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The combination of chemical bond lengths for all components of a mineral is the basis, that defines it’s structure, properties and chemical systematic. It is shown that noncentrosymmetric binary tellurides are positioned on the limitted field on the plane of the chemical bond lengths. The field is covered by two intersected ellipses, Fig.1. The most efficient nonlinear optical (NLO) crystals concentrate inside of the intersected areas of these ellipses, and ones have D2d, Td, D3 point symmetry structures. The distribution of selenides and tellurides on point symmetry is sharply nonmonotonic with maximum for Td (selenides) and D2d (tellurides), Fig.2. These methodology allow to classify more reliable acentric tellurides and to predict their NLO properties.
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Тип и характеристики химической связи являются основой химической систематики 
минералов и главными критериями для предсказания их структуры и свойств [1-2]. Совокупность длин химической связи всех компонентов минерала – первый такой критерий, который должен быть изучен в качестве информативного параметра в анализе их свойств и дизайне новых материалов. В данной работе проанализирована совокупность соединений бинарных теллуридов (108) со структурой без центра инверсии и составлена коллекция их экспериментально определенных минимальных длин химических связей, а также одно из ацентричных свойств: нелинейно-оптических (НЛО). Показано, что на плоскости длин химических связей НЛО кристаллы бинарных теллуридов MnEmТеp  находятся внутри общей части эллипсов «ацентричности». в то время как центросимметричные – на всей плоскости L(E-Те) - L(M-Те), Рис.1. Здесь: 205 пм < L(E-Те) < 300 пм < L(M-Те). Наблюдаются специфические случаи нахождения нецентросимметричных халькогенидов вне эллипсов «ацентричности». Однако НЛО свойства для таких халькогенидов близки к нулю. Параметры эллипсов существенно предопределены кристаллохимическими принципами: для теллуридов, лежащих на левом и правом конце малой оси эллипса, диаметр катиона близок к размеру тетраэдрических или октаэдрических пустот теллуридной подрешетки кристалла; координата центра эллипса на фокальной оси близка к межтеллуридному расстоянию L(Те-Те); главный фокус розетки из двух эллипсов расположен на пересечении фокальных осей (F) и линии простых теллуридов (Те-Те), являющейся осью симметрии розетки (Рис.1). В [3] приведены параметры эллипсов «ацентричности» для оксидов, халькогенидов, пниктидов, оцененные по кристаллохимическим принципам, исходя из размеров окдаэдрических и тетраэдрических пустот. Параметры реально наблюдаемых эллипсов (Рис.1) близки к этим оценкам. 
На Рис.2 представлена гистограмма распределения «ацентричных» структур теллуридов (белые колонки), и селенидов (серые колонки). Видно, что среди теллуридов  наиболее распространены кристаллы точечной симметрии D2d, а среди селенидов- C2v. Таким образом, общий вид этих гистограмм является резко немонотонным, и неидентичным для  различных классов неорганических веществ.

Проведенный анализ зависимости НЛО-восприимчивости от длины связи полезен для предсказания «ацентричных» физических свойств теллуридов.
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Fig.1.  The ellipses of «acentricity» for the binary telluride crystals. ●- C6v, ■- C4v,  ▲- C3v, (- C2v, ◄- Cs, ▼- C3, ►- C2, ( - O, □ - T, ( - D3, ( - D2, + - D2d, ( -S4, ( - Td, ( - D3h, ∆ - C3h ,   high NLO properties: ▲-C3v, ─ ­ D2d, | - Td.























� EMBED Origin50.Graph  ���


Fig.2. Distribution of the telluride (white) and selenide (gray) crystals on point group of symmetry. 1- C6v, 2 - C4v, 3 - C3v, 4 - C2v, 5 - Cs, 6 - C6, 7 - C4, 8 - C3, 9 - C2, 10 - C1, 11 - O, 12 - T, 13 - D6, 14 - D4, 15 - D3, 16 - D2, 17 - D2d, 18 - S4, 19 - Td, 20 - D3h, 21 - C3h.
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