеченный икосаэдр (tic) + додекаэдр (dod) + икосаэдр (ico) 

D102 икосододекаэдр (ido) + ромбоикосидодекаэдр (ric) + икосаэдр (ico). 

D110 икосододекаэдр (ido) + куб (cub) + ромбоикосидодекаэдр (ric) + икосаэдр 

(ico). 

 

3.2.4. Конфигурации в виде кластеров γ-латуни 

Наличие локальных областей в виде 26-атомных кластеров γ-латуни (§ 1.3.2) 

было установлено для 5918 структур интерметаллидов; 5918 структур интерметал-

лидов отнесены к 150 топологическим типам, т.е. группам структур, которые 

имеют изоморфные атомные сетки. 

Нанокластерный анализ 5918 интерметаллидов показал, что 26-атомный кла-

стер γ-латуни реализуется в качестве первичных нанокластеров всего в 576 струк-

турах (37 топологических типов). Таким образом, кластер γ-латуни можно рассмат-

ривать в виде строительных блоков менее чем в 10% случаев. 

Было обнаружено, что 26-атомный кластер γ-латуни обладает самостоятель-

ной устойчивостью – при различном составе исследуемых соединений γ-конфигу-

рация может быть представлена в виде самостоятельного 26-атомного нанокла-

стера с внутренним тетраэдрическим ядром 0@4 или в качестве составной части 

первичного нанокластера с тремя типами внутренних оболочек: 0@4, 0@8 и 1@14. 

Модели построения 576 кристаллических структур интерметаллидов приведены в 

таблице П. 14. 

 

3.2.4.1. Нанокластеры с внутренним 0@4 ядром 

Двухоболочечные нанокластеры γ-латуни с внутренним тетраэдрическим яд-

ром могут быть двух типов – 0@4@22 (рисунок 9) и 0@4@26 (рисунок 47). 
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Рисунок 47. 30-Атомный первичный нанокластер 0@In4@Ce6Pd8In12 (0@4@26) 

в структуре Ce20Pd36In67 [195]. Атомы In, формирующие полиэдры IT и CO, выде-

лены зеленым и красным цветами, соответственно, атомы Ce (OH) выделены жел-

тыми цветом, а атомы Pd (OT) – розовым. Четыре дополнительных атома Pd (си-

ние шары) расположены над треугольными гранями кубооктаэдра (СО). 

 

0@4@22 первичные нанокластеры 

Первичные нанокластеры γ-латуни с внутренним тетраэдрическим ядром ре-

ализуются в структурах с I-, P- и F-ячейками. 

Структура Cu5Zn8 с I-ячейкой имеет три альтернативные модели: 

1. Упаковка первичных 26-атомных 0@4@22 нанокластеров по мотиву 14-

координированной bcu-x сетки (рисунок 48а). 

2. Способ связывания центрированных икосаэдров 1@12 по мотиву 9-коор-

динированной ncb сетки (рисунок 48б). 

3. Упаковка нецентрированных тетраэдров и октаэдров в позициях 4̅3𝑚 и 

4̅2𝑚, соответственно. Кроме того, отдельные атомы структуры Cu5Zn8 в позициях 

3𝑚 выполняют роль спейсеров. Способ связывания тетраэдров и октаэдров пред-

ставлен в виде 10, 18-координированной сетки на рисунке 48в. 
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а) 

 

б) 

 

в) 

Рисунок 48. Три модели представления структуры Cu5Zn8 с I-ячейкой (слева) и 

базовые сетки (справа); а – упаковка 0@4@22 нанокластеров (дополнительные 

шесть контактов каждого узла для наглядности удалены); б – способ связывания 

центрированных икосаэдров 1@12; в – упаковка тетраэдров (tet), октаэдров (oct) и 

спейсеров. 

 

Нанокластеры 0@4@22 в структурном типе Ti2Ni [167] упакованы по алмаз-

ному закону (dia-x). Центры тяжести нанокластеров первой координационной 

сферы располагаются в вершинах тетраэдра, а второй координационной сферы – в 

вершинах усеченного тетраэдра, формируя таким образом 4 +12 = 16-координиро-

ванныую топологию структуры алмаза (рисунок 49). 
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а)    б)      в) 

Рисунок 49. Нанокластерная модель строения структуры Ti2Ni: а - 26-атомный 

нанокластер γ-латуни 0@Ni4@Ti22; атомы Ti, формирующие полиэдры OT и ОН, 

выделены зеленым и желтым цветами, соответственно; б – два конденсированных 

нанокластера; общие атомы выделены желтым цветом; в – способ связывания че-

тырех нанокластеров, центры тяжести которых образуют dia-x; общие атомы од-

ной пары нанокластеров выделены желтым цветом, а зеленым цветом – остальные 

три пары нанокластеров. 

 

Интерметаллиды, принадлежащие к структурному типу Mn5Ni2Bi4 [196], 

представляют собой ГЦК-упаковку (fcu) нанокластеров 0@4@22 (рисунок 50). 

Каждый 0@4@22 нанокластер связан с 12-ю соседними эквивалентными ему на-

нокластерами, что приводит к формированию 12-координированной базовой сетки. 

 

 
Рисунок 50. 26-атомный 0@Мп4@Ni4Bi6Mn12 нанокластер γ-латуни, выделен-

ный в структуре Mn5Ni2Bi4 (слева); два связанных нанокластера (справа), нанокла-

стеры связаны друг с другом одним общим атомом Mn, который находится на по-

верхности внешних 22-атомных оболочек. Два неэквивалентных атома Bi (Bi2 и 

Bi3), выходящих за пределы второй оболочки нанокластера, выполняют роль 

спейсеров. 
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Следующим примером связывания нанокластеров γ-латуни по мотиву ГЦК 

служит группа структур, принадлежащих к структурному типу Gd4RhIn [168] (ри-

сунок 51). 

 

 
Рисунок 51. 26-атомный 0@In4@Gd22 нанокластер γ-латуни, выделенный в 

структуре Gd4RhIn (слева), атомы Gd, формирующие полиэдры ОТ и ОН, выде-

лены зеленым и синим цветами, соответственно; два связанных нанокластера 

(справа), нанокластеры связаны друг с другом одним общим атомом Gd, который 

находится на поверхности внешних 22-атомных оболочек. Два неэквивалентных 

атома Rh, выходящих за пределы второй оболочки нанокластера, выполняют роль 

спейсеров. 

 

Упаковка нанокластеров 0@4@22 по мотиву примитивной кубической ре-

шетки (pcu) реализуется в 236 структурах типа Th6Mn23 [197] (рисунок 52). 

Нанокластер 0@4@30 выделен в кристаллических структурах интерметалли-

дов типа Al7.56Pd18Zn74.44 [66], который может быть представлен в виде следующей 

последовательности вложенных полиэдров: IT + OH + CO + TT, где TT – усеченный 

тетраэдр (рисунок 53). Соотношение нанокластеров 0@4@22 и 0@4@30 в 

Al7.56Pd18Zn74.44 составляет 3:1. 
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а)     б) 

 
в) 

Рисунок 52. Нанокластерная модель строения структуры Th6Mn23: а – нанокла-

стер 0@Мп4@Mg10Th12, атомы Mg, формирующие полиэдры OT и ОН, выде-

лены зеленым и синим цветами, соответственно; б – два конденсированных нано-

кластера, общие атомы и спейсеры выделены желтым и зеленым цветами, соот-

ветственно; в – способ связывания восьми нанокластеров, центры тяжести кото-

рых образуют pcu сетку. 

 

 
Рисунок 53. Нанокластер 0@Al4@Pd6Zn24, выделенный в структуре 

Al7.56Pd18Zn74.44; атомы Zn, формирующие полиэдры ОН, СО и TT, выделены си-

ним, красным и серым цветами, соответственно. 
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В структурном типе Li13Na29Ba19 [198] помимо двух 0@4@22 нанокластеров 

(0@Li4@Li22 и 0@Na4@Na6Ba16) реализуются два Ba-центрированных полиэдра 

Фриауфа Ba@Ba4Na12 и один Na-центрированный икосаэдр Na@Na6Ba6. 

 

0@4@26 первичные нанокластеры 

Первичный нанокластер состава 0@4@26 представлен в виде комбинации 

вложенных полиэдров: IT + OT + OH + CO + ET, где ЕТ – внешний тетраэдр, вер-

шины которого расположены над треугольными гранями СО (рисунок 47). Данный 

тип нанокластера реализуется благодаря тому, что связи IT-ET значительно силь-

нее, чем связи между внутренним тетраэдрическим ядром и второй 26-атомной 

оболочкой нанокластера 0@4@26. 

 

3.2.4.2. Нанокластеры с внутренним 0@6 ядром 

В структурах γ-латуни с Р- и F-ячейками 26-атомные нанокластеры 0@4@22 

могут сосуществовать с другими типами двухоболочечных нанокластеров. Типич-

ным таким «соседом» является нанокластер 0@6@28, который представлен в каче-

стве составной части 22-атомного кластера Ti2Ni (рис 54а). Следует отметить, что 

нанокластер 0@6@28 включает 22-атомный кластер Ti2Ni (рисунок 54б) к кото-

рому добавляются в качестве составной части 12 атомов, формирующих усеченный 

тетраэдр (ТТ). Расстояния атомов TT до вершин внутреннего октаэдра меньше, чем 

расстояния между атомами внутри этого октаэдра. 

Путем вращения внутреннего октаэдра и тетраэдра, нанокластеры 0@6@28 

и 0@4@30 могут трансформироваться друг в друга, что обуславливает явление изо-

мерии между указанными нанокластерами. 

В структурном типе Cd5Ni [199] нанокластеры 0@4@22 и 0@6@28 собраны 

по мотиву ОЦК-упаковки (bcu-x). 
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а)      б) 

Рисунок 54. 22-атомный кластер Ti2Ni в виде последовательности вложенных по-

лиэдров ОН + ОТ + СО (а); нанокластер 0@6@28 в структуре Cd5Ni (б); атомы, 

формирующие полиэдры ОН, OT, и СО кластера Ti2Ni, выделены синим, зеленым 

и красным цветами, соответственно; двенадцать дополнительных ТТ атомов нано-

кластера 0@6@28 отмечены серым цветом. 

 

В кристаллических структурах типа β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 [200] реализуются кла-

стеры 0@4@22 и 0@6@28 в соотношении 2:1; спейсеры в виде полиэдра Фриауфа 

Cu@Cu12Al4 расположены в пустотах между нанокластерами 0@4@22 и 0@6@28. 

В структурах типа Na6Tl [201] нанокластеры 0@4@22, 0@4@24 и 0@6@28 реали-

зуются в соотношении 2:1:1. 

Нанокластер 0@6@32 с внутренним октаэдрическим ядром реализуется в 

структурах типа Ce3Ge10.72Pt23.28 [202]. Внешняя 32-атомная оболочка может быть 

представлена в виде комбинации EC + TO (рисунок 55а), где EC – внешний куб, а 

ТО – 24-вершинник в виде усеченного октаэдра. В структурах типа Mg6Pd [203] 

найден нанокластер 0@6@40, в котором внешняя 40-атомная оболочка представ-

лена в виде комбинации ОТ + СО, оставшиеся 24 атома соответствуют сильно ис-

каженным TO (или TT) + TT (рисунок 55б). 
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а)        б) 

Рисунок 55. Двухоболочечные нанокластеры с октаэдрическим ядром: а – нано-

кластер 0@Pt8@Ge4Pt28 (0@6@32) в структуре Ce3Ge10.72Pt23.28; б – нанокластер 

0@Mg6@Mg36Pd4 (0@6@40) в структуре Mg6Pd; атомы Pd и Mg полиэдров ОТ и 

СО выделены зеленым и красным цветами, соответственно. 

 

3.2.4.3. Нанокластеры с внутренним 0@8 ядром 

Первичные нанокластеры, основанные на 0@8 ядре, могут существовать в 

виде двух вложенных тетраэдров, правильного или искаженного куба. Структуры, 

содержащие нанокластеры с внутренним 0@8 ядром, не относятся к фазам Юм-

Розери, однако имеют непосредственное к ним отношение на нанокластерном 

уровне их рассмотрения. Для того, чтобы показать эти отношения, можно исполь-

зовать представление пустот центров нанокластеров в виде полиэдров Вороного-

Дирихле (рисунок 56). Размеры граней ПВД двух вложенных тетраэдров IT + OH 

значительно отличаются друг от друга. Так, в структуре Cu5Zn8 телесные углы (Ω) 

шестиугольных и треугольных граней, которые соответствуют вершинам IT и ОТ, 

равны 21.3% и 3.7% от угла 4 π стерадиан, соответственно (рисунок 56а). Внутрен-

нее ядро в виде искаженного куба было найдено только в одном структурном типе 

Ba16Na204Sn322.38 [204] со значениями телесных углов равными Ω (IТ) = 13,7 % и Ω 

(ОТ) = 10,2% (рисунок 56б). В структурном типе Ce6Cd37 [205] также реализуется 

разупорядоченный куб (рисунок 56в). В структурных типах TmRuGa3[206] и 

BaHg11 [207] реализуется ядро 0@8 в виде правильного куба (рисунок 56г). 
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а)      б) 

 

в)      г) 

Рисунок 56. Пустоты центров нанокластеров с внутренним ядром 0@8 в виде по-

лиэдров Вороного-Дирихле: а – внутреннее ядро Zn4Cu4 в структурах типа 

Cu5Zn8 [162]; б – Na4Sn4 в Ba16Na204Sn322.38 [204]; в – Cd8 в Ce6Cd37 [205]; г – Ga8 в 

TmRuGa3 [206]. 

 

На Рисунок 57 представлены возможные варианты вторых типов оболочек 

нанокластеров 0@8@N. В структурных типах Ba16Na204Sn322.38 и Ti8In5 [208] реали-

зуется 34-атомная оболочка, которая может быть представлена в качестве последо-

вательности вложенных полиэдров: ОН + СО + ТТ + ЕТ, где ТТ и ЕТ – усеченный 

тетраэдр и внешний тетраэдр, соответственно (рисунок 57а). Вторые оболочки на-

нокластеров 0@8@N в структурных типах TmRuGa3 и Ce6Cd37 содержат 26 и 38 

атомов, соответственно (рисунок 57б-г). 26-атомная оболочка представлена в виде 

OH + CO + EC, если принять внутреннее 0@8 ядро за единичный атом, то получим 

структуру типа NaCl. В структурном типе BaHg11 реализуется нанокластер 
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0@8@42, внешняя 42-атомная оболочка которого представляет собой последова-

тельность вложенных полиэдров OH + CO + TC, где ТС – 24-атомный усеченный 

куб (рисунок 57д). 

 

 

а)     б)     в) 

 

г)     д) 

Рисунок 57. Двухоболочечные нанокластеры: а – нанокластер 

0@Sn4Na4@Ba4Na18Sn12 (0@8@34) в структуре Ba16Na204Sn322.38 (атомы OH CO, 

TT, и ET выделены серым, коричневым, красным и желтым цветами, соответ-

ственно); б – нанокластер 0@Ga8@Tm12Ga8Ru6 (0@8@26) в структуре TmRuGa3 

(атомы OH, СО и ЕС выделены синим, красным и желтым цветами, соответ-

ственно); в – нанокластер 0@Cd8@Cd32Ce6 (0@8@38) в структуре Ce6Cd37; г – 

нанокластер 0@Pt8@Ge14Pt24 (0@8@38) в структуре Ce3Ge10.72Pt23 (атомы ОН, 

ЕС и ТО выделены синим, желтым и красным цветами, соответственно); д – нано-

кластер 0@Hg8@Ba6Hg36 (0@8@42) в структуре BaHg11 (атомы OH, СО и ТС 

выделены синим, красным и желтым цветами, соответственно). 
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3.2.4.4. Центрированные нанокластеры 

Для ряда структур характерна реализация центрированных нанокластеров 

(+СС), основанных на конфигурации 26-атомного кластера γ-латуни. 

Нанокластер 1@8@34, выделенный в структурном типе Ir7+7δZn97-11δ [209], 

включает 27-атомный кластер BCC (рисунок 58а) к которому добавляются в каче-

стве составной части 16 атомов ТТ и ЕТ (рисунок 58б). Нанокластер 1@14@40, 

выделенный в структуре (Fe,Ni)Zn6.5 [210], может быть представлен в виде после-

довательности 1@(IT + OT + OH)@CO + 28-вершинник (рисунок 58в). 

 

 

а)      б)        в) 

Рисунок 58. 27-атомный кластер BCC (а); нанокластер Zn@Zn8@Ir4Zn30 

(1@8@34) в структуре Ir7+7δZn97-11δ (б); нанокластер Fe@Fe10Zn4@Zn40 

(1@14@40) в структуре (FeNi)Zn12.7 (в). 

 

Нанокластер 1@16@44, выделенный в структурном типе NaCd2 [6], является 

составной частью 29-атомного кластера типа α-Mn (рисунок 59). 

 

 

а)    б) 

Рисунок 59. 29-атомный кластер α-Mn (а); нанокластер Na@Cd16@Cd20Na24 

(1@16@ 44) в структуре NaCd2 (б). 
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3.2.4.5. Сравнительный анализ нанокластерной и полиэдрической моделей 

Анализ приведенных выше нанокластеров показал, что во многих случаях 

они могут быть представлены в виде комбинации вложенных полиэдров. Описание 

нанокластеров в терминах координационных полиэдров является полезным для по-

нимания взаимоотношения между различными типами нанокластеров (рисунок 

60). Эти взаимоотношения могут быть описаны тремя типами операций: (I) "↔" 

обмен некоторых вложенных полиэдров в последовательности; (II) "⇔" замена 

вложенных полиэдров; (III) "+" добавка вложенного полиэдра. 

 

 
Рисунок 60. Отношения между кластерами типа γ-латуни. 

 

Результаты сравнения нанокластерных и полиэдрических моделей (таблица 

П. 15) представлены в виде следующих уровней сходства: 

1. Нанокластерная модель и модель вложенных полиэдров являются иден-

тичными для пяти структур с I-, P- и F-ячейками. 

2. Частичное сходство нанокластерных и полиэдрических моделей. В 12 

структурных типах сходство между двумя моделями заключается в наличии оди-

накового полиэдрического ядра с той разницей, что в нанокластерной модели учи-

тывается связность нанокластеров друг с другом, в то время как модель вложенных 
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полиэдров не опирается на анализ химических взаимодействий. В таблице 12 при-

веден пример описания структуры Cd5Ni [199] с точки зрения нанокластерной и 

полиэдрической моделей. Так, согласно нанокластерной модели, структура Cd5Ni 

представлена в виде объединения нанокластеров типа γ-латуни 0@4@22 и 

0@6@28 (Ti2Ni@Cd5) по ОЦК-мотиву (bcu-x) (рисунок 61). 

 

Таблица 12 

Нанокластерная и полиэдральная модели строения структуры Cd5Ni 

Полиэдр 

Нанокластерная модель Полиэдрическая модель [199] 

Кластер 

Ti2Ni 

(0,0,0) 

Кластер 

γ-латуни 

(½, ½, ½) 

Нанокластер 

0@6@28 

(0,0,0) 

Нанокластер 

0@4@22 

(½, ½, ½) 

IT  Cd1  Cd1 

OT Ni1 + Cd6 Cd2 Ni1 + Cd6 Cd2 

OH Ni2 + Cd7 Cd3 Ni2 + Cd7 Cd3 

CO Cd4 Cd5 Cd4 Cd5 

TT  Cd5   

 

 
Рисунок 61. Способ связывания 26-атомных 0@4@22 и 34-атомных 0@6@28 на-

нокластеров по мотиву bcu-x в структуре Cd5Ni. 
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3. В 13 структурных типах авторами были выделены структурные блоки, ко-

торые значительно отличаются от предложенных нами нанокластерных моделей. 

Так, в работе [201] структура Na6Tl была представлена в виде связывания четырех 

икосаэдров через общие грани и ребра и усеченного тетраэдра, в то время как на-

нокластерная модель описывает структуру Na6Tl в виде связывания нанокластеров 

γ-латуни 0@4@22, α-Mn (-CC) и 0@6@28 (Ti2Ni@Na4) по ОЦК-мотиву (bcu-x) (ри-

сунок 62). 

 

 
Рисунок 62. Способ связывания нанокластеров Ti2Ni@Na4, γ-латуни и α-Mn (-

CC) в структуре Na6Tl. 

 

4. Авторами структурных работ не было предложено описание семи струк-

турных типов в терминах нанокластеров. 

 

3.2.4.6. Химический состав нанокластеров γ-латуни 

Топология первичных нанокластеров тесно связана с их химическим соста-

вом. Установлены следующие особенности химического состава 702 кристаллогра-

фически независимых нанокластеров γ-латуни, которые реализуются в 576 струк-

турах интерметаллидов: 
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– большинство нанокластеров состоят из двух (58.8%) или трех (39.7%) эле-

ментов, также найдено шесть гомоатомных нанокластеров (1.5%) γ-латуни: нано-

кластеры Li26 в Li13Na29Ba19 [198], Al26 в RuAl12 [211], Mn26 в Mn3In [176], Cu26 в 

Cu40.5Sn11 [77], Zn26 в (Fe,Ni)Zn6.5 [210] и Cd26 в Cd5Ni [199]. 

– нанокластеры γ-латуни могут включать в себя любой лантаноид, Th, а также 

почти любой s-, p-, d- атом металла кроме Cs, W, Tc и Re. 

– нанокластеры A4B22 с гомоатомными оболочками являются наиболее мно-

гочисленными, большинство из них найдены в структурном типе Gd4RhIn [168] 

(таблица 13). 

 

Таблица 13 

Химический состав оболочек нанокластеров γ-латуни А4В22 

А В Структуры 

Mg 
Ca, Ce, Dy, Gd, La, Nd, Pr, Sm, Tb, 

Yb 

Ca4Ag0.95Mg, Ln4MMg (Ln = Ce, Dy, Gd, La, 

Nd, Pr, Sm, Tb, Yb, M = Co, Ir, Ru, Rh, Pd) 

Ca Hg Ca4Hg9 

Al Cu Cu9Al4, Ni0.036Cu0.69Al0.274 

Ga Cu Cu9Ga4 

In 
Dy, Er, Gd, Ho, Tm, Y, Tb, Nd, Pr, 

Ag, Au, Cu 

Ln4MIn (Ln = Dy, Er, Gd, Ho, Tm, Y, Tb, Nd, 

Pr, M = Ru, Rh, Ir), Ag9In4, Au9In4, Cu9In4 

Fe Hf, Zr, Ti Hf2Fe, Zr2Fe, Ti2Fe 

Co Ti, Hf, Zr Ti2Co, Hf2Co, Zr2Co 

Ni Ti, Zr, Sc Ti2Ni, Zr4Ni2Al, Sc2Ni 

Cu Ti, Zr Ti2Cu, Zr2Cu 

Cd Ce, Dy, Gd, Ho, La, Tb, Y 
Ln4MCd (Ln = Ce, Dy, Gd, La, Nd, Pr, Sm, Tb, 

M = Co, Rh, Ir, Ni, Pd, Pt, Ru) 

Ru Al RuAl12 

Pd Mg, Hf, Sc Mg2Pd, Hf2Pd, Sc2Pd 

Ir Hf, Sc, Zr Hf2Ir, Sc11Ru4, Zr2Ir 

Mn Hf Hf2Mn 

Os Hf Hf2Os 

Pt Hf, Zr Hf2Pt, Zr2Pt 

Rh Hf, Zr Hf2Rh, Zr2Rh 

 

– выявлены две особенности нанокластеров состава A4B22:  

1. Размер атомов В больше, чем атомов А; 
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2. Внутренний тетраэдр, построенный из атомов триады элементов Fe, окружен 

атомами элементов подгруппы Ti. 

Если рассматривать кластер γ-латуни в виде комбинации вложенных полиэд-

ров IT + OT +OH + CO, где IT– внутренний тетраэдр, OT – внешний тетраэдр, OH 

– октаэдр, а СО – кубооктаэдр, то можно вывести закономерности из анализа их 

химического состава. (таблица П. 16). 

Так, на рисунке 63 выделены те элементы, которые могут образовывать лю-

бой вложенный полиэдр. Судя по всему, электронная структура элемента влияет на 

распределение гораздо сильнее, чем размер атома. В частности, независимо от раз-

мера атома, все элементы группы XI и XII, а также только трехвалентные лантано-

иды могут образовывать вложенный многогранник любого типа. Таким образом, 

все атомы триады Fe, а также Ru, Rh, Pd, Os и Ir могут образовывать IТ, OT, OH, но 

не СО, атомы IV группы могут образовывать OT, ОН и СО, но не IT, Мо, Cs, W, Tc, 

и Re не участвуют в образовании вложенных многогранников. В то же время, нами 

не было найдено простое соотношение (подобно правилу Юм-Розери) между элек-

тронным строением атомов и их роли в формировании вложенных полиэдров. 

 

 
Рисунок 63. Элементы, выделенные желтым цветом, встречаются в любом типе 

вложенного полиэдра нанокластеров γ-латуни. Граница Цинтля выделена крас-

ными линиями. 
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3.2.5. Устойчивость нанокластеров 

Важным преимуществом нанокластерного метода является то, что информа-

ция о топологии нанокластера может быть сохранена в виде компьютерного файла, 

который затем может быть использован для поиска нанокластерных фрагментов в 

других структурах. Устойчивость выделенных первичных нанокластеров может 

быть обоснована частотой их реализации в интерметаллидах (таблица П. 17). От-

метим, что приведенные в таблице П. 17 нанокластеры чаще всего встречаются в 

высокосимметричных структурах интерметаллидов. На рисунке 64 приведены при-

меры реализации центрированного додекаэдра в интерметаллидах; в данном случае 

атомные и нанокластерные конфигурации совпадают. 

 

 

а)        б) 

 

в)        г) 

Рисунок 64. Нанокластерные конфигурации 1@20 в интерметаллидах 

Rb16Cd24.94Sb36 [212] (а), Cs13.8Rb16.2Na2.8Sn162.4 [213] (б), K21.30Na56.70Sn138 [214] (в) и 

Cs8Zn4Sn42 [215] (г). 
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3.2.6. База знаний топологических типов нанокластеров 

Полученные данные и корреляции внесены в базу знаний экспертной си-

стемы комплекса ToposPro. База знаний состоит из трех уровней. Первый уровень 

содержит экспериментальные кристаллографические данные по интерметаллидам 

из Банка структурных данных по неорганическим соединениям и базы данных Пир-

сона. Второй уровень включает информацию о химическом составе нанокластеров, 

а также их геометрических и топологических параметрах, которые включены в 

TTN-коллекцию топологических типов нанокластеров. Третий уровень содержит 

правила и закономерности, найденные в базе знаний на втором уровне. 

Таким образом, задача экспертной системы может быть сведена к обнаруже-

нию закономерностей между следующими дескрипторами:  

1. Тип нанокластера, т.е. геометрия нанокластера с определенным числом 

вершин, ребер и граней; 

2. Тип центрального атома нанокластера; 

3. Химический состав 1-й, 2-й, 3-й и т.д. координационных сфер централь-

ного атома нанокластера; 

4. Симметрия нанокластера; 

5. Локальная топология связывания нанокластеров; 

6. Глобальная топология связывания нанокластеров (базовая сетка). 

Опираясь на результаты анализа некоторых классов интерметаллидов, опи-

санные выше, нами были сделаны определенные выводы о природе и составе обра-

зующихся нанокластеров в системе металлических фаз. 

Проиллюстрируем возможности использования экспертной системы для про-

гнозирования структурных особенностей интерметаллидов. Изначально пользова-

тель должен указать тип нанокластера (например, икосаэдр), который может быть 

выбран из TTN-коллекции. Для увеличения надежности прогноза необходимо 

также указать предполагаемую симметрию кристалла. Так, топология базовой 

сетки hex икосаэдров в гексагональных кристаллических системах реализуется в 

771 структуре (90.4%), а в оставшихся 9.5% (81 структура) и 0.1% (1 структура) 

реализуются базовые сетки с топологиями tca и fcu, соответственно (таблица П. 5). 
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Далее можно указать, например, тип супракластера; так, с учетом предыдущих кри-

териев, икосаэдры связанные друг с другом через общие грани и ребра образуют 

базовую сетку hex (766 структур) в 100% случаев (таблица П. 5) (рисунок 65а). 

В некоторых случаях информация о химическом составе нанокластера может 

иметь решающее значение в прогнозировании базовой сетки. В частности, нано-

кластеры состава А@M12 в 94.3% случаев упакованы по мотиву bcu-x (таблица П. 

7). Икосаэдры Ir@M12 образуют bcu-x (83.3%) и ncb (16.7%) базовые сетки (таб-

лица П. 7) (рисунок 65б). 

Указанные примеры иллюстрируют основную идею базы знаний экспертной 

системы. База знаний аккумулирует все возможные соотношения между различ-

ными дескрипторами. Некоторые эти корреляции могут быть хорошо известны че-

ловеку-эксперту, однако никакой эксперт не может сохранить у себя в памяти всю 

информацию, в то время как для машины это не составляет никакого труда. Таким 

образом, компьютерные средства сборки и обработки информации могут суще-

ственно помочь исследователю в прогнозировании новых интерметаллических 

структур. 
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а) 

 

б) 

Рисунок 65. Схема прогнозирования структурных особенностей интерметалли-

дов. 
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Часть 3.3. Особенности строения модельных нанокластеров CuN и их реализу-

емость в интерметаллидах 

Топологический анализ нанокластеров Cu4-Cu100 показал, что модельные на-

нокластеры могут иметь следующие типы внутренних полиэдрических ядер (таб-

лица П. 18): 0@3 (треугольник), 0@4 (тетраэдр), 0@5 (треугольная бипирамида), 

0@6 (октаэдр), 0@7 (пятиугольная бипирамида), 1@12 (икосаэдр, кубооктаэдр и 

12-вершинник). В ряде случаев наблюдается последовательный топологический 

рост4 нанокластеров с определенным типом внутреннего ядра, что приводит к фор-

мированию двух- и трехоболочечных нанокластеров (рисунок 66). 

 

     
Рисунок 66. Последовательный рост нанокластеров над внутренним ядром в виде 

пятиугольной бипирамиды с образованием двух- и трехоболочечного нанокласте-

ров. 

 

Рассчитанные нами геометрические конфигурации нанокластеров Cu4-Cu100 

частично согласуются с результатами, которые представлены в Cambridge Cluster 

Database [135]. Модельные нанокластеры, взятые из Cambridge Cluster Database, мо-

гут быть представлены как результат последовательного топологического роста на-

нокластеров с внутренним икосаэдрическим ядром. В то же время наши расчеты 

показывают, что последовательный топологический рост нанокластеров меди с 

внутренним икосаэдром реализуется только при N = 13-26 и 55-68. Интересно, что 

                                                           
4 Под последовательным топологическим ростом мы подразумеваем увеличение размеров 

нанокластера на один атом с сохранением топологии предыдущего атомного фрагмента. 
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нанокластеры Cu13, Cu19, Cu23 и Cu26 имеют соответственно структуры икосаэдра, 

двух вложенных икосаэдров, трех вложенных икосаэдров и четырех вложенных 

икосаэдров (кластер γ-латуни) (рисунок 67). 

 

 

а)   б)        в)        г) 

Рисунок 67. Нанокластеры меди в виде икосаэдра (а), двух вложенных икосаэдров 

(б), трех вложенных икосаэдров (в) и четырех вложенных икосаэдров (г). 

 

Напомним, что среди рассмотренных выше 576 интерметаллидов (§ 3.2.4.6), 

содержащих первичные нанокластеры в виде 26-атомных кластеров γ-латуни, 

найден монометаллический нанокластер γ-латуни Cu26 в структуре Cu40.5Sn11. Для 

сравнения нами также было проведено моделирование нанокластера Ag26, однако 

глобальный минимум энергии гомоатомного нанокластера Ag26 соответствует 

двухслойной гексагональной упаковке атомов (hcp), а не структуре кластера γ-ла-

туни (рисунок 68). Кроме того, в реальных структурах интерметаллидов нами не 

найден нанокластер Ag26, соответствующий конфигурации γ-латуни (§ 3.2.4.6). Та-

ким образом, полученные оптимальные конфигурации нанокластеров меди и сере-

бра подтверждают правильность использования нами нанокластерного моделиро-

вания. 

 

 
Рисунок 68. Гексагональная упаковка атомов в кластере Ag26. 
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Встречаемость в структурах интерметаллидов атомных конфигураций (таб-

лица П. 19), топологически эквивалентных модельным нанокластерам CuN, приве-

дена на рисунке 69. В качестве иллюстрации на рисунке 70 представлены атомные 

конфигурации Cu13, Cu19, Cu23 и Cu26 в структурах некоторых интерметаллидов. В 

рамках механизма последовательного топологического роста нанокластеров с 

определенным типом внутреннего ядра наблюдается снижение встречаемости на-

нокластеров в структурах интерметаллидов с увеличением их размеров. Для иллю-

страции указанного вида зависимости на рисунке 69 мы выделили серым цветом 

точки, соответствующие встречаемости нанокластерных конфигураций с внутрен-

ним икосаэдром. Кроме того, установлено, что выбросы на распределении соответ-

ствуют нанокластерам с N = 38 и 79 и ГЦК структурой. Модельные нанокластеры, 

содержащие 27-34 и 86-100 атомов, в структурах интерметаллидов не реализуются. 

 

 
Рисунок 69. Встречаемость в структурах интерметаллидов атомных конфигура-

ций, топологически эквивалентных модельным нанокластерам CuN, в зависимости 

от их размера; серым цветом выделены точки, соответствующие нанокластерам с 

внутренним икосаэдрическим ядром. 
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а)       б) 

 

в)       г) 

Рисунок 70. Атомные конфигурации в структурах интерметаллидов (выделены 

красным цветом): а – Cu13 в Al20Cr2Er [216]; б – Cu19 в Al12Cu6Mg11 [217]; в – Cu23 в 

(Eu2.35Ca18.65)Ni2Zn36 [218]; г – Cu26 в NaCd2 [6]. 
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Часть 3.4. Особенности строения синтезированных интерметаллидов 

3.4.1. Особенности структуры Au10Mo4Zn89 

Структуру Au10Mo4Zn89 (таблица П. 20 и П. 21) можно представить состоящей 

из четырех типов нанокластеров (рисунок 71), связанных по мотиву bcu-x (рисунок 

72) – 0@Zn6@Zn24Mo4 (тип Ti2Ni), 0@Zn8@Zn28Au6 (тип γ-латуни), 

0@Zn4@Zn18Au4 (тип γ-латуни) и Zn@Zn16 (полиэдр Фриауфа). 

 

 

а)       б) 

 

в)       г) 

Рисунок 71. Первичные нанокластеры, выделенные в структуре Au10Mo4Zn89: а – 

первичный нанокластер 0@6@28, двенадцать атомов Zn35, которые расположены 

над внутренним ядром Ti2Ni, формируют усеченный тетраэдр; б – первичный на-

нокластер 0@4@22 в виде кластера γ-латуни; в - первичный нанокластер 0@8@34 

с внутренним кластером γ-латуни, внутреннее ядро 0@8 представлено в виде двух 

вложенных тетраэдров, атомы, формирующие усеченный тетраэдр и тетраэдр над 

кластером γ-латуни, выделены синим и серым цветами, соответственно; г – поли-

эдр Фриауфа 1@16. 
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Рисунок 72. Способ связывания первичных нанокластеров 0@Zn6@Zn24Mo4 

0@Zn8@Zn28Au6, 0@Zn4@Zn18Au4 и Zn@Zn16 по мотиву bcu-x в структуре 

Au10Mo4Zn89. 

 

Выделенные в Au10Mo4Zn89 нанокластеры 0@4@22, 0@6@28 и 0@8@34 яв-

ляются типичными строительными блоками для интерметаллидов типа γ-латуни и 

подробно были исследованы нами ранее в § 3.2.4. Следует отметить, что структура 

Au10Mo4Zn89 изотипна Au10Cr4Zn89 [219]. Кроме того, β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 [220] и 

(Fe,Ni)Zn6.5 [210] имеют схожее структурное описание с Au10Mo4Zn89 (таблица 15). 

Как видно из таблицы 15 типы нанокластеров и их базовые сетки для Au10Mo4Zn89 

и Au10Cr4Zn89 являются идентичными – способ связывания нанокластеров 

0@4@22, 0@6@28, 0@8@34 и 1@16 по мотиву bcu-x. Структура β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 

может быть представлена в виде комбинации нанокластеров в виде 0@4@22 + 

0@4@22 + 0@6@28 + 1@16, которые связаны друг с другом по мотиву bcu-x. В 

свою очередь, (Fe,Ni)Zn6.5 в большей степени отличается от Au10Mo4Zn89: 0@4@22 

+ 0@6@28 + 1@16 + 1@11. 

  



111 

Таблица 15 

Нанокластерные модели Au10M4Zn89 (M = Cr и Mo), β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 и 

(Fe,Ni)Zn6.5 

Структура Пр. группа 
Позиции 

Уайкоффа 

Нанокластерная 

модель 

Базовая 

сетка 

Au10Mo4Zn89 

𝐹4̅3𝑚 

h5g2fe6b 

0@Zn4@Au4Zn18 + 

0@Zn6@Mo4Zn24 + 

0@Zn8@Au6Zn28 + 

Zn@Zn16 

bcu-x 

Au10Cr4Zn89 h5g2fe6b 

0@Zn4@Au4Zn18 + 

0@Zn6@Cr4Zn24 + 

0@Zn8@Au6Zn28 + 

Zn@Zn16 

bcu-x 

β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 h5g2fe6d 

0@Al4@Cr4Al18 + 

0@Al6@Cr4Al24 + 

0@Al4@Cr10Al12 + 

Cu@Cu12Al4 

bcu-x 

(Fe,Ni)Zn6.5 h5gf2e6da 

0@Zn4@Zn22 + 

0@Zn6@Zn24Fe4 + 

Zn@Zn16 + Fe@Fe4Zn7 

bcu-x 

 

Рассчитанная электронная плотность (рисунок 26, § 2.3.3) характеризуется 

резким пиком в диапазоне -7 – -4 eV и выраженной псевдощелью -0.5 – 0.5 eV; 

уровень Ферми попадает в эту псевдощель. Кривые –СOHP показывают, что свя-

зывающие молекулярные орбитали (МО) находятся по энергии ниже уровня псев-

дощели, несвязывающие МО – выше уровня псевдощели и разрыхляющие МО – 

внутри псевдощели. Следует отметить, что энергетические различия между 5d- и 

4d-орбиталями Au и Mo, соответственно, весьма значительны. Так, 5d-орбитали Au 

соответствуют пику в диапазоне -7 – -4 eV на кривой –СОНР для Au-Zn. В свою 

очередь 4d-орбитали Mo располагаются выше по энергии, чем 5d-орбитали Au (-4 

– 3 eV). Более широкий энергетический диапазон 4d-орбиталей Mo разделен на два 

пика – ниже уровня псевдощели (-4 – 0 eV), и выше уровня псевдощели (0 – 3 eV), 
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которые соответствуют связывающим и разрыхляющим МО, соответственно, на 

кривой –COHP для Mo-Zn. Рассчитанная нами электронная концентрация 

Au10Mo4Zn89 равна 1.67 е̅/атом, что соответствует соединениям γ-латуни. Все ука-

занные выше результаты расчетов характерны для соединений γ-латуни. Таким об-

разом, анализ электронной плотности подтверждает результаты проведенного 

нами выше для Au10Mo4Zn89 нанокластерного анализа. 

 

3.4.2. Особенности структуры AuZn2.1 

Описание структуры синтезированного нами соединения AuZn2.1 (таблица П. 

20 и П. 21) приведено выше (§ 2.2.1). Используя TTN-коллекцию нами было 

найдено два различных топологических типа нанокластеров со стехиометрическим 

составом 1@10@38 и три топологических типа нанокластеров со стехиометриче-

ским составом 1@12@43 (таблица 16). Для наглядности в качестве описания топо-

логического типа нанокластера в таблице 16 мы применили символы Nv, Ne и Nf, 

где N показывает количество атомов, располагающихся над вершинами (v), реб-

рами (e) и гранями (f) предыдущей оболочки или внутреннего ядра. 

Найденный нами нанокластер 1@10@38 (1v@10v@22v,9e,7f) в AuZn2 также 

может быть представлен в качестве подграфа восьми различных нанокластеров: 

1@8@38@90 найден в Li17Sn4 [225], 1@14@40 и 1@14@40@104 в Al282.23Ta161.77 

[226], 1@14@44 в Sm11Cd45 [227], Y0.51Ce0.49Mg4.7 [228], Li8Rh7Sn8 [229], GdMg5.05 

[230], 1@14@44@104 в GdMg5.05 [230] и 1@14@50@96 в Li16.995Zn0.0052Ge4 [231] 

(рисунок 73). Кроме того, нанокластер 1@10@38 в виде атомной конфигурации 

найден в 2751 интерметаллиде. 
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Таблица 16 

Топологические типы нанокластеров 

Тип нанокластера Структура Базовая сетка 

1@10@38 1v@10v@22v,9e,7f AuZn2.1 [наст. работа] цепь 

1@10@38_model1 1v@10v@19v,8e,11f Mo6Ga31 [221] feb 

1@10@38_model2 1v@10v@14v,18e,6f Al148.2Co50.1 [222] hxl 

1@12@43 1v@12v@20v,17e,6f AuZn2.1 [наст. работа] цепь 

1@12@43_model1 1v@12v@18v,13e,12f Mn2.99Al19.677 [223] fcu 

1@12@43_model2 1v@12v@12v,24e,7f Cu7.55Al4.80 [224] pcu  

1@12@43_model3 1v@12v@21v,9e,13f Ir9Al28 
молекулярная компл. 

группировка 

 

 
а)       б) 

Рисунок 73. Нанокластер 1@10@38 (выделен желтым) в виде подграфа нанокла-

стера 1@14@40 (а); нанокластер 1@10@38 (выделен желтым) в виде подграфа 

нанокластера 1@8@38@90 (б). 
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3.4.3. Особенности структуры Cu2MnIn 

Из особенностей структуры Cu2InMn (таблица П. 20 и П. 21) следует отме-

тить, что атомы Cu образуют тетраэдры Cu4, соединенные друг с другом через вер-

шины в трехмерный каркас, в пустотах которого расположены атомы In/Mn. Каж-

дый атом Cu окружен шестью соседними атомами Cu на расстоянии 2.525 Å и ше-

стью атомами In/Mn на расстоянии 2.961 Å; в ближайшее окружение атома In/Mn 

входят 12 атомов Cu и четыре атома In/Mn на расстоянии 3.092 Å. Исходная атом-

ная сетка структуры Cu2InMn соответствует структурному типу фазы Лавеса 

MgCu2. Нанокластерная модель описания указанной структуры включает нанокла-

стеры в виде двух вложенных тетраэдров, связанные между собой по алмазному 

(dia-x) мотиву (рисунок 74). 

 

 

Рисунок 74. Строение структуры Cu2InMn: первичный нанокластер в виде двух 

вложенных тетраэдров (слева), способ связывания 0@8 нанокластеров по алмаз-

ному мотиву dia-x. 
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ВЫВОДЫ 

 

 

 

1. Проведена топологическая систематика 27972 интерметаллидов. Показано, 

что наиболее часто встречающимися типами топологии интерметаллидов являются 

высококоординированные (КЧ = 16, 14 и 12) и наиболее симметричные структуры 

с пространственными группами 𝑃63/𝑚𝑚𝑐, 𝐹𝑚3̅𝑚 или 𝐼4/𝑚𝑚𝑚. 

2. Создана база данных по топологическим типам полиоболочечных нанокла-

стеров (TTN-коллекция), содержащая геометрические и топологические данные о 

2017 первичных нанокластерах для всех известных структур интерметаллидов. 

3. Предложен новый метод топологической классификации интерметаллидов, 

основанный на построении модели локального связывания первичных нанокласте-

ров. Показано, что в большинстве случаев топологический тип локального связы-

вания икосаэдров предопределяет топологию всей структуры. 

4. Показано, что тип первичного нанокластера с высокой вероятностью опре-

деляет алгоритм образования структуры интерметаллида в целом. В частности 

установлено, что первичные нанокластеры в виде икосаэдров и кластеров γ-латуни 

наиболее часто упакованы по мотивам гексагональной (hex) решетки и примитив-

ной кубической (pcu) решетки, соответственно.  

5. Показано, что икосаэдрические и додекаэдрические нанокластеры могут вы-

полнять роль темплатов, на которых формируются более сложные нанокластеры. 

При различном составе и строении полиэдрического ядра (икосаэдр или додекаэдр) 

реализуется высокосимметричная оболочка в виде дельтаэдра D32. Кроме того, над 

внутренним додекаэдрическим ядром могут реализовываться оболочки D42 и D50. 

Кластеры Бергмана с дельтаэдром D32 над внутренним икосаэдрическим ядром 

также являются темплатами, на поверхности которых могут формироваться раз-

личные типы высокосимметричных оболочек D80, D86, D92 и D110. 
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6. Предложены варианты трансформации различных типов нанокластеров 

типа γ-латуни вследствие миграции атомов в их оболочках. 

7. Установлены следующие особенности в химическом составе нанокласте-

ров: а) икосаэдрические нанокластеры могут включать практически любой эле-

мент; б) икосаэдрические нанокластеры состава A@M12 и A@A6+M6 чаще всего 

центрированы меньшими по размерам атомами А; в) нанокластеры γ-латуни могут 

включать в себя любой лантаноид, Th, а также почти любой s-, p-, d- атом металла 

кроме Cs, W, Tc и Re; г) независимо от размера атома, все элементы группы XI и 

XII, а также только трехвалентные лантаноиды могут образовывать вложенный 

многогранник любого типа в нанокластере γ-латуни. 

8. Выявлены закономерности встречаемости атомных конфигураций, тополо-

гически эквивалентных модельным нанокластерам CuN, в структурах интерметал-

лидов в зависимости от их размеров и структуры. Реализуемость модельных нано-

кластеров в интерметаллидах, с одной стороны, подтверждает корректность моде-

лирования, а с другой – корректность нанокластерных моделей. Так, глобальному 

минимуму монометаллического 26-атомного нанокластера меди соответствует 

конфигурация кластера γ-латуни, которая была найдена нами в структуре Cu40.5Sn11 

в рамках нанокластерного моделирования. В свою очередь, неустойчивость кла-

стера γ-латуни для серебра подтверждена методами молекулярно-динамического и 

нанокластерного моделирования. 

9. Синтезированы и структурно охарактеризованы три новых интерметаллида 

Au10Mo4Zn89, AuZn2.1 и Cu2InMn. Расчет электронной структуры Au10Mo4Zn89 мето-

дом теории функционала плотности, а также нанокластерный анализ, установили 

принадлежность указанного интерметаллида к семейству γ-латуней. 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 

 

В результате выполненного исследования нами были выявлены все возмож-

ные строительные блоки (нанокластеры) интерметаллических структур, позволяю-

щие провести систематику кристаллических структур интерметаллидов по крите-

рию сходства образующих их нанокластерных структурных единиц. Выделенные 

топологически индивидуальные нанокластеры были включены в базу данных по 

топологическим типам нанокластеров системы комплекса ToposPro (TTN-коллек-

ция). На основании данной систематики в настоящей работе представлены некото-

рые выводы о закономерностях формирования интерметаллических архитектур, 

содержащих связные атомные фрагменты в виде икосаэдров, додекаэдров, класте-

ров Бергмана и γ-латуни. 

Устойчивость первичных нанокластеров была доказана их частотой реализа-

ции в интерметаллидах. Более того, экспериментальные расчеты зонной структуры 

Au10Mo4Zn89 методом теории функционала плотности, а также молекулярно-дина-

мическое моделирование нанокластеров CuN (N = 4-100 атомов) и Ag26 подтвер-

ждают правильность использования нами нанокластерного моделирования кри-

сталлических структур интерметаллидов. 
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69. Löhberg, K. Mischkristallbildung in binären metallischen Legierungen / K. Löhberg 
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Приложение 

Таблица П. 1 

Распределение топологических типов интерметаллидов 

Сетка Пример структуры КЧ узлов 
Количество 

структур 

fcu Ca3Hg 12 3235 

bcu-x TlBi 14 2658 

mgc-x MgCu2 12,16 1879 

hcp LiHg3 12 992 

11,14T3 Au2U 11,14 823 

12,12,18T1 CaCu6 12,12,18 777 

12,12,14,20T1 ThMn12 12,12,14,20 759 

9,12,16T1 BaAl4 9,12,16 655 

bet Mo3Zr 12,14 381 

9,9,12,15T1 AlFeU 9,9,12,15 373 

mgz-x MgZn2 12,12,16 346 

sqc1279 PtAl2 8,10 333 

11,14,15T1 Mg5Hg3 11,14,15 285 

10,16T1 KHg2 10,16 277 

8,8,8,20,24T1 K8Ge46 8,8,20,24 265 

12,12,12,14,19T1 Ba2Mg17 12,12,12,14,19 259 

12,12,12,14,20T1 Nd2Fe17 12,12,12,14,20 240 

8,12,12,13,16T1 Th6Mn23 8,12,12,13,16 231 

12,12,14,15,20T1 TiBe12 12,12,14,15,20 218 

9,12T2 CaGa2 9,12 212 

12,12,13,14,18,20T1 Pu2Ni17 12,12,13,14,18,20 198 

nzn NaZn13 12,12,24 192 

12,12,14,14,15T1 β-U 12,12,14,14,15 191 

12,12,12,16,20T1 Co3Th 12,12,12,16,20 170 

9,12,14,16T1 Ca3Co4Sn13 9,12,14,16 158 

9,10,12,17T1 La2CoSn4 9,10,12,17 155 

9,12,15T1 Ca2Ge 9,12,15 150 

pcu α-Po 6 140 

9,12,13T2 Sr2Sb 9,12,13 136 

tcj/hc TiNi3 12,12 125 

8,12T1 CuSn 8,12 115 

amn Mg24Y5 12,13,16,16 106 

12,12,20T1 LaZn5 12,12,20 97 

tcl BaPb3 12,12 97 

12,12,12,14,16T1 Mg3Cr2Al18 12,12,12,14,16 97 

Другие                                                                       10647 
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Таблица 2 

Распределение интерметаллидов и их топологических типов по 14 решет-

кам Бравэ 

Решетка Бравэ 
Количество  

интерметаллидов 

Количество топ. типов 

интерметаллидов 

aP 70 37 

cF 5531 98 

cI 1612 78 

cP 2792 63 

hP 6742 373 

hR 1299 136 

mP 292 142 

mS 475 209 

oF 94 33 

oI 711 118 

oP 2002 409 

oS 1598 292 

tI 2911 180 

tP 1843 174 

 

 

Таблица 3 

Распределение интерметаллидов и их топологических типов по 32 кристал-

лическим классам 

Кристаллический 

класс 

Количество  

интерметаллидов 

Количество топ. типов 

интерметаллидов 

С1 19 5 

С2 39 11 

С2h 698 317 

С2v 213 90 

С3 28 15 

С3h 17 6 

С3i 130 28 

C3v 42 18 

C4 10 5 

C4h 76 22 

C4v 106 16 

C6 10 3 

C6h 119 28 

C6v 298 35 

Ci 51 32 
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Продолжение таблицы П. 3 

Cs 30 23 

D2 55 18 

D2d 77 26 

D2h 4137 744 

D3 25 11 

D3d 1358 121 

D3h 841 60 

D4 33 9 

D4h 4442 275 

D6 43 3 

D6h 5130 181 

O 62 9 

Oh 8197 83 

S4 10 1 

T 86 15 

Td 1232 81 

Th 358 51 

 

 

Таблица 4 

Распределение интерметаллидов и их топологических типов по простран-

ственным группам симметрии 

Пространственная 

группа симметрии 

Количество  

интерметаллидов 

Количество топ. типов 

интерметаллидов 

P63/mmc 2940 116 

Fm3̅m 2603 22 

I4/mmm 1946 60 

Fd3̅m 1858 19 

Pm3̅m 1739 4 

P6/mmm 1719 42 

Pnma 1320 217 

Cmcm 1173 138 

R3̅m 1087 74 

Im3̅m 996 10 

F4̅3m 886 48 

Pm3̅n 806 11 

P6̅2m 735 36 

P4/nmm 524 32 

P63/mcm 471 23 

Другие 7169 1490 



 
1

4
2

 

Таблица П. 5 

Распределение различных типов локального связывания неэквивалентных икосаэдров по 12 топологическим ти-

пам базовых сеток 

Формула 
Базовая 

сетка 
Прототип 

Кол-во 

структур 
Формула 

Базовая 

сетка 
Прототип 

Кол-во 

структур 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  

 
bcu-x Mo3Zr 427 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑒1+𝑣1
2+2+4  

 
hex PuCu6 39 

1@𝑖𝑐𝑜𝑏6+𝑏2
8+6  

 

bcu-x WAl12 9 1@𝑖𝑐𝑜𝑏12+𝑒1
2+6  

 
hex K2Hg7 2 

1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏4+𝑏1
2+8+4  

 

bcu-x 
Nb(Cu0.5G

a0.5) 
1 1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑣1

3+4  
 

(36.412.53) 
NdTi3(Sn0.

1Sb0.9)4 
2 

1@𝑖𝑐𝑜𝑣1
12 

 

fcu CeRu2Mg5 1 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  
 

pcu Ca3Ag8 19 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

6+6  

 
fcu Cu2GaSr 4 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

2
6  

 
hxl Sr2Ni3 1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

6+6  

 

fcu AlAu4 9 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  

 
crs 

Ti2Ni, 

Gd4RhIn 
100 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  

 
tca TaCo2 81 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑒1
4+2  

 
hxl 

Al2.88Ta2.66

V1.46 
1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6  

 

ncb 
Ni4Zn22 

Сг5Zn8 
22 1@𝑖𝑐𝑜𝑣1+𝑒1

4+2  
 

hxl 

Yb2Ag7 

Hf2Co7 

Zr2Ni7 

4 



 
1

4
3

 

Продолжение таблицы П. 5 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  

 

hex 
WBe2 

Fe2Ta  
766 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

2+𝑒1
2+4  

 

hxl Sr2Rh2In3 1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑏4

2+6  
 

hex Co2Al5 2 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+2  

 
sql Cs3NaPb4 1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏7
2+2  

 

dia 
Fe2Ga6Sc3 

Hf3Cu8 
5 0@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1
6  

 

lcy Y5Ag3Cu12 3 

0@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏4+𝑏1
2+8+4  

 

bcu-x Nb2Al 1 0@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  

 

hex WBe2 7 

 

 

Таблица П. 6 

Распределение различных типов локального связывания неэквивалентных икосаэдров по 9 топологическим ти-

пам базовых сеток 

Формула Базовая сетка Прототип 
Кол-во 

структур 

2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6 ) 

 

ncb Mn3In, Ag9Ca8Hg9 8 

2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

1+6+3 ) + 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  

 

new (AlCu)Mg 3 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

3+6  + 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

3+4  
 

new (Cr9Mo21Ni20)1.12 3 



 
1

4
4
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2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6 ) 

 

 

2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

1+1+9 ) 

 

 

new MoNi 1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  + 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  

 

new 

Mg16Zn31Cu 

1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

6+2 + 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

4+2+4  

h 

new 

HfCrGa2 

3 

2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

4+2+4 ) 

 

new 

Y2Ni7Sn3 

1 

2(1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

1+3+5 ) 

 

new 

Al7Nb24Ni21 

1 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

1+5+1  + 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+2  + 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

2+4+1  

 

new 

Nb28Ni33.56Sb12.44 

1 

 

 



 
1

4
5

 

Таблица П. 7 

Химический состав 324 упорядоченных бинарных интерметаллидов 

Пр. 

группа 

Точеч-

ная 

группа 

Суперкластер 
Базовая 

сетка 
Ц.А. (A) Сфера (M) 

Топология 

структуры 

Кол-во 

структур 

I m3̅m 3̅m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  pcu Ag A6+M6 (M = Ca) 12,12,16T1 1 

F d3̅m 3̅m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1

6  crs 

Co 

Hf 

Mg 

Mn 

Na 

Ni 

Sc 

Ti 

Zr 

A6+M6 (M = Hf) 

A6+M6 (M = Fe, Ir, Mn, Os, Pd, Pt, Rh) 

A6+M6 (M = Pd) 

A6+M6 (M = Hf) 

A6+M6 (M = Ba) 

A6+M6 (M = Cd); M12 (M=Nb, Ta) 

A6+M6 (M = Ni, Pd, Ir) 

A6+M6 (M = Co, Cu, Fe, Ni) 

A6+M6 (M = Cu, Co, Ir, Pt, Rh, Fe) 

12,12,14T1 27 

P m3̅n m3̅ 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  bcu-x 

Al 

Au 

Be 

Bi, Sn 

Cd, Co, Fe, Ni 

Ga, Ge 

Hg 

In 

Ir, Pt 

Os 

Pb 

Pd 

Re 

Rh 

Ru 

Sb 

M12 (M = Mo, Nb, V) 

M12 (M = Ta, Zr, Ti, V, Nb, Ti) 

M12 (M = Mo) 

M12 (M = Nb) 

M12 (M = V) 

M12 (M = Cr, Mo, Nb, V) 

M12 (M = Ti, Zr) 

M12 (M = Nb) 

M12 (M = V, Cr, Ti, Mo, Nb) 

M12 (M = Cr, Mo, Nb) 

M12 (M = Nb, V) 

M12 (M = Ti) 

M12 (M = W) 

M12 (M = Cr, Nb, V) 

M12 (M = Cr) 

M12 (M = Nb, Ta, Ti, V) 

bet 78 



 
1

4
6

 

Продолжение таблицы П. 7 

    

Sn 

Tl 

V 

Zr 

M12 (M = Mo, Nb, Zr, Ta, V) 

M12 (M = Nb) 

M12 (M = Ge, Re, Sb) 

M12 (M = Mo) 

  

I 4̅3m 3m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1

3+6  ncb 

Ni, Rh, Ir 

Cu 

Ag 

M12 (M = Zn) 

A3 + M9 (M = Zn 

A3 + M9 (M = Cd) 

12,12,13,13T

1 
5 

I m3̅ m3̅ 1@𝑖𝑐𝑜𝑏6+𝑏2
8+6  bcu-x Mo, Re, Tc, W M12 (M = Al) 11,12T1 5 

P 213 3 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
2+𝑒1

6+6  fcu 

Al 

Au 

Cu 

M12 (M = Au, Cu) 

A9+M3 (M = Al) 

A9+M3 (M = Al) 
12,14T1 2 

P 63/mmc 

3m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑣1+𝑒1

1+3+6  tca 

Al 

Co 

Cr 

Fe 

Mg 

Mn 

Mo 

Ni 

Zn 

A6+M6 (M = U) 

A6+M6 (M = Nb, Ta, Ti) 

A6+M6 (M = Ti, Hf, Zr) 

A6+M6 (M = Nb, Hf, Sc, Zr) 

A6+M6 (M = Th) 

A6+M6 (M = Zr, Hf) 

A6+M6 (M = Hf) 

A6+M6 (M = Eu, Mg) 

A6+M6 (M = Hf, Nb, Ta) 

12,12,12,16,1

6T1 
21 

3̅m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex 

Ag, Au 

Al 

Be 

Cd 

Co 

Cr 

Cu 

Fe 
 

A6+M6 (M = K) 

A6+M6 (M = Hf, Zr, Co) 

A6+M6 (M = Cr, Fe, Mn, Mo, Ru, V, W, Re) 

A6+M6 (M = Ca, Yb) 

A6+M6 (M = Ta, Nb, Mg) 

A6+M6 (M = Nb, Hf, Ta, Ti, Zr) 

A6+M6 (M = Cd, Yb) 

A6+M6 (M = Er, Eu, Ho, Lu, Mo, Tb, Tm, 

Yb, Hf, Nb, Sc, Ti, W, Ta) 

mgz-x 153 



 
1

4
7

 

Продолжение таблицы П. 7 

    Ir 

K 

Li, Pt 

Mg 

 

Mn 

 

Na 

Ni 

Os 

 

 

Pb 

Re 

 

Ru 

 

Tc 

 

V 

Zn 

A6+M6 (M = Mg) 

A6+M6 (M = Cs) 

A6+M6 (M = Ca) 

A6+M6 (M = Ba, Ca, Dy, Er, Eu, Ho, Lu, Sr, 

Tb, Tm, Y, Yb) 

A6+M6 (M = Dy, Er, Gd, Hf, Ho, Lu, Pr, Ta, 

Tm, Tb, Y, Nd, Yb, Sc, Sm, Th, Zr) 

A6+M6 (M = Ba, Cs, K) 

A6+M6 (M = Nb, U) 

A6+M6 (M = Am, Dy, Er, Gd, Hf, Ho, La, 

Lu, Nd, Tb, Tm, U, Yb, Pr, Pu, Sc, Sm, Y, 

Zr) 

A6+M6 (M = K) 

A6+M6 (M = Dy, Er, Eu, Gd, Hf, Ho, Nd, 

Np, Pr, Pu, Sm, Tb, Th, Tm, U, W, Y, Sc, Zr) 

A6+M6 (M = Dy, Er, Ho, Lu, Nd, Sm, Tb, 

Tm, Yb, Sc, Y, Zr) 

A6+M6 (M = Dy, Er, Gd, Hf, Ho, Tc, Tb, Th, 

Tm, Y, Zr) 

A6+M6 (M = Zr) 

A6+M6 (M = Ca, Mg, Sc, Sr, Ta, Ti) 

  

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑏4

2+6  hex Al A6+M6 (M = Cu, Rh) 3-nodal net; 

9,12,12-coor-

dinated 

2 

P 63mc 3m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex Mn A9+M3 (M = Lu) mgz-x 1 

P 3̅m1 3̅m 1@𝑖𝑐𝑜𝑏12+𝑒1
2+6  hex Hg A6+M6 (M = K, Rb) 11,12,18T2 2 

P 42/mmc mmm 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

8+6  bcu-x Sn M12 (M = Nb) bet 1 

 



 
1

4
8

 

Продолжение таблицы П. 7 

C mcm 
m2m 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3

1+𝑒1
2+6  hex Re A6+M6 (M = U) mgz-x 1 

mm2 1@𝑖𝑐𝑜𝑣1+𝑒1
4+2  hxl Ag A8+M4 (M = Ca, Yb) 12,12,12,16T1 2 

P nma m 

1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

2+2+4  hex 
Cu A9+M3 (M = Ce, La, Pr, Pu, Sm, Th, Nd) 12,12,12,13,14

,19T1 
7 

1@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏7
2+2  dia 

Cu A9+M3 (M = Hf) 

A7+M5 (M = Zr) 
11,12,12,12,12

,13,13,14T1 
2 

P 21/c 1 1@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

2+2+4  hex Cu A9+M3 (M = Ce, La, Pr, Nd) 
12,12,12,13,14

,19T1 
4 

C 2/m m 1@𝑖𝑐𝑜𝑣1+𝑒1
4+2  hxl 

Co 

Ni 

A8+M4 (M = Hf) 

A8+M4 (M = Zr) 
6-nodal net; 

12,12,12,13,15

,16-coordi-

nated 

2 

P 63/mmc 3̅m 0@𝑖𝑐𝑜𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex 0 M16+M26 (M1 = Al, M2 = Er, Lu, U) 

M16+M26 (M1 = Co, M2 = U) 

M16+M26 (M1 = Be, M2 = V, W) 

2-nodal net; 

10,13-coordi-

nated 

7 

P 42/mnm mmm 0@𝑖𝑐𝑜𝑒1+𝑏4+𝑏1
2+8+4  bcu-x 0 M18+M24 (M1 = Nb, M2 = Al) 3-nodal net; 

8,9,11-coordi-

nated 

1 

 
  



 
1
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Таблица П. 8 

Химический состав 90 упорядоченных тернарных интерметаллидов 

Пр. 

группа 

Точеч-

ная 

группа 

Суперкластер 
Базовая 

сетка 
Ц.А. (A) Сфера (M) 

Топология 

структуры 

Кол-во 

структур 

I 𝑚3̅m 3̅m 1@𝐼𝑓3
1

6  pcu 

Al 

 

Ga 

M16+M26 (M1 = Ni, M2 = Y, Sm, Gd, Dy, 

Ho, Er, Tb) 

M16+M26 (M1 = Ni, M2 = Y, Sm, Gd, Dy, 

Ho, Er, Tb, Tm, Pr, Nd) 

12,12,16T1 17 

F 𝑑3̅m 3̅m 1@𝐼𝑓3
1

6   crs 

Ag 

Al 

 

Au 

Ge 

Mn 

Ti 

Zn 

M16+M26 (M1 = Na, M2 = In) 

M16+M26 (M1 = Mg, Hf, Zr, M2 = Ni, Au, 

Pt) 

M16+M26 (M1 = Na, M2 = In) 

M16+M26 (M1 = Ni, M2 = Zn) 

M16+M26 (M1 = Mg, M2 = Ni) 

M16+M26 (M1 = Mg, M2 = Ni) 

M16+M26 (M1 = Cu, M2 = Hf, Zr) 

12,12,14T1 12  

F 4̅3m 3m 1@𝐼𝑓3
1

6   crs 

Dy 

Er 

Gd 

 

Ho 

 

Tm 

Tb 

A6+ M13+M23 (M1 = Cd, In, M2 = Rh) 

A6+ M13+M23 (M1 = In, M2 = Rh, Ir) 

A6+ M13+M23 (M1 = Cd, In, M2 = Rh, Ni, 

Pd, Ir, Pt) 

A6+ M13+M23 (M1 = Cd, In, M2 = Rh, Ir, 

Pt) 

A6+ M13+M23 (M1 = In, M2 = Rh) 

A6+ M13+M23 (M1 = In, Cd, M2 = Ir, Rh) 

9,12,12,14,14T

1 
17 

P 213 3 1@𝐼𝑓3
1+𝑣1

6+6  fcu 

Au 

 

Ga  

Ge 

Ir 

M19+M23 (M1 = Cu, Nb, Ta, V, M2 = Sn, 

Ga) 

M19+M23 (M1 = Nb, Ta, V, M2 = Au) 

M19+M23 (M1 = Mn, M2 = Ir) 

M19+M23 (M1 = Mn, M2 =Ge) 

12,14T1 5 



 
1

5
0

 

Продолжение таблицы П. 8 

    Sn M19+M23 (M1 = Cu, M2 = Au)   

P 63/mmc 3̅m 

1@𝐼𝑓3
1+𝑒1

2+6  

hex 

Al 

Co 

Ga 

Ge 

 

Ir 

Os 

Ru 

Li 

M16+M26 (M1 = Co, M2 = U) 

M16+M26 (M1 = Al, M2 = Lu, Er) 

M16+M26 (M1 = Fe, M2 = U, Zr) 

M16+M26 (M1 = Mn, Ti, Fe, Co, M2 = Co, 

Zr, U, Cu) 

M16+M26 (M1 = Ga, M2 = Eu) 

M16+M26 (M1 = Al, M2 = U) 

M16+M26 (M1 = Al, V, M2 = Sc, Zr)  

M16+M26 (M1 = Na, M2 = Au) 

mgz-x 18 

1@𝐼𝑓3
2+𝑓3

1
6+2  

Ge M16+M26 (M1 = V, M2 = Hf) 12,12,15T2 1 

Ge M16+M26 (M1 = Ni, M2 = Sr) 10,12,20T1 1 

P 63mc 3m 1@𝐼𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex 
Cu A6+ M13+M23 (M1 = Mn, M2 = In) 

mgz-x 1 

R 3̅m 3̅m 1@𝐼𝑓3
2+𝑒1

6+6  fcu 
Ga M16+M26 (M1 = Cu, M2 = Sr, Ba) 

10,12,20T2 2 

P 42/ncm 2/m 1@𝐼𝑣1
12 fcu 

Mg A8+M12+M22 (M1 = Ru, M2 = Ce) 
10,12,15,16T1 1 

C mcm 2/m 1@𝐼𝑓3
1+𝑒1

2+6  hex 
Ga A4+M16+M22 (M1 = Mg, M2 = Mn) 

mgz-x 1 

C mcm 2/m 1@𝐼𝑓3
1+𝑒1

2+2  sql 
Na M16+M26 (M1 = Cs, M2 = Pb) 10,12,12,14,18

T1 
1 

P nma m 

1@𝐼𝑒1+𝑏7
2+2  dia 

Fe  A3+M15+M24 (M1 = Zr, M2 = Sn) 11,12,12,12,12

,13,13,14T1 
1 

Fe 

Mn 

A+M15+M26 (M1 = Sc, M2 = Ga) 

A+M15+M26 (M1 = Sc, M2 = Ga) 
11,12,12,12,12

,13,16,17T1 
2 

1@𝐼𝑓3
1+𝑒1+𝑣1

2+2+4  hex 
Cu 

 

A7+M12+M23 (M1 = In, Sn, Ag, Au, M2 = 

Ce, U, Th) 
12,12,12,13,14

,19T1 
8  



 

 

1
5
1

 

Продолжение таблицы П. 8 

 
   

Fe 

Ni 

A7+ M12+M23 (M1 = Sn, M2 = U) 

A7+ M12+M23 (M1 = Sn, M2 = Lu) 
  

P mmn mm2 1@𝐼𝑓3
2

6  hxl Ge M16+M26 (M1 = Ni, M2 = Ba)  10,12,20T3 1 

С 2/m 2/m 1@𝐼𝑓3
2+𝑒1

2+4  hxl In A2+M14+M26 (M1 = Rh, M2 = Sr) 10,12,12,17T1 1 
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Таблица П. 9 

Распределение 281 додекаэдрических (D20) и 5549 икосаэдрических (I12) 

конфигураций в интерметаллидах по точечным группам симметрии 

Точечная группа Число конфигураций D20 Число конфигураций I12 

𝑚3̅ (Th) 73 496 

𝑚𝑚𝑚 (D2h) 27 184 

3̅𝑚 (D3d) 36 1830 

3𝑚 (C3v) 32 336 

2/𝑚 (C2h) 42 648 

𝑚 (Cs) 21 656 

3 (C3) 15 31 

23 (T) 7 2 

3̅ (C3i) 10 7 

1̅ (Ci) 5 54 

1 (C1) 5 212 

𝑚𝑚2 (C2v) 5 1027 

32 (D3) 1 4 

2 (C2) 2 61 
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Таблица П. 10 

Основные структурные данные интерметаллидов с оболочками в виде дельтаэдров D32, D42 и D50 

Соединение 
Пространственная 

группа 
Индекс Пирсона 

Последовательность 

Уайкоффа 

Параметры 

ячейки a, c, Å 

Объем, 

Å3 

Структуры с оболочками D32 

K8In6Ge40  𝑃𝑚3̅ cP54 kidca 10.977 1322.67 

Cs30Na3Sn162 𝑃42/𝑚𝑛𝑚 tP206 k6j4i7g2f2db 23.556, 12.104 6716.67 

Структуры с оболочками D42 

Ru3Be17 𝐼𝑚3̅ cI160 hg3fed 11.337 1457.12 

Y3Cd18 𝐼𝑚3̅ cI162 hg4fed 15.482 3710.92 

YbCd6 𝐼23 cI158 f5dc3 15.638 3824.23 

Ca3Cd17Al R3 hR168 b54a6 22.134, 27.108 11501.33 

Структуры с оболочками D50 

Yb3Zn18 𝐼𝑚3̅ cI194 hg4fedca 14.299 2923.6 

Ce3(Au14Sn3) 𝐼23 cI159 f5edc3 15.118 3455.28 

Pr3Cd18 𝐼𝑚3̅ cI258 h2g4f2edc 15.643 3827.90 

Eu4Cd25 𝐹𝑑3̅ cF1516 g12fe6c 31.872 32375.74 
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Таблица П. 11 

Геометрические и топологические характеристики дельтаэдров D32, D42, D50 в кристаллических структурах 

Соединение Тип дельтаэдра Пространственная группа Позиция Точечная симметрия 
КЧ атомов в  

оболочке 

K8In6Ge40  D32 𝑃𝑚3̅ 2a 𝑚3̅ 5, 6 

Cs30Na3Sn162  D32 𝑃42/𝑚𝑛𝑚 2b 𝑚𝑛𝑚 5, 6 

Ru3Be17  D42 𝐼𝑚3̅ 2a 𝑚3̅ 5, 6 

Y3Cd18  D42 𝐼𝑚3̅ 2a 𝑚3̅ 5, 6 

YbCd6  D42 𝐼23 2a 𝑚3̅ 5, 6 

Ca3(Cd17Al) D42 R3 3a 3̅ 5, 6 

Yb3Zn18  D50 𝐼𝑚3̅ 2a 𝑚3̅ 5, 6, 7 

Ce3(Au14Sn3) D50 𝐼23 2a 23 5, 6, 7 

Pr3Cd18  D50 𝐼𝑚3̅ 2a 𝑚3̅ 5, 6, 7 

Eu4Cd25  D50 𝐹𝑑3̅ 8a 23 5, 6, 7 
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Таблица П. 12 

Координационные последовательности атомов в структурах с дельтаэд-

рами D32, D42 и D50 

Атом 
Координационные последовательности 

N1 N2 N3 N4 N5 N6 N7 N8 

K8In6Ge40 

K1 20 32 152 230 344 560 818 992 

K2 24 38 160 278 324 658 824 946 

Ge1 8 68 98 254 410 497 827 1067 

Ge2 8 67 103 246 421 509 799 1091 

In1 8 70 92 250 414 452 846 1058 

YbCd6 

Cd1 12 47 112 194 321 478 642 858 

Cd2 12 47 112 194 321 478 642 858 

Cd3 12 47 109 197 320 482 637 840 

Cd4 10 51 107 189 328 460 633 854 

Cd5 12 45 92 207 308 462 665 836 

Cd6 15 45 107 195 324 465 661 853 

Cd7 10 52 109 193 320 466 650 853 

Cd8 10 52 109 193 320 466 650 853 

Yb1 16 47 109 208 316 467 648 861 

Cd-

тетраэдр 

20 42 114 224 314 476 654 854 

Yb3Zn18 

Zn2 15 49 111 203 340 481 689 913 

Zn3 13 49 116 205 334 502 677 896 

Zn4 10 53 113 197 344 490 667 890 

Zn5 12 49 115 203 336 504 667 884 
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Продолжение таблицы П. 12 

Zn6 11 53 116 206 332 497 689 896 

Zn7 12 49 96 211 332 470 705 884 

Zn8 8 38 110 188 308 464 674 848 

Yb1 16 49 113 220 330 491 678 907 

Yb2 20 50 112 224 362 500 686 950 
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Таблица П. 13 

Распределение типов локального связывания кластеров Бергмана по 9 топологическим типам базовых сеток 

Формула Базовая сетка Прототип 
Количество  

структур 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓3
6+𝑓3

2
8+6  

 
bcu-x K1.5Na.396Tl6Cd.3137, Rb3Hg20 10 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓3
2+𝑓3

6+𝑒1
6+2+6  

 
bcu-x Cr5Al8 16 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑣1
12 

 
fcu Cu12K12Sn21 2 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓3
2

12 

 

fcu Na3K8Tl13 1 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓3
2+𝑏1+𝑏2

4+4+4  

 

gsp1 Li5Ca18In25.07 1 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑏1
8  

 
bcu 

Ho16Mg24Zn122, K29NaHg48 

Mg32(Ag13Al36) 
15 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32
𝑓3

2+𝑓3
5

6+2  

 
hex Sm12Fe14Al5 1 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓3
2

6  

 
pcu Na2Au6In5 14 

 



 

 

1
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Продолжение таблицы П. 13 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑚𝑜𝑙 
 

mol Li33.3Ba13.08Ca2.96 2 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑓8
2+𝑏10

2+8  
 

bct Na10Ga6Sn3 1 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑏1
8  

 
bcu 

K49Tl108, K3Na26In48, 

Al88.7Cu19.3Li52, 

Ga22.13Li11.33Zn2.66 

36 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑏2
6  

 

hxl Na7Ga13 1 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑏1
2  

 
chain Na16Zn13.54Sn13.46 1 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32𝑚𝑜𝑙  mol 

Ga19.56Li3Na5, K34In89.95Zn13.05, 

(Cu6Ga46.5)Na17, Na128Au81Ga275, 

Au115.29Ca24Sn34.81, K39In80, 

K34In91.05Mg13.95, CaCd6, 

Li33.3Ba13.08Ca2.9, 

K14Na21Cd17Ga82,  

36 

1@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷98𝑒1
12 

 
fcu  2 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷110𝑓3
14+𝑓3

2
8+6  

 
bcu-x Au115.29Ca24Sn34.81 1 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷102𝑓3
14+𝑓3

2
8+6  

 
bcu-x CaCd6 17 
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0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷80𝑏40+𝑣2
6+6  

 
fcu 

(Cu6Ga46.5)Na17, 

K14Na21Cd17Ga82, 

K34In89.95Zn13.05, 

K34In91.05Mg13.95 

15 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷92𝑣1+ 𝑒4
6  

 

pcu K49Tl108 1 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷98𝑓3
6

6  
 

hxl K39In80, K34In89.95Zn13.05 5 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷80𝑏40
6  

 
hxl (Cu6Ga46.5)Na17 9 

0@𝑖𝑐𝑜@𝐷32@𝐷80𝑏40+𝑣2
4+2  

 
hxl Na128Au81Ga275,  1 



 

 

1
6
0
 

Таблица П. 14 

Нанокластерные модели 37 топологических типов интерметаллидов, построенных их кластеров γ-латуни 

Пр. группа 
Позиции 

Уайкоффа 

Количество 

соединений 

Топологический 

прототип 
Нанокластерная модель 

Базовая 

сетка 

F-43m (216) h7gfe6db 1 Li13Na29Ba19 
0@4@22 + 0@4@22 

+2Friauf + Icosa 

0@Li4@Li22 + 0@Na4@Na6Ba16 + 

Ba@Ba4Na12 + Ba@Ba4Na12 + 

Na@Na6Ba6 
bcu 

F-43m (216) h4g2f2e8 14 Cu40.5 Sn11 
0@4@22 + 0@4@22 

+0@4@22 +0@4@22 

0@Cu4@Cu16Sn6 + 

0@Cu4@Cu10Sn12 + 0@Cu4@Cu22+ 

0@Cu4@Cu18Sn4 
bcu-x 

F-43m (216) h5gf2e6 12 Na6Tl 
0@6@28 + 0@4@22 + 

0@4@22 + 0@4@24 

0@Na4@Na24 + 0@Na4@Na18Tl4 + 

0@Na4@Na16Tl6 + 0@Na6@Tl4Na24 
bcu-x 

F-43m (216) h4g2f2e8d 5 Li17Ge4 
0@4@22 + 0@4@22 + 

0@4@34 + 1@14@50 

0@Li4@Li16Ge6 + 0@Li4@Li16Ge6 + 

0@Li4Ge6Li24 + 

Li@Li10Ge4@Ge10Li40 
bcu-x 

F-43m (216) h4g2f2e7 3 Al7.56Pd18.0Zn74.44 
0@4@22 + 0@4@22 + 

0@4@22 + 0@4@30 

0@Zn4@Pd4Zn18 + 0@Zn4@Pd4Zn18 

+ 0@Zn4@Pd4Zn18 + 

0@Al4@Pd6Zn24 
bcu-x 

F-43m (216) h2g2fe8 2 Ce3Ge10.72Pt23.28 
0@4@26 + 0@4@26 + 

0@6@32 + 0@8@38 

0@Pt4@Pt16Ce6Ge4 + 

0@Pt4@Ge8Ce6Pt12 + 

0@Pt6@Ge4Pt28 + 0@Pt8@Ge14Pt24 
bcu-x 

F-43m (216) h5gf2e6d 2 b-Al67.4Cu14.3Cr18.3 
0@4@22 + 0@4@22 + 

0@6@28 + 1@16 

0@Al4@Cr4Al18  + 0@Al4@Cr10Al12 

+ 0@Al6@Cr4Al24 + Cu@Cu12Al4 
bcu-x 

F-43m (216) h4g2f2e7b 3 Ir7+7dZn97-11d 
0@4@22 + 0@4@22 + 

0@6@28 + 1@8@34 

0@Zn4@Zn22 + 0@Zn4@Zn18Ir4 + 

0@Zn6@Ir4Zn24 + Zn@Zn8@Ir4Zn30 
bcu-x 

F-43m (216) ih5g2fe8b 2 Ba16Na204Sn322.38 

0@8@34 + 0@8@22 + 

0@4@20 + 1@16@30 + 

1 

0@Sn4Na4@Ba4Na18Sn12 + 

0@Sn8@Na22 + 0@Sn4@Ba4Na4Sn12 

+ Na@Sn16@Na30 + Sn 
bcu-x 

F-43m (216) h5gf2e6da 2 (FeNi)Zn12.7 
0@4@22 + 0@6@28 + 

1@14@40 + Friauf 

0@Zn4@Zn22 + 0@Zn6@Fe4Zn24 + 

Fe@Fe10Zn4@Zn40 + Zn@Zn16 
bcu-x 
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F-43m (216) ih4g2fe8a 1 Ce20Pd36In67 
0@4@26 + 0@4@22 + 

0@4@26 + 1@16@50 

0@In4@Ce4In12Pd8+ 0@In4@Ce4In18 

+ 0@In4@Pd8Ce6In12 + 

In@Ce4In12@Ce10In12Pd28 
bcu-x 

F-43m (216) gfe3 72 Gd4RhIn 0@4@22 + 1 0@In4@Gd22 + Rh fcu 

F-43m (216) gfe2dc 1 Mn5Ni2Bi4 0@4@22 + 1 + 1 0@Mn4@Ni4Bi6Mn12 + 2Bi fcu 

F-43m (216) h5gf2e5d 6 Mg6Pd 
0@4@22 + 0@6@40 + 

0@6@28 + 1@16@46 

0@Mg4@Mg18Pd4 + 

0@Mg6@Mg36Pd4 + 

0@Mg6@Mg24Pd4 + 

Mg@Mg16@Mg42Pd4 

new 

F-43m (216) gfe4ba 5 Ti39Co26Al35 
0@4@22 + 0@4@22 + 1 

+ 1 

0@Al4@Al4Co6Ti12 + 

0@Al4Ti4@Al12Co10Ti12 + 2Co 
new 

F-43m (216) h6gfe6dca 2 Al69Ta39 
0@4@22 + 1@16@44 + 

Friauf + 1@14 

0@Al4@Al6Ta16 + 

Ta@Al12Ta4@Al28Ta16 + 

Ta@Al12Ta4 + Ta@Al14 
pcu 

F-43m (216) ih4gf2e7ca 1 Ce20Mg19Zn81 

0@4@22 + 

0@4@22@88 + Friauf + 

1@8 

0@Zn4@Ce4Mg6Zn12 + 

0@Zn4@Zn4Mg12Ce6@Ce12Mg12Zn6

4 + Mg@Ce4Zn12 + Zn@Zn8 
sqc349 

I-43m (217) h2g9fe2c4 1 Pt64Cd326.4 
0@4@22 + 1@12@47 + 

0@10 

0@Cd4@Cd18Pt4 + 

Cd@Cd9Pt3@Cd42Pt5 + 0@Pt4Cd6 
8,11T3 

I-43m (217) gec2 29 Cu5Zn8 0@4@22  0@Zn4@Cu10Zn12 bcu-x 

I23 (197) fdc2 1 Ag2Hg3 0@4@22 0@Hg4@Ag10Hg12 bcu-x 

Fm-3m (225) 
k6ji2h2gf4e3c

a 
1 

Co5.2Ge11.2Pr11.

7 

0@6@34 + 0@8@26 + 

1@18@42 + 1@22 + 1 

0@Ge2Pr4@Co8Ge16Pr10 + 

0@Co8@Co8Pr18 +  
6,12,14T

1 
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Pr@Co12Ge6@Ge18Pr24 + 

Pr@Co12Ge10 + Ge 
 

Fd-3m (227) ihg6fe5cb 5 NaCd2 
0@4@22 + 1@16@44 

+ Icosa + 1 

0@Cd4@Na10Cd12 + 

Na@Cd16@Cd20Na24 + Cd@Cd6Na6 

+ Cd 
crs-d 

Fd-3m (227) fec 79 Ti2Ni 0@4@22 0@Ni4@Ti22 dia-x 

Fd-3m (227) fedc 1 Zr4Ni2Al 0@4@22 + 1 0@Ni4@Zr22 + Al dia-x 

Fd-3m (227) fedc 1 Mn3Cu4Bi4 0@8@26 0@Cu8@Bi14Mn12 fcu 

Pn-3 (201) h5gfe3b 1 Ce6Cd37 0@8@38 + 1@8 0@Cd8@Cd32Ce6 + Cd@Cd8 fcu 

Fm-3m (225) f2edba 5 Sc11Ir4 0@4@22 + 1 + 1 0@Sc4@Sc4Ir6Sc12 + Ir + Ir new 

Pn-3m (224) 
lk4ge2db 

2 Cu12K12Sn21 
0@8@30 + 0@6@48 + 

1 

0@K4Sn4@K6Cu12Sn12 + 

0@K6@Cu6K12Sn30 + Sn 
new 

Fm-3m (225) 
f2edb 

236 Th6Mn23 0@4@22 + 1 0@Mn4@Mg10Th12 + Mn pcu 

Pm-3m (221) jigdb 21 BaHg11 0@8@42 + 1 0@Hg8@Ba6Hg36 + Hg pcu 

Pm-3m (221) gdcb 9 TmRuGa3 0@8@26 0@Ga8@Tm12Ga8Ru6 pcu 

P-43m (215) i2gfe4 37 Cu9Al4 0@4@22 + 0@4@22 0@Al4@Cu12 + 0@Cu4@Cu10Al12 bcu-x 
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P-43m (215) i2gfe4 4 Pd8Cd43 0@4@22 + 0@4@22 
0@Cd4@Cd18Pd4 + 

0@Cd4@Cd18Pd4 
bcu-x 

P-43m (215) i2gfe3 3 Cd5Ni 0@4@22 + 0@6@28 0@Cd4@Cd22 + 0@Ni6@Cd24Ni4 bcu-x 

P-43m (215) i3hgfe4 1 Ba5Ti12Sb19.10 
0@4@22 + 0@4@22 + 

1 + 1 

0@Sb4@Ba4Sb6Ti12 + 

0@Sb4@Ba4Sb18 + Ti + Bi 
bcu-x 

P-43m (215) i2gfe4 1 Ti8In5 0@4@22 + 0@8@34 0@In4@In4Ti18 + 0@Ti8@Ti6In28 bcu-x 

P-43m (215) i2gfe3a 2 Ni8Zn36Ga5 0@4@22 + 1@10 0@Ga4@Ni4Zn18+ Ni@GaZn9 pcu 

 

 

Таблица П. 15 

Сравнительный анализ авторского и нанокластерного описания кристаллических структур интерметаллидов 

Прототип 
БДНС 

код 

Кол-во 

структур 
Авторское описание Нанокластерная модель 

Li13Na29Ba19 416631 1 

γ + 2Friauf 

Li26 + 2(BaBa4Na12) 

4c (¼,¼,¼) 

                            γ + γ +Friauf + Friauf + Icosa 

Na10
IT,OHBa16

OT,CO     Li26
IT, OT, OH, CO     Ba@Na12Ba4       

                      Ba@Na12Ba4     Na@Ba6Na6 

4a (0,0,0)   4c (¼, ¼ ¼)   4b (½, ½, ½)   4d(¾, ¾ ¾)   

24f(x,0,0) 

Cu40.5 Sn11 130105 14 

γ + γ + γ + γ 

Cu21
IT, OH, COSn4

OT     Cu14
IT, OT, OH Sn12

CO     Cu26
IT, OT, OH, CO     

Cu22
IT, OH, COSn4

OT 

  4a (0,0,0)      4b (½, ½, ½)     4c (¼, ¼ ¼)      4d (¼, ¼, ¾) 

Совпадает с авторской моделью 
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Na6Tl 130049 12 
4×Icosa + 12 (усеченный тетраэдр) 

             4a (0,0,0)           -4 

                        γ + γ + Ti2Ni@12 + α-Mn (-CC) 

Na20IT, OT, COTl6OH     Na21.6IT, OH, COTl6OH     

0@Na6@Tl4Na24                    

                                   0@Na4@Na24 

 4b (½,½, ½)      4c (¼, ¼, ¼)         4a (0,0,0)          4d(¾, 

¾ ¾) 

Li17Ge4 450136 5 
Li4 + LiLi4  +  Li4  + Li 

4a(0,0,0)    4b (½,½, ½)     4c (¼, ¼, ¼)     4d(¾, ¾ ¾) 

γ + γ + γ@12 + BCC@38 

Li22IT, OH, COGe4OT     Li20IT, OT, COGe6OH     

Li20IT, OT, COGe6OH@Li12     LiCC@(Li + 

Ge)8Li18OH, CO@Li28Ge10 

  4a (0,0,0)     4c (½,½, ½)            4b (½, ½, ½,)    4d(¾, ¾ 

¾)                    

Al7.56Pd18.0Zn74.44 421283 3 

γ +  γ +  γ +  γ(-OT) 

(Zn+Al)4
ITPd4

OTZn18
OH,CO     Pd4

OTZn22
IT,OH,CO     Pd4

OT 

Zn22
IT,OH,CO     Al4

ITPd6
OH(Zn+Al)12

CO 

4a (0,0,0)        4b (½, ½, ½)       4c (¼, ¼, ¼)       4d(¾, ¾ ¾) 

γ + γ + γ + γ (-OT)@12 

Zn22
IT, OH, COPd4

OT     Zn22
IT, OH, COPd4

OT     (Al + Zn)4
ITZn18

OT, 

COPd6
OH     Al4

IT@Pd6
OH(Zn + Al)12

CO@Zn12 

4b (½, ½, ½)      4c (¼, ¼ ¼)     4d (¾, ¾, ¾)      4a (0,0,0)   

Ce3Ge10.72Pt23.28 106400 2 
Координационные полиэдры упакованы в два слоя: 

0@4@26 + 0@4@26 + 0@6@32 + 0@8@38 

γ@4 + γ@4 +γ(-CO)@32 + 0@6@32 

Pt16
IT, COGe4

OTCe6
OH     Pt4

ITGe4
OTCe6

OH(Ge + Pt)12
CO     Pt8

IT, 

OTGe6
OH@Ge8Pt12(Pt + Ge)12     0@Pt6@Pt16(Pt + 

Ge)12 

  4a (0,0,0)      4b (½, ½, ½,)     4c (¼, ¼, ¼)    4d(¾, ¾ ¾) 

β-Al67.4Cu14.3Cr18.3 1253075 2 

2 комплекса:   

(1@6 + Icosa) + (4×Icosa + Cu4) 

                          4c (¼, ¼ ¼)          4d(¾, ¾ ¾) 

γ + γ + Ti2Ni@12 + 1@16 

Al16IT, COCr10OT, OH     (Al + Cu)4IT(Cr + 

Cu)4OTAl18OH, CO 

                       (Al + Cu)18OH, COCr4T     

Cu0.28CC@Cu12Al4 

     4b (½, ½, ½)      4c (¼, ¼, ¼)    4a (0,0,0)   4d(¾, ¾ ¾) 

Ir7+7dZn97-11d 1320440 3 

γ + bcu/γ + α-Mn/γ + Ti2Ni 

Ir4OTZn22     Ir1-δ+mCC,OT,OHZn26-m     Zn29-3δ     

Ir4OTZn18 

4a(0,0,0)     4c (¼, ¼, ¼)     4b (½,½, ½,)     4d(¾, ¾ ¾) 

γ+ γ + bcu@16 + Ti2Ni@12 

Ir4OTZn22     (Zn+Ir)10OT, OHZn16IT, CO     

Zn26@Ir4Zn12     Ir4TZn18@Zn12 

4a(0,0,0)     4c (¼, ¼, ¼)     4b (½,½, ½)     4d(¾, ¾ ¾) 
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Ba16Na204Sn322.38 240014 2 Na200([Ba4@Sn5636-][Na@Sn13.5]8-[Sn8]6-)4 

γ@16 + γ@4 + 0@4@20 + 1@16@30 

Na4+Sn4Na6OHSn12CO@Na12Ba4     

Sn6.7Sn18OH,CO@Na4    0@Sn4@Ba4Sn12Na4   

Na@Sn12.8@Na30 

4d(¾, ¾ ¾)     4c (¼, ¼ ¼)     4a (0,0,0)       4b (½,½, ½)                                                                                                                                                         

γ@16+ γ@4+ 0@4@20 + 1@16@30 + 1 

(Na4 + Sn4)Na6OHSn12CO@Na12Ba4     

Sn6.7Sn18OH,CO@Na4     0@Sn4@Sn12Ba8     

Na@Sn12.5Na30     Sn 

4d(¾, ¾ ¾)   4c (¼, ¼ ¼)   4a (0,0,0)   4b (½,½, ½)   

96i(x,y,z) 

(FeNi)Zn12.7 106670 2 

γ+ α-Mnγ(-CC) + Ti2Ni +  bcu/γ 

Zn26     Zn29     (Ni,Fe)4TZn18     (Fe,Ni)CC,IT,OHZn16 

4c (¼, ¼ ¼)     4d(¾, ¾ ¾)     4b (½, ½, ½,)     4a (0,0,0) 

γ + Friauf + Ti2Ni@12 + bcu@28 

Zn26     Zn@Zn16     Zn18CO(Fe + Ni)4T@Zn12      

(Fe + Ni)11CC, IT, OHZn16OT, CO@Zn24(Zn + Fe)4 

4c (¼, ¼ ¼)     4d(¾, ¾ ¾)     4b (½, ½, ½,)     4a (0,0,0) 

Ce20Pd36In67 170690 1 Нет модели 

γ + γ@4 + γ@4 + 1@16@50 

In22IT, OH, COCe4OT     In16IT, COPd4OTCe6OH     

In16IT, COPd4OTCe6OH     

In@In16Ce4@Pd24In12Ce10 

4c (¼, ¼, ¼)     4b (½,½, ½)     4d(¾, ¾ ¾)     4a (0,0,0) 

Gd4RhIn 417516 72 
RhGd6треуголная призма + In4тетраэдр + Gd6октаэдр  

           16e (x,x,x), x = 0.14120      4b (½, ½, ½)    4a (0,0,0) 

γ  + спейсер 

In4ITGd22OT, OH, CO 

4b (½, ½, ½) 

Mn5Ni2Bi4 AL7812 1 Нет модели 

γ + спейсер 

Ni4OTBi6OHMn16IT, CO 

4a (0,0,0) 
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Mg6Pd  2750 6 
94-атомный кластер + 16 (Mg, Pd) + 4 Mg 

4a(0,0,0)     -4     4d(¾, ¾ ¾) 

γ + Ti2Ni@24 + Ti2Ni@12 + 1@16@46 

Mg22IT, OH, COPd4OT     Mg18OH, COPd4T@Mg24    

Mg18OH, COPd4T@Mg12    Mg0.97@Mg12(Mg + 

Pd)4@Mg42Pd4 

4c (¼, ¼, ¼)     4b (½, ½, ½)     4a (0,0,0)     4d(¾, ¾ ¾)  

Ti39Co26Al35 1011195 5 Нет модели 

γ + γ + спейсер 

(Al + Ti)4ITAl4OTCo6OHTi12CO     Al4ITTi16OT, 

COCo6OH 

4d(¾, ¾ ¾)     4c (¼, ¼, ¼) 

Al69Ta39 106251 2 
Фуллереноподобный кластер Al102Ta57 

4d(¾, ¾ ¾) 

γ + 1@16@44 + спейсер 

Ta16IT, COAl10OT, OH     Ta@Al12Ta4@Al28Ta16 

4b (½, ½, ½)     4a (0,0,0) 

Ce20Mg19Zn81 260004 1 

bcu + Friauf(+CC)@28 +  Ti2Ni +  γ 

ZnCCZn8Ce6OHZn12CO     MgCCZn12Ce4@Zn24Ce4     

Zn16T,COMg6OH     Zn8IT,OTMg12COCe6OH 

4a (0,0,0)     4c (¼, ¼, ¼)     4b (½,½, ½)     4d(¾, ¾ ¾) 

γ +γ@88 + Friauf + 1@8 

Zn16IT, COCe4OTMg6OH     Zn8IT, 

OTCe6OHMg12CO@ Ce12Mg12Zn64     Mg@Zn12Ce4     

Zn@Zn8 

 4b (½, ½, ½,)     4d(¾, ¾ ¾)      4c (¼, ¼ ¼)     4a (0,0,0) 

Pt64Cd326.4 AL7536 1 

γ + γ + γ(-IT) 

Cd21.2IT, OH, COPt4OT + Cd22IT, OH, COPt4OT + 

Pt4OTCd18OH, CO 

        2a (0,0,0)             8c (¼, ¼ ¼)          6b (0, ½, ½)   

γ  + 1@12@47 + 0@10 

Cd21.2IT, OH, COPt4OT     Cd@Cd9Pt3@Cd42Pt5     

Pt4OTCd6OH 

2a (0,0,0)     8c (x,x,x), x = 0.29900     6b (0, ½, ½) 

Cu5Zn8 137434 29 

γ  

Zn16IT, COCu10OT, OH 

2a (0,0,0) 

Совпадает с авторской моделью 
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Ag2Hg3 137491 1 Нет модели 

γ 

Hg15.1IT, COAg10OT, OH 

2a (0,0,0) 

Co5.2Ge11.2Pr11.7 623560 1 Нет модели 

γ@8 + 0@6@34 + 1@18@42 + 1@22 + 1 

Co8Pr18OH, CO     0@Ge2Pr4@Co8Ge16Pr10     

Pr@Co12Ge6@Ge18Pr24     Pr@Co12Ge10     Ge 

4b (½, ½, ½)     24d (0, ¼ ¼)     4a (0,0,0)     8c (¼, ¼ ¼)     

NaCd2 102030 5 
234-атомный кластер  

8a(0,0,0) 

γ + 1@16@44 + Icosa + 1 

Cd16IT, CONa10OT, OH     (Na + Cd)CC@(Na + 

Cd)16@(Na + Cd)40Cd2     Cd@(Na + Cd)8Cd4     Cd 

8a(1/8, 1/8, 1/8)   8b (3/8, 3/8, 3/8)   96h (0,y,-y)   16c 

(0,0,0) 

Ti2Ni 646962 79 

Ti2Ni 

Ti18OH, CONi4T 

8b (3/8, 3/8, 3/8) 

Ti2Ni + γ 

Ti18OH, CONi4T     Ni4ITTi22OT, OH, CO 

8b (3/8, 3/8, 3/8)     8a (1/8, 1/8, 1/8) 

γ 

Ni4ITTi22OT, OH, CO 

8a (1/8, 1/8, 1/8) 

Zr4Ni2Al 164058 1 Zr6октаэдр + Ni4тетраэдр + (Zr, Al) + (Zr, Ni) 

γ+ спейсер 

Ni4ITZr22 

8a (1/8, 1/8, 1/8) 

Mn3Cu4Bi4 AL7813 3 Нет модели 

γ@8 

Cu8Bi6OHMn12CO@Bi8 

4a (0,0,0) 
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Ce6Cd37 451560 1 

Ce12Cd138 

Cd4TCd20додекаэдрCe12Icosa Cd30икосододека-

эдрCd(80-8) + 12 

4a(0,0,0) or 4b (½,½, ½) 

γ@20 + спейсер 

Ce6OHCd20IT, OT, CO@Cd18.7 

4c (½,½, ½) 

Sc11Ir4 AL7406 5 

γ + спейсер 

Sc20IT, OT, COIr6OH + Ir + Ir 

8c (¼, ¼ ¼)     4a (0,0,0)   4b (½, ½, ½) 

Совпадает с авторской моделью 

Cu12K12Sn21 262228 2 

[1@12@20]12- 

Sn@Cu12@Sn20 

4b (0,0,0) 

γ@12 + 0@6@48 + спейсер 

K10IT, OHSn16OT, CO@Cu12     0@K6@K12Cu6Sn30     

Sn0.67 

2a ( ¼, ¼, ¼)     4c (½, ½, ½) 

Th6Mn23 AL4013 236 Нет модели 

γ + спейсер 

Mn14IT, OT, OHMn12CO 

8c (¼, ¼ ¼) 

BaHg11 184071 21 
HgCCHg12CO + Hg4квадрат  + Hg8 

1b (½, ½, ½)     3c (0,½ ½)     1a (0,0,0) 

γ@24 + спейсер 

Ba6OHHg8Hg12CO@Hg24 

1a (0,0,0) 

TmRuGa3 2756 9 
Ga8 + Tm + Ru 

1a (0,0,0)      3c (0, ½, ½)    3d (½, 0,0) 

γ@8 

Ga8Ru6OHTm12CO@Ga8 

1a (0,0,0) 
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Продолжение таблицы П. 15 

Cu9Al4 AL6992 37 

γ+ γ 

Al4ITCu26OT, OH, CO     Cu14IT,OT, OHAl12CO 

1a (0,0,0)     1b (½, ½, ½) 

Совпадает с авторской моделью 

Pd8Cd43 AL7534 4 

γ + γ 

Cd21IT, OH, COPd4OT     Cd22IT, OH, COPd4OT 

1a (0,0,0)     1b (½, ½, ½) 

Совпадает с авторской моделью 

Cd5Ni 102039 3 

γ + Ti2Ni 

Cd26     Cd12CO(Cd,Ni)10OH,T 

1b (½, ½, ½)     1a (0,0,0) 

γ+ Ti2Ni@12 

Cd26     (Ni + Cd)10OH, TCd12CO@Cd12 

 1b (½, ½, ½)     1a (0,0,0) 

Ba5Ti12Sb19.10 380356 1 

γ  +  γ 

Sb22IT,OH,COBa4OT     Sb16.2IT,OT,COBa6OH 

1a (0,0,0)     1b (½, ½, ½) 

γ + γ + спейсер 

Sb22IT,OH,COBa4OT     Sb16.2IT,OT,COBa6OH 

1a (0,0,0)     1b (½, ½, ½) 

Ti8In5 460800 1 Подобна кластеру γ-латуни 

γ +γ@12 

In8IT, OTTi18OH, CO     Ti8Ti6OHIn12CO@In12 

1b (½,½, ½)         1a (0,0,0) 

Ni8Zn36Ga5 AL7806 2 Гомеотипипна Cu5Zn8 

γ  + спейсер 

Ga4ITNi4OTZn18OH, CO 

4b (½, ½, ½) 
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Таблица П. 16 

Распределение химических элементов по полиэдрическим оболочкам кла-

стера γ-латуни 

IT 
Кол-во 

структур 
OT 

Кол-во 

структур 
OH 

Кол-во 

структур 
CO 

Кол-во 

структур 

Zn4 67 Cu4 58 Zn6 61 Zn12 78 

Al4 55 Pd4 44 Cu6 47 Zr12 51 

Mg4 47 Al4 40 Fe6 40 Ti12 49 

Fe4 47 Mn4 38 Mn6 29 Hf12 42 

Mn4 36 Fe4 36 Gd6 28 Y12 41 

Ni4 33 Ni4 30 Mg6 26 Gd12 32 

Cu4 32 Ga4 24 Ge6 26 Mg12 26 

Cd4 31 Co4 23 Co6 22 Cu12 23 

Ga4 30 Gd4 21 Hf6 20 Sc12 23 

In4 28 Ti4 20 Ni6 16 Al12 21 

Li4 24 Zn4 17 Ce6 15 Li12 20 

Co4 17 Hf4 17 Ti6 15 Cd12 17 

Gd4 9 Li4 16 Cd6 13 Dy12 15 

  8 Mg4 14 Zr6 12 Tb12 15 

Pt4 7 Ir4 13 Li6 12 In12 14 

Au4 6 Ag4 12 Al6 12 Ho12 14 

Ca4 6 Zr4 11 Ru6 11 Pr12 13 

Nd4 5 Ru4 11 Ir6 10 La12 12 

Pd4 5 Pt4 10 La6 10 Sm12 12 

La4 5 Rh4 10 Tb6 10 Er12 11 

Sc4 5 Au4 9 Rh6 10 Nd12 11 

Y4 4 Na4 8 Au6 9 Ta12 8 

Tb4 4 Sc4 8 Dy6 9 Ce12 8 

Mn2Fe2 4 Ce4 7 Ag6 9 Na12 7 

Ag4 4 Tb4 7 Os6 9 Yb12 7 

Be3.8Cu0.2 4 Ge4 7 Al0.2Fe5.8 8 Lu12 7 

Be3.8Ni0.2 4 Sn4 6 Na6 8 Nb12 7 

Rh4 4 Cr4 5 Y6 8 Ca12 7 

Mn0.1 3 Fe2.7Zn1.3 5 Nd6 8 Tm12 6 

Mn3Co 3 Y4 5 Pd6 8 Th12 5 

Fe2.7Zn1.3 3 Nd4 5 Ho6 7 Mn12 5 

Ce4 3 Dy4 5 Pr6 6 Sr12 4 

Dy4 3 La4 5 Pt6 6 Ba12 4 

Pr4 3 Ho4 5 Sn6 5 Ag12 4 

Sm4 3 Cd4 4 Er6 5 Ga12 4 

Mg3.7Ni0.3 3 Pr4 4 Sc6 5 Au12 3 

Al0.7Zn3.3 3 Er4 4 Mn4.5Co1.5 4 Sn12 3 

Ir4 3 Mn2Fe2 4 Sm6 4 Al1.5Zn10.5 3 

Al0.0Fe4.0 3 Be3.8Cu0.2 4 Mn3Fe3 4 Pt12 2 

Mn3.9 2 Be3.8Ni0.2 4 Ba6 3 Ge2.6Pt9.4 2 

Mg2.7Ru1.3 2 Mn0.0 3 Cr6 3 Al5.6Tb6.4 2 

Al3Cr 2 Mn3Co 3 Tl6 2 Pb12 2 

Mn1.0Fe3.0 2 MgRu3 3 Mn5.8 2 Al3Ti9 2 

X4 2 Al1.1Fe2.9 3 Mn5.9 2 Y11.8 1 

Pd3.5Dy0.5 2 Sm4 3 Al1.0Cr5.0 2 Y11.6 1 

Hg4 2 Tl4 2 Mn2.4Fe3.6 2 V6Mn6 1 
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Продолжение таблицы П. 16 

Al2.7Ti1.3 2 Mn3.8 2 X6 2 X12 1 

Mg3.2Al0.8 2 Mn3.9 2 Li0.4Ag5.6 2 Cu1.0Cd11.0 1 

Al3.8Ir0.2 2 Al0.4Fe3.6 2 In6 2 Hg11.1 1 

Zn3.4 2 Al1.6Fe2.4 2 Zn3.7Ir2.3 2 Zn4.0Cd8.0 1 

Er4 2 Ta4 2 Mg0.3Sm5.7 2 Y2.0Ho10.0 1 

Ho4 2 Mn3Fe 2 Tm6 2 Al11.4Fe0.6 1 

Mg1.8In2.2 2 Dy2 2 Zn3.5Pd2.5 2 Mg1.6Gd10.4 1 

Al0.4Zn3.6 2 Li0.3Ag3.7 2 Yb6 2 Mg1.6Y10.4 1 

Al3.2Cu0.8 2 Zn3.3Ir0.7 2 Pb6 2 Rb12 1 

Ni0.4Cu3.6 2 Cr3.0Cu1.0 2 Al1.5Ti4.5 2 Cu1.2Zn10.8 1 

Be3.8Co0.2 2 Ni1.6Cu2.4 2 Zn3Hg3 2 Al0.4Zn11.6 1 

Be3.8Pd0.2 2 Mn3.3Fe0.7 2 Cd3Hg3 2 Cu10.3 1 

Co0.2Ga3.8 2 Be3.8Co0.2 2 Hg6 2 Sb12 1 

Ta4 2 Be3.8Pd0.2 2 Cu3Hg3 2 Mg5.8Dy6.2 1 

Cd3 2 Co0.2Ga3.8 2 Ag3Hg3 2 Mg0.8Nd11.2 1 

Al0.3Cu3.7 2 Zn2Hg2 2 Au3Hg3 2 Mg0.6Sm11.4 1 

Al0.6Cu3.4 2 Cd2Hg2 2 Na5.6 1 Mg0.6Gd11.4 1 

Mn0.0 1 Hg4 2 Mn5.7 1 Mg2.2Er9.8 1 

Be4 1 Cu2Hg2 2 Mn0.1 1 Mg1.8Tb10.2 1 

Al1.3Cu2.7 1 Ag2Hg2 2 Mn0.2 1 Mg3.9Ho8.1 1 

TiZr3 1 Au2Hg2 2 Be6 1 Mg0.5Er11.5 1 

Nb4 1 Al1.3Cu2.7 1 Al1.9Cu4.1 1 Mg0.7Sm11.3 1 

Cu3 1 V2Mn2 1 V3Mn3 1 Mg0.6Pr11.4 1 

Fe2Zn2 1 V4 1 Nb6 1 Mg0.5Nd11.5 1 

Fe2.5Zn1.5 1 Zn1.3Cd2.7 1 Na5.5 1 Mg0.5Gd11.5 1 

Mg3.8Al0.2 1 Mg3.8Al0.2 1 Fe4Zn2 1 Mg2.1Tb9.9 1 

Co3.9 1 Ni2.7Pd1.3 1 Zn4Pd2 1 Al1.6Zn10.4 1 

Ru1.1In2.9 1 Ni1.4Pd2.6 1 Cu1.5Cd4.5 1 Al1.7Zn10.3 1 

Al3.4Rh0.6 1 Cu3.8 1 Zn2.0Cd4.0 1 Al1.3Zn10.7 1 

Al3.6Rh0.4 1 Li0.1Na3.9 1 Mg5.7Al0.3 1 Al2.3Tb9.7 1 

Al0.3Zn3.7 1 Sb4 1 Mg0.8Y5.2 1 Zn10.8 1 

Ga0.0 1 Ba4 1 Cr2.0Fe4.0 1 Zn10.9 1 

K4 1 Co3.7 1 Sb6 1 Y4.0Er8.0 1 

Na3.6 1 Tm4 1 Cu5.1Zn0.9 1 Al6In6 1 

Sb0.2 1 Zn2.9 1 Cu4.4Zn1.6 1 Cr4.0Nb8.0 1 

Mg3.4Ru0.6 1 Zn3.4 1 Zn5.5Pd0.5 1 Cr12 1 

Mg3.4Pd0.6 1 Zn3.7 1 Ga5.9 1 Pr6.6Er5.4 1 

Mg3.7Pt0.3 1 Zn3.2 1 K6 1 Y6Gd6 1 

Mg3.6Ni0.4 1 Zn3.8 1 Mg2.9Dy3.1 1 Pr6Gd6 1 

Mg2.1Al1.9 1 Pd3.9Au0.1 1 Mg0.4Nd5.6 1 Pr8.0Ho4.0 1 

Mg0.4Al3.6 1 Zn3.2Au0.8 1 Mg0.3Gd5.7 1 Pr10.2Tb1.8 1 

Al0.8Zn3.2 1 Pd3.4 1 Mg1.1Er4.9 1 Pr6Tm6 1 

Al3.0 1 Zn2.9Au1.1 1 Mg0.9Tb5.1 1 Y6Th6 1 

Al0.9Zn3.1 1 Pd3.5Au0.5 1 Mg1.9Ho4.1 1 Zr10.0Rh2.0 1 

Al3.5Zn0.5 1 Zn2.7Au1.3 1 Mg0.3Er5.7 1 Zr6Hf6 1 

Al3.1 1 Pd3.3Au0.7 1 Mg0.3Pr5.7 1 Cu3Ga9 1 

Al0.5Zn3.5 1 Yb4 1 Mg0.2Nd5.8 1 Cu9Ga3 1 

Al3.1Zn0.9 1 Ca4 1 Mg0.2Gd5.8 1 Cu0.5Cd0.5 1 

Al0.2Zn3.8 1 Pb4 1 Mg1.1Tb4.9 1 In3Au9 1 

Zn2.2 1 In4 1 Zn1.7Pd4.3 1 In9Au3 1 

Yb4 1 Zn3.5Pt0.5 1 Zn2.3Pd3.7 1 MnIn11 1 
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Продолжение таблицы П. 16 

Zn3.1 1 Zn2.8 1 Zn2.7Pd3.3 1 Zn6Hg6 1 

Mn0.8Fe3.2 1 Zn3.4Pt0.6 1 Zn1.9Pd4.1 1 Cd6Hg6 1 

Mn1.9Fe2.1 1 Zn2.3Pt1.6 1 Zn2.5Pd3.5 1 Hg12 1 

Mn1.5Fe2.5 1 Zn2.4Pt1.6 1 Zn2.9Pd3.1 1 Cu6Hg6 1 

Mn1.3Fe2.7 1 Mn0.1Fe3.9 1 Zn5.6Au0.4 1 Ag6Hg6 1 

Mn3.4Fe0.6 1 Mn0.4Fe3.6 1 Zn3.4Au2.6 1 Au6Hg6 1 

Mn3.7Fe0.3 1 Mn0.3Fe3.7 1 Zn4.9Pd1.1 1     

Mn3.8Fe0.2 1 Mn1.5Fe2.5 1 Ca6 1     

Mn3.9Fe0.1 1 Mn2.3Fe1.7 1 Zn4.0Pd2.0 1     

Mn1.4Fe2.6 1 Mn2.7Fe1.3 1 Al1.8Fe4.2 1     

Al1.7Ag2.3 1 Al1.7Ag2.3 1 Zn0.8Pt5.2 1     

Ag0.4In3.6 1 Al3.8Co0.2 1 Zn0.9Pt5.1 1     

Zn2Ag2 1 Al2.7Fe1.3 1 Zn4.1 1     

Al3.8Co0.2 1 Al3.8Ir0.2 1 Zn3.2Pt2.8 1     

Al2In2 1 Al3.8Ni0.2 1 Zn2.9Pt3.1 1     

Al2.7Fe1.3 1 Co1.7Ga2.3 1 Zn4.3 1     

Al3.8Ni0.2 1 Co2Ni2 1 Mn0.4Fe5.6 1     

Ru4 1 Cr3.6Ta0.4 1 Mn1.1Fe4.9 1     

Fe2Co2 1 Cu2.2Ga1.8 1 Mn0.7Fe5.3 1     

Co1.7Ga2.3 1 Er2 1 Mn4.1Fe1.9 1     

Co3.8Ni0.2 1 Ti1.0Ga3.0 1 Mn3.3Fe2.7 1     

Co2Ni2 1 Fe0.8Ga3.2 1 Mn4.3Fe1.7 1     

Cr4 1 Fe0.8Ge3.2 1 Mn4.8Fe1.2 1     

Cu2.2Ga1.8 1 Mn1.8Fe2.2 1 Mn5.4Fe0.6 1     

Pd3.5Er0.5 1 Mn1.8Ga2.2 1 Mn2.2Fe3.8 1     

Ti1.0Ga3.0 1 Ni0.2Ga3.8 1 Al2.6Ag3.4 1     

Fe0.8Ga3.2 1 Ho2 1 Ag3.9In2.1 1     

Fe0.8Ge3.2 1 Pd2.5In1.5 1 Ag4.8In1.2 1     

Mn1.8Fe2.2 1 Lu2 1 Al2.5Fe3.5 1     

Fe2Ni2 1 Tb2 1 Al4.0Fe2.0 1     

Mn1.8Ga2.2 1 Tm2 1 Co2.6Ga3.4 1     

Ni0.2Ga3.8 1 Zr2Hf2 1 Cr2.0Nb4.0 1     

Ni2.3Ir1.7 1 Mn3.0Co1.0 1 Cu1.2Ga4.8 1     

Ni2.8Os1.2 1 Al0.5Fe3.5 1 Cu3.7Ga2.3 1     

Ni2.1Rh1.9 1 Zn3.6Ir0.4 1 Cu2.2Ga3.8 1     

Ni2.8Ru1.2 1 Li1.6Ag1.6 1 Cu3.2Ga2.8 1     

Os4 1 Os4 1 Mn2.8Fe3.2 1     

Pd3.5Ho0.5 1     Mn2.8Ga3.2 1     

Mn3In 1     Lu6 1     

Pd3.5Lu0.5 1     Mn2.9Pr3.1 1     

Ni2Mo2 1     Ta6 1     

Zr4 1     Zr5.0Rh1.0 1     

Pd3.5Tb0.5 1     Zr3Hf3 1     

Pd3.5Tm0.5 1     Al0.1Cu5.9 1     

Mn3.0Co1.0 1     Al0.4Cu5.6 1     

Al1.3Ti2.7 1     Al1.0Cu5.0 1     

Al0.9Ti3.1 1     Al0.8Cu5.2 1     

Al0.7Cu3.3 1     Zn5.0Ir1.0 1     

Al0.9Cu3.1 1     Li2.4Ag2.4 1     

Zn3.5Ir 1     Cu1.5Cd1.5 1     

Cd3.2 1     Mn4In2 1     
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Продолжение таблицы П. 16 

Zn2Hg2 1     Bi6 1     

Cd2Hg2 1             

Cu2Hg2 1             

Ag2Hg2 1             

Au2Hg2 1             
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Таблица 17 

Встречаемость нанокластеров в интерметаллидах 

Нанокластер 
Сингония 

триклинная моноклинная ромбическая тетрагональная тригональная гексагональная кубическая 

0@12 13 50 145 378 307 1263 1444 

1@12 12 48 145 377 285 1250 1426 

0@20 1 1 36 13 35 16 120 

1@20 0 0 7 1 1 0 9 

0@12@32 0 1 16 3 25 15 104 

1@12@32 0 0 1 1 20 7 44 

0@12@32@80 0 0 4 0 0 21 4 

0@12@32@92 0 0 0 0 0 0 6 

0@12@32@110 0 0 0 0 0 0 1 

1@12@32@98 0 0 0 0 0 2 0 

0@4@22 29 125 488 1590 987 2630 3525 

0@4@26 0 0 0 18 4 2 115 

0@4@30 0 0 1 0 1 18 51 

0@6@28 0 5 25 43 7 109 304 

0@6@32 0 0 0 0 0 0 2 

0@6@40 0 0 0 0 1 12 159 

0@8@26 7 18 22 215 42 8 2365 

0@8@34 7 18 22 216 28 1 2468 

0@8@38 7 24 33 605 45 39 2325 

1@8@34 7 18 21 210 25 1 2351 

1@14@40 0 0 0 0 0 0 7 

1@16@44 0 0 0 0 1 0 24 
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Таблица П. 18 

Геометрические и топологические характеристики модельных нанокластеров CuN 

Количество атомов, 

N 
Формула 

Количество 

вершин, v 

Количество  

ребер, e 

Количество гра-

ней, f 

КЧ атомов в оболочке 

1 2 3 
1 2 3 1 2 3 1 2 3 

4 0@4 4   6   4   34   

5 0@5 5   9   6   4332   

6 0@6 6   12   8   46   

7 0@7 7   15   10   6245   

8 0@7@1 7 1  12 0  7 0  6245 0  

9 0@7@2 7 2  12 1  7 1  6245 12  

10 0@7@3 7 3  12 2  7 1  6245 1221  

11 0@7@4 7 4  12 5  7 3  6245 2232  

12 0@7@5 7 5  12 5  7 2  6245 25  

13 1@12 12   30   20   512   

14 1@12@1 12 1  30   20   512   

15 1@12@2 12 2  30 1  20 1  512 21  

16 1@12@3 12 3  30 2  20 1  512 2112  

17 1@12@4 12 4  30 3  20 1  512 22  

18 1@12@5 12 5  30 5  20 2  512 25  

19 1@12@6 12 6  30 10  20 6  512 5135  

20 1@12@7 12 7  30 11  20 6  512 514134  

21 1@12@8 12 8  30 12  20 6  512 334251  

22 1@12@9 12 9  30 16  20 9  512 22334153  

23 1@12@10 12 10  30 19  20 11  512 5436  

24 1@12@11 12 11  30 22  20 13  512 61534235  

25 1@12@12 12 12  30 24  20 14  512 2134425461  

26 1@12@13 12 13  30 27  20 16  512 615636  

27 0@3@24 3 24  3 66  1 44  23 512612  
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Продолжение таблицы П. 18 

28 0@4@24 4 24  6 66  4 44  23 512612  

29 0@4@25 4 25  6 69  4 46  23 512613  

30 0@4@26 4 26  6 72  4 48  23 512614  

31 0@4@27 4 27  6 75  4 50  23 512615  

32 0@5@27 5 27  9 69  6 44  4332 4252065  

33 0@5@28 5 28  9 78  6 52  4332 512616  

34 0@6@28 6 28  12 78  8 52  46 512616  

35 0@4@24@7 4 24 7 6 60 7 4 38 2 34 4351863 2332 

36 0@5@27@4 5 27 4 9 69 5 6 44 3 4332 4252065 2232 

37 0@6@31 6 31  12 87  8 58  46 512619  

38 0@6@32 6 32  12 84  8 54  46 52468  

39 0@7@32 7 32  15 85  10 55  6245 522610  

40 0@7@32@1 7 32 1 15 85  10 55  6245 522610  

41 0@7@32@2 7 32 2 15 85  10 55  6245 522610  

42 0@7@32@3 7 32 3 15 85 2 10 55 1 6245 522610  

43 0@7@32@4 7 32 4 15 85 5 10 55 3 6245 522610 2232 

44 0@7@32@5 7 32 5 15 85 5 10 55 2 6245 522610 2232 

45 0@7@32@6 7 32 6 15 85 8 10 55 4 6245 522610 213341 

46 0@7@32@7 7 32 7 15 85 11 10 55 6 6245 522610 223243 

47 0@7@32@8 7 32 8 15 85 11 10 55 5 6245 522610 223243 

48 0@7@32@9 7 32 9 15 85 14 10 55 7 6245 522610 21344251 

49 0@7@32@10 7 32 10 15 85 17 10 55 9 6245 522610 22334451 

50 0@7@32@11 7 32 11 15 85 19 10 55 10 6245 522610 22344352 

51 0@7@32@12 7 32 12 15 85 21 10 55 11 6245 522610 22344452 

52 0@7@32@13 7 32 13 15 85 24 10 55 13 6245 522610 21354453 

53 0@7@32@14 7 32 14 15 85 29 10 55 17 6245 522610 2135425363 

54 0@7@32@15 7 32 15 15 85 32 10 55 19 6245 522610 36435264 

55 1@12@42 12 42  30 120  20 80  512 630512  

56 1@12@42@1 12 42 1 30 120  20 80  512 630512  
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Продолжение таблицы П. 18 

57 1@12@42@2 12 42 2 30 120 1 20 80 1 512 630512 12 

58 1@12@42@3 12 42 3 30 120 3 20 80 2 512 630512 23 

59 1@12@42@4 12 42 4 30 120 4 20 80 2 512 630512 24 

60 1@12@42@5 12 42 5 30 120 6 20 80 3 512 630512 2332 

61 1@12@42@6 12 42 6 30 120 8 20 80 4 512 630512 2234 

62 1@12@42@7 12 42 7 30 120 9 20 80 4 512 512630 2135 

63 1@12@42@8 12 42 8 30 120 11 20 80 5 512 630512 233441 

64 1@12@42@9 12 42 9 30 120 13 20 80 6 512 630512 223641 

65 1@12@42@10 12 42 10 30 120 16 20 80 8 512 630512 223644 

66 1@12@42@11 12 42 11 30 120 18 20 80 9 512 630512 223445 

67 1@12@42@12 12 42 12 30 120 20 20 80 10 512 630512 223446 

68 1@12@42@13 12 42 13 30 120 23 20 80 12 512 630512 2236 4154 

69 0@7@32@30 7 32 30 15 85 55 10 55 27 6245 522610 315410 

70 0@7@32@31 7 32 31 15 80 67 10 50 38 6245 532 311485369 

71 0@7@32@32 7 32 32 15 80 70 10 50 40 6245 532 31041052610 

72 0@7@32@33 7 32 33 15 85 70 10 55 39 6245 522610 313475568 

73 0@7@32@34 7 32 34 15 85 68 10 55 36 6245 522610 22313475765 

74 0@7@32@35 7 32 35 15 85 69 10 55 36 6245 522610 22312485765 

75 1@12@42@20 12 42 20 25 100 20 15 60 2 41052 420512610 220 

76 1@12@42@21 12 42 21 25 100 24 15 60 5 41052 420512610 2163441 

77 1@12@42@22 12 42 22 25 100 25 15 60 5 41052 420512610 21636 

78 0@5@27@46 5 27 46 9 69 103 6 44 59 4332 4252065 3442251466 

79 1@12@42@24 12 42 24 24 96 24 14 56 2 412 418524 224 

80 0@5@27@48 5 27 48 9 69 113 6 44 67 4332 4252065 34417516611 

81 0@5@27@49 5 27 49 9 69 118 6 44 71 4332 4252065 34412522611 

82 0@5@27@50 5 27 50 9 69 123 6 44 75 4332 4252065 3242058620 

83 0@5@27@51 5 27 51 9 69 127 6 44 78 4332 4252065 42258621 

84 0@5@27@52 5 27 52 9 69 128 6 44 78 4332 4252065 36412514620 

85 0@4@24@57 4 24 57 6 60 147 4 38 92 34 4351863 415518624 
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86 0@4@24@58 4 24 58 6 60 152 4 38 96 34 4351863 3149523625 

87 0@4@24@59 4 24 59 6 60 153 4 38 96 34 4351863 3348523625 

88 0@4@24@60 4 24 60 6 60 157 4 38 99 34 4351863 49528623 

89 0@4@24@61 4 24 61 6 60 162 4 38 103 34 4351863 49524628 

90 0@4@24@62 4 24 62 6 60 166 4 38 106 34 4351863 47526629 

91 0@4@24@63 4 24 63 6 60 170 4 38 109 34 4351863 45528630 

92 0@4@24@64 4 24 64 6 60 174 4 38 112 34 4351863 43530631 

93 0@5@27@61 5 27 61 9 69 159 6 44 100 4332 4252065 3348523627 

94 0@5@27@62 5 27 62 9 69 163 6 44 103 4332 4252065 31410523628 

95 0@5@27@63 5 27 63 9 69 167 6 44 106 4332 4252065 3148525629 

96 0@5@27@64 5 27 64 9 69 169 6 44 107 4332 4252065 31410523630 

97 0@5@27@65 7 32 58 15 85 146 10 55 90 512 522610 37410515626 

98 0@4@24@70 4 24 70 6 54 192 4 32 124 34 412512 536634 

99 0@5@27@67 5 27 67 9 69 181 6 44 116 4332 4252065 46528633 

100 0@5@27@68 5 27 68 9 69 185 6 44 119 4332 4252065 44530634 
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Таблица П. 19 

Встречаемость модельных нанокластеров CuN в структурах интерметаллидов 

Количество ато-

мов, 

N 

Количество вершин, v 
Количество  

ребер, e 
Количество граней, f 

Встречаемость 

1 2 3 1 2 3 1 2 3 

Нанокластеры с внутренним ядром 0@3 

27 3 24  3 66  1 44  0 

Нанокластеры с внутренним ядром 0@4 

4 4   6   4   26213 

28 4 24  6 66  4 44  0 

29 4 25  6 69  4 46  0 

30 4 26  6 72  4 48  0 

31 4 27  6 75  4 50  0 

35 4 24 7 6 60 7 4 38 2 195 

85 4 24 57 6 60 147 4 38 92 118 

86 4 24 58 6 60 152 4 38 96 0 

87 4 24 59 6 60 153 4 38 96 0 

88 4 24 60 6 60 157 4 38 99 0 

89 4 24 61 6 60 162 4 38 103 0 

90 4 24 62 6 60 166 4 38 106 0 

91 4 24 63 6 60 170 4 38 109 0 

92 4 24 64 6 60 174 4 38 112 0 

98 4 24 70 6 54 192 4 32 124 0 

Нанокластеры с внутренним ядром 0@5 

5 5   9   6   21535 

32 5 27  9 69  6 44  221 

33 5 28  9 78  6 52  0 

36 5 27 4 9 69 5 6 44 3 205 

78 5 27 46 9 69 103 6 44 59 118 

80 5 27 48 9 69 113 6 44 67 117 
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81 5 27 49 9 69 118 6 44 71 117 

82 5 27 50 9 69 123 6 44 75 0 

83 5 27 51 9 69 127 6 44 78 0 

84 5 27 52 9 69 128 6 44 78 0 

93 5 27 61 9 69 159 6 44 100 0 

94 5 27 62 9 69 163 6 44 103 0 

95 5 27 63 9 69 167 6 44 106 0 

96 5 27 64 9 69 169 6 44 107 0 

99 5 27 67 9 69 181 6 44 116 0 

100 5 27 68 9 69 185 6 44 119 0 

Нанокластеры с внутренним ядром 0@6 

6 6   12   8   15140 

34 6 28  12 78  8 52  0 

37 6 31  12 87  8 58  0 

38 6 32  12 84  8 54  0437 

Нанокластеры с внутренним ядром 0@7 

7 7   15   10   12693 

8 7 1  12 0  7 0  12596 

9 7 2  12 1  7 1  11865 

10 7 3  12 2  7 1  10901 

11 7 4  12 5  7 3  9785 

12 7 5  12 5  7 2  8178 

39 7 32  15 85  10 55  192 

40 7 32 1 15 85  10 55  192 

41 7 32 2 15 85  10 55  198 

42 7 32 3 15 85 2 10 55 1 198 

43 7 32 4 15 85 5 10 55 3 198 

44 7 32 5 15 85 5 10 55 2 198 

45 7 32 6 15 85 8 10 55 4 198 
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46 7 32 7 15 85 11 10 55 6 198 

47 7 32 8 15 85 11 10 55 5 198 

48 7 32 9 15 85 14 10 55 7 198 

49 7 32 10 15 85 17 10 55 9 198 

50 7 32 11 15 85 19 10 55 10 193 

51 7 32 12 15 85 21 10 55 11 192 

52 7 32 13 15 85 24 10 55 13 192 

53 7 32 14 15 85 29 10 55 17 192 

54 7 32 15 15 85 32 10 55 19 192 

69 7 32 30 15 85 55 10 55 27 118 

70 7 32 31 15 80 67 10 50 38 0 

71 7 32 32 15 80 70 10 50 40 0 

72 7 32 33 15 85 70 10 55 39 0 

73 7 32 34 15 85 68 10 55 36 121 

74 7 32 35 15 85 69 10 55 36 121 

97 7 32 58 15 85 146 10 55 90 0 

Нанокластеры с внутренним ядром 1@12 

13 12   30   20   7911 

14 12 1  30   20   7791 

15 12 2  30 1  20 1  7672 

16 12 3  30 2  20 1  7603 

17 12 4  30 3  20 1  7499 

18 12 5  30 5  20 2  5944 

19 12 6  30 10  20 6  5707 

20 12 7  30 11  20 6  5649 

21 12 8  30 12  20 6  5564 

22 12 9  30 16  20 9  4480 

23 12 10  30 19  20 11  4433 

24 12 11  30 22  20 13  4240 
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25 12 12  30 24  20 14  3664 

26 12 13  30 27  20 16  3572 

55 12 42  30 120  20 80  192 

56 12 42 1 30 120  20 80  192 

57 12 42 2 30 120 1 20 80 1 192 

58 12 42 3 30 120 3 20 80 2 192 

59 12 42 4 30 120 4 20 80 2 189 

60 12 42 5 30 120 6 20 80 3 189 

61 12 42 6 30 120 8 20 80 4 136 

62 12 42 7 30 120 9 20 80 4 136 

63 12 42 8 30 120 11 20 80 5 131 

64 12 42 9 30 120 13 20 80 6 126 

65 12 42 10 30 120 16 20 80 8 0 

66 12 42 11 30 120 18 20 80 9 0 

67 12 42 12 30 120 20 20 80 10 0 

68 12 42 13 30 120 23 20 80 12 0 

75 12 42 20 25 100 20 15 60 2 0 

76 12 42 21 25 100 24 15 60 5 0 

77 12 42 22 25 100 25 15 60 5 0 

79 12 42 24 24 96 24 14 56 2 3270 
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Таблица П. 20 

Кристаллографические данные структур Au10Mo4Zn89, AuZn2.1, Cu2InMn и Ag1.2In0.6Mn0.2 

Параметр Значение 

Химическая формула Au10Mo4Zn89 AuZn2.1 Cu2InMn 

Кристаллическая система кубическая тригональная кубическая 

Символ Пирсона cF412 hP227 cF24 

Пр. группа F4̅3𝑚 F31𝑚 F𝑑3̅𝑚 

Параметры эл. ячейки, Å a = 18.587(8) a = 22.656(1), c = 7.978(1) a = 7.141(1) 

Объем, Å3 6422.23(18) 3546.32(26) 364.15(14) 

Z 4 6 4 

R-фактор 0.0328 0.0479 0.0144 
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Таблица П. 21 

Координаты атомов в структурах Au10Mo4Zn89, AuZn2.1 и Cu2InMn 

Атом 
Позиции 

Уайкова 

Заселен-

ность 
x/a y/b z/c 

Au10Mo4Zn89 

Zn1 16e 1 0.053   0.052   0.052 

Zn2 24f 1 0.184  0.000   0.00 

Zn3 48h 1 0.153 0.153   0.027 

Zn4 24g 1 0.644  0.250   0.250 

Zn5 48h 1 0.107  0.107   0.778 

Zn6 4b 1 0.50  0.500   0.500 

Zn7 16e 1 0.414  0.414   0.414 

Zn8 48h 1 0.047  0.047  0.652 

Zn9 48h 1 0.189   0.189  0.522 

Zn10 16e 1 0.320   0.320   0.320 

Zn11 16e 1 0.173   0.173   0.173 

Zn12 48h 1 0.083  0.083   0.270 

Mo1 16e 1 0.649  0.649   0.649 

Au1 16e 1 0.914  0.914   0.914 

Au2 24g 1 0.081  0.250  0.250 

AuZn2.1 

Au1 1a   0.000 0.000 0.127 

Au2 3c   0.670 0.000 0.397 

Au3 1a   0.000 0.000 0.746 

Au4 3c   0.000 0.203 0.979 

Au5 6d   0.872 0.207 0.569 

Au6 6d   0.746 0.209 0.445 

Au7 6d 0.8742 0.890 0.098 0.427 

Zn7a 6d 0.1258 0.890 0.098 0.427 

Au8 3c   0.000 0.433 0.928 

Au9 6d   0.662 0.120 0.918 

Au10 3c   0.000 0.542 0.360 

Au11 3c   0.799 0.000 0.890 

Au12 3c   0.000 0.337 0.442 

Au13 3c   0.665 0.000 0.774 

Au14 2b   0.667 0.33333 0.107 

Au15 2b   0.667 0.33333 0.691 

Au16 6d   0.884 0.422 0.758 

Au17 6d   0.793 0.339 0.232 

Au18 6d   0.882 0.220 0.949 

Au19 3c 0.4936 0.116 0.000 0.605 

Zn19a 3c 0.5064 0.116 0.000 0.605 
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Au20 3c 0.1592 0.890 0.000 0.261 

Zn20a 3c 0.8408 0.890 0.000 0.261 

Au21 6d 0.3196 0.792 0.126 0.299 

Zn21a 6d 0.6804 0.792 0.126 0.299 

Zn1 6d 0.9552 0.879 0.105 0.095 

Au1a 6d 0.0448 0.879 0.105 0.095 

Zn2 3c   0.000 0.325 0.052 

Zn3 6d   0.765 0.095 0.964 

Zn4 3c   0.000 0.878 0.635 

Zn5 6d   0.737 0.404 0.397 

Zn6 6d   0.777 0.215 0.111 

Zn7 6d   0.549 0.086 0.096 

Zn8 6d   0.930 0.221 0.263 

Zn9 3c   0.242 0.000 0.642 

Zn10 6d   0.896 0.123 0.765 

Zn11 6d   0.877 0.441 0.429 

Zn12 6d   0.651 0.090 0.590 

Zn13 3c   0.546 0.000 0.809 

Zn14 3c   0.000 0.127 0.245 

Zn15 3c  0.018 0.018 0.438 

Zn16 3c 0.9545 0.629 0.000 0.082 

Au16a 3c 0.0455 0.629 0.000 0.082 

Zn17 6d   0.782 0.213 0.764 

Zn18 6d   0.777 0.071 0.609 

Zn19 6d   0.924 0.325 0.718 

Zn20 6d   0.784 0.327 0.585 

Zn21 3c   0.000 0.452 0.578 

Zn22 6d   0.875 0.305 0.372 

Zn23 6d   0.787 0.452 0.706 

Zn24 6d 0.9277 0.757 0.323 0.905 

Au24a 6d 0.0723 0.757 0.323 0.905 

Zn25 3c   0.769 0.000 0.238 

Zn26 6d   0.879 0.334 0.017 

Zn27 3c   0.000 0.429 0.255 

Zn28 6d   0.785 0.443 0.085 

Zn29 6d   0.664 0.108 0.257 

Cu2InMn 

Cu1 16c 1 0 0 0 

In1 8b 0.61 0.375 0.375 0.375 

Mn1 8b 0.39 0.375 0.375 0.375 
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Таблица П. 22 

Встречаемость некоторых КП в интерметаллидах в зависимости от их химического состава 

Тетраэдр 
Треугольная бипира-

мида 
Октаэдр Куб Додекаэдр 

Элемент Кол-во Элемент Кол-во Элемент Кол-во Элемент Кол-во Элемент Кол-во 

Al 2027 Zn 1723 Al 915 Ga 358 Na 45 

Zn 1751 Fe 1527 Ga 195 Pd 276 Cd 30 

Fe 1718 Al 1377 Zn 190 Al 258 K 17 

Ni 1314 Co 1020 Ni 184 Ni 255 Sn 12 

Co 1214 Ta 868 Mg 165 In 193 Li 8 

Sn 761 Sn 587 Sb 138 Co 183 Ge 6 

Ge 744 Mg 561 Gd 134 Cu 177 Mg 4 

Cu 714 Ni 556 Pd 126 Mg 167 Zn 4 

Mg 664 Be 522 Sc 125 Fe 150 Ca 3 

Ga 618 Cd 496 La 119 Au 130 Ba 2 

Cd 599 Mn 496 Zr 117 Li 130 Be 2 

Ta 567 Ge 484 Hf 113 Ag 126 Al 1 

Be 542 U 462 Y 110 Ge 125 Hg 1 

Mn 497 Pu 439 Pt 108 Zn 120 In 1 

U 281 Ga 400 In 101 Cd 93   

Nb 246 Cu 343 Ti 101 Mn 93   

Pu 240 Li 197 Ce 94 Ti 92   

Au 235 Tl 167 Pr 85 Sn 58   

Li 208 Hg 161 Ho 84 Rh 54   

In 200 La 122 Nd 84 Ca 53   

La 199 Sc 116 Sn 81 Hg 52   

Sb 197 Th 109 Dy 79 Gd 44   
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Hg 194 In 99 Er 79 Tb 43   

Tl 165 Sb 88 Tb 79 Sb 42   

Pt 155 Zr 86 Sm 59 Sc 39   

Zr 155 Nb 82 Lu 57 Er 38   

Sc 143 Gd 79 Tm 55 Ce 36   

Ca 140 Ce 78 Cu 49 Dy 35   

Ce 137 Au 65 Pb 46 Ho 35   

Nd 115 Nd 65 Ca 42 Pt 35   

Ag 114 Ca 63 Co 40 Zr 34   

Th 114 K 58 Ge 38 Y 33   

V 112 Pr 57 Au 36 Pr 30   

Pr 106 Pt 51 Cd 36 Tm 30   

Mo 102 Pb 50 Mn 36 La 29   

Sr 101 Cr 49 Sr 35 Bi 28   

Cr 95 Sr 49 Th 34 Sr 28   

Pb 89 Y 49 Yb 34 Tl 28   

Y 83 Ti 47 Be 29 Sm 27   

K 82 Dy 40 U 27 Nd 26   

Ir 81 Na 35 Hg 26 Ru 24   

Cs 77 Np 35 Ba 25 K 23   

Dy 76 Mo 34 Rh 25 Yb 23   

Ho 76 Er 33 Tl 25 Lu 22   

Hf 75 Hf 33 Pu 24 Ir 21   

Pd 75 Ho 33 Na 22 Nb 16   

Na 73 Re 32 Nb 21 V 16   

Sm 72 Yb 30 Bi 20 Be 15   
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Rh 66 Tb 29 Ir 20 Hf 15   

Tb 66 Al 26 Fe 17 Na 15   

Er 63 Ir 24 K 17 Eu 14   

Yb 56 Ag 22 Ta 17 Np 14   

Bi 48 Eu 21 Eu 16 Ta 13   

Re 47 Pd 21 V 13 Cs 12   

W 46 Rh 21 Ag 12 Pu 12   

Ba 41 Lu 20 Cf 10 Ba 11   

Eu 38 Tm 20 Os 10 Cr 10   

Tm 36 W 19 Ru 9 U 8   

Ru 35 Os 17 Li 7 Os 7   

Os 34 Ba 16 Re 7 Rb 7   

Rb 27 Am 15 Bk 6 Th 7   

Tc 24 Tc 13 Cs 6 Po 5   

Cf 13 Fe 12 Np 6 Tc 5   

Am 10 V 11 Cm 5 Mo 4   

Bk 8 Bi 10 Cr 4 Pb 3   

Cm 8 Ru 9 Pa 4 Re 3   

Pa 7 Cm 6 Po 4 Am 2   

Po 6 Cf 4 Am 3 Pa 2   

Ac 1 Pa 4 Rb 3 W 2   

Ra 1 Sn 4 Tc 3 Cm 1   

  Bk 3 Mo 2 Pm 1   

  Rb 3 W 2 Ra 1   

  Ra 1 Ac 1     

 


