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Предложена  эволюционная  модель  формирования  кристаллов  из  нульмерных  структурных  модулей 
и соответствующая ей система генетических структурных кодов. в генетических кодах представлены все ос-
новные классификационные признаки 3d структур. Символика генетического структурного кода включает 
описание геометрии и топологии структурного модуля как генератора структуры, а также описания стадий 
формирования структуры – транскрипции и трансляции – в соответствии с определенным эволюционным 
законом развития. Система кодов предназначена для выявления особенностей формирования структурного 
типа и соответствующего ему многообразия модулярных структур с помощью описания геометрии и топо-
логии нульмерного модуля-«зародыша», для идентификации структурных модулей – генераторов вероятных 
модулярных структур, для выявления взаимосвязей геометрических и топологических свойств генератора 
и аналогичных свойств соответствующих ему модулярных структур.
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Для  формирования  модулярных  струк-
тур  кристаллов  в  структурированном  про-
странстве необходимо знать геометрико-то-
пологические характеристики  структурных 
модулей  и  закон  заполнения  этими  моду-
лями  пространственных  ячеек  [1,  35,  36]. 
Разные варианты упаковок одного и того же 
набора модулей, которые отличаются между 
собой их ориентационным и позиционным 
упорядочением  в  ячеистом  пространстве, 
определяют  множество  возможных  моду-
лярных структур [23–25]. 

В  данной  статье  предлагается  эволю-
ционная  модель  формирования  модуляр-
ных  структур  кристаллов  и  система  со-
ответствующих  им  генетических  кодов. 
Описание  разбиения  3d  пространства 
на  пространственные  ячейки  определен-
ной  формы  (модулярные  ячейки),  а  также 
структурирования  3d-пространства  путем 
заполнения  его  структурными  модулями 
и  упаковки  в  соответствии  с  определен-

ными  упаковочными  кодами  представлено 
в  работах  [22–25].  Закономерности  запол-
нения  пространственных  ячеек  в  процессе 
структурирования  пространства  или  после 
его разбиения определяются в процессе ис-
пользования конкретного метода моделиро-
вания [1, 26, 27, 29, 33, 34]. Данная работа 
является  логическим  продолжением  ранее 
опубликованных  статей  [2–4,  20,  21,  28, 
30–32],  посвященных  символьному  описа-
нию упаковок модулей и кодам модулярных 
структур кристаллов, наноструктур и фрак-
тальных структур [5–9, 13–19], а также ана-
лизу  возможных  модулярных  структурных 
состояний на поверхности и в объеме ком-
позиционных материалов [10–12, 37, 38]. 

Генетические коды 3D-структур 
кристаллов

Для задания генетического кода необхо-
дима информация о происхождении данной 
структуры.  эта  информация  может  быть 
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представлена как описание происхождения 
(процесса  «синтеза»)  от  порождающего  ее 
генератора  («зародыша»)  g.  при  этом  не-
обходимо,  чтобы  символьное  описание  ге-
нетического  кода  отражало  информацию 
об эволюции модулярной структуры в про-
цессе  ее  формирования.  эта  информация 
может  быть  сведена  к  описанию  строения 
структурного генератора g и особенностей 
его функционирования. 

В общем случае генетический код струк-
туры  должен  быть  реализован  в  два  этапа. 
на  первом  этапе,  этапе  транскрипции,  про-
исходит  синтез  локальной  структуры  в  со-
ответствии  с  определенными  правилами. 
на втором этапе, этапе трансляции – перенос 
синтезированной локальной структуры в трех 
кристаллографических  независимых  направ-
лениях в  соответствии с  заданным в  генера-
торе  эволюционным  законом развития. Если 
разные транскрипции приводят к формирова-
нию одной и той же локальной структуры, то 
генетический  код  называется  вырожденным. 
в противном случае, когда каждой локальной 

структуре  соответствует  одна  и  только  одна 
транскрипция, генетический структурный код 
является  идентификационным  кодом  данной 
локальной структуры. 

Генетический код структуры может быть 
представлен в виде структурного кода

R3
3{m(g3

0)(||CP||)}[(LC)
3
3 (g

3
3(z))],

символьное  описание  которого  дополнено 
информацией о происхождении и процессе 
формирования  данной  структуры  из  опре-
деленного  модуля  –  генератора  структуры 
g  –  и  его  локальной  геометрии  и  тополо-
гии  (табл.  1).  Подробное  пояснение  при-
веденного  выражения  дано  в  работе  [30]: 
m  (g3

0)  –  состав  модуля  с  указанием  его 
локальной  симметрии g3

0,  ||CP||  –  матрица 
кодов пространственной упаковки модулей, 
заданная  одним  из  возможных  способов, 
LC – решеточный комплекс, в соответствии 
с образом которого данные модули упакова-
ны в ячейке структурного типа c симметри-
ей g3

3. 

Таблица 1
Характеристические базовые модули и модули для модулярного дизайна некоторых 
структурных типов, основанных на кубической плотнейшей упаковке атомов X [1]

Структурный 
тип 

кристалла
Базовый модуль,

ВМ
Модуль для модулярного 

дизайна, mmd

Занятые атома-
ми решеточные 
комплексы,

(LC)3
3

Симметрия 
структуры,

G3
3 (z)

Структуры состава AnXm

HgI2 Hg1(1)I2(1/2)I’2(1/2) Hg1(1) I4(1/8)I4(1/4)I1(1/2) I + 2CI1z P42/nmc (2)
Pbo Pb1(1)O4(1/4) Pb1(1) O4(1/8)O2(1/4) C + CI1z P4/mmm (2)
Pts Pt1(1)S4(1/4/) Pt1(1) S4(1/8)S2(1/4) I + Pc P42/mmc (2)
Zns Zn1(1)S4(1/4) Zn1(1)S4(1/4) F + F f`43m (4)
Zn3P2 Zn1(1)P4(1/6) Zn3(1)P4(1/8)P4(1/4)P1(1/2) J* + f Pn3m (2)
Li2O Li1(1)O4(1/8) Li2(1) O4(1/8)O2(1/4) P2 + F fm3m (4)

Структуры состава BnXm

CrCl3 Cr1(1)Cl6(1/2) Cr4(1/4) Cl6(1/2) f + I6z Pn3m (4)
Tio2 Ti1(1)O6(1/3) Ti4(1/4) O2(1/2)O4(1/4)

vD + vd2z I41/amd (4)
CdCl2 Cd1(1)Cl6(1/3) Cd1(1)Cl2(1/2)Cl6(1/6) R + R2z R3m (3)
naCl na1(1)Cl6(1/6) na4(1/8)na2(1/4) Cl4(1/8)Cl2(1/4) F + F fm3m (4)

Структуры состава AaBbXd

mgAl2O4 mg1(1)Al12(1/6)O4(1) mg1(1)Al4(1/2)O8(1/2) d + T + d4xxx fd3m (8)

CuCu’sb Cu1(1)Cu’6(1/6)sb4(1/4)
Cu1(1)Cu’2(1/4)Cu’4(1/8) sb4(1/8)

sb2(1/4)
C + C + CI1x P4/nmm (2)

Li’2Libi Li’8(1/4)Li1(1)bi6(1/6)
Li2(1/4)Li4(1/8)Li’2(1)
bi4(1/8)bi2(1/4)

P2 + F + F fm3m (4)
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Символьное  описание  генетическо-

го  кода  структуры  в  общем  случае  можно 
представить следующим образом: 

R3
3{g(m

(К, b))}[T(s(LC)i)],
где  g(m(К,  b))  –  описание  генератора  с  по-
мощью  геометрических  и  топологических 
характеристик  модуля  М  с  указанием  его 
компактности  к  и  степени  неизолирован-
ности нецентральных атомов b [26, 27, 30]; 
T(s(LC)i)– топология взаимного позициони-
рования однотипных модулей, представлен-
ная как совокупность занятых ими решеточ-
ных комплексов s(LC)i. 

В  качестве  основы  для  формирования 
локальной структуры для соответствующей 
группы  модулярных  структур  может  быть 
выбран структурный модуль m с определен-
ной конфигурацией, симметрией g3

0 и топо-
логией  граничных  элементов.  Процедура 
первой  стадии  формирования  локальной 
структуры  определяется  соответствующим 
законом транскрипции 

T||i||,m: Rloc = R3
0(Tim),

а  процедура  размножения  данной  локаль-
ной структуры в трехмерном пространстве 
с  образованием  определенной  модульной 
структуры R3

3 (стадия трансляции) – эволю-
ционным законом 

E||k||: R
3

3 = Rloc(Ek) = R
3

3(Tim, Ek).
Символьное  описание  действия  ука-

занного  выше  закона  транскрипции  может 
быть  представлено  в  виде  кода  локальной 
структуры: 

Rloc = R3
0(Tim) = R

3
0{m(g3

0)(||i||,m)},
а  совместное  действие  законов  транс-

крипции  и  эволюции  –  в  виде  кода  трех-
мерной трижды периодической модулярной 
структуры:

R3
3 = Rloc(Ek) = R

3
3(Tim, Ek) =  

= R3
3{m(g3

0)(||i||,m, ||k||)}[s(LC)i (g
3
3(z))].

В  данном  описании  структуры  исполь-
зованы несколько новых символов. 

Символ  ||i||  –  матрица  индексов  ветвле-
ния  модуля  М,  которая  определяется  его 
конфигурацией и топологией, согласованной 
с  формой  ячеек  структурированного  про-
странства.  в  случае  полиэдрических  ячеек 
возможные ветвления определяются количе-
ством его вершин (iv), ребер (ir) и граней (ig), 
т.е. ||i|| = (iv, ir, ig). в частности, для кубических 
ячеек и  ячеек в  виде параллелепипедов ма-
трица имеет вид ||i|| = (8, 12, 6).

Символ  m  [0,1,2,…]  –  целочисленный 
индекс,  характеризующий  размерный  па-

раметр  локальной  структуры  и  численно 
равный количеству модулей-звеньев между 
ядрами в ветвях структуры. в связи с этим 
относительное  расстояние  между  ближай-
шими ядрами (период идентичности) в еди-
ницах  размерного  параметра  модуля  М 
в направлениях ветвлений равно (m+1). От-
метим, что при равномерном росте локаль-
ной структуры во всех направлениях данный 
параметр  является  постоянным  и  характе-
ристическим параметром для определенной 
группы модулярных структур.

Символ ||k|| – матрица индексов ветвле-
ния  вторичных  ядер,  изоморфная  матрице 
индексов  ветвления  ||i||.  Условие  равенства 
элементов  матрицы  ||k||  элементам  матриц 
||(i – 1)||,  ||(i – 2)|| или ||(i – 3)|| соответству-
ет выполнению трансляционной процедуры 
в выбранном направлении. 
Эволюционная модель формирования 

3D-структур кристаллов
Отметим,  что  в  данной  эволюцион-

ной модели формирования модулярных 3d 
структур сама локальная структура R3

0(Tim) 
выступает в роли генератора только при ус-
ловии  действия  эволюционного  закона  Ek. 
в  противном  случае  локальная  структура 
R3

0(Tim)  является  структурой  кластера  или 
изолированной  структурной  единицей,  по-
лученной  для  структурно-топологического 
анализа с целью ее идентификации и после-
дующей классификации.

Примеры возможной кодировки некото-
рых структур представлены в табл. 2.

Для  фиксированного  варианта  разби-
ения  Е3-пространства  использование  ма-
триц индексов ветвления и индексов роста 
при значениях m = 0 и 1 приводит к запол-
нению  соседних  пространственных  ячеек 
и  образованию  плотных  локальных  струк-
тур,  трансляция  которых  в  определенных 
пространственных  направлениях  приво-
дит  к  образованию  модулярных  структур 
(табл. 3). 

Установлено, что для каждого варианта 
разбиения  пространства  симметрия  g3

3(z) 
образующихся  по  законам  транскрипции 
и  эволюции  полиэдрических  модулярных 
структур  R3

3(Tim,  Ek)  и  характеристики  за-
нятых полиэдрами решеточных комплексов 
находятся во взаимнооднозначном соответ-
ствии (см. табл.3). 

Перечислим  основные  классификаци-
онные признаки 3d структур, представлен-
ных  в  виде  кода  R3

3{m(g3
0)(||CP||)}[(LC)

3
3 

(g3
3(z))].
1. m-Мерность  Rm

n-структуры,  опре-
деляется  числом  задействованных 
в  Е-пространстве  независимых  направле-
ний упаковки 0-мерных модулей. 
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Таблица 2

Генетические коды структур, основанных на кубической плотнейшей упаковке атомов X, 
и коды соответствующих модулярных структур [1]

П р и м е ч а н и е .  (||i||,m, ||k||)bm – матрицы индексов ветвления, индексов роста и кода упаковки 
в структуре кристалла характеристического базового модуля, (||i||,m, ||k||)mmd,j – матрицы кодов упа-
ковки асимметричного модуля в вероятной j-й модулярной структуре.

Таблица 3
Возможные характеристики модулярных структур  

из изогональных пространственных ячеек
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2. Размерность  модулярной  R3

3-струк-
туры, определяется числом задействованных 
в  структуре  независимых  направлений  упа-
ковки  0-мерных  модулей,  отличной  от  кода 
упаковки в исходном структурном типе. 

3. n-Периодичность  модулярной  струк-
туры кристалла, определяется видом матри-
цы кодов упаковки 0–мерных модулей .

4. Генетическая  принадлежность  мо-
дульной структуры, определяется составом 
модуля, его геометрией и топологическими 
характеристиками.

5. Модулярная  сложность  структуры, 
определяется  количеством  типов  струк-
тур,  модули  которых  образуют  гибридную 
структуру. 

Указанные  свойства  информационных 
кодов  могут  быть  использованы  для  ком-
пактной  символьной  записи  модульных 
структур,  их  идентификации,  системати-
зации  и  классификации,  выявления  новых 
генетических  связей  другими  модульными 
структурами,  вывода  новых  модулярных 
Rm

n-структур.
Отметим, что при кодировании структур 

кристаллов  с  помощью  генетических  кодов 
учитывается  принципиальная  возможность 
описания  процесса  формирования  Rm

n–
структур при n £ m £ 3. эта возможность мо-
жет быть реализована в следующих случаях.

1. Для R3
n–структур  (n  < m =  3)  апери-

одических  кристаллов  учитывается  от-
сутствие  периодичности  в  расположении 
структурных модулей в одном (для R3

2{M2,0 
(g3

2)  (g
3
2  (z))}-структур)  или  двух  незави-

симых направлениях (для R3
1{M1,0 (g

3
1) (g

3
1 

(z))}-структур).
2. Для Rm

n-структур (при n = m < 3) полу-
чено представление их генетических кодов 
с  помощью  описания  подструктур  с  мень-
шей размерностью вида R3

3 (R
2
2 (R

1
1 (R

0
0))). 

в данных описаниях кодов подструктуры R2
2 

и R1
1  могут  рассматриваться  не  только  как 

возможные  структурные  фрагменты  R3
3-

структур. Описание процессов формирова-
ния модульных двумерных структур R2

2 (R
1
1 

(R0
0)) с помощью генетических кодов могут 

характеризовать,  в  частности,  вероятные 
процессы  кристаллизации  слоев  на  метал-
лических  поверхностях  при  химическом 
или  электрохимическом  осаждении  из  со-
ответствующих  растворов,  при  послойном 
росте поверхностных фаз в кристаллообра-
зующих средах и т.д.

Выводы
Предложена  система  символьного  опи-

сания  структур  кристаллов  на  основе  ин-
формации  о  составе  и  строении  модуля-
«зародыша»,  эволюции  его  развития  и  о 
формировании  кристаллических  структур 

с  помощью  генетических  кодов.  Система 
генетических структурных кодов предназна-
чена для выявления особенностей формиро-
вания структурного типа и соответствующе-
го  ему  многообразия  модулярных  структур 
с помощью описания геометрии и топологии 
нульмерного модуля-«зародыша», для иден-
тификации  структурных  модулей  –  гене-
раторов  вероятных  модулярных  структур, 
для выявления взаимосвязей геометрических 
и топологических свойств генератора и ана-
логичных свойств соответствующих ему мо-
дулярных структур.
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