Не типичный случай контактной конформерии на примере комплекса меди 
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В последние годы класс гетероциклических соединений 2-тиогидантоинов и их S-замещенных оказался чрезвычайно востребованным в качестве синтонов новых биологически активных веществ (БАВ) с очень широким спектром активности. Так в работе [1] был синтезирован ряд 2-R-тио-5-(пиридилметилидене)-3,5-дигидро-4Н-имидазол-4-онов на их основе были получены комплексы с переходными металлами – Со, Ni и Cu. Использование в имидазолонах качестве R циклопропильного  заместителя приводит к неожиданным последствиям в структуре молекулярного кристалла.

Оказалось, что молекулярный кристалл образован двумя типами зеркальных антиподов А и В, которые, в свою очередь, являются контактными конформерами. 
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Комплекс  CuBr2 и 2-циклопропил-тио-         Молекулы А и В являются хиральными, не имея 

-5-(пиридилметилиден)-3,5-дигидро-4H-       асимметрических атомов, и различаются только

имидазол-4-она (упаковка в кристалле).         ориентацией циклопропильного заместителя.
Учитывая плоскостное строение цикла, относительно которого происходит образование конформеров, необходимо отметить, что они соответствуют окрестности одного минимума на ППЭ и топологически эквивалентны.
Обнаруженное явление можно отнести к контактной конформерии -сосуществование разных конформеров в одном кристалле. В нашем случае эти конформеры являются ещё и антиподами, имеющими попарно центр инверсии.

 Детально изучить контактную конформерию в кристаллическом состоянии вещества позволяют данные рентгеноструктурного анализа. Следует отметить, что, говоря о контактной конформерии в кристалле, обычно исключают из рассмотрения случай сосуществования оптических конформеров. При этом принятая логика заставляет выделять «собственно оптические изомеры» – зеркально равные молекулы, взаимное превращение которых невозможно осуществить без разрыва химических связей. В нашем случае переход одного оптического антипода в другой как раз и возможен без разрыва химических связей. Оптические изомеры можно разделить, используя как физические, так и химические методы. В данном случае это сделать невозможно.
Недавно ученые из МТИ (Hiroki Isobe) предложили новую конструкцию ректенны, не использующую диоды, на основе нелинейной электрической реакции нецентросим-метричных кристаллов. Ключевым элементом для этой технологии являются хиральные кристаллы, то есть такие, чья одна половина не равна зеркальному отражению второй. Полученный нами молекулярный кристалл комплекса обладает не только потенциальной биологической активностью, но и близок предъявляемым требованиям для создаваемых принципиально новых преобразователей энергии.
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