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RESUMEN

En la presente investigacion se ha simulado el patron de difraccion de rayos X o electrones del cuasicristal de
un dodecaedro estrella escalado. Se ha aplicado la transformada répida de Fourier a la funcion densidad de
masa que especifica la estructura tridimensional del cuasicristal a partir de dos celdas unidad. Los puntos de
red, la funcién densidad, asi como la transformada de rapida de Fourier, fueron codificados en lenguaje de
programacion Fortran. Se obtuvo el patrén de difraccion con eje de simetria de tercer orden y de quinto orden,
este Gltimo propio de los cuasicristales icosaédricos.
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ABSTRACT

In this research work the X-rays or electrons quasicrystalline diffraction pattern of a scaled star dodecahedron
has been simulated. For this purpose, the fast Fourier transform has been applied to a mass density function
that describes the three-dimensional structure constructed from the use of unit cells. Both the network points,
the density function, as well as the Fourier fast transform, have been encoded in Fortran programming language.
The result is the diffraction pattern with a third-order and fifth-order axis of symmetry, the latter characteristic
of quasicrystals icosahedral.

Keywords: Quasicrystalline; dodecahedron; Fourier transform; Computational Simulation.

1. INTRODUCCION

Los cuasicristales son materiales con un gran potencial en el campo de las aplicaciones, dado que presentan
baja friccion al deslizamiento y adhesion. Se ha investigado la forma en que los cuasicristales pueden influir
en la transmision oOptica y la reflectividad, fotoluminiscencia, transporte ligero, la accién laser (Vardeny et al.,
2013).

Los cuasicristales son una clase de sélidos que, al mantener un punto fijo, presentan simetrias geométricas
distintas a las que ofrecen los cristales como son los ejes de rotacion 5, 8, 10 o 12. Sin embargo, exhiben
patrones de difraccion, que residen en una superposicion de reflexiones de Bragg tan igual como sucede en los
cristales. La mayoria de cuasicristales observados son aleaciones binarias o ternarias. A los cuasicristales indi-
viduales, con el tamafio apropiado, se les pudo aplicar el método difraccion tan igual como si fuese un cristal
Unico, después de varios afios a su descubrimiento, recién en el afio 1987 (Yamamoto, 2008).

Existen dos tipos de cuasicristales conocidos, los cuasicristales poligonales o diédricos y los cuasicristales
icosaédricos. Los primeros exhiben ejes de simetria de orden 8, 10 o 12 conocidos como octogonales, deca-
gonales y dodecagonales, respectivamente. Estos conformados por planos que son periddicos respecto al eje
normal comdn a ellos. Los segundos, son cuasiperiodicos en todas las direcciones. Otra clasificacion es por su
estabilidad térmica, como estables y metaestables. EI primer grupo se obtienen por enfriamiento lento con la
técnica de recocido posterior y los del segundo grupo se producen usando la técnica de hilado cuando son
fundidos, asi como también generan por cristalizacion de materiales en su masa amorfa (John R., 2014).

Después del descubrimiento de los cuasicristales, estos se supusieron como grupos atémicos o clisteres y que
son estudiados experimentalmente utilizando la microscopia electrénica de transmision de alta resolucién
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HRTEM (High-resolution transmission electron microscopy) de gran utilidad para su caracterizacion (Yama-
moto, 2008). Ademas, se tenia que comprender cual es la razon por la que los 4&tomos podian alcanzar una
estructura con ordenamiento aperiddico. Esto hasido la disyuntiva desde su aparicion de estas estructuras dado
que al parecer se deberia tener informa no local, no obstante las interacciones entre los &tomos en aleaciones
metalicas son corto alcance (Jeong, 2007).

Levine y Steinhard (1984) compararon el patrdn de difraccion que ellos calcularon para un cuasicristal icosaé-
drico con el patron de difraccion de electrones encontrado por Shechtman y otros, para una aleacion de 86%
Al y 14% Mn. Como resultado de ello observaron que la posicion de cada pico de difraccion de electrones
coincidia con la posicion de un pico en el patron de cuasicristal calculado, y ademas apreciaron una jerarquia
de intensidades caracteristicas de una cuasiperiodicidad de varios érdenes.

Gratias y Quiquandon y (2019) hicieron un recuento de los métodos cristalograficos desarrollados los ultimos
25 afios, desde su descubrimiento en 1982 (Shechtman, et al, 1984) hasta inicios de las de la década 1990. Para
descifrar las estructuras atémicas de los cuasicristales icosaédricos estables, los atomos fueron descritos por
superficies atdmicas con volimenes acotados en el espacio 3D interno cuyas intersecciones con el espacio
fisico son las posiciones atémicas reales.

Jiang y Zhang (2014) desarrollaron un método numérico para calcular patrones de difraccion de cuasicristales
con alta precision utilizando el concepto de espacio reciproco de alta dimension.

La estructura de un cuasicristal puede ser descrito a través de dos métodos distintos. El primero se conoce como
el enfoque de mosaico y el segundo como, proyeccion de una red cristalina de mayor a menor dimensionalidad
(Steurer, 2012). En el método de mosaico se utiliza celdas unitarias diferentes que, al organizarlas sin super-
posicion, nos da una estructura cuasicristalina (Duneau y Kats, 1985).

El aprovechamiento del fenémeno de la difraccion de rayos X, electrones o neutrones, ha dado lugar a técnicas
indispensables para el estudio de las propiedades estructurales de los sélidos, los mismos que se comportan
como rejillas de difraccion (Shechtman, et al, 1984). De acuerdo a la teoria cuantica, cuando la longitud de
onda de electrones y neutrones es del mismo orden de magnitud que la distancia entre los &tomos del sélido,
estos se comportan como ondas.

Consideremos como obstaculo, una rendija estrecha en la difraccién de Fraunhofer. Este, obstaculo, se puede
modelar haciendo coincidir el eje x sobre el plano perpendicular a la rendija y el eje y paralelo y equidistante
a los bordes de la rendija. La transmision de la onda a lo largo del eje x se puede representar como f(x),
Ilamada funcion transmisién. Esta nos da cuenta en que intervalo del eje x las ondas incidentes pueden atravesar
en cada punto del plano. Kauppinen (2002) usa a una funcidn trasmision f(x) para una rendija de ancho a, la
cual representa como se transmite la onda a lo largo del eje x. Esta funcion puede expresarse como:

N —a/2<x<a/2
f(x)‘{o x<-—a/2yx>a/2 M

Esta representacion también se le conoce como funcion ventana. El dibujo de la rendija y el eje x, asi como la
funcidn de transmision, se pueden observar en la figura 1.

x
A f(x)
a — x=0 -
i _a 2 X
2 2

Figura 1. a) Abertura de ancho a y b) funcion de transmision £ (x) (Kauppinen, 2002).
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En la figura 2, una onda plana E choca perpendicularmente sobre la rendija y se denotan dos rayos de intensi-
dades dE; y dE, de ancho infinitesimal dx, los cuales salen de la rendija paralelos entre si, formando un an-
gulo 6 respecto a la direccién de incidencia. En esta aproximacion, se considera que el angulo 6 es muy pe-
quefio, tal que dx ~ dxcosf. Ademas, se ha elegido que dE; sale del centro de la rendija y dE, sale paralelo
a una distancia x del centro.

Un haz de ondas planas incidente de amplitud dE de ancho dx es representado en la ecuacion (2),

xsend—""

Figura 2. Difraccién de dos rayos de luz a través de una abertura estrecha (Kauppinen, 2002).

dE = Eoei(E?—mc)dx — EoeiZm”/le—iwtdx ©)

donde E, es la amplitud por unidad de longitud de la onda plana. Esta esta expresion incluyendo la funcion de
transmision f(x), se puede escribir:

i2mr, .

dE, = f(0)E,e 7 e~tdx (3)
i2n(ro+xsenf) .

dE, = f(x)E,e 7 e @ty 4

Todos los rayos de luz, considerando los anteriores, que se difracten a través de la apertura con el mismo angulo
6 respecto al eje y, se superponen presentando interferencia. Consecuentemente, la onda total, por unidad de
longitud, de salida en esta direccion es:

Esariga = YidE; = e 79 [ f(x)Eqe2mro+xsend)/A gy (5)

Por tanto, la intensidad de salida tiene el valor:
Lsatiqga = E;alidaEsalida

Al operar I,;;4, Podemos despreciar el término dependiente del tiempo, ya que e~“tei®t = 1. Asimismo,
también podemos despreciar el término Eye2™/4 porque es una constante. Consecuentemente, la onda plana
dispersada en la direccion 6, respecto al eje y, queda representada como:

Ecariaa = J,_ f(x)ei2™xsend gy (6)

Si se consideran solamente variables espaciales, podemos utilizar el cambio de variable siguiente:

s = vsenf @)
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Finalmente, la onda puede quedar expresada como

Esmtida(s) = f f()ei2ms* dx @®)

Aqui Egq1i44(s) representa a la transformada de Fourier de f (x). De este analisis concluimos que la distribu-
cién de amplitud espacial de la onda dispersada es la transformada de Fourier de la funcion de transmision que
representa al obstaculo (Kauppinen J., 2002).

La transformada de Fourier para datos discretos tiene aplicaciones en diferentes campos de las ciencias, y de
las ingenierias. En fisica se utiliza en difraccion de la luz, la eliminacion de ruido en sefiales de sonido, proce-
samiento de imagenes, analisis de sustancias, entre otras aplicaciones. En la presente investigacion se usé la
transformada de Fourier en tres dimensiones a estructuras cuasiperiodicas.

Press et al. (1992), establece que la transformada de Fourier no solo se puede aplicar a sefiales f(x) que de-
penden del tiempo sino también a sefiales que dependen de la posicion. Por tanto, x puede representar a cual-
quiera de estos dos tipos de variables. En Fisica del Estado Sélido x seran distancias expresadas en unidades
interatémicas. En este caso, la transformada F(v ), de la sefial f(x), sera una funcion que depende la frecuen-
cia, donde v = 1/x, por lo que asumira unidades de ciclos por unidad interatémica.

La transformada de Fourier directa para una funcion continua f (x), es:
F(v) = f f(x)e?™x dx (9

En contrario, la transformada de Fourier inversa F (v) se calcula a través de:

f(x) = jooF(v)e‘izm’x dx (10)

La funcién f(x) a procesar también puede representar a una sefial discreta, que puede haber sido obtenida de
la salida de un equipo o instrumento de laboratorio o también como resultado de la aplicacion de un algoritmo
numerico, ya sea que la sefial dependa del tiempo o de la posicion.

En todos los casos resulta necesario construir un algoritmo de la transformada de Fourier, pero que sea aplicable
a sefales discretas. A esta se le conoce como la transformada de Fourier discreta DFT (Discrete Fourier Trans-
form).

Para poder calcular la transformada discreta de Fourier de una sefial f(x), esta debe discretizada a intervalos
de longitud iguales a A. La serie de valores muestreados discretos son expresados como:

fi = fOq) = f (kD) (11)
donde el subindice k corre para la todos los N datos muestreados, segln:
k=0,123,..N—1.

Ahora la transformada de Fourier sera discreta y la representaremos como FE, = F(v,,). Como tenemos N de
datos muestreados f; con ellos solo podemos calcular N valores de las componentes de la transformada de
Fourier F,, las cuales seran independientes.

A la inversa del doble del intervalo de muestreo 1/2A se le conoce como frecuencia Nyquist vy, la cual
representa al nimero minimo de valores muestreados por ciclo que es necesario para obtener la transformada
de Fourier sin que esta produzca el efecto de aliasing (Que la transformada no presente solapamiento). Es decir,
esta frecuencia critica es:

1

= (12)

VN

Ademas, esta frecuencia vy define los limites del dominio de la transformada F,, tal como:
1
—vy <V, <Vy 0 ——<y, < (13)

2A 2A
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El conjunto de los valores independientes v,,, de E, = F(v,,), asumiran los valores discretos que depende de
n'y que se representan como:

Vp = — (13)

donde n variaraseginn =—-N/2,...,0,...,N/2.
Para determinar la transformada discreta de Fourier DFT, aproximaremos a la sumatoria de la expresion indi-

cada en la ecuacion (9) para valores discretos, tal como sigue:

. N-1
PO =Fo= [ f@ermdx = ) frerminsia (15)
® k=0

Como se ha indicado las variables discretas independientes, de la ecuacién (11) y (13), tal como x;, = kA y
v, = n/NA, son aplicadas en la expresidn de la ecuacién (15). Por tanto, la transformada discreta de Fourier,
gue como:

_ NZ iZr nk_Nzlank (16)
k=0 k=0

Aqui W = eizﬁn representa a una contante compleja que depende del nimero de datos muestreados N. Se puede
demostrar que la transformada F,, es una funcidn discreta periédica en n cuyo periodo es N, por lo que F_,, =
Fy_pn.

Se ha precisado que n varia entre —N /2y N/2, sin embargo k varia desde 0 hasta N — 1. Esta se soluciona
considerando que n en F, variard ahora desde 0 hasta N — 1. Para ello se reordena la correspondencia de las
variables del dominio de las frecuencias con las variables de F,, de la siguiente manera:

Tablal: Asignacion de las variables independientes reordenadas a las variables dependientes de la transformada.

Fo Fy Fnjp-1 Fyy, Fnjpe1 Fy_; Fy_q

Yo V1 VN/a=t YN/a T V-N/p V-N/ptt V-2 V-1

Si se desarrolla la ecuacion (16), esta puede ser reescrita como:

FO — f WOXO +f W0><1 + - +f WOX(N—l)
Fl f WlXO +f W1X1 4ot f WlX(N 1)

Fy_y _fOW(N 1)><0 +fW(N 1)><1+ +fN W(N 1)><(N 1)

Este sistema de ecuaciones de la transformada de Fourier discreta (DFT) unidimensional se puede expresar en
forma matricial, segan:

F, we  we .. we fo
Foy_(we wm o owieD fi 17)
Fu/  \wo woen [ e-0e-n/ \fy_,
Esta matriz también se puede representar en su forma reducida, como:
[F] = [W"*][f] (18)
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Aqui, [W""] sera una matriz cuadrada de tamafio n X k y que, segun la ecuacion (17), debe multiplicada por
el vector columna f(k). Consecuente para calcular la transformada de Fourier discreta unidimensional se
necesitan N X N multiplicaciones y N(N — 1), todas ellas complejas. Un algoritmo que sea eficiente de tal
forma que nos disminuya estos nimeros de operaciones se conoce la transformada rapida de Fourier, lo cual
disminuye notablemente el tiempo de célculo. Se debe tener en cuenta también que la sefial f(k) no solo puede
asumir valores reales sino también valores complejos

Extendiendo el algoritmo al caso bidimensional, cuando la sefial a muestrear es f (x;, x,). Ahora el muestreo
se realiza a intervalos A; enel eje 1y A, en el eje 2. Al asumir las variables independientes los valores discre-
tos x;=k A, y x, = k,A, lafuncién f dependera de los subindices k, y k, como f(k,, k;), donde los indices
asumiran los valores de los intervalos 0 < k; < N; —1 y 0 < k, < N, — 1. La transformada de Fourier dis-
creta de esta sefial sera otra funcion F(n,, n,), ahora dependiendo de los subindices n, y n,, la cual se define
como:

Ny—1N;-1

F(ny,n,) = Z Z W2 2 WM f (ke k) (19)
kz=0 k1=0

Donde W, = e2™N1 y W, = ei27/N2_ Al sacar el exponencial de los "subindices 2" W,"2** fuera de la suma
sobre k1, o al invertir el orden de la suma y sacar los "subindices 1" fuera de la suma sobre k2, se puede
observar que es posible obtener la FFT bidimensional mediante el célculo de dos FFT unidimensionales se-
cuencialmente en cada indice de la funcién original, tal como

Ny—1 Ni-1

Fum) = ) Wy | S Wi f ko, k) (20)
kz=0 k1=0
Ni-1 Ny—1

Fum) = ) W | W (ko k) 1)
k1=0 kz=0

Programar una FFT bidimensional usando las ecuaciones (20) y (21) no es una técnica recomendada. Por ello
se debe usar una rutina FFT multidimensional.

Igual que en el caso unidimensional, se requiere que N, y N, sean potencias de 2. Como el objeto de estudio
es un cuasicristal, se necesita aplicar el algoritmo de la FFT multidimensional, de donde se obtiene el algoritmo
para el caso tridimensional.

La extensidn de la expresion de la ecuacion (19) a la DFT de D dimensiones, se representa a continuacion:

Np-1 Ny—1N;-1

F(nyny, ., np) = Z Z Z WIPRD Wkt £ e k) 22)
kp=0 kz=0 k1=0

Ahora, los indices cambian segun: n,, k, varian a partir de 0 hasta N; — 1; n,, k, varian a partir de 0 hasta
N, — 1; np, kp varia a partir de 0 hasta N, — 1

La mayoria de las otras caracteristicas de las FFT multidimensionales también son anélogas a las caracteristicas
del caso unidimensional, sino que esta vez las frecuencias se organizan en orden envolvente en la transforma-
cién, pero ahora para cada dimension por separado y los datos de entrada como si estuvieran envueltos.

La rutina que se utiliza para calcular la transformada de Fourier multidimensional cuando los valores de entrada
son numeros complejos, es la subrutina disefiada en fortran fourn.for. Al ser esta implementada con la subrutina
rIft3.for y su programa principal, estas han permitido determinar la transformada de Fourier tridimensional
cuando los valores de entrada han sido reales. La primera subrutina requiere que los datos de entrada multidi-
mensionales este ordenados como un arreglo unidimensional (Press et al., 1992).

El gréafico de la forma en como deben ser ordenados los valores de entrada y salida, los cuales fueron nimeros
complejos, se puede visualizar en la figura 3.
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N2 columnas
A\

Columnas de 2n1 nimeros reales

Figura 3. Ordenamiento del arreglo bidimensional como un arreglo Unidimensional (Press et al., 1992).

Alva (2013), elaboré varios programas principales utilizando estas subrutinas obteniendo asi un programa en
Fortran de la Transformada Rapida de Fourier que los usé para la determinacion de patrones de difraccion de
cristales y cuasicristales.

Las caracteristicas de los patrones de difraccién de los cuasicristales es que ademas de presentar simetria rota-
cional de orden 5, 8, 10 y 12, se observa los maximos de interferencia como una distribucion discreta de puntos
brillantes. También se observa en ellos que los puntos brillantes presentan la propiedad de autosimilitud, es
decir se observa la misma distribucion de estos puntos e intensidades a diferentes escalas. Por ultimo, en la
distribucion de puntos brillantes de los patrones de difraccidn no se observa periodicidad o simetria traslacional.

Los patrones de difraccion contienen una gran cantidad de puntos brillantes, muy tenues que tienen una dis-
posicion aperiddica o cuasiperiodica. Esta disposicién solo puede describirse mediante la fase de control de
calidad icosaédrica en un espacio que tiene seis dimensiones en lugar de tres (Markoli et al., 2010).

@) (b) ©

Figura 4. Patrones de difraccion del AlgqsPd,; Mng s en su fase icosaédrica: (a) Visto a través del eje de simetria de se-
gundo orden, (b) Visto a través del eje de simetria de tercer orden, y (c) Visto a través del eje de simetria de quinto orden
(Vesilov et al., 2010).

El método computacional aplicado en el presente trabajo permitio simular de los patrones de difraccion de un
cuasicristal del tipo dodecaedro estrella escalado (Cerna, 2008), el cual presenta un eje de simetria de quinto
orden y un eje de simetria de tercer orden. Se utiliz6 la transformada de Fourier, especificamente, se imple-
mento el programa computacional utilizando el algoritmo de la Transformada Rapida de Fourier.
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@) (b) (©

Figura 5. Patrones de difraccion del Al £ Ni £ Co con alto contenido de Co en su fase decagonal: (a) Visto a traves del eje
de simetria de orden diez, y (b, ¢) Vistos a través de los ejes de simetria de segundo orden A2P y A2D, respectivamente
(Vesilov et al., 2010).

2. MATERIALES Y METODOS

El objetivo de la investigacion fue determinar el patron de difraccién de un cuasicristal tridimensional utili-
zando como herramienta computacional el algoritmo de la transformada rapida de Fourier (FFT) asi como otros
algoritmos para la construccion de puntos de red y de su funcién densidad.

Se comenzo la investigacion observando los alcances y las limitaciones para la aplicacion de los algoritmos de
la DFT el de la FFT, para luego proceder a sus aplicaciones a los datos de entrada. Para cada algoritmo se
disefio; primero de la transformada discreta de Fourier y luego de la transformada rapida de Fourier, para
después proceder a su respectiva aplicacion, a traves de programas computacionales en Fortran, tanto a cristales,
asi como a cuasicristales simulados computacionalmente.

Después se construyd computacionalmente redes para algunas estructuras cristalinas y otras cuasicristalinas,
unidimensionales, bidimensionales y tridimensionales, todas ellas disefiadas en Fortran. Asi se generé todos
los puntos de red para cada estructura los cuales fueron almacenados en un archivo para ser usados posterior-
mente por otros programas computacionales.

Especificamente, para estructuras cristalinas, se ha elaborado programas computacionales para simular a una
red en una dimension con pardmetro de red constante, para una red cristalina de celda cuadrada y para una red
cristalina cubica. Para los cuasicristales se ha disefiado programas computacionales de la funcion densidad de
red de Fibonacci, asi como la red de Penrose bidimensional.

Se ha construido una malla considerando la dimensionalidad segun sea el caso. Después, utilizando un algo-
ritmo se ha insertado los puntos de cada red a los puntos de esta gran malla observandose puntos de esta no
ocupados. Teniendo la malla con puntos ocupados y no ocupados se ha construido la funcion densidad discreta
asignado el valor de la funcion densidad igual a uno en el punto de la gran malla que contenia un punto de red
en estudio y asignando el valor cero a los puntos que no fueron ocupados por ningln punto de red de las
estructuras en estudio. Las funciones discretas de transferencia asi elaboradas, han sido Gtiles para la validacion
del programa computacional de la transformada réapida de Fourier.

Por otro lado, utilizando las subrutinas rlft3.for y fourn.for (Press et al., 1992) y considerando una programa-
cién estructurada, se ha disefiado para cada caso un programa principal para estos subprogramas, obteniéndose
asi el programa computacional completo de la transformada rapida de Fourier para su aplicacion en cada fun-
cidn de densidad discreta.

Inicialmente se ha aplicado la transformada de Fourier a las funciones densidad discreta de las tres estructuras
cristalinas y de dos cuasicristalinas mencionadas, con el objeto de validar la técnica de determinacion del patron
de difraccion utilizando la Transformada Répida de Fourier.

Después de la validacién de los programas de la funcion densidad, de la transformada de Fourier y la técnica
de lectura de datos, se procesoé a las coordenadas (X,y,z) de los datos correspondientes a 3969 puntos de la red
del cluster dodecaedro estrella escalado. Para este caso se ha elaborado una malla cubica tridimensional de
134°217,728 puntos. En esta malla se ha insertado los puntos de red del cuasicristal, observandose puntos de
la gran malla vacios y otros puntos ocupados los puntos de red del cuasicristal.
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La funcion densidad discreta, al igual que en los casos anteriores, se ha construido utilizando la gran malla
cUbica. La técnica consisti6 en que utilizando las coordenadas de un punto de red del dodecaedro estrella es-
calado se contrastd con cada uno de las coordenadas de la malla. Si habia coincidencia de estas coordenadas
se le asignaba a la funcién densidad el valor uno. A los puntos de la malla que no coincidieron con ninguno de
los puntos del dodecaedro estrella escalado se le asigno el valor cero. De esta forma la funcidn densidad discreta
se represento a través de cuatro variables, tres para la posicion de cada punto de red cuasicristalina y una cuarta
para representar el valor de la densidad.

Por Gltimo, a la funcidén de densidad discreta del cuasicristal se le aplicé la transformada rapida de Fourier en
tres dimensiones, obteniéndose los patrones de difraccion, en los cuales tres coordenadas representan los puntos
de la transformada y uno para la intensidad de la dispersion.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

La aplicacion de la transformada rapida de Fourier (FFT) a la red cuasicristalina correspondiente a un dode-
caedro estrella escalado construido con 3969 puntos de red, ha producido los patrones de difraccion con sime-
trias que se presentan a continuacion:

El primer patrén de difraccidn obtenido se presenta en la Figura 6. Haciendo el contraste entre el patron de
difraccidn experimental obtenido por difraccidn de electrones de la fase icosaédrica del Alges Pd 21Mng. de la
figura 4c y el patrdn de difraccion obtenido en la presente investigacion figura 6a se observa una gran similitud
ya que tienen la misma forma de distribucion de puntos, y lo fundamental es que ambos presentan ejes de
simetria de quinto orden.

Figura 6: Patrones con eje de simetria de quinto orden (icosaédrica): (a) lzquierda: patron de difraccion si-
mulado. (b) Derecha: patron de difraccion experimental.

Asimismo, podemos observar aqui que ambos patrones de difraccidn presentan una disminucion en la intensi-
dad de dispersion desde su centro en la direccion radial. La diferencia de intensidad en cada punto de los
patrones es que en el simulado todavia estd compuesto por un motivo en el cual no se ha considerado sus
dimensiones, caso distinto al experimental que presenta un motivo relacionado con los componentes de la
aleacion.

El segundo patrén de difraccion obtenido se presenta en la Figura 7. Aqui, se observa el contraste entre el
patron de difraccion experimental obtenido por difraccion de electrones de la fase icosaédrica del Alggs Pd
21Mng, De la figura 4b y el patron de difraccion obtenido en la presente investigacion figura 7 se observa una
gran similitud y lo fundamental es que ambos presentan ejes de simetria de segundo orden.
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Figura 7: Patrones con eje de simetria de tercer orden: (a) Izquierda: patrén de difraccion simulado. (b) Dere-
cha: patrdn de difraccion experimental.

Es necesario sefialar que ambos patrones de difraccion presentan una disminucion en la intensidad de dispersion
desde su centro en la direccion radial. La diferencia de intensidad en cada punto de los patrones es que en el
simulado todavia estd compuesto por un motivo dispersidn en el cual no se ha considerado sus dimensiones.

4. CONCLUSIONES

Se observa que la transformada rapida de Fourier es una herramienta apropiada para simular computacional-
mente los patrones de difraccidn de los cuasicristales.

El muestreo a frecuencia constante sobre los puntos de red de un cuasicristal, en la direccién de sus ejes, es
una técnica apropiada para obtener la funcién densidad. La aplicacion de la transformada rapida de Fourier a
esta funcion se puede determinar los patrones de difraccion con buen contraste con los obtenidos experimen-
talmente, a pesar de que no existe periodicidad de corto alcance en los puntos de red (Alva, 2013).

Los patrones de difraccién obtenidos evidencian que el clister cuasicristalino correspondiente a un dodecaedro
estrella escalado, es un modelo apropiado para visualizar patrones con simetrias de orden 5y 3.

Los alcances de la presente investigacion permiten comprender que la transformada de Fourier puede ser utili-
zada para determinar los ejes de simetria presentes en cualquier modelo de una estructura cuasicristalina que
se desea explorar.

Para obtener mayor resolucion de los patrones de difraccién, utilizando esta técnica, se requiere aumentar el
tamafio del dodecaedro estrella, consecuentemente también aumentara el tamafio de la malla y de la funcién
densidad. Al aumentar la cantidad de datos a procesar, el tiempo de calculo para obtener la transformada de
Fourier aumentara notablemente por lo que se debe recurrir a otros esquemas de programacién como es la
programacion paralela.
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