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Создание эволюционной модели фор-
мирования трехмерных (3D) структур кри-
сталлов и ее реализация могут быть ос-
нованы на решении по крайней мере двух 
взаимосвязанных проблем [1, 2]. 

Первая проблема – проблема разбие-
ния структурированного (вариант 1) или 
неструктурированного (вариант 2) 3D про-
странства на пространственные ячейки 
определенной формы (модулярные ячей-
ки). В варианте 1 после разбиения прово-
дится идентификация соответствующих 
структурных фрагментов в ячейках, их мо-
дифицирование с сохранением геометри-
ческой и топологической совместимости 
с полученными ячейками и последующее 
их вложение в ячейки по определенному 
эволюционному закону [1]. В варианте 2 – 
формирование структурного фрагмента, ге-
ометрически и топологически совместимо-
го с полученными модулярными ячейками, 
и вложение их в полученные после разбие-
ния ячейки до образования новой модуляр-
ной структуры. 

Второй проблемой является проблема 
структурирования 3D пространства пу-
тем заполнения его структурными модулями 
с определенной геометрией и топологией, 
которые получены путем модифицирования 
известных структурных фрагментов (вари-
ант 3) или сформированы из простейших 
атомных ассоциатов (вариант 4) и упакова-
ны в соответствии с определенными упако-
вочными кодами. Следствием упаковки этих 
модулей в обоих случаях является самопро-
извольное разбиение пространства на про-
странственные ячейки (модульные ячейки) 
[2]. Формирование локальной структуры 

фрагмента (по варианту 4) или целенаправ-
ленное модифицирование известного фраг-
мента (по варианту 3) обязательно сопрово-
ждается геометрической и топологической 
идентификацией их пространственных яче-
ек. Закономерности заполнения простран-
ственных ячеек в процессе структурирова-
ния пространства или после его разбиения 
определяются в процессе использования 
конкретного метода моделирования. 

Проанализируем возможность решения 
этих проблем на основе использования го-
товых кристаллографических и кристалло-
химических решений [3-24]. 

Одномерные периодические разбиения 
3D пространства представляют собой раз-
личные варианты упаковок 2D слоев. Ана-
лиз всех вариантов слоевых упаковок вплоть 
до 12-ти слоев проведен в [3]. Кодирование 
слоевых плотнейших упаковок по некото-
рому фиксированному периоду осущест-
вляется в виде последовательности букв из 
двух символов: г – гексагональный, к – ку-
бический. Представление этих разбиений 
на окружности называется паттерсоновским 
циклотомическим набором точек [2]. 

В [4] отмечено, что одной из важней-
ших задач современной кристаллохимии 
является поиск закономерностей, связан-
ных с геометрическими и топологическими 
свойствами структур. Большое внимание 
при этом уделяется, в частности, методам 
топологического анализа атомных сеток, 
атомных и молекулярных упаковок, кон-
фигурации пустот и структурных каналов. 
Наиболее эффективным для изучения топо-
логических характеристик сеток структур-
ных каналов является анализ результатов 
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тайлинг-разбиения пространства. Каждой 
сетке в случае базовых упаковок атомов со-
ответствует натуральный тайлинг, который 
удовлетворяет определенным критериям. 
Одно из свойств натурального тайлинга – 
соответствие ему дуальной сетки, описыва-
ющей систему пустот и структурных кана-
лов [4, 5]. 

Один из классических подходов к струк-
турированию 3D пространства основан на 
использовании упаковок правильных и по-
луправильных изогонов [6]. Из данных 
изогонов можно получить 28 топологиче-
ски различных полиэдрических комбина-
ций, соответствующим базовым упаковкам 
атомов [6]. Если рассматривать любую из 
известных базовых упаковок атомов, то 
в 3D пространстве им соответствуют сет-
ки структурных каналов с определенными 
геометрическими и топологическими ха-
рактеристиками. Формирование модульных 
структур кристаллов может быть представ-
лено как процесс закономерного заполне-
ния полиэдрических пустот одной из этих 
атомных упаковок или как процесс законо-
мерного заполнения атомами (например, ка-
тионами) вершин полиэдров Вороного, по-
строенных на заданной упаковке анионов, 
в соответствии с определенными правила-
ми [6]. Если учесть, что в роли атомов ана-
лизируемых упаковок могут выступать их 
устойчивые ассоциаты (полиэдры, атомные 
и полиэдрические микрокластеры и другие 
структурные модули), то в результате моде-
лирования могут быть получены модульные 
кристаллические структуры, стоящие на 
разных ступенях иерархической лестницы. 

Геометрические образы и конфигурации 
сетки структурных каналов могут быть так-
же получены с помощью линий, соединяю-
щих ближайшие центры изогонов. В этом 
случае ячейкой такой 3D сетки будут Дирих-
ле многогранники. Топологические характе-
ристики вершин Дирихле многогранников 
полностью определяют геометрию струк-
турных каналов для каждой комбинации [6]. 
Таким образом, переход от комбинации изо-
гонов к соответствующему Дирихле много-
граннику позволяет, по-видимому, упростить 
процедуру анализа вероятных структурных 
особенностей, связанных с составом и сим-
метрией структуры. 

В методе дискретного моделирования 
(см., например, работы [7–9]) решение про-
блемы основано на разбиении 3D простран-
ства кристаллической решетки молекуляр-
ного кристалла на поликубы произвольной 
формы – дискретные модели молекул. Про-

цесс формирования структуры кристал-
ла может быть представлен заполнением 
пространственных ячеек поликубами в со-
ответствии с симметрийным кодом путем 
многоэтапного присоединения к исходному 
затравочному элементу этого разбиения со-
седних аналогичных поликубов до образо-
вания возможных периодических упаковок 
с заданным коэффициентом. В рамках этого 
же метода моделирования разработан вари-
ант формирования структуры из димеров – 
двух трансляционно независимых полику-
бов, связанных центром инверсии [7].

Аналогичное решение получено и для 
2D разбиений на плоской решетке. При этом 
образуются полимино – связные фигуры, 
которые являются результатом объедине-
ния некоторого конечного числа единичных 
квадратов координатной сетки с вершина-
ми, расположенными в точках с целочис-
ленными координатами и внутренней об-
ластью. Получена комбинаторная формула 
для количества вариантов конфигураций 
полимино с фиксированным числом клеток. 
Проанализирована проблема однозначно-
сти разбиения упаковочного пространства 
на гомометрические (изовекторные) поли-
мино и сформулирован частный критерий 
разбиения: если свертка составлена из то-
чечных структур, одна из которых центро-
симметрична, то она представляет собой 
гомометрическую пару.

В методе детерминированного модуль-
ного дизайна [10–12] используются возмож-
ности метода разбиения Делоне предвари-
тельно структурированного с помощью 
плотнейшей упаковки атомов 3D кристал-
лического пространства на симплексы – 
простейшие пространственные ячейки. 
Процесс формирования кристалла осущест-
вляется из ячеек-модулей, включающих 
кластер или молекулу, с использованием 
только бинарных операций симметрии по 
определенному радиальному алгоритму 
(радиальному коду) сборки регулярных апе-
риодических структур. 

В методе, основанном на использова-
нии работы клеточных автоматов [13, 14], 
разбиение пространства задано априори 
в виде одинаковых ячеек – в общем случае 
параллелепипедов. Распознавание образов 
вероятных модульных структур происходит 
в результате работы клеточных автоматов, 
заполняющих пространственные ячейки 
атомами или группами атомов по вполне 
определенной заранее заданной программе 
(послойному эволюционному упаковоч-
ному коду). В частности, в работе [14] по-
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казана возможность получения за четыре 
цикла работы четырехцветного клеточного 
автомата на квадратной решетке послойное 
изображения бипирамидального наноком-
плекса, который является модулем ряда це-
олитных структур, в частности, структуры 
цеолита RHO и паулингита. 

Разбиение 3D пространства на ячейки 
в соответствии со структурно-топологиче-
ским методом моделирования процессов 
самоорганизации в кристаллообразующих 
системах [15-24] является результатом со-
гласованного процесса матричной конвер-
гентной самосборки локально организо-
ванных супраполиэдрических кластеров. 
В основе эволюционного формирования 
структур заложены единые физические 
принципы – принцип максимального за-
полнения пространства и требование мак-
симальной связности структуры. Локальное 
структурирование пространства происхо-
дит за счет образования простейших ассо-
циатов из атомов, соответствующих фун-
даментальным конфигурациям (первичных 
атомных кластеров – супраполиэдрических 
предшественников), и образования из них 
супракластеров по симметрийно-тополо-
гическому коду формирования вторичных 
фундаментальных конфигураций и с уче-
том достижения максимальной термоди-
намической устойчивости. Эффективность 
данного метода моделирования процессов 
самоорганизации подтверждена результа-
тами структурно-топологического анализа 
и моделирования кристаллических струк-
тур силикатов, германатов, фосфатов, суль-
фатов, селенатов [15-20] и некоторых струк-
тур интерметаллидов [21-24].

Необходимо отметить, что все про-
анализированные выше методы разбиения 
и структурирования пространства, фор-
мирования структурных модулей, а также 
формирования из них модульных структур 
кристаллов предполагают определенный 
символизм описания. Идея кодирования 
структур в виде последовательности симво-
лов, из которой структура может быть вос-
произведена, имеет фундаментальное зна-
чение. Такая последовательность символов 
может рассматриваться как «ген» структу-
ры [2]. Символьному описанию модульных 
структур кристаллов в форме представле-

ния их структурных и генетических кодов 
посвящены, в частности, следующие рабо-
ты [25-28].
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