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Описание структуры икосаэдрических квазикристаллов – важная задача современного материаловедения. На сегодняшний день для этих целей обычно используется многомерная кристаллография. В рамках такого подхода структура икосаэдрических квазикристаллов получается в результате проецирования 3D-среза из шестимерного пространства в трехмерное. 

Нами разрабатывается альтернативный подход, основанный на использовании нескольких квази-элементарных ячеек. Результаты изложены в работах [1,2]. Наш метод базируется на использовании разбиения Соколара-Стейнхардта [3] с четырьмя типами «золотых» зоноэдров (ромбический триаконтаэдр, ромбический икосаэдр, ромбический додэкаэдр и вытянутый ромбоэдр). Заполнение пространства зоноэдрами осуществляется при помощи итерационного алгоритма на основе оригинальных правил подстановок [4,5]. Заполнение квази-элементарных ячеек атомами подчиняется строгим правилам [2].
Развиваемый нами подход показал высокую эффективность и хорошо зарекомендовал себя при моделировании свойств квазикристаллов [6,7].
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