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Анализ невалентных взаимодействий в соединениях дает ценные данные о свойствах соединений, как с точки зрения процессов распознавания, так и рецепторно-инфор-мационных цепочек, а также для межмолекулярных переносов энергии. Даже слабые межмолекулярные взаимодействия типа галоген-галоген влияют на появление у соединений таких свойств, как, например, люминесценция. Более слабая растворимость этих соединений по сравнению с аналогами, в которых эта связь отсутствует, также может объясняться наличием таких взаимодействий. Анализ ПХ позволяет определить не только классические водородные связи, но даже слабые межмоле-кулярные взаимодействия типа ··· и Hal···Hal и количественно оценить их вклад. Перренат-анион легко доступен и представляет большой интерес в ядерной медицине, как для диагностических, так и для терапевтических применений. Урацил и гистидин являются важным биологическими компонентами, в случае эффективного связывания с ReO4- могут быть перспективными доставщиками рения в клетки органов и тканей.

В настоящей работе были синтезированы в виде монокристаллов перренат гистидиния и дихлорогидроурацил (изотермическое испарение растворов перрената магния и азотистого оснований в HCl). При синтезе второго соединения Mg(ReO4)2 выступал в качестве катализатора. Проведено их рентгеноструктурное исследование (автодифрактометр Bruker KAPPA APEX II) и анализ поверхности Хиршфельда в программе CrystalExplorer17.5.

Кристаллографические данные: C4H4Cl2N2O3 (I): a = 19.9042(10), b = 6.6243(4), c = 10.5636(7) Å, β = 90.819(4)°, при 100 K, Z = 8, пр. гр. C2/c, R1 = 0.0419; HHis(ReO4) (II): a = 9.2915(3), b = 17.0748(5), c = 19.5885(5) Å, при 100 K, Z = 12, пр. гр. P212121, R1 = 0.0318.

В структуре I образуются 2 бифуркатные H-связи. Гидроксогруппа выступает в качестве донора протона в бифуркатной связи с атомами кислорода разных молекул. NH находящаяся в орто-положении к атому углерода, связанному с гидроксильной группой, образует бифуркатную водородную связь, более слабую, чем предыдущая, с атомами кислорода двух других молекул. Водородные связи соединяют молекулы в двойные слои, параллельные плоскости (100). Галогенные связи соединяют слои вместе, формируя трехмерный каркас. При анализе ПХ было определено, что основной вклад в упаковку кристалла вносят контакты типов O···H/H···O, Cl···Cl и Cl···H/H···Cl. 

Катионы в соединении II находятся в цвиттер-ионной форме за счет перехода атома водорода с карбоксильной группы на аминогруппу и дополнительно протонирован атом азота пятичленного кольца. В II присутствуют 3 кристалографически независимые формульные единицы.

В структуре II образуется сложная система водородных связей, при этом все атомы азота кольца и аминогруппы катионов участвуют в ней. При анализе ПХ было определено, что основной вклад в межмолекулярные контакты в катионах вносят контакты типов O···H/H···O и H···H и для анионов контакты O···H/H···O. Также было определено, что вклад различных типов контактов для трех катионов и анионов одинаковый. В обеих структурах отсутствуют -стэкинговые взаимодействия.

Проведенное исследование показало, что для изученных соединений анализ поверхности Хиршфельда дает более глубокое понимание природы межмолекулярных контактов по сравнению с традиционными подходами.
