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Обсуждаются разбиения 3D пространства на модулярные ячейки с целью последующего конструирова-
ния невырожденных модулярных 3D структур кристаллов.
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Проблема разбиения 3D пространства 
на ячейки с одинаковыми геометрически-
ми и топологическими характеристиками 
является одной из важных и актуальных 
проблем модулярного дизайна. В соответ-
ствии с принципом модулярного строения 
кристаллов [1] в каждой кристаллической 
структуре может быть выбран по опреде-
ленному алгоритму структурный модуль 
с необходимыми конфигурацией и топо-
логическими характеристиками, соответ-
ствующий по составу формульной единице 
вещества [2]. С помощью данного модуля 
может быть получено определенное мно-
жество модулярных структур, генетически 
связанных с инициальной модульной струк-
турой, но отличающихся друг от друга ха-
рактером их позиционного и ориентацион-
ного упорядочения в 3D пространстве [3, 4]. 
Данная формулировка принципа модуляр-
ного строения кристаллов предполагает 
разбиение структурированного простран-
ства на модулярные ячейки, которые уже 
содержат предписанный алгоритмом струк-
турный модуль. Рассмотрим формально 
возможные варианты решения задачи раз-
биения структурированного пространства.

Вариант 1. Разбиение структуриро-
ванного пространства. Разбиение струк-
турированного пространства, т.е. разбиение 
кристаллического пространства заданного 
структурного типа кристалла, на модуляр-
ные ячейки и идентификация структурного 
модуля (базового характеристического мо-
дуля структуры [1]) может быть осущест-

влено по разработанному алгоритму [2]. 
Однако в этом случае может быть получена 
соответствующая модулярная ячейка, ко-
торая характеризует только одну, вырож-
денную модулярную структуру. Поэтому 
с целью получения множества модулярных 
структур осуществляют целенаправлен-
ное модифицирование базового модуля до 
получения соответствующих модулярных 
ячеек с необходимыми топологическими 
характеристиками. 

Модифицирование модуля проводится 
путем закономерного изменения его кон-
фигурации за счет изменения степени не-
изолированности и чисел принадлежности 
атомов на границах. Подобное дискретное 
модифицирование базового структурного 
модуля необходимо для того, чтобы опре-
делить весь ряд возможных для анализи-
руемого структурного типа и генетически 
связанных с ним модулярных ячеек с доста-
точными для дизайна характеристиками [2]. 
В результате модифицирования может быть 
получен ряд идентичных по составу струк-
турных модулей, отличающихся конфигура-
цией и топологическими характеристиками. 
Полученные в результате описанных проце-
дур модулярные ячейки и соответствующие 
структурно совместимые с ними модули 
могут быть использованы для модулярного 
дизайна [5]. Дизайн множества модулярных 
структур осуществляется путем вложения 
модулей в ячейки по определенному упа-
ковочному закону, регулирующему их раз-
личие в позиционной и ориентационной 
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компонентах упорядоченности в ячеистом 
пространстве [4, 5]. 

Вариант 2. Структурирование про-
странства и его разбиение. Рассмотрим 
варианты разбиения пространства на мо-
дулярные ячейки после предварительно-
го структурирования. Структурирование 
пространства может быть осуществлено 
с помощью, например, определенной ба-
зовой совокупности атомов, в качестве ко-
торых можно рассматривать заполненные 
ими вершины упакованных в пространстве 
правильных и полуправильных изогонов, 
соответствующих одной из 28 известных 
комбинаций [6, 7]. Поскольку для любой из 
этих комбинаций изогонов вершины изого-
нов образуют правильную систему точек, то 
в результате разбиения могут быть получе-
ны одинаковые модулярные ячейки в форме 
соответствующих атомных многогранников 
Вороного-Дирихле. Центрами этих много-
гранников являются топологически экви-
валентные вершины изогонов, вершина-
ми – их геометрические центры [5].

Состав полученных описанным выше 
способом одноатомных модулярных ячеек 
может быть усложнен путем закономерного 
заполнения всех типов вершин многогран-
ника атомами другого сорта. Для каждой 
комбинации изогонов может быть получе-
но множество модулярных ячеек с много-
атомными структурными фрагментами, 
описывающее соответствующее множество 
вырожденных модулярных структур. Эти 
вырожденные модулярные структуры мо-
гут рассматриваться как один из вариантов 
модульного представления родственных 
структурных типов кристаллов (т.е. осно-
ванных на одной и той же базовой упаковке 
атомов) с одинаковым характером упаковки 
модулей [3, 6]. 

Для получения множества невырожден-
ных модулярных структур необходима такая 
же процедура целенаправленного модифици-
рования структурного модуля, как и в вари-
анте 1. Изменения конфигурации структур-
ного модуля и соответствующей геометрии 
и топологии модулярной ячейки проводятся 
до получения такой инициальной структуры, 
модули которой пригодны для последующе-
го модулярного дизайна [2].

Отметим, что решение задачи о разби-
ении пространства непосредственно затра-
гивает проблему формирования модуляр-
ной ячейки. Однако в описанных вариантах 
для этого используется один и тот же при-
ем: целенаправленное модифицирование 
ячейки некоторой вырожденной модуляр-

ной структуры. Это модифицирование про-
водится путем изменения конфигурации 
и топологии структурного модуля-ячейки 
либо при неизменном составе модуля (ва-
риант 1), либо сохранении формы ячейки 
(вариант 2). Рассмотрим другие варианты 
получения модулярной ячейки, которые не 
связаны с разбиением 3D структурирован-
ного пространства, а основаны на выводе 
из ячеек-модулей, принадлежащих к про-
странству другой мерности.

Вариант 3. Вывод ячеек-модулей из яче-
ек структурированного 2D пространства. 
В данном случае для получения модуляр-
ных ячеек достаточно воспользоваться го-
товыми кристаллохимическими решениями 
для ячеистого 2D пространства [6–8]. По-
скольку для решения задачи необходимы 
2D ячейки с одинаковой кристаллохими-
ческой топологией узлов (имеется в виду 
топология окружения), для этого можно 
использовать набор из 11 топологически 
различимых сеток Кеплера или некоторые 
из двухцветных сеток Кеплера-Шубникова 
с топологически эквивалентными узлами 
[6, 7]. Если в качестве узлов указанных се-
ток рассматривать атомы определенного со-
рта, то получим структурированное 2D про-
странство. С помощью разбиения Дирихле 
для каждой атомной сетки с топологически 
и кристаллографически эквивалентными 
атомами получим соответствующие сет-
ки из одинаковых (модулярных) ячеек 2D 
структур [7]. 

Будем искать необходимую форму моду-
лярных ячеек 3D структур, представляя их 
как гиперячейки, в качестве низко размер-
ного прообраза которых являются описан-
ные выше ячейки 2D структур. Использо-
вание приема удвоения узлов модулярных 
ячеек 2D структур путем их разведения 
в ортогональном к 2D пространству направ-
лении в параллельные плоскости приводит 
в общем случае к образованию из каждой 
{n}-гональной ячейки соответствующей 
призматической {n44}-ячейки вероятной 
3D структуры [3]. Отметим, что полиэдри-
ческие слои и атомные сетки уже могут 
быть использованы для получения соответ-
ствующего множества невырожденных мо-
дулярных структур, представляющих собой 
политипные модификации исходной слои-
стой модулярной структуры. В зависимости 
от способа (варианты 1 и 2) целенаправлен-
ного модифицирования состава и формы 
модулярных ячеек, а также изменения кон-
фигурации и топологии вложенных в них 
структурных модулей, для каждой слоистой 
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вырожденной модулярной структуры могут 
быть получены ряды невырожденных моду-
лярных 3D структур.

Вариант 4. Вывод ячеек-модулей из ги-
перячеек 4D пространства. 

Вариант 4-1. Вывод ячеек-модулей из 
гиперячеек структурированного 4D про-
странства. В данном случае могут быть 
эффективно использованы правильные 
многоячеечники (политопы) 4D простран-
ства, которые характеризуются топологи-
чески идентичными узлами и одинаковыми 
ячейками-полиэдрами, а также образуют 
в 4D пространстве компактные упаковки. 
Тогда систему узлов 4D решетки можно 
рассматривать как правильную систему то-
чек, на основе которой разбиением Вороно-
го-Дирихле может быть получена ячеистая 
структура, соответствующая вырожденной 
модулярной структуре в 4D пространстве. 
Одной из очевидных инициальных гипе-
рячеек, образующих компактные упаковки 
в соответствующем пространстве, является 
гиперкуб (8-ячеечник) – один из семи пра-
вильных политопов 4D пространства, все 
«грани» (ячейки) которого – кубы.

Для получения геометрических обра-
зов этих модулярных гиперполиэдрических 
структур в 3D пространстве используют их 
проективные отображения, а также, если 
это необходимо, последующие топологи-
ческие преобразования этих образов до 
получения модулярной структуры с соот-
ветствующим внутренним строением и обо-
лочкой, включающей топологически экви-
валентные узлы [9]. В качестве допустимых 
топологических преобразований образов 
гиперячеек в модулярные ячейки вероят-
ных невырожденных структур обычно ис-
пользуют сплитинг-преобразование узлов, 
стеллейшн-дизайн граней, стретч оупен-
дизайн ячеек-полиэдров и Дирихле-преоб-
разование системы узлов [10]. В результате 
преобразований форма образа гиперячейки 
(без учета внутреннего строения) должна 
соответствовать одной из форм известных 
простых модулярных ячеек, которые уже 
использовались для получения невырож-
денных модулярных структур. Необходимо 
отметить, что полученные по данному ва-
рианту ячейки-модули обладают, в отличие 
от полученных ранее по вариантам 1–3, до-
полнительными внутренними элементами-
узлами и характеризуют более сложные по 
составу вероятные модулярные структуры. 

Вариант 4-2. Вывод ячеек-модулей из 
гиперячеек неструктурированного 4D про-
странства. В этом случае для получения 

модулярных ячеек 3D пространства могут 
быть использованы и некоторые из полу-
правильных политопов гиперпространства. 
В частности, ими могут быть такие клеточ-
ные комплексы (например, тригональная 
и гексагональная гиперпризмы, гипердоде-
каэдр и др.), проективные геометрические 
образы которых в 3D пространстве, а также 
модифицированные допустимыми преоб-
разованиями варианты этих образов (в со-
ответствии с указанными в варианте 4-1), 
включают в свою оболочку топологически 
идентичный набор узлов. Тогда, если ком-
пактные упаковки полученных ячеек-моду-
лей соответствуют упаковке одной из 28-ми 
известных комбинаций правильных и полу-
правильных изогонов, то ими можно струк-
турировать 3D пространство [6, 7]. В от-
личие от варианта 2 результатом данного 
варианта вывода могут быть ячейки-моду-
ли, наделенные дополнительными внутрен-
ними структурными элементами, и полу-
ченные из этих модулей соответствующие 
множества невырожденных модулярных 
структур.[3]. 

В заключение отметим, что формаль-
но все модулярные ячейки, полученные по 
вариантам 3 и 4 из гиперячеек, могут быть 
подвергнуты процедуре целенаправленного 
модифицирования состава, конфигурации 
и топологии вложенных в них структурных 
модулей для получения новых ячеек-моду-
лей множеств невырожденных модулярных 
структур. 
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