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Водородные связи играют огромную роль в стабилизации определенных конформаций молекул, а также в поддержании супрамолекулярных ассоциатов в кристалле. Именно поэтому, данные взаимодействия являются классическим объектом изучения для прецизионных рентгенодифракционных методов исследования распределения электронной плотности в кристалле [1]. Хорошо известно, что рентгенодифракционные методы не позволяют получать точные позиции для атома водорода, а данные нейтронографии редко бывают доступны. Исходя из этого, принципиально важно для корректного описания функции распределения электронной плотности не только иметь точные позиционные параметры для атомов водорода, но и оценить анизотропные параметры атомных смещений (ADP). Для решения этой проблемы существует ряд подходов, а именно: квантово-химические расчеты (в том числе периодические), применение хиршфельдовского уточнения (НAR) [2], использование процедуры SHADE [3]. Для того, чтобы оценить преимущества и недостатки каждого из указанных выше подходов, нами были проанализированы три кристалла, в которых реализуются прочные О−Н⋅⋅⋅О и О−Н⋅⋅⋅Сl водородные связи. Для данных соединений были использованы различные методы оценки позиционных параметров атома водорода, которые затем были использованы при мультипольном уточнении прецизионных рентгенодифракционных данных в модели Хансена-Коппенса [4]. Использование последнего метода позволило нам получить псевдостатическую функцию распределения электронной плотности. Для анализа полученных результатов мы применяли топологическую теорию «Атомы в молекулах» [5]. Корректность полученных данных оценивали на основе сопоставления их с данными квантово-химических расчетов, а также анализа параметров атомных смещений. Особое внимание было уделено выбору методики расчета и базисного набора в процедуре HAR. 
Из проведенного анализа, можно сделать вывод, что процедура HAR является оптимальным методом оценки позиционных параметров, тогда как SHADE обладает рядом преимуществ оценки ADP.  
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