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По С.В. Кривовичеву [1], количество структурной (шэнноновской) информации, при-
ходящейся в кристалле на один атом, равно strIG = - Σpi·log2pi (бит/атом), где pi = mi/v, mi

- кратность i -ой занятой кристаллографической орбиты, или число атомов в конкретной
позиции Уайкова в приведенной элементарной ячейке. Общее количество информации в
расчете на приведенную элементарную ячейку strIG,tot (бит/эл.яч.) в v раз больше.
Количество "химической" информации, проистекающей из состава минерала E(1)

c1...E(k)
ck,

где E(i) - i -й химический элемент, а ci - индекс в простейшей формуле вещества, выра-
жается следующим образом [2]: chemIG = - Σpi·log2pi (бит/эл.яч.), где pi = сi/e, e - общее
число атомов в простейшей формуле вещества. Суммарное количество информации в про-
стейшей формуле chemIG,tot (бит/формула) в e раз больше.
Недавно было предложено дополнить информационную сложность кристаллической струк-
туры так называемой координационной сложностью [3], рассчитываемой тоже через шэн-
ноновский функционал при pi = ai/A, где - число степеней свободы (арность) i -ой занятой
орбиты, A = Σai. По аналогии с H coor традиционная информационная сложность strIG авто-
ром [3] была названа комбинаторной (H comb), а их взвешенная сумма - конфигурационной
сложностью (H conf): H conf = H (M, A) + M /(M + A)·H comb + A/(M + A)·H coor; H (M, A) = -
M /(M + A)·log2(M /(M + A)) - A/(M + A)·log2(A/(M + A)); H conf,tot = (M + A)·H conf, где
M = v (в обозначениях С.В. Кривовичева). Фактически H comb характеризует распределе-
ние атомов по занятым орбитам, H coor - распределение занятых орбит по поступательным
степеням свободы, а H conf учитывает оба распределения. Аналогичным образом можно
дополнить конфигурационную сложность химической и получить общую кристаллохими-
ческую сложность кристаллической структуры H crys: H crys = H (M, A, C ) + 1/(М + A
+ C )·(MH comb + AH coor + CH chem); H (M, A, C ) = - 1/(М + A + C )·(M log2(M /(M +
A + C )) + Alog2(A/(M + A + C )) + C log2(C/(M + A + C ))); H crys,tot = (M + A +
C )·H crys, гдe C = Σci в простейшей формуле соединения, H chem = chemIG.
В докладе впервые приводятся результаты расчета H comb, H conf и H crys для нескольких
серий каркасных кристаллических структур, таких как цеолиты, цирконосиликаты, бо-
робериллаты. Результаты расчета показывают, что расширенные индексы H conf и H crys

обладают гораздо большей дискриминационной способностью в отношении родственных
структур, чем H comb.
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