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It is shown that the known acentric molybdate crystals MmEnMopOt with the shortest chemical bond length L(E, M-O) between cation and oxygen are positioned in the plane L(M-O) - L(E-O) inside of three intersected ellipses of «acentricity», Fig.1. The molybdate crystals with high non-linear optical properties are concentrated near axis lines into the ellipses or positioned near the boundary of the rosette revealing non-monotonic dependency of the properties on the shortest chemical bond lengths, Fig.2. The distribution of molybdate crystals on point symmetry is sharply non-monotonic with maximum for C2v and D2.Td, Fig.2. The suggested crystal chemistry analysis is useful to search for new acentric molybdate crystals among multi-component oxide compounds and for prediction of their NLO properties.
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В соответствии с разработанной ранее методологией [1] в данной работе табулированы данные по  структурам  кристаллических соединений простых и бинарных нецентросимметричных (НЦС) молибдатов (96), составлена коллекция их минимальных длин химических связей, а также одного из «ацентричных» свойств: нелинейно-оптических (НЛО). Показано, что на плоскости длин химических связей НЛО кристаллы простых и бинарных MmEnMopOt находятся внутри трех пересекающихся  эллипсов «ацентричности», в то время как центросимметричные (ЦС) – на всей плоскости L(E-О) - L(M-О), Рис.1. Здесь: 125 пм < L(E-О) < 200 пм < L(M-О). Наблюдаются специфические случаи нахождения НЦС молибдатов вне эллипсов «ацентричности». Однако НЛО свойства для таких молибдатов близки к нулю. Кристаллы с высокой НЛО- восприимчивостью χ(2) расположены в центральном наибольшем эллипсе вне общей части двух малых эллипсов и, как правило, вблизи границ эллипсов, или вблизи их осей. Зависимость χ(2) = f(L(Mo-O)) является немонотонной с резким максимумом, который относится к бинарным молибдатам CsMoO3(IO3) и RbMoO3(IO3) с полярной структурой C2v.
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На Рис.3 представлена гистограмма распределения «ацентричных» структур молибдатов по группам точечной симметрии. Видно, что общий вид этих гистограмм является резко немонотонным, с максимумами для кристаллов симметрии C2v, D2 и С2.
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Таким образом, различные кристаллохимические подходы для предсказания составов новых перспективных материалов, обладающих теми, или иными требуемыми физическими свойствами, и  методов их синтеза являются весьма полезными и информативными [2]. Поэтому феноменологический анализ всего массива накопленных данных с использованием компьютерной поддержки, может быть использован и для поиска других эффективных ацентричных материалов, имеющих, в том числе, высокие пьезоэлектрические и электрооптические свойства.
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Fig.1. The ellipses of «acentricity» for the simple and binary molybdate crystals. ■- C4v,  (- C2v, (- Cs, (- C6, ■- C4,( - C3, ( - C2, ( - C2, + - T, ○- D6,  - − -D2, (- D2d, ( - S4, + - Td, ( - D3h, high NLO properties: ▲-C3v, (­ С2v, ►- C2. 








� EMBED Origin50.Graph  ���Fig.3. Distribution of the molybdate 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.











� EMBED Origin50.Graph  ���Fig.2. The dependence of NLO- susceptibility 


 (χ(2)) on the shortest bond length  L(Mo-O) for molybdate crystals.
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