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摘　 要： 基于准晶体材料目前的研究现状，简要介绍了根据结构对称性的准晶体分类，讨论了周期模型的构建方法以及准晶

体与其近似相的关系，总结了块体单准晶的制备工艺，塑性变形过程中缺陷演化，表面结构、表面性能以及其他物理性能的实

验研究现状，分析讨论了采用连续介质力学方法、分子动力学模拟方法、Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 法以及有限元方法研究准晶体的途径和

结果． 针对准晶通常呈现的低表面能、低摩擦因数、耐磨损、优异的弥散强化特性、高硬度、高弹性模量、高温塑性、高热阻、抗
氧化、高电阻和耐腐蚀等特点，展望其作为复合材料增强相、隔热涂层、耐磨减磨涂层材料等的应用前景． 指出准晶体目前研

究中所存在的高脆性、成品体积小和计算精度低等难题，提出了其工程应用需要进一步研究的问题．
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　 　 １９８４ 年， Ｓｈｅｃｈｔｍａｎ 等［１］ 首次在文献中报道了

二十面体准晶后，准晶有别于传统晶体的特殊对称

性引发了 ２０ 世纪 ８０ 年代和 ９０ 年代准晶研究的热

潮， Ｓｈｅｃｈｔｍａｎ 因对准晶研究的贡献于 ２０１１ 年获得

了诺贝尔化学奖． 在准晶的基础理论方面，我国从

准晶被首次发现开始的很长一段时间内保持着国际

领先地位［２］，但在准晶的物理性能和工程应用方

面，和日本、法国等国相比仍存在一定差距．
根据对于准晶性能的文献报道，准晶具有低表

面能［３］、低摩擦因数［４］、耐磨损［４－６］、优异的弥散强

化特性［７］、高硬度［８］、高温塑性［９］、高热阻［１０］、耐腐

蚀［１１］、高电阻［１２］、储氢［１３］ 等特点，同时块体准晶所

表现出来的室温下高脆性［１４］ 以及价格因素在一定

程度上限制了准晶作为结构材料的商业化发展． 目

前，准晶的应用在复合材料、表面涂层、块体准晶制

备、储氢材料、光学材料等方面研究较多． 如瑞典皇

家工学院 Ｎｉｌｓｓｏｎ 等［１５］研制的含准晶相析出的马氏

体时效钢 １２％Ｃｒ－９％Ｎｉ－４％Ｍｏ－２％Ｃｕ－１％Ｔｉ，抗拉

强度接近 ３ ０００ ＭＰａ，硬度可达 ７３０ ＨＶ． 德州大学奥

斯汀分校 Ｌｅｅ 等［１６］ 研制的一种准晶相体积分数为

７１．１８％的 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 合金与碳化钨的平均摩擦因数

为 ０．０７６，仅为相同条件下轴承钢的 １ ／ ５，磨损率为

１．４１×１０－５ ｍｍ３ ／ （Ｎ·ｍ），为轴承钢的 １ ／ ５．５２． 了解

准晶的微观结构及机制，有助于更有针对性地研究

其物理性能，开发其工程应用价值．
本文拟从准晶的发展历史、微观结构、近似相、

研究现状和工程应用几方面介绍准晶体的研究进展

与现状．



１　 准晶体按对称性的分类

根据准周期的维数，可以将准晶分为三维准晶、
二维准晶、一维准晶． 三维准晶分为二十面体对称

准晶和立方准晶；二维准晶可分为十重准晶、八重准

晶、十二重准晶、十八重准晶，下面对其作简要介绍．
１．１　 三维准晶

三维准晶多数为二十面体准晶，早期在急冷凝

固的 Ａｌ－Ｍｎ、Ｔｉ－Ｎｉ、Ｆｅ－Ｔｉ、Ｐｄ－Ｕ－Ｓｉ 等合金中观察

到，后来随着稳定二十面体准晶在 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 合金

系中发现，又陆续在缓冷凝固的 Ａｌ－Ｐｄ－ＴＭ、 Ｍｇ－Ｚｎ－
ＲＥ 等合金系中发现稳定的二十面体准晶． 二十面

体准晶具有五重旋转对称、三重旋转对称和二重旋

转对称，使其有别于五重孪晶而体现二十面体对称．
根据结构，可分为简单二十面体准晶（Ａｌ－Ｍｎ（Ａｌ－
Ｍｎ－Ｓｉ）、Ｚｎ－Ｍｇ－Ｓｃ、Ｔｉ－Ｎｉ、 Ａｌ－Ｌｉ－Ｃｕ 等）、面心二

十面体 （ Ａｌ － Ｃｕ － Ｆｅ、 Ａｌ － Ｐｄ － Ｍｎ、 Ａｌ － Ｍｇ － Ｌｉ、
Ｚｎ－Ｍｇ－Ｒｅ、 Ｈｏ－Ｍｇ－Ｚｎ、 Ｍｇ－Ｚｎ－Ｙ－Ｚｒ 等），体心二

十面体虽然目前还没见报道，但已通过分子动力学

模拟证明其存在的可能［１７］ ． 根据准晶的团簇，目前

已发现的二十面体准晶可分为：Ｍａｃｋａｙ 型准晶团

簇、Ｂｅｒｇｍａｎ 型准晶团簇、Ｔｓａｉ 型准晶团簇． Ｍａｃｋａｙ
型准晶团簇可理解为两个互相嵌套的二十面体原子

壳外再嵌套一层三十二面体（截顶二十面体）形成

的团簇． Ｂｅｒｇｍａｎ 型准晶团簇是第 １ 层为二十面体

原子壳，第 ２ 层为十二面体原子壳，第 ３ 层为二十面

体原子壳互相嵌套形成的团簇． Ｔｓａｉ 型准晶团簇为

第 １ 层四面体，第 ２ 层十二面体，第 ３ 层二十面体，
第 ４ 层三十二面体互相嵌套而成．

此外，ＦＥＮＧ 等［１８］发现了 Ｖ－Ｎｉ－Ｓｉ 三维立方准

晶，之后除了在快速凝固的 Ｍｇ－Ａｌ 合金中发现外，
较少发现过类似准晶． 目前的文献中对于三维准晶

多数是指二十面体对称准晶，而对三维立方准晶考

虑较少．
１．２　 二维准晶

二维准晶在一个平面上表现为准周期性，而在

垂直于准周期平面的方向呈周期性排列． 二维准晶

可以根据二维准周期平面的旋转轴对称次数来分

类，在实验中已发现八重准晶、十重准晶、十二重准

晶及十八重准晶．
在二维准晶中，被发现次数最多的是十重准晶．

最早发现的十重准晶是 Ｂｅｎｄｅｒｓｋｙ 等［１９］ 在 Ａｌ－Ｍｎ
合金中发现的与二十面体准晶共生的十重对称准

晶． 同时 ＫＵＯ 等［２０］根据 Ｍｎ－Ｇａ 十重准晶的电子衍

射图指出，在三维二十面体准晶中，五重反轴间的夹

角与十重对称准晶中十重轴与伪五重轴间的夹角角

度相近，十重准晶与二十面体准晶存在可能的近亲

关系． Ｓｃｈａｅｆｅｒ 等［２１］首先在 Ａｌ－Ｍｎ 合金中观察到了

二十面体准晶向十重准晶的转变，二十面体准晶的

五重轴与十重准晶的十重轴和伪五重轴呈平行关

系． 其对应的准周期拼砌（彭罗斯拼砌）结构基元为

３６°菱形、７２°菱形． 目前为止，在 Ａｌ －Ｍｎ、Ａｌ － Ｆｅ、
Ｇａ－Ｍｎ、Ａｌ－Ｃｕ－Ｃｏ、Ａｌ－Ｃｏ、Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ、Ａｌ－Ｎｉ－Ｃｏ、
Ａｌ－Ｉｒ－Ｏｓ等合金体系中发现十重准晶． Ｗａｓｉｏ 等［２２］

在二茂铁甲酸在 Ａｕ（１，１，１）表面自组装试验中，发
现除了少量二聚物和缺陷，扫描隧道显微镜下的图

案显示，五聚体几乎覆盖了整个单分子层表面，即五

重对称性． 图 １ 中用五边形表示出的区域与 Ｐ１ 型

的彭罗斯拼砌具有高度相似性． 这是一种以弱氢键

结合的有机十重对称准晶．

(a)STM

(b)P1型彭罗斯

图 １　 Ａｕ（１，１，１）表面二茂铁甲酸的 ＳＴＭ 图与对应的 Ｐ１
型彭罗斯图［２２］

Ｆｉｇ．１　 ＦｃＣＯＯＨ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｎ Ａｕ（１，１，１） ｓｕｒｆａｃｅ
ａｎｄ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ Ｐ１ Ｐｅｎｒｏｓｅ ｔｉｌｉｎｇ［２２］

　 　 王宁等［２３］首先在急冷 Ｃｒ－Ｎｉ－Ｓｉ 及 Ｖ－Ｎｉ－Ｓｉ 合
金中发现二维八重准晶． 八次准晶准周期面上对应的

准周期拼砌图案由正方形和 ４５°菱形两个结构基元组

成． 两种结构单元的准周期排列，构成八重准点阵，这
些正方形、菱形的边都落在成 ４５° 的整数倍方向上，
阵点排列呈准周期数列，相邻阵点间的距离之比的数

列由 １， ２ 组成． 此后八重准晶在 Ｃｒ－Ｎｉ－Ｓｉ、Ｖ－Ｎｉ－Ｓｉ、
Ｍｎ－Ａｌ、Ｍｎ－Ｓｉ、Ｍｎ－Ｓｉ－Ａｌ、Ｆｅ－Ｍｎ－Ｓｉ、Ｍｏ－Ｃｒ－Ｎｉ 等合

金体系中发现．
Ｉｓｈｉｍａｓａ 等［２４］首先在急冷的 Ｃｒ－Ｎｉ 合金中发现

二维十二重准晶． 十二重准晶准周期面对应的准周

期拼砌图案由 ３ 种结构基元组成： ３０° 菱形、６０°菱
形、９０°正方形，在其准周期拼砌中，每条边在 ３０°的
整数倍方向上． 十二重对称准晶在 Ｃｒ－Ｎｉ、Ｖ－Ｎｉ、
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Ｖ－Ｎｉ－Ｓｉ、Ｔａ－Ｔｅ、Ｔａ－Ｖ－Ｔｅ 等合金系中发现． 同时，
Ｚｅｎｇ 等［２５］在超分子树枝状体系中观察到了十二重

准晶，使得对原先准晶只存在于合金体系的认知拓

展到了软物质准晶．
Ｆｉｓｃｈｅｒ 等［２６］在研究 ＰＩ３０－ＰＥＯ１２０胶团的相行为

时的小角度 Ｘ 射线衍射发现，在质量分数为 １３％ ～
１８％，温度在 １５～２０ ℃时，可以观察到十二重 Ｘ 射

线衍射对称的稳定相，当温度在 １０ ℃ 时，可以观察

到十八重 Ｘ 射线衍射对称的稳定相，即十八重准晶．
Ｄｏｔｅｒａ 等［２７］通过 Ｍｏｎｔｅ Ｃａｒｌｏ 法，模拟得到了二

十四重准晶，但目前为止还未在实验中观测到．
１．３　 一维准晶

类似于二维十重准晶与三维二十面体准晶存在

的近亲关系，一维准晶常与二维十重准晶共生，其中

一维准晶是由二维十重准晶中的一个与十重轴正交

的二重准周期轴变成二重周期轴而生成的［２８］ ． 一维

准晶存在一个周期平面（两个正交的方向，一个是

原来十重准晶的周期方向，另一个是十重准晶的十

重轴变来的）和与周期平面垂直的准周期方向，这
种准周期方向上的排列与 Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列有关． 一维

准晶自从 １９８５ 年在 ＧａＡｓ－ＡｌＡｓ 合金系中被发现［２９］

以来（见图 ２），此后，在 Ｍｏ－Ｖ、Ｇａ－Ａｓ－Ａｌ、Ｎｂ－Ｃｕ、
Ｓｉ－Ｎ、Ａｌ－Ｐｄ、Ａｌ－Ｃｕ－Ｎｉ、Ａｌ－Ｎｉ－Ａｌ、Ａｌ－Ｃｕ－Ｃｏ 等合

金系中被发现［３０］ ．
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图 ２　 一维准晶的 Ｘ 射线衍射［２９］

Ｆｉｇ．２　 Ｘ－ｒａｙ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ ｏｆ ｏｎｅ ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ［２９］

　 　 此外，除了上述在实验条件下得到的准晶，２００９
年， Ｂｉｎｄｉ 等［３１］ 在陨石中发现了天然准晶，这是人

类第一次在实验室之外发现准晶，再一次拓展了人

类关于准晶和天然矿物的认知，该准晶相为面心二

十面体 Ａｌ６３Ｃｕ２４Ｆｅ１３ 准晶． 这也促使大家思考准

晶在自然条件下的形成机制，也为实验室在之前未

涉及的温度和压强下研究新的准晶的形成和稳定性

提供了思路． ２０１５ 年，该课题组在同一块陨石中又

观察到了十重对称二维准晶，Ａｌ７１Ｎｉ２４Ｆｅ５ 准晶［３２］，

该种准晶相在 １ １２０ ～ １ ２００ Ｋ 的温度保持稳定，目
前认为该准晶在 ４５ 亿年前太阳系形成初期生成，当
时在均匀的（１ １００ Ｋ＜ Ｔ ≤１ ５００ Ｋ）的温度下和

５ ＧＰａ的大气压下发生碰撞并迅速降温［３３］ ． 同时该

陨石也体现了二十面体准晶与十重准晶存在的近亲

关系．

２　 准晶体相关的准周期模型构建方法

尽管以前在金属玻璃中观察到的 Ｆｒａｎｋ⁃Ｋａｓｐｅｒ
相也可以呈现二十面体对称［３４－３５］，但 Ｆｒａｎｋ⁃Ｋａｓｐｅｒ
相具有的有限范围的二十面体对称和较低的缺陷密

度特点与实验中观察到的较高的向错密度和长程取

向序有着较大区别，因此 Ｌｅｖｉｎｅ 等［３６］排除了 Ｆｒａｎｋ⁃
Ｋａｓｐｅｒ 相的可能性，提出彭罗斯模型． 尽管真实的

准晶可能并非严格意义上的彭罗斯拼图，但准周期

模型有助于进一步理解准晶的原子结构．
准晶体的结构模型有彭罗斯模型［３６－３９］、玻璃模

型［４０］、无规则堆砌模型［４１］等． 目前，讨论最多、影响

最大的是彭罗斯模型，本文着重介绍彭罗斯模型．
根据已有的研究结果，在彭罗斯模型的构造中，

介绍比较多的方法有：匹配与紧缩法，高维空间投影

法和广义对偶法，每一种方法所产生的准周期图案

的种类不尽相同．
２．１　 匹配与膨胀法

准周期图具备高度的自相似性，并遵守一定的

拼砌规则，这对得到新的准周期图有很大帮助．
对于一维准晶， 相邻原子间的间距由 Ｌ ＝ τ ＝

（１ ＋ ５ ） ／ ２和 Ｓ ＝ １两种距离组成，此时，Ｌ和 Ｓ组成

的数列存在如下替代法则
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这就是常说的 Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列．
二维的彭罗斯图具有高度的自相似性，如图 ３

所示．

图 ３　 紧缩法则前后的彭罗斯单元的相互关系

Ｆｉｇ．３　 Ｐｅｎｒｏｓｅ ｔｉｌｉｎｇｓ ｂｅｆｏｒｅ ａｎｄ ａｆｔｅｒ ｄｅｆｌａｔｉｏｎ

　 　 图中用粗线标示出两种菱形单元，用这两种菱
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形按比例缩小成两种较小菱形装饰，边长缩小为原

来的 １ ／ τ［４２］， 经过紧缩法则变换后的两种较小菱形

单元变成另一种彭罗斯图． 准周期图案的匹配规则

较为多样，如图 ４ 所示． 然而，符合匹配与紧缩法则

的准周期拼砌在平铺的过程中并不是完全理想的，
会产生少数缺陷．

图 ４　 彭罗斯拼砌的一种匹配法则

Ｆｉｇ．４　 Ｏｎｅ ｋｉｎｄ ｏｆ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｒｕｌｅｓ ｏｆ Ｐｅｎｒｏｓｅ ｔｉｌｉｎｇ
２．２　 广义对偶法

准周期拼砌也可通过多重网格的对偶得到， 通

过构建垂直于星坐标的Ｎ重网格，用 ｋｉ 表示该坐标在

第 ｉ 重网格中位于第 ｋｉ 条和 ｋｉ ＋ １ 条网格线之间，同
理， Ｎ 重网格中的某一封闭空间可以用 ［ｋ１，…，ｋＮ］
表示，则在与之对偶的空间中，该封闭空间对应于坐

标为 ｔ ＝ ∑
Ｎ

ｉ ＝ １
ｋｉ ｅ

→
ｉ 的点，同时，多重网格的交点则在与

之对偶的空间中对应于相应的拼砌单元［４３］ ．
通过广义对偶法所能产生的准周期模型种类最

多，然而，在二维和三维情况下，多重网格中常常会

存在奇异点，这时，需要作一些特殊处理，一定程度

上增加了操作的复杂程度．
２．３　 直接投影法

准周期拼砌可看作高维空间向低维空间的投

影，可以从高维空间中的超立方点阵通过垂直子空

间窗口向平行子空间投影得到．
一维准晶的直接投影法相对于二维准晶和三维

准晶的直接投影法更为直观，通过将二维网格中的

条带范围内的点投影到所选取的投影线上得到［４４］ ．
　 　 图 ５ 中，用实心圆标示出的空心圆在投影线上

的投影的坐标为［３８］

ｘＮ ＝ Ｎａ^ｃｏｓ θ ＋ ｂ＾ ｓｉｎ⌊Ｎ ａ＾

ｂ＾
ｔａｎ θ ＋

ｙ０

ｂ＾
」 ． （１）

　 　 像一维准晶的直接投影法，准周期模型由高维

空间 Ｅｎ１＋ｎ２ 中的超立方点阵通过垂直子空间 Ｅｎ２
⊥ 向

平行子空间 Ｅｎ２
‖ 投影所得［４４－４８］ ． 建立星坐标基矢集

ｅ→‖ 与笛卡尔坐标系基矢集 ｘ→‖ 的关系： ｅ→‖ ＝

Ｑ‖ ｘ→‖， 根据 Ｐ‖ ＝ Ｑ‖ＱＴ
‖， ｅ→⊥ ＝ Ｑ⊥ ｘ→⊥， Ｐ⊥ ＝

Ｑ⊥ ＱＴ
⊥， Ｐ ＝Ｐ⊥ ＋ Ｐ‖ 以及Ｐ ＝ Ｉ条件，可求得Ｑ⊥，则

阵点指数 （ｎ１，ｎ２，…，ｎｎ１＋ｎ２） 与两个子空间内笛卡

尔坐标系中的坐标 （ｘ１
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⊥ ，…，ｘｎ１＋ｎ２

⊥ ） 存

在如下关系：
（ｘ１

‖，…，ｘｎ１
‖，ｘｎ１＋１

⊥ ，…，ｘｎ１＋ｎ２
⊥ ） Ｔ ＝

　 （Ｑ‖，Ｑ⊥） （ｎ１，…，ｎｎ１，ｎｎ１＋１，…，ｎｎ１＋ｎ２）
Ｔ ．

y
â
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图 ５　 一维准晶的直接投影示意图

Ｆｉｇ．５　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｄｉｒｅｃｔ ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄ ｏｆ ｏｎｅ ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ
ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ

　 　 相比于其他几种方法，直接投影法具有方便生

成、容易定量描述的优点，便于建立与近似相的关

系，计算衍射图案方面具有较大的优势，但能生成的

准周期图案种类较为有限．
在准晶的有关文献中［４９－５１］，也经常会用到

Ｔｕｂｉｎｇｅｎ 三角形，其实质和彭罗斯拼砌相同，且更便

于操作．

３　 准晶体的近似相

实验发现，准晶经常与具有相似元素配比的近

似相共生，准晶的近似相为晶体． 基于二十面体

Ａｌ－Ｍｎ－Ｓｉ准晶与 α－（Ａｌ －Ｍｎ －Ｓｉ）晶体的相似性，
Ｅｌｓｅｒ 等［５２］指出，准晶可以用周期为足够大的晶体

近似． 鉴于准晶的结构解析在实验上存在诸多困

难，不同元素原子的位置难以确定，通过对于准晶体

近似相晶体的研究有助于了解准晶的结构模型． 准

晶的近似相也可以通过高维空间投影得到． 目前，
除了 Ｔａｋａｋｕｒａ 等［５３］和 Ｔｓａｉ 等［５４］在解析出来的 Ｃｄ－
Ｙｄ 准晶是结构清楚的准晶，其余均是通过与近似相

结构有关的假设得到的．
当对高维空间进行切割时得到了准周期点阵，

倘 若 在 切 割 过 程 中， 用 一 系 列 的 连 分 数

ｐ ／ ｑ（１ ／ ２　 ３ ／ ２　 ５ ／ ３…） 去逼近黄金分割数 τ，则得

到的就是准晶的近似相，且随着连分数次数的增加，
近似相的周期增大，与准晶之间拟合的程度也越好．

４　 准晶性能的研究方法

４．１　 实验研究

对于准晶固有性能的研究，首先需要制备高质

量的大块单准晶，制备过程中需要满足充足的缓冷
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凝固以及退火，使得准晶体生长过程中相位子弛豫，
目前制备的工艺主要有 Ｃｚｏｃｈｒａｌｓｋｉ 法、Ｂｒｉｄｇｍａｎ 法、
自助溶剂法和浮区法． Ｃｚｏｃｈｒａｌｓｋｉ 法通过控制提拉

速度、熔体温度以及籽晶杆的冷却速率制备块体准

晶，并在块体 ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ 单准晶及其近似相单晶

的制备中得到应用［５５－５６］； Ｂｒｉｄｇｍａｎ 法通过控制温

度梯度以及生长速度使熔体在下拉过程中先在坩埚

尖端形核并定向生长，被用来制备大块 ｉ－Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ
单准晶，然而由于包晶反应和 ｉ－Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ 与近似

相液相线温度较为接近，无法被用来制备其近似

相［５７］； 自助溶剂法依赖于熔体的元素配比以及倾

析温度，当熔体通过液相线生长出近似相单晶体或

单准晶还没产生其它相时将单准晶或近似相单晶与

熔体分离，制备了大块 ｉ －Ａｇ － Ｉｎ －Ｙｂ 单准晶及其

１ ／ １、２ ／ １ 近似相单晶和 １ ／ １Ａｇ － Ｉｎ － Ｅｕ 近似相单

晶［５８－５９］； 浮区法控制铸锭与红外炉之间的相对运

动，使得运动过程中铸锭的局部被不断融化，并随着

籽晶沿着固定方向结晶，已被用于大块 ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ
单准晶和 ｉ－Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 单准晶的制备［６０－６１］ ．

通常认为由于准晶中位错的运动会产生相位子

场层错，进而阻碍位错的运动［６２］ ． Ｗｏｌｌｇａｒｔｅｎ 等［６３］

对 Ａｌ７０Ｐｄ２１Ｍｎ９ 在 ７５０ ℃下进行压缩变形实验，当变

形量为 ２５％时，位错密度比实验前增加了两个数量

级， Ｍｏｍｐｉｏｕ 等［６４］指出，此时位错攀移占主导地位．
Ｍｅｓｓｅｒｓｃｈｍｉｄｔ 等［６５］通过对比 Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 准晶的实

验数据和理论分析，指出 Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 二十面体准晶

中的 Ｍａｃｋａｙ 型团簇在位错移动过程中扮演了障碍

物的角色，此时位错的移动需要依靠热激活来实现．
Ｔｅｘｉｅｒ 等［６６］ 在室温高压力 （ ５ ＧＰａ） 下观察到了

Ａｌ６６．２７Ｐｄ２１．８８Ｍｎ１１．８５位错滑移的特征． Ｚｏｕ 等［６７］ 通过

将 Ａｌ７０ Ｐｄ２１．５ Ｍｎ８．５ 二十面体准晶加工成直径为

１５０ ｎｍ～２ μｍ 的一系列微柱，用压头进行压缩实

验，在塑性变形过程中观察到了位错的滑移，同时，
随着尺度的减小（５１０～３５０ ｎｍ），准晶的行为由脆性

向韧性转变； 在 １００ ～ ５００ ｎｍ，屈服强度维持在约

４．５ ＧＰａ的较高值． 在目前对于其他材料的微柱实验

中，目前仅有测试的两种准晶 Ａｌ７０Ｐｄ２１．５Ｍｎ８．５
［６７］二十

面体准晶和 Ａｌ７７Ｎｉ１０．５Ｃｏ１２．５
［６８］ 二维十重准晶相比都

表现了极高的比强度 （在 １ ＭＪ ／ ｋｇ 左右）． Ｓｃｈａｌｌ
等［６９］在８００ ℃ ～８９０ ℃温度下在二维十重准晶 Ａｌ７３
Ｎｉ１０Ｃｏ１７分别平行于、４５°垂直于十重轴的方向进行

压缩试验，垂直于十重轴方向的屈服强度四倍于４５°
方向的屈服强度，在不同方向上呈现出显著的塑性

各向异性，Ｆｅｕｅｒｂａｃｈｅｒ 等［７０］指出这可能与不同方向

上的位错特征有关． Ｚｏｕ 等［６８］ 将对 Ａｌ７７Ｎｉ１０．５Ｃｏ１２．５二

维十重准晶微柱的 ３ 个方向进行压缩试验，发现随

着微柱尺寸的减小，屈服强度和塑性的各向异性随

之降低，直至几乎消失，并指出该现象与温度导致的

位错阻力增加、尺寸缩小导致的位错更趋向与成核而

非扩散，以及高应力和短的位错长度导致的多个滑移

系开启等 ３ 个因素有关． 实验中，在２００～３００ ｎｍ时，
临界分剪切应力接近模拟值［４９］ ． Ｌａｐｌａｎｃｈｅ 等［７１］ 对

比了 ω－Ａｌ７Ｃｕ２Ｆｅ 晶体相与二十面体 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 准

晶，提出准晶与晶体具有相似的变形机制，认为在准

晶位错的运动过程中，虽然需要考虑相位子场缺陷

和团簇的作用，但并不主导位错的运动过程，这与先

前的理论存在一定冲突，可作参考．
在准晶材料的表面性能方面，实验观察到了

Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ准晶具有低摩擦因数［４］ 及较高的硬度．
Ｂｒｕｎｅｔ 等［７］比较了多种材料摩擦因数与硬度的关

系，指出准晶的低摩擦因数不仅与其高硬度有关，也
可能是由其较低的电子间相互作用造成的． Ｄｕｂｏｉｓ
等［３］通过 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 准晶的润湿性实验，测得准晶

表面与水的黏着能仅为特氟龙的 １． ２５ 倍． Ｐａｒｋ
等［７２］通过原子力显微镜测试了 Ａｌ－Ｎｉ－Ｃｏ 二维十重

准晶不同方向上的摩擦性能，观察到了显著的各向

异性，在周期方向的扭转力为准周期方向的 ８． ２ ±
０．４４倍． Ｆｉｌｉｐｐｏｖ 等［７３］ 提出的拓扑模型解释了准晶

摩擦性能的各向异性，认为这是由于在两个方向上

的原子平均间距不同导致的． Ｙｅ 等［７４］ 模拟了准晶

的近似相与原子力显微镜尖端的接触，模拟出的数

值与实验相差较大，提出了准晶的各向异性可能由

尖端钝化的硫醇与准晶在周期方向的沟纹的卷吸作

用引起的黏着摩擦造成的． Ｄｕｂｏｉｓ 等［７５］ 对 Ａｌ－Ｍｎ－
Ｐｄ 与两种航空材料 ＳＳ３１６Ｌ 和ＡｌＳｉ５２１００进行微动

磨损实验（５ Ｎ 法向载荷，１００ 次振动）后测量黏着

力，几乎未发生黏着． 根据以往对于晶体摩擦性能

的研究，可以将摩擦因数分为黏着项和犁沟项［７６］ ．
而犁沟项与晶体的硬化［７７－７８］、高温下的热激活［７９］、
再结晶［８０－８１］以及磨粒的剪切有关；黏着项与晶体的

表面能［８２］、晶面上的临界分切应力［８２］ 等因素有关．
类似地，对准晶塑性变形的深入研究有助于进一步

探索其摩擦性能．
准晶的表面结构与其表面性能有关，将离子溅

射后进行退火处理的准晶表面在高真空环境下使用

扫瞄隧道显微镜和低能电子衍射分析其表面结构．
对于 Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 和 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 二十面体准晶的五重

表面，材料表面出现了一系列平台，平台之间的高度

为 Ｌ 和 Ｓ 两种比值为黄金数的距离的线性组合，排
列符合 Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列． 表层为原子密排面，表层中

Ａｌ 元素含量较高，有利于降低表面能． 在 Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ
二十面体准晶的五重表面上还观察到了五边形浅坑
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和螺型位错［８３－８５］ ． 在 Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 二十面体准晶三重

表面的平台上，呈现小面生长的趋势［８６］，其二重表

面平台之间的高度符合 Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列并出现小面

生长［８７］，表明 Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 准晶二重和三重表面的稳

定性弱于五重表面． 对于 Ａｌ－Ｐｄ－Ｒｅ 多晶准晶的实

验分析结果表明，其二重表面相比于其他两种表面

更稳定［８８］ ． Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ 准晶的表面分析结果表明：其
３ 种对称表面都穿过菱形三十面体团簇中心，仅有

二重表面是对应方向上原子密度最高的面，３ 种对

称表面都是对应方向上 Ａｇ 原子含量较低的面，使
其具有相对较低的表面能； 在 ３ 种表面上都没有观

察到小面生长，表明这 ３ 个面都是稳定的面，起连接

作用的 Ｙｂ 原子相比于团簇中的 Ｙｂ 原子更不稳定，
会降低平台表面的稳定性［８９－９１］ ． Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ 十重准

晶在二重表面上的原子结构在十重轴方向上周期性

排布，在二重轴方向上的排布呈现 Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列，
与 Ｔａｋａｋｕｒａ 等提出的模型较符合［９２－９３］ ． 准晶的清洁

表面也被用来作为模板制备新型薄膜． Ｌｅｄｉｅｕ 等［９４］

将铜原子沉积在 ｉ－Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 的五重表面，铜原子

分别在五重表面的 ５ 个主方向上形成条带，在主方

向上原子呈周期性排列，在垂直于主方向上呈符合

Ｆｉｂｏｎａｃｃｉ 数列的准周期性排列，在５８０ Ｋ退火后准周

期性消失． Ｌｅｄｉｅｕ 等［９５］ 将 Ｓｉ 原子沉积在 ｉ－Ａｌ－Ｐｄ－
Ｍｎ 的五重表面，观察到 Ｓｉ 原子被吸附在伪 Ｍａｃｋａｙ
型团簇的中心位置，并认为与 Ｍｎ 原子周围价电荷

密度最大，与 Ｓｉ 原子形成共价键有关［９６］ ． Ｐｄ 原子

在 ｉ－Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ 准晶五重表面的单层原子沉积表

面，Ｐｄ 原子在基体上出现准周期排列，与基体的常

数之比为黄金数 １．６１８，并在费米能级上呈现赝能

隙［９７］ ． Ｙａｄａｖ 等［３０］ 将 ｉ － Ａｌ － Ｃｕ － Ｆｅ 准晶表面用

ＮａＯＨ 溶液化学浸出后，通过扫描电子显微镜观察

其表面，结果显示 ｉ－Ａｌ－Ｃｕ－Ｆｅ 准晶表面出现了大

量尺寸规则的纳米 Ｃｕ 立方体和少量的纳米 Ｆｅ 立

方体，为纳米结构材料的合成提供了新思路．
在准晶体的磁学、电学以及热电性质等方面，对

于 ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ 及 ｄ－Ａｌ－Ｃｕ－Ｃｏ 的研究表明，３００ Ｋ
时垂直和平行于十重轴方向上的电阻率之比分别为

８ 和 ７，且在垂直于十重轴方向上呈现负的温度系

数，在平行于十重轴方向上呈现正的温度系数［９８］ ．
实验测得近似相 Ｙ－Ａｌ－Ｎｉ－Ｃｏ 在赝准周期平面内的

两个方向上表现为相差不大的正的磁化系数，而赝

十重轴方向上表现为负的磁化系数且绝对值比赝准

周期平面内大很多［９９］ ． ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ 的塞贝克系数

在十重轴方向上呈现先下降后上升的趋势，并由负

值变为正值，在准周期平面内各方向上相近，十重轴

方向与准周期平面内的塞贝克系数差别较大［１００］ ．

需要引起特别注意的是，不同文献中即使对于同种

准晶相同物理量的测量在数值或趋势上也有较大差

异，可能与样品品质及氧化层有关［１０１］ ． Ｂｏｂｎａｒ
等［１００，１０２］分析了十重准晶对称性与张量的关系，认
为理想的十重准晶在准周期平面内为各向同性，准
周期平面内与十重轴之间各向异性，并比较了

ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ不同方向上的磁化系数、电阻率、霍尔

系数、摩尔比热、导热系数，验证了这一观点． 通过

分析二十面体对称性与张量的关系，理想的二十面

体对称结构的物理性能应为各项同性，与 ｉ－Ａｇ－Ｉｎ－
Ｙｂ 准晶的磁化系数、电阻率、霍尔系数、摩尔比热、
导热系数在二重轴、三重轴、五重轴上相近的实验数

据吻合．
４．２　 模拟方法

目前，除了实验手段，随着计算机科学的发展，
对于准晶力学与机械性能模拟的手段趋于多样化，
主要有连续介质力学方法［１０３］，分子动力学模拟方

法［４９－５１，７４，１０４－１１３］，有限元方法［１１４－１１６］等．
连续介质力学方法在现有的准晶力学行为的研

究上应用最多，研究范围最广，以国内范天佑［１０４］ 等

学者为代表，将具体问题转化成偏微分方程边界值

问题，得到应力场的解析解．
如果在原子尺度上研究准晶塑性及断裂行为的

微观机理，分子动力学模拟是一条直观且有效的途

径． Ｍｉｋｕｌｌａ 等［４９－５１］ 模拟了二维十次准晶在变形过

程中的位错运动，观察到了准晶中位错运动时，其后

会伴随着相位子场层错，指出其脆性与相位子场层

错存在关系；而准晶中的团簇对位错和裂纹尖端的

移动起到阻碍的作用，当第一条位错切过团簇体时

会减弱该团簇的阻碍作用，造成应变软化，提出位错

发射－相位子墙－断裂机制． Ｔｒｅｂｉｎ 等［１０５］ 模拟了二

元平面准晶的裂纹扩展，指出二元二维准晶发生 Ｉ
型裂纹的过程中，位错尖端向 ３６°方向发射位错，并
在其后产生相位子场层错，沿着层错方向材料强度

降低，材料容易开裂，且相位子场层错处键能下降，
更容易生成位错，造成软化． Ｂｕｎｚ 等［１０４］基于原子跳

跃引起了相位子场缺陷，模拟了十重对称Ａｌ－Ｃｕ－Ｃｏ
中的原子跳跃，指出 Ａｌ 原子比过渡金属更易动，跳
跃方向倾向于沿着十重对称轴方向或准周期平面

上． Ｓｃｈａａｆ 等［１０６］ 模拟了三维二十面体准晶在两种

剪切变形下的刃型位错运动，观测到了伴有位错攀

移的位错滑移，并在位错运动过程中某些特定点上

产生了钉扎效应，使得位错线呈弯曲状，并指出稳定

的团簇可能是准晶位错控速机制中的重要因素，位
错更倾向于在垂直于二重轴的平面上运动． Ｒｕｄｈａｒｔ
等［１０９］模拟了在不同温度下二维二元准晶的断裂，
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指出准晶在 ３ 种不同温度区间内的 ３ 种不同失效模

式． ＥＮＧＥＬ 等［１１３］ 模拟了准晶相位子场翻转，指出

势能比均值更高的粒子更容易发生相位子场翻转．
尽管分子动力学模拟方法直观有效，但是目前为止，
在大多数模拟中所采用的原子模型和势函数都采取

了比较理想化的人为简化，模拟结果虽然在一定程

度上能反映准晶的某些特性，但其精确性仍然有待

提高． 由于准晶体系中原子几何排列的复杂性，与
晶体的势函数选取不同的是，准晶中的势函数通常

具有若干个能量极值点，也就是需要引入振荡项．
在模拟过程中的势函数，最早采用的是 Ｌ－Ｊ 势，之后

的文献中有采用了 ＥＡＭ 势，以及精度相对较高的基

于第一性原理计算得到的 Ｒｅａｌｉｓｔｉｃ 型对势． 早期的

准晶建模较多依赖于 Ｔｕｂｉｎｇｅｎ 三角形，而目前主要

采取其近似相模型． 随着 Ｙｂ － Ｃｄ 准晶的成功解

析［５３］，近年来又成功解析了 Ｓｃ－Ｚｎ 准晶［１１７］，为 Ｔｓａｉ
型二元准晶原子结构的精修提供了基础［１１８］，从而

为之后准晶的精确模拟提供了便利．
在较为复杂的工程应用中，有限元方法提供了

获得数值解的新思路． 杨连枝等［１１４］ 提出通过立方

准晶广义能量泛函的变分方法得到静力问题的有限

元解法，并模拟了受到拉伸载荷的含有圆片状裂纹

的圆柱，其模拟结果与解析解结果较为一致． 尽管

提出准晶体的有限元模拟较晚，但随着准晶体的工

程化应用，有限元模拟对于准晶在复杂工程问题上

的数值求解有明显优势．

５　 应用前景

表面涂层材料． 考虑到准晶体材料具有低粘着

性，并且相对于传统不粘锅材料特氟龙具有耐刮擦、
高温稳定的特点，基于准晶体的不粘锅已有专利．
准晶体较低的表面润湿性以及高硬度造成了其较强

的耐磨性以及较低的摩擦因数，使得其成为一种潜

在的减摩涂层材料；但是表面氧化膜增加了其脆性，
在工程应用中需要克服其表面氧化膜带来的不利影

响． ＡｌＣｕＦｅ 等准晶具有与传统隔热涂层材料 ＺｒＯ２

类似的导热系数，与 ＺｒＯ２ 不同的是，准晶涂层与金

属基体具有相似的体积膨胀系数，减小了涂层与基

体之间的应力，但受到了铝基合金熔点普遍不高的

限制，可使用温度不如 ＺｒＯ２，无法用于大型客机，但
比较适合用于小型发动机叶片．

复合材料增强相． 块体准晶呈现较为普遍的高

脆性以及体积的限制使其目前难以作为结构材料，
但将其作为弥散增强相，仍可以保持较高的强度，可
显著增加其韧性，并具有较低的摩擦因数和磨损率．
前文中提到的含准晶相析出的马氏体时效刚

１２％Ｃｒ－９％Ｎｉ－４％Ｍｏ－２％Ｃｕ－１％Ｔｉ就是一个较为成

功的应用． Ｋｅｎｚａｒｉ 等［１１９］ 通过 ３Ｄ 计算机辅助技术

用选择性激光烧结的方法得到的含 ＡｌＣｕＦｅＢ 的聚

酰胺零部件已得到应用，该聚合物复合材料与其基

体材料相比，摩擦因数和磨损率分别为后者的 ６３％
和 ３０％，表面性能显著提高．

此外，准晶体在储氢材料、催化剂和光学材料方

面也具有应用价值．

６　 存在的问题

目前，准晶性能与工程应用仍存在如下需要进

一步研究的问题：
１）对于准晶结构的认知仍较为有限，应利用已

有的结构分析方法以及准晶近似相的分析结果，对
准晶模型进行结构精修．

２）用于模拟准晶的势函数以具有多个能量极

值点为特征，精度高于传统势函数，需要通过第一性

原理计算得到．
３）利用分子动力学模拟等方法，对准晶的结构

以及动力学行为进行探索，为新型准晶的发现和设

计提供思路．
４）进行准晶的微观模拟研究，在原子尺度上分

析准晶的塑性变形机制以及材料缺陷的演化．
５）准晶材料的改性研究问题． 准晶仍受到高脆

性的制约，需要寻找新的同时具有高韧性和高强度

的合金系．
６）准晶材料的成本控制问题，尽管随着工艺提

高，准晶的制造成本已显著下降，块材成品体积与品

质提升，但与传统金属材料相比仍不具备明显优势．
７）准晶的机械及力学行为的研究，建立动态断

裂以及摩擦学模型，以便于更好地利用准晶．
８）准晶材料机械零件的开发，例如准晶材料滚

动轴承和齿轮涂层的研究．
９）准晶机械零件的设计准则与设计方法的研

究． 利用准晶材料的特殊性能，用于机械产品设计．

７　 结束语

目前，准晶及其近似相的性能研究仍受到块体

体积与品质的限制，高质量大块单准晶及近似相单

晶制备工艺的优化有利于准晶性能的更深入研究．
当前已发现的准晶所呈现的高脆性限制了其作为结

构材料的应用，可利用准晶弥散强化，低摩擦系数的

特点开发适用于具体工况的低成本表面涂层和复合

材料． 在理论研究方面，其模拟精度仍然受到其结

构模型和原子间相互作用势的制约． 准晶原子结构

的解析仍然有待发展，其有助于计算模拟精度的提
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高，为准晶及含准晶相合金的物理机制的研究和进

一步工程化应用提供基础．
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７４５－７５０．ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ ００３６－９７４８（８６）９０５０４－１．

［２２］ＷＡＳＩＯ Ｎ Ａ，ＱＵＡＲＤＯＫＵＳ Ｒ Ｃ，ＦＯＲＲＥＳＴ Ｒ Ｐ，ｅｔ ａｌ． Ｓｅｌｆ⁃ａｓｓｅｍ⁃
ｂｌｙ ｏｆ ｈｙｄｒｏｇｅｎ⁃ｂｏｎｄｅｄ ｔｗｏ⁃ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ［ Ｊ］ ． Ｎａｔｕｒｅ，
２０１４， ５０７（７４９０）： ８６－８９．ＤＯＩ： １０．１０３８ ／ ｎａｔｕｒｅ１２９９３．

［２３］ＷＡＮＧ Ｎ，ＣＨＥＮ Ｈ ，ＫＵＯ Ｋ Ｈ． Ｔｗｏ⁃ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｗｉｔｈ
ｅｉｇｈｔｆｏｌｄ ｒｏｔａｔｉｏｎａｌ ｓｙｍｍｅｔｒｙ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９８７，
５９（９）： １０１０－１０１３．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＬｅｔｔ．５９．１０１０．

［２４］ ＩＳＨＩＭＡＳＡ Ｔ，ＮＩＳＳＥＮ Ｈ Ｕ，ＦＵＫＡＮＯ Ｙ． Ｎｅｗ ｏｒｄｅｒｅｄ ｓｔａｔｅ ｂｅ⁃
ｔｗｅｅｎ ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ａｎｄ ａｍｏｒｐｈｏｕｓ ｉｎ Ｎｉ －Ｃｒ ｐａｒｔｉｃｌｅｓ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ
Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９８５， ５５（５５）： ５１１－５１３．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖ⁃
Ｌｅｔｔ．５５．５１１．

［２５］ＺＥＮＧ Ｘｉａｎｇｂｉｎｇ，ＵＮＧＡＲ Ｇ， ＬＩＵ Ｙｏｎｇｓｏｎｇ，ｅｔ ａｌ． Ｓｕｐｒａｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｅｎｄｒｉｔｉｃ ｌｉｑｕｉｄ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ ［ Ｊ ］ ． Ｎａｔｕｒｅ， ２００４， ４２８ （ ６９７９ ）：
１５７－１６０．ＤＯＩ： １０．１０３８ ／ ｎａｔｕｒｅ０２３６８．

［２６］ＦＩＳＣＨＥＲ Ｓ，ＥＸＮＥＲ Ａ，ＺＩＥＬＳＫＥ Ｋ，ｅｔ ａｌ． Ｃｏｌｌｏｉｄａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ
ｗｉｔｈ １２⁃ｆｏｌｄ ａｎｄ １８⁃ｆｏｌｄ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｓｙｍｍｅｔｒｙ［Ｊ］ ． Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ
Ｎａｔｉｏｎａｌ Ａｃａｄｅｍｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ， ２０１１， １０８（５）： １８１０－１８１４．ＤＯＩ：
１０．１０７３ ／ ｐｎａｓ．１００８６９５１０８．

［２７］ＤＯＴＥＲＡ Ｔ，ＯＳＨＩＲＯ Ｔ，ＺＩＨＥＲＬ Ｐ． Ｍｏｓａｉｃ ｔｗｏ⁃ｌｅｎｇｔｈｓｃａｌｅ ｑｕａｓｉｃ⁃
ｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］ ． Ｎａｔｕｒｅ， ２０１４， ５０６（７４８７）： ２０８－２１１．ＤＯＩ： １０．１０３８ ／
ｎａｔｕｒｅ１２９３８．

［２８］周公度，郭可信． 晶体和准晶体的衍射［Ｍ］．北京：北京大学出

版社， １９９９：２５１－２５２．
ＺＨＯＵ Ｇｏｎｇｄｕ， ＧＵＯ Ｋｅｘｉｎ． Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｒｙｓｔａｌ ａｎｄ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ
［Ｍ］． Ｂｅｉｊｉｎｇ： Ｐｅｋｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ Ｐｒｅｓｓ， １９９９：２５１－２５２．

［２９］ＭＥＲＬＩＮ Ｒ，ＢＡＪＥＭＡ Ｋ，ＣＬＡＲＫＥ Ｒ，ｅｔ ａｌ． Ｑｕａｓｉｐｅｒｉｏｄｉｃ ｇａａｓ⁃ａｌａｓ
ｈｅｔｅｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９８５， ５５（１７）： １７６８
－１７７０．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＬｅｔｔ．５５．１７６８．

［ ３０ ］ ＹＡＤＡＶ Ｔ Ｐ， ＭＩＳＨＲＡ Ｓ Ｓ， ＳＲＩＶＡＳＴＡＶＡ Ｏ Ｎ． Ｃｏｐｐｅｒ
ｎａｎｏｃｕｂｅｓ ｏｎ Ａｌ ６５ Ｃｕ ２０ Ｆｅ １５ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｓｕｒｆａｃｅ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒ⁃
ｎａｌ ｏｆ Ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ， ２０１７， ７１２： １３４ － １３８． ＤＯＩ： １０．
１０１６ ／ ｊ．ｊａｌｌｃｏｍ．２０１７．０４．０５８．

［３１］ＢＩＮＤＩ Ｌ，ＳＴＥＩＮＨＡＲＤＴ Ｐ Ｊ，ＹＡＯ Ｎａｎ，ｅｔ ａｌ． Ｎａｔｕｒａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ
［Ｊ］ ． ｓｃｉｅｎｃｅ， ２００９， ３２４（５９３２）： １３０６－１３０９．ＤＯＩ： １０．１１２６ ／ ｓｃｉ⁃
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ｅｎｃｅ．１１７０８２７．
［３２］ＢＩＮＤＩ Ｌ， ＹＡＯ Ｎ， ＬＩＮ Ｃ， ｅｔ ａｌ． Ｎａｔｕｒａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｗｉｔｈ ｄｅｃａｇｏ⁃

ｎａｌ ｓｙｍｍｅｔｒｙ ［ Ｊ］ ． Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ Ｒｅｐｏｒｔｓ， ２０１５ （ ５）： ９１１１． ＤＯＩ： １０．
１０３８ ／ ｓｒｅｐ０９１１１．

［３３］ＨＯＬＬＩＳＴＥＲ Ｌ Ｓ， ＢＩＮＤＩ Ｌ， ＹＡＯ Ｎ， ｅｔ ａｌ． Ｉｍｐａｃｔ⁃ｉｎｄｕｃｅｄ ｓｈｏｃｋ
ａｎｄ ｔｈｅ ｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｎａｔｕｒａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ ｉｎ ｔｈｅ ｅａｒｌｙ ｓｏｌａｒ ｓｙｓｔｅｍ．
［ Ｊ］ ． Ｎａｔｕｒｅ Ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ， ２０１４ （ ５）： ４０４０． ＤＯＩ： １０． １０３８ ／
ｎｃｏｍｍｓ５０４０．

［３４］ＦＲＡＮＫ Ｆ Ｃ Ｔ，ＫＡＳＰＥＲ Ｊ Ｓ． Ｃｏｍｐｌｅｘ ａｌｌｏｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｒｅｇａｒｄｅｄ ａｓ
ｓｐｈｅｒｅ ｐａｃｋｉｎｇｓ． ＩＩ． Ａｎａｌｙｓｉｓ ａｎｄ ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ［Ｊ］ ． Ａｃｔａ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ， １９５９， １２ （ ７）： ４８３ － ４９９．
ＤＯＩ： １０．１１０７ ／ Ｓ０３６５１１０Ｘ５９００１４９９．

［３５］ＦＲＡＮＫ Ｆ Ｃ， ＫＡＳＰＥＲ Ｊ Ｓ． Ｃｏｍｐｌｅｘ ａｌｌｏｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｒｅｇａｒｄｅｄ ａｓ
ｓｐｈｅｒｅ ｐａｃｋｉｎｇｓ． Ｉ． Ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｂａｓｉｃ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓ［ Ｊ］ ． Ａｃｔａ Ｃｒｙｓ⁃
ｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ， １９５８， １１ （ ３ ）： １８４ － １９０． ＤＯＩ： １０． １１０７ ／
Ｓ０３６５１１０Ｘ５８０００４８７．

［３６］ＬＥＶＩＮＥ Ｄ，ＳＴＥＩＮＨＡＲＤＴ Ｐ Ｊ． Ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ： ａ ｎｅｗ ｃｌａｓｓ ｏｆ ｏｒ⁃
ｄｅｒｅｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９８４， ５３ （ ２６）：
２４７７－２４８０．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＬｅｔｔ．５３．２４７７．

［３７］ ＬＥＶＩＮＥ Ｄ， ＳＴＥＩＮＨＡＲＤＴ Ｐ Ｊ． Ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ． Ｉ． Ｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎ ａｎｄ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， １９８６， ３４（２）： ５９６－ ６１６．ＤＯＩ：
１０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．３４．５９６．

［３８］ ＳＯＣＯＬＡＲ Ｊ Ｅ Ｓ，ＳＴＥＩＮＨＡＲＤＴ Ｐ Ｊ． Ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ． ＩＩ． Ｕｎｉｔ⁃ｃｅｌｌ
ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， １９８６， ３４（２）： ６１７－ ６４７．
ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．３４．６１７．

［３９］ ＰＥＮＲＯＳＥ Ｒ． Ｐｅｎｔａｐｌｅｘｉｔｙ ａ ｃｌａｓｓ ｏｆ ｎｏｎ⁃ｐｅｒｉｏｄｉｃ ｔｉｌｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ
ｐｌａｎｅ［Ｊ］ ． Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ Ｉｎｔｅｌｌｉｇｅｎｃｅｒ， １９７９， ２（１）： ３２－３７． ＤＯＩ：
１０．１００７ ／ ＢＦ０３０２４３８４．

［４０］ＳＴＥＰＨＥＮＳ Ｐ Ｗ， ＧＯＬＤＭＡＮ Ａ Ｉ． Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ
［Ｊ］ ． Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ Ａｍｅｒｉｃａｎ， １９９１， １５０－１５１（３ ／ ４）：４４－４７． ＤＯＩ：１０．
１０３８ ／ ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃａｍｅｒｉｃａｎ０４９１－４４．

［４１］ＷＩＤＯＭ Ｍ，ＳＴＲＡＮＤＢＵＲＧ Ｋ Ｊ，ＳＷＥＮＤＳＥＮ Ｒ Ｈ． Ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｅ⁃
ｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｓｔａｔｅ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９８７， ５８（７）： ７０６－
７０９．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＬｅｔｔ．５８．７０６．

［４２］ＢＲＵＩＪＮ Ｎ Ｇ． Ａｌｇｅｂｒａｉｃ ｔｈｅｏｒｙ ｏｆ Ｐｅｎｒｏｓｅ′ｓ ｎｏｎ⁃ｐｅｒｉｏｄｉｃ ｔｉｌｉｎｇｓ ｏｆ
ｔｈｅ ｐｌａｎｅ． ＩＩ ［ Ｃ］ ／ ／ Ｉｎｄａｇａｔｉｏｎｅｓ Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｅ （ Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ） ．
Ｎｏｒｔｈ⁃Ｈｏｌｌａｎｄ：Ｅｌｓｅｖｉｅｒ，１９８１：５３ － ６６． ＤＯＩ： １０． １０１６ ／ １３８５ － ７２５８
（８１）９００１７－２．

［４３］ＳＯＣＯＬＡＲ Ｊ Ｅ Ｓ，ＳＴＥＩＮＨＡＲＤＴ Ｐ Ｊ，ＬＥＶＩＮＥ Ｄ． Ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ ｗｉｔｈ
ａｒｂｉｔｒａｒｙ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎａｌ ｓｙｍｍｅｔｒｙ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， １９８５， ３２
（８）： ５５４７－５５５０．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．３２．５５４７．

［４４］ＥＬＳＥＲ Ｖ． Ｉｎｄｅｘｉｎｇ ｐｒｏｂｌｅｍｓ ｉｎ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉ⁃
ｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， １９８５， ３２（８）： ４８９２ － ４８９８． ＤＯＩ：１０． １１０３ ／ Ｐｈｙｓ⁃
ＲｅｖＢ．３２．４８９２．

［４５］ＷＡＮＧ Ｚ Ｍ，ＫＵＯ Ｋ Ｈ． Ｔｈｅ ｏｃｔａｇｏｎａｌ ｑｕａｓｉｌａｔｔｉｃｅ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｄｉｆ⁃
ｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ｏｃｔａｇｏｎａｌ ｐｈａｓｅ［ Ｊ］ ． Ａｃｔａ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ
Ｓｅｃｔｉｏｎ Ａ： Ｆｏｕｎｄａｔｉｏｎｓ ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ， １９８８， ４４ （ ６）： ８５７ －
８６３．ＤＯＩ： １０．１１０７ ／ Ｓ０１０８７６７３８８００４９２１．

［４６］ ＩＳＨＩＨＡＲＡ Ｋ Ｎ，ＹＡＭＡＭＯＴＯ Ａ ． Ｐｅｎｒｏｓｅ ｐａｔｔｅｒｎｓ ａｎｄ ｒｅｌａｔｅｄ
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３９５００７．

［８９］ＮＵＧＥＮＴ Ｐ Ｊ， ＳＭＥＲＤＯＮ Ｊ Ａ， ＭＣＧＲＡＴＨ Ｒ， ｅｔ ａｌ． Ｓｔｅｐ⁃ｔｅｒｒａｃｅ
ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ａｎｄ ｒｅａｃｔｉｖｉｔｙ ｔｏ Ｃ６０ ｏｆ ｔｈｅ ｆｉｖｅ⁃ｆｏｌｄ ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ
Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ［Ｊ］ ． Ｐｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌ Ｍａｇａｚｉｎｅ， ２０１１， ９１（１９ ／
２０ ／ ２１）： ２８６２－２８６９．ＤＯＩ： １０．１０８０ ／ １４７８６４３５．２０１０．５１４８７０．

［９０］ＣＵＩ Ｃ， ＮＵＧＥＮＴ Ｐ Ｊ， ＳＨＩＭＯＤＡ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ
ｔｈｅ ｔｈｒｅｅｆｏｌｄ ｓｕｒｆａｃｅ ｏｆ ｔｈｅ ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ［ Ｊ］ ．
Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｈｙｓｉｃｓ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ， ２０１２， ２４（４４）：４４５０１１．ＤＯＩ：
１０．１０８８ ／ ０９５３－８９８４ ／ ２４ ／ ４４ ／ ４４５０１１．

［９１］ＣＵＩ Ｃ， ＮＵＧＥＮＴ Ｐ Ｊ， ＳＨＩＭＯＤＡ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｔｈｅ ｔｗｏｆｏｌｄ
ｓｕｒｆａｃｅ ｏｆ ｔｈｅ ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ Ａｇ－Ｉｎ－Ｙｂ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ［ Ｊ］ ． Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｐｈｙｓｉｃｓ： Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ， ２０１３， ２６ （ １ ）： ０１５００１． ＤＯＩ： １０．
１０８８ ／ ０９５３－８９８４ ／ ２６ ／ １ ／ ０１５００１．

［９２］ＰＡＲＫ Ｊ Ｙ， ＯＧＬＥＴＲＥＥ Ｄ Ｆ， ＳＡＬＭＥＲＯＮ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ａｔｏｍｉｃ ｓｃａｌｅ
ｃｏｅｘｉｓｔｅｎｃｅ ｏｆ ｐｅｒｉｏｄｉｃ ａｎｄ ｑｕａｓｉｐｅｒｉｏｄｉｃ ｏｒｄｅｒ ｉｎ ａ ２－ｆｏｌｄ Ａｌ－Ｎｉ－
Ｃｏ ｄｅｃａｇｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｓｕｒｆａｃｅ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００５， ７２
（２２）：２２０２０１（１ ／ ２ ／ ３ ／ ４） ．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．７２．２２０２０１．

［９３］ＴＡＫＡＫＵＲＡ Ｈ， ＹＡＭＡＭＯＴＯ Ａ， ＴＳＡＩ Ａ Ｐ． Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ａ ｄｅ⁃
ｃａｇｏｎａｌ Ａｌ７２Ｎｉ２０Ｃｏ８ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ［ Ｊ ］ ． Ａｃｔａ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃａ，
２００１， ５７（５７）：５７６－５８５．ＤＯＩ： １０．１１０７ ／ Ｓ０１０８７６７３０１００７９４２．

［９４］ＬＥＤＩＥＵ Ｊ， ＨＯＥＦＴ Ｊ Ｔ， ＲＥＩＤ Ｄ Ｅ， ｅｔ ａｌ． Ｃｏｐｐｅｒ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｎ
ｔｈｅ ｆｉｖｅｆｏｌｄ Ａｌ７０Ｐｄ２１Ｍｎ９， ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ ｓｕｒｆａｃｅ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅ⁃
ｖｉｅｗ Ｂ， ２００５， ７２ （ ３ ）： ０３５４２０． ＤＯＩ： １０． １１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ． ７２．
０３５４２０．

［９５］ＬＥＤＩＥＵ Ｊ． Ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｏｆ Ｓｉ ａｔｏｍｓ ｏｎ ｔｈｅ ｆｉｖｅｆｏｌｄ Ａｌ－Ｐｄ－Ｍｎ ｑｕａｓｉｃ⁃
ｒｙｓｔａｌ ｓｕｒｆａｃｅ ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００６． ７３ （ １）： ０１２２０４．
ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．７３．０１２２０４．
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［９６］ＫＲＡＪＣ̌ÍＣ Ｍ， ＨＡＦＮＥＲ Ｊ． Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ， ｓｔａｂｉｌｉｔｙ， ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｐｒｏｐ⁃
ｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ， ｉ －ＡｌＰｄＭｎ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｅ ｓｕｒｆａｃｅ［ Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅ⁃
ｖｉｅｗ Ｂ， ２００５， ７１ （ ７１）： ０５４２０２． ＤＯＩ： １０． １１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ． ７１．
０５４２０２．

［９７］ ＬＥＤＩＥＵ Ｊ， ＬＥＵＮＧ Ｌ， ＷＥＡＲＩＮＧ Ｌ Ｈ， ｅｔ ａｌ． Ｓｅｌｆ⁃ａｓｓｅｍｂｌｙ，
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ａ ｑｕａｓｉｐｅｒｉｏｄｉｃ ｌｅａｄ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ
［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００８， ７７（７）：４３９－４４６．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／
ＰｈｙｓＲｅｖＢ．７７．０７３４０９．

［９８］ＭＡＲＴＩＮ Ｓ， ＨＥＢＡＲＤ Ａ Ｆ， ＫＯＲＴＡＮ Ａ Ｒ， ｅｔ ａｌ． Ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｐｒｏｐ⁃
ｅｒｔｉｅｓ ｏｆ Ａｌ６５Ｃｕ１５Ｃｏ２０， ａｎｄ Ａｌ７０Ｎｉ１５Ｃｏ１５， ｄｅｃａｇｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓ⁃
ｔａｌｓ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｌｅｔｔｅｒｓ， １９９１， ６７（ ６）：７１９ － ７２２． ＤＯＩ：
１０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＬｅｔｔ．６７．７１９．

［９９］ ＳＭＯＮＴＡＲＡ Ａ， ＩＶＫＯＶ Ｊ． Ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ ｍａｇｎｅｔｉｃ， ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌ， ａｎｄ
ｔｈｅｒｍａｌ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ Ｙ－Ａｌ－Ｎｉ－Ｃｏ ｄｅｃａｇｏｎａｌ ａｐｐｒｏｘｉ⁃
ｍａｎｔ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ， ２００８， ７８（ １０）：
１０４２０４．ＤＯＩ： １０．１１０３ ／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．７８．１０４２０４．

［１００］ＢＯＢＮＡＲ Ｍ， ＪＥＧＬＩＣ̌ Ｐ， ＫＬＡＮＪŠＥＫ Ｍ， ｅｔ ａｌ． Ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ ａｎｉｓｏｔｒｏｐｉｃ
ｍａｇｎｅｔｉｃ， ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌ， ａｎｄ ｔｈｅｒｍａｌ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｄ－Ａｌ－Ｃｏ－Ｎｉ
ｄｅｃａｇｏｎａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ ［ Ｊ］． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ，
２０１２， ８５（２）：０２４２０５．ＤＯＩ： １０．１１０３／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．８５．０２４２０５．

［１０１］ＤＯＬＩＮŠＥＫ Ｊ． Ｅｘｔｒｉｎｓｉｃ ｏｒｉｇｉｎ ｏｆ ｔｈｅ ｉｎｓｕｌａｔｉｎｇ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｏｆ ｐｏｌｙｇｒａｉｎ
ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ Ａｌ－Ｐｄ－Ｒｅ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ， ２００６， ７４
（１３）： １３４２０１．ＤＯＩ： １０．１１０３／ ＰｈｙｓＲｅｖＢ．７４．１３４２０１．

［１０２］ＢＯＢＮＡＲ Ｍ， ＶＲＴＮＩＫ Ｓ， ＪＡＧＬＩＣ̌ＩＣ̌ Ｚ， ｅｔ ａｌ． Ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌ， ｍａｇｎｅｔ⁃
ｉｃ， ａｎｄ ｔｈｅｒｍａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ⁃ｇｒａｉｎ Ａｇ４２Ｉｎ４２Ｙｂ１６ ｉｃｏｓａ⁃
ｈｅｄｒａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌ： Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ ａｎｄ ｍｏｄｅｌｉｎｇ［Ｊ］ ． Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ
Ｂ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ， ２０１１， ８４（１３）：４５７８－４５８６． ＤＯＩ： １０．１１０３ ／
ＰｈｙｓＲｅｖＢ．８４．１３４２０５．

［１０３］范天佑． 固体与软物质准晶数学弹性与相关理论及应用［Ｍ］．
北京：北京理工大学出版社， ２０１４：５１－２７１．
ＦＡＮ Ｔｉａｎｙｏｕ．Ｍａｔｈｅｍａｔｉｃａｌ ｔｈｅｏｒｙ ｏｆ ｅｌａｓｔｉｃｉｔｙ ａｎｄ ｒｅｌｅｖａｎｔ ｔｏｐｉｃｓ ｏｆ
ｓｏｌｉｄ ａｎｄ ｓｏｌｆｔ －ｍａｔｔｅｒ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ ａｎｄ ｉｔｓ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｍ］． Ｂｅｉ⁃
ｊｉｎｇ： Ｂｅｉｊｉｎｇ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ ｏｆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｐｒｅｓｓ，２０１４：５１－２７１．

［１０４］ＢＵＮＺ Ｄ，ＺＥＧＥＲ Ｇ，ＲＯＴＨ Ｊ，ｅｔ ａｌ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃ ｓｔｕｄｉｅｓ ｏｆ
ａｔｏｍｉｃ ｊｕｍｐｓ ｉｎ ｄ－Ａｌ－Ｃｕ－Ｃｏ［Ｊ］ ． Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒ⁃
ｉｎｇ ａ－Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ Ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ Ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ，
２０００， ２９４： ６７５－６７９．ＤＯＩ： １０．１０１６ ／ Ｓ０９２１－５０９３（００）０１１８７－４．

［１０５］ＴＲＥＢＩＮ Ｈ Ｒ，ＭＩＫＵＬＬＡ Ｒ，ＳＴＡＤＬＥＲ Ｊ，ｅｔ ａｌ． Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａ⁃
ｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｃｒａｃｋ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ ｉｎ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］ ． Ｃｏｍｐｕｔｅｒ
Ｐｈｙｓｉｃｓ Ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ， １９９９， １２１： ５３６ － ５３９． ＤＯＩ： １０． １０１６ ／
Ｓ００１０－４６５５（９９）００４００－２．

［１０６］ ＳＣＨＡＡＦ Ｇ Ｄ，ＲＯＴＨ Ｊ，ＴＲＥＢＩＮ Ｈ Ｒ． Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ
ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｍｏｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｒｅｅ⁃ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］ ．
Ｐｈｉｌｏｓｏｐｈｉｃａｌ Ｍａｇａｚｉｎｅ ａ － Ｐｈｙｓｉｃｓ ｏｆ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
Ｄｅｆｅｃｔｓ ａｎｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ， ２０００， ８０ （ ７）： １６５７ － １６６８．
ＤＯＩ： １０．１０８０ ／ ０１４１８６１０００８２１２１４２．

［１０７］ＲＵＤＨＡＲＴ Ｃ， ＲÖＳＣＨ Ｆ， ＧÄＨＬＥＲ Ｆ， ｅｔ ａｌ． Ｃｒａｃｋ ｐｒｏｐａｇａｔｉｏｎ
ｉｎ ｉｃｏｓａｈｅｄｒａｌ ｍｏｄｅｌ ｑｕａｓｉｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］ ． Ｈｉｇｈ Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ
ｉｎ Ｓｃｉｅｎｃｅ ＆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ， ２００３：１０７－１１６．ＤＯＩ： １０．１００７ ／ ９７８－３－
６４２－５５８７６－４＿８．

［１０８］ＳＣＨＡＡＦ Ｇ Ｄ，ＲＯＴＨ Ｊ，ＴＲＥＢＩＮ Ｈ Ｒ． Ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｍｏｔｉｏｎ ｉｎ ｉｃｏ⁃
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