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Несмотря на многообразие современных при-
емов разбиения пространства, для описания атом-
ного строения кристалла в кристаллохимии чаще 
всего прибегают к разделению кристаллической 
структуры на отдельные фрагменты, где главная 
роль отводится ближайшему окружению атомной 
частицы. Этот подход использует два основных 
понятия: координационный многогранник (КМ) и 
координационное число (КЧ). Необходимость введе-
ния этих понятий возникла еще в конце XIX века, 
когда химики столкнулись с тем, что число связей, 
образуемых атомом, может заметно отличаться от 
его формальной валентности. К сожалению, задача 
правильного определения КЧ и КМ даже сейчас да-
леко не всегда имеет простое и однозначное решение. 
Это связано с тем, что связи центрального атома 
с ближайшими соседями могут иметь различную 
прочность и даже различную природу. Более того, 
если окружение представлено атомами различной 
химической природы, то расстояния между ними и 
центральным атомом будут существенным образом 
различаться, даже если прочность образуемых ими 
связей одинакова или сопоставима.

В докладе освещаются методические аспекты ис-
пользования двух независимых кристаллохимических 
подходов – метода валентности связи [Brown, 1992] и 
геометрического анализа характеристик полиэдров 
Вороного–Дирихле с помощью многоцелевого пакета 
TOPOSPro [Blatov et al., 2014] для обоснованного вы-
деления структурообразующих полиэдров. 

Проведен сравнительный обзор различных пара-
метров [Brown, Altermatt, 1985; Krivovichev, Brown, 
2001; Gagne, Hawthorne, 2015] основного уравнения 
вида (1), используемого в методе валентности связи: 

sij = exp[(R1–Rij)/b].  (1)
Значения эмпирических параметров b и R1 для 

многих пар межатомных контактов i–j чаще всего 
определяются путем обработки больших массивов 
экспериментальных данных по структурам неорга-
нических соединений.

Показано, что использование такого комплексного 
подхода позволяет не только корректно определить 

КЧ и КМ вокруг определенных атомов в неорга-
нических соединениях, но и обоснованно диагно-
стировать кристаллические структуры, в которых 
центры структурных единиц (КМ или их кластеры, 
определяющие физические свойства соединения) 
представлены не катионами, а анионами. 

Проведен анализ кислородных неорганических 
соединений, относящихся к различным минерало-
гическим классам. Показано, что главными диагно-
стическими признаками для выделения кристалло-
химически оправданных анион-центрированных 
комплексов являются суммы валентных усилий 
атомной позиции, а также значения объема полиэ-
дров Вороного этой позиции и телесных углов V(ПВД) 
индивидуальных связей.

 
Впервые такой подход был 

применен нами для силикатов свинца в [Eremina et 
al., 2021]. В настоящей работе демонстрируется, что 
его можно с успехом распространить и на другие 
кислородные неорганические соединения. 
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