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CUASICRISTAL-CRISTAL
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El reciente descubrimiento de algunas
aleaciones cuya organizacién atdémica
se configura segun las sutiles estructuras
geométricas cuasiperiédicas ha provo-
cado una excitante actividad investiga-
dora bajo la fascinacién de ensanchar el
horizonte del conocimiento basico y con
la fundada esperanza de poder encontrar
nuevos materiales con exdticas propie-
dades de extraordinario interés en las
aplicaciones tecnolégicas.

En el afo 1984, Shechtman y sus
colaboradores, al encontrar una aleacion
de Al-Mn que difractaba los electrones
como lo haria un cristal (esto es, mos-
trando nitidos picos de Bragg), pero
exhibiendo una perfecta, incontestable,
simetria de orden 5, quebrantaban la
presuncion de Kepler acerca de la ex-
clusion de la simetria quinaria del ambito
de la cristalografia. ;Cémo era esto
posible habida cuenta de que es, en
efecto, imposible embaldosar el plano
con pentagonos regulares o llenar el
espacio ni con icosaedros ni con dode-
caedros regulares? El ardid matematico,
urdido por la naturaleza para burlar el
genio de Kepler, lo habia desvelado el
cosmologo inglés R. Penrose una década
antes del hallazgo de la aleacién men-
cionada, al descubrir sus ya universal-
mente famosos mosaicos aperiddicos
pentagonales (4). Estos “rompecabezas”
fueron rapidamente generalizados para
el espacio, y en ellos el triacontaedro,
poliedro descubierto por Kepler, irénica-
mente, juega un papel crucial. El crista-

légrafo escocés A. L. Mackay, al conocer
estas nuevas estructuras geométricas,
predijo que las teselaciones tridimensio-
nales de Penrose podian ser el soporte
matemdtico para un nuevo estado de
agregacion de la materia.

La clave para resolver la anterior paradoja
reside en el concepto de cuasiperiodici-
dad. Una estructura cuasiperiddica es la
composicion de un namero finito de
estructuras periddicas entre cuyos pe-
riodos existe alguna relacién inconme-
surable, esto es, regida por un nimero
irracional. Lo que R. Penrose vislumbré
por primera vez, y lo que otros matema-
ticos y fisicos han esclarecido definitiva-
mente, es que existen multiples estructu-

‘ras ordenadas que no son periddicas,

sino cuasiperiédicas. En ellas aparecen
secuencias de Fibonacci autosimilares,
como las periédicas, mas no repetitivas.
Dichas estructuras cuasiperiodicas se
han interpretado como las proyecciones
sobre los espacios bi y tridimensionales
de estructuras periédicas con pendientes
irracionales construidas en espacios con
un numero de dimensiones mayor que
tres. La matematica implicada en el
problema tiene que ver con algunas
cuestiones basicas del algebra lineal, de
la teoria de nimeros y de la teoria de
grupos, y se estd desarrollando en la
actualidad con un ritmo creativo vertigi-
noso.

Otras muchas aleaciones que exhiben
simetrias intrinsecas convencionalmente
prohibidas ya han sido descubiertas

REVISTA SNE, Junio 1990 15



Evolucion de la funcion densidad desde una fase cuasicristalina octagonal hasta una fase crialina cubica Cuando el angulo de giro del hiperplanc es igual a 22.5
se obliene el cuasicristal. Cuando el angulo disminuye hasta ¥, el cuasicristal evoluciona hasta el cristal

desde el hallazgo inicial de Shechtman y
de sus colaboradores. Los materiales
que se conforman, segun las citadas
estructuras cuasiperiédicas, se denomi-
nan cuasicristales y constituyen un ejem-
plo de puente conceptual tendido desde
el desorden de los materiales amorfos al
encorsetado orden de los materiales
cristalinos tradicionales. La nueva simetria
local alrededor de los &tomos de estos
solidos fundamenta la conviccion gene-
ralizada entre la comunidad cientifica de
que los cuasicristales han de poseer
propiedades fisicas especificas y rele-
vantes. El interés de los mismos se
centra, por ejemplo, en la bisqueda de
nuevas aleaciones ligeras de elevada
resistencia mecanica, para aplicaciones
aeroespaciales; en la de materiales ex-
traordinariamente “blandos”, desde el
punto de vista magnético, para su utiliza-
cién como sensores, 0 en la de aleacio-
nes de alta conductividad térmica, para
aplicaciones especificas.

Sin embargo, para el estudio de las
propiedades fisicas caracteristicas de
los cuasicristales es imprescindible el
conocimiento de las ubicaciones precisas
de las distintas especies atémicas en las
cuasirredes. Infortunadamente, la deco-
racion atomica de las cuasirredes es
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una cuestion ain hoy abierta y que dista
mucho de haber alcanzado un estado
del arte satisfactorio. Para iluminar dicho
problema es de gran interés el estudio
de la conexién que existe entre las fases
cuasicristalinas y las fases cristalinas de
similar composicién que estan relacio-
nadas con clias, las cuales son de
estructura mejor conocida. Nuestro grupo
viene investigando desde hace algun
tiempo en el campo de los estados
intermedios y de las transiciones de fase
cuasicristal-cristal, y ha desarrollado un
sencillo modelo matematico que conecta
todas las fases cuasicristalinas conocidas
con las fases cristalinas relacionadas
con ellas. Estos trabajos han sido pre-
sentados por A. L. Mackay en la revista
Nature (2).

La funcién densidad de los cuasicristales
se describe mediante un desarrollo en
serie, de Fourier, extendido a las proyec-
ciones sobre el espacio ordinario, bidi-
mensional o tridimensional, de los vecto-
res de la red reciproca correspondiente
en el hiperespacio desde el cual se
proyecta. A cada vector, bidimensional o
tridimensional, del espacio real se le
asocia un vector en el pseudoespacio,
que es el complemento ortogonal del
espacio real respecto del hiperespacio

de proyeccion elegido. Las fases libres
de la funcién densidad se generan me-
diante translaciones en el hiperespacio
de proyeccion. Si la funcién densidad se
toma como parametro de orden, estas
fases libres se corresponden con los
modos hidrodinamicos de ruptura de
simetria, que conservan la energia libre
del cuasicristal, en una teoria del tipo
Landau. El nimero de fases libres inde-
pendientes coincide con el namero de
dimensiones del hiperespacio de pro-
yeccion. Existen dos tipos de modos
hidrodinamicos, o variables de ruptura
de simetria, muy diferentes. El primero
se genera mediante translaciones en el
espacio real. Es el denominado modo
fondn, que se propaga y se relaja muy
rapidamente. El segundo tipo de modo
se genera mediante translaciones en el
pseudoespacio ortogonal y se denomina
modo fason. Dicho modo es difusivo y
queda “congelado” en el cuasicristal.
Ciertos campos de acoplamiento fonon-
fason pueden variar ligeramente la ener-
gia libre, pero pueden alterar muy pro-
fundamente las estructuras de los cuasi-
cristales. Nuestro grupo ha demostrado
que la rotacién del hiperplano donde se
proyecta o con el que se secciona, en el
hiperespacio desde el cual se proyecta



0 que se secciona, equivale formalmente,
en todos los casos conocidos, al campo
de acoplamiento fonén-fasén, que des-
cribe los resultados experimentales ob-
servados relativos a las posibles fransi-
ciones de fase cuasicristal-cristal. Nuestro
método describe los campos de fondn y
de fasén a partir de la supuestamente
conocida matriz de rotacién en el hipe-
respacio p-dimensional donde trabaja-
mos. Para determinar la matriz de rota-
cién buscamos estrellas de vectores
variables que preserven el teorema de
Hadwiger (3) y después determinamos
heuristicamente su complemento orto-
gonal. El teorema de Hadwiger nos
garantiza que durante la transformacién
la estrella de vectores elegida es la
proyeccion de la base candnica del
hiperespacio.

Nuestra técnica en esencia es la que a
continuacion se describe. Sea la matriz
ortogonal

_[Pi(@
Rie) = (PT@% (1)

una matriz de rotacion en el hiperespacio
p-dimensional EP, donde las submatrices
de proyeccion ortogonal Py y PL son
nxp y mxp dimensionales, respectiva-
mente, p=n+m, n=2 ¢ 3. La rotacién R,
actuando sobre la base candnica de EP.

Re: = (P e;, PLe) = (uy;, ulLy), i=1,..p, (2

separa EP en el espacio fisico E" (n=2 6
3) y en el complemento ortogonal pseu-
doespacial E™. Esto es, EP=E" ® E™.
Suponemos que para ®=0q, R induce
una proyeccion desde la red clbica de
EP, en E", la cual genera el cuasicristal
“standard" imperturbado. Para © variable,
R cambia la orientacién del hiperplano
seccién n-dimensional (E") en EP, lo que
representa un cierto acoplamiento fonén-
fason. Para describir este acoplamiento
expresamos la densidad local p(r), Ar e
E" como una simple suma de p ondas de
densidad, lo que es suficiente para
estudiar la evolucion de la simetria:

b
plr) Z cos(rud; =

= w-u?L) = 5 cos(ru i, (3)
donde el superindice Q indica 0=0q,
v=v(r) es el campo de fondn entre E" y
w=w(r) es el campo de fasén en E™. Los
campos de fonon'y de fasén quedan
completamente definidos, para cada valor
del angulo 6, por medio de la ecuacién
matricial

(v,w)R(Oq) = [Py (@ — Py (0q)] (4)

que describe un sistema de ecuaciones
lineales de Cramer.

La funciéon densidad esta definida en el
espacio real. El programa de computacion
la secciona a intervalos regulares y
asigna a cada intervalo del valor de la
funcion un color caracteristico. El mapa
de colores describe la simetria de la
funcion. A partir de la funcién densidad
se puede calcular la energia libre en un
formalismo de ondas de densidad.

Como ilustracion de lo expuesto, la
figura muestra una secuencia que des-
cribe la evolucién continua desde una
fase cuasicristalina octogonal hasta la
fase cubica relacionada con ella. Nues-
tras simulaciones mediante ordenador
coinciden con las imagenes reales ex-
perimentaimente obtenidas por micros-
copia electronica de alta resolucién o
con el avanzado microscopio de efecto
tinel. La extrafa belleza de estas imé-

" genes habla por si sola del desafio y de

la promesa gque representan los cuasi-
cristales.
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ATENCION

AL NUMERO 90 DE LA REVISTA DE LA SNE

El numero 90, correspondiente al mes de septiembre,
abordara el MANTENIMIENTO como tema
monografico y presentara un andlisis de la jornada que,
sobre OPINION PUBLICA, organizo recientemente: Ia

Sociedad Nuclear Espariola.

Su distribucién especial en la X\/I REUNION ANUAL,
que tendra lugar en Oviedo el préximo mes de
Octubre, acentua su interés como vehiculo publicitario.
Reserve, a la mayor brevedad, el espacio mas

adecuado.
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