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ВВЕДЕНИЕ

В системах Yb-M установлена кристаллизация 204 соединений с участием 
37 элементов M [1, 2]. Наибольшее число интерметаллидов YbnMm образутся c уча-
стием атомов 4B элементов: Si (10 соединений), Ge (9), Sn (8) (табл. 1, [3–11]).

В системе Ca-Sn образуются шесть интерметаллидов, и два из них, CaSn3-cP4 
и Ca36 Sn23-tP118, не имеют аналогов в системе Yb-Sn (табл. 1).

В четырех системах Yb-M с атомами M = Os, Re, Po, Be образуется только по 
одному интерметаллиду YbOs2-hP12 [12], YbRe2-hP12[13], YbPo-cF8 [14], YbBe13-
cF112 [15].

Среди интерметаллидов YbnMm наиболее кристаллохимически сложной яв-
ляется кристаллическая структура Yb72Sn46-tP118 с параметрами элементарной 
ячейки: a = 11.076 Å, c = 36.933 Å, V = 4530.86 Å3, пр. группа P 4/mbm [10]. По-
следовательность Вайкоффа для 17 кристаллографически независимых атомов — 
8 атомов Yb и 9 атомов Sn — имеет вид l3 k3 j2 h g2 f3 e3 b a. Координационные 
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С помощью компьютерных методов (пакет программ ToposPro) осущест-
влены комбинаторно-топологический анализ и моделирование самосбор-
ки кристаллических структур интерметалидов Yb72Sn46-tP118 (a = 11.076 Å,  
c = 36.933 Å, V = 4530.86 Å3, пр. группа P 4/mbm). Для кристаллической 
структуры Yb72Sn46-tP118 установлено 195 вариантов кластерного представ-
ления 3D атомной сетки с числом структурных единиц 5 (24 варианта), 
6 (86 вариантов) и 7 (85 вариантов). Рассмотрен вариант наиболее быстрой 
самосборки с участием трех типов кластеров-прекурсоров, формирующих 
слои из октаэдров K6 = 0@6(Yb4Sn2) с симметрией g = 4/m, полиэдров K11 = 
= Sn@10(Yb8Sn2) с симметрией g = –1 и полиэдров K15 = Yb@14(Yb10Sn4) 
с симметрией g = 2 mm, а также атомов-спейсеров Yb и Sn. Реконструиро-
ван симметрийный и топологический код процессов самосборки 3D струк-
тур из кластеров-прекурсоров в виде: первичная цепь → слой → каркас.
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Рис. 1. Yb72Sn46-tP118. Кластерные прекурсоры. Цифры — длины связей атомов в Å.
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числа атомов Yb — 13, 14, 15, атомов Sn — 9, 10, 11. Тип каркас-образующих класте-
ров-прекурсоров для интерметаллида Yb72Sn46-tP118 неизвестен.

В настоящей работе проведен геометрический и топологический анализ кри-
сталлической структуры Yb72Sn46-tP118. Впервые осуществлена реконструкция 
процесса самосборки кристаллической структуры из установленных кластеров 
K15, K11, K6 в виде: первичная цепь → слой → каркас.

Работа продолжает исследования [16–20] в области моделирования процессов 
самоорганизации систем на супраполиэдрическом уровне и геометрического и то-
пологического анализа кристаллических структур с применением современных 
компьютерных методов [21].

МЕТОДИКИ, ИСПОЛЬЗОВАННЫЕ ПРИ КОМПЬЮТЕРНОМ АНАЛИЗЕ

Геометрический и топологический анализ осуществляли с помощью комплек-
са программ ToposPro [21], позволяющего проводить многоцелевое исследование 
кристаллической структуры в автоматическом режиме, используя представление 
структур в виде фактор-графов.

Данные о функциональной роли атомов при образовании кристаллической 
структуры получены расчетом координационных последовательностей, т. е. на-
боров чисел {Nk}, где Nk — число атомов в k-ой координационной сфере данного 
атома. Полученные значения координационных последовательностей атомов для 
интерметаллида Yb72Sn46-tP118 приведены в табл. 2.

Алгоритм разложения в автоматическом режиме структуры любого интерметалли-
да, представленного в виде свернутого графа, на кластерные единицы основывается 
на следующих принципах: структура образуется в результате самосборки из нанокла-
стеров-прекурсоров, образующих каркас структуры, пустоты в котором заполняют 
спейсеры; кластеры-прекурсоры занимают высокосимметричные позиции; набор 
нанокластеров-прекурсоров и спейсеров включает в себя все атомы структуры.

Таблица 1. Кристаллохимические данные интерметаллидов

Интерметаллид Группа
симметрии

Параметры элементарной
ячейки, Å V, Å3

YbSn3- cP4 [3] Pm‑3m 4.683,4.683,4.683 102.7
CaSn3- cP4 [4] Pm‑3m 4.742,4.742,4.742 106.6

Yb3Sn5-oC32 [5] Cmcm 10.193,8.167,10.375 863.7
Yb2Sn2- tP4 [6] P4/mmm 4.960,4.960,4.400 108.2
Ca2Sn2-oC8 [7] Cmcm 4.821,11.520,4.349 241.5
Ca7Sn6-oP52 [8] Pnma 7.867,23.818,8.465 1 586.1
Yb5Sn4-oP36 [6] Pnma 7.822,15.813,8.280 1 024.1

Ca31Sn20-tI204 [9] I 4/mcm 12.527,12.527,39.912 6 262.9
Yb36Sn23-tP118 [6] P4/mbm 12.387,12.387,22.935 3519.0

Ca36Sn23-tP118 [10] P4/mbm 12.499,12.499,22.883 3574.9
Yb5Sn3-hP16 [6] P 63/mcm 9.470,9.470,6.900 535.9
Yb5Sn3-tI32 [6] I 4/mcm 7.939,7.939,14.686 925.6
Yb2Sn-hP6[6] P 63/mcm 5.371,5.371,7.063 176.5

Ca2Sn-oP12 [11] Pnma 7.975,5.044,9.562 384.6
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СИММЕТРИЙНЫЙ И ТОПОЛОГИЧЕСКИЙ КОД (ПРОГРАММА) 
САМОСБОРКИ КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ Yb72Sn46-tP118

Использованный нами метод моделирования кристаллической структуры ос-
нован на определении иерархической последовательности ее самосборки в кри-
сталлографическом пространстве. На первом уровне самоорганизации системы 
определяется механизм формирования первичной цепи структуры из нанокла-
стеров 0-уровня, сформированных на темплатной стадии химической эволюции 
системы, далее — механизм самосборки из цепи слоя (2-й уровень) и затем из 
слоя трехмерного каркаса структуры (3-й уровень).

Для кристаллической структуры Yb72Sn46-tP118 установлено 195 вариантов кла-
стерного представления 3D атомной сетки с числом структурных единиц 5 (24 ва-
рианта), 6 (86 вариантов) и 7 (85 вариантов) (табл. 3).

(а)

(б) (в)

Рис. 2. Yb72Sn46-tP118: (a) слой S3
2-А, (б) слой S3

2-Б, (в) слой S3
2-С.



16	 Шевченко, Илюшин

Рис. 3. Yb72Sn46-tP118. Каркас S3
3.

Рассматривается вариант самосборки кристаллической структуры с участием трех 
кластеров, формирующих слои: из октаэдров K6 = 0@6(Yb4Sn2) с симметрией g = 4/m 
(центр в позиции 2b (½, ½,½)), из полиэдров K11=Sn@10(Yb8Sn2) с симметрией g = –1 
(центр в позиции 2a (½, ½, ½)), полиэдров K15=Yb@14(Yb10Sn4) с симметрией g = 2 mm 
(центр в позиции 2b (0, ½, 0.285)) и атомов-спейсеров Yb6, Sn2, Sn4, Sn5, Sn7 (рис. 1–3, 
табл. 3).

Самосборка 3-слойного пакета S3
2-A. Трехслойный пакет образован при связы-

вании центрального слоя из полиэдров K6 и атомов-спейсеров Sn2 с двумя слоя-
ми из полиэдров K15=Yb@14(Yb10Sn4) и атомов-спейсеров Sn7.

Самосборка слоя S3
2-B. Происходит при связывании полиэдров K11 и  ато-

мов-спейсеров Yb6, Sn4, Sn5.
Самосборка каркаса S3

3. Каркас структуры S3
3 формируется при упаковке 

4-слойных пакетов S3
2-A + S3

2-B в направлении оси c. В элементарной ячейке на-
ходится 4-слойный пакет.. Толщина 4-слойного пакета S3

3 соответствует значению 
параметра тетрагональной ячейки c = 22.883 Å.
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Таблица 2. Yb36Sn23-tP118. Координационные последовательности и локальное окружение 
атомов в кристаллической структуре

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности
N1 N2 N3 N4 N5

Sn1 2Sn + 8Yb 10 50 110 202 326
Sn2 2Sn + 8Yb 10 46 110 202 326
Sn3 2Sn + 8Yb 10 42 102 198 310
Sn4 2Sn + 8Yb 10 46 110 218 322
Sn5 1Sn + 9Yb 10 45 111 198 322
Sn6 10 Yb 10 51 108 197 338
Sn7 1Sn +10Yb 11 51 113 213 345
Sn8 1Sn + 8 Yb 9 45 104 200 325
Sn9 10Yb 10 49 109 204 333
Yb1 6Sn +7Yb 13 50 114 202 346
Yb2 4Sn +10Yb 14 55 116 212 327
Yb3 4Sn +10Yb 14 54 115 209 336
Yb4 5Sn + 10Yb 15 52 112 211 330
Yb5 6Sn + 9Yb9 15 52 118 217 341
Yb6 6Sn + 9Yb9 15 50 118 213 334
Yb7 6Sn +7Yb7 13 47 114 208 333
Yb8 6Sn +8Yb8 14 50 116 214 343

Таблица 3. Yb72Sn46-tP118. Варианты кластерного представления кристаллической 
структуры с 7 структурными единицами. Указаны центральный атом или центр пустоты 
полиэдрического кластера, число его оболочек (в первой скобке) и количество атомов 
в оболочке (во второй скобке). Кристаллографические позиции, соответствующие центрам 
пустот полиэдрических кластеров, обозначены ZAN

ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
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ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(0)(1) Sn9(1)(1@10)
ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Yb4(1)(1@14) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(0)(1) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn6(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(0)(1) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

С  использованием метода разложения 3D атомной сетки интерметаллида 
Yb72Sn46-tP118 на кластерные структуры (пакет программ ToposPro) получены данные 
о комбинаторно возможных типах кластеров, участвующих в образовании кристал-
лической структуры. Рассмотрен наиболее быстрый вариант самосборки кристалли-
ческой структуры с участием трех типов кластеров, формирующих слои из октаэдров 
K6 = 0@6(Yb4Sn2), полиэдров K11 = Sn@10(Yb8Sn2), полиэдров K15 = Yb@14(Yb10Sn4) 
с участием атомов-спейсеров Yb и Sn. Трехслойный пакет S3

2-А образован при свя-
зывании центрального слоя из полиэдров K6 и атомов-спейсеров Sn с слоями из по-
лиэдров K15 = Yb@14(Yb10Sn4) и атомов-спейсеров Sn. Самосборка слоя S3

2-B ппро-
исходит при связывании полиэдров K11 с атомами-спейсерами Yb и Sn.

Каркас структуры S3
3 формируется при упаковке 4-слойных пакетов S3

2. Толщи-
на 4-слойного пакета S3

3 соответствует значению параметра тетрагональной ячейки 
c = 22.883 Å.

ФИНАНСИРОВАНИЕ РАБОТЫ

Моделирование самосборки кристаллических структур выполнено при под-
держке Минобрнауки РФ в рамках выполнения работ по государственному зада-
нию ФНИЦ «Кристаллография и фотоника» РАН, кластерный анализ выполнен 
при поддержке Российского научного фонда (РНФ № 21-73-30019).

КОНФЛИКТ ИНТЕРЕСОВ

Авторы заявляют об отсутствии конфликта интересов, требующего раскрытия 
в данной статье.

ZA3(2d)(1)(0@6) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn6(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn2(1)(1@9) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(0)(1) Sn3(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn2(1)(1@9) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Yb2(1)(1@14) Sn8(1)(1@9)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(0)(1)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn7(1)(1@11) Sn9(1)(1@10)
ZA3(2d)(1)(0@6) ZA2(2c)(1)(0@8) ZA1(2b)(1)(0@6) Sn1(1)(1@8) Sn3(1)(1@10) Sn8(1)(1@9) Sn9(1)(1@10)
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