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Цель работы заключается в анализе методами визуализации [1] и молекулярных полиэдров Вороного-Дирихле [2] невалентных взаимодействий в четырёх семействах конформационных полиморфов. Метод применим как к неорганическим, так и к органическим соединениям, но наиболее удобными системами для поиска взаимосвязи структура/свойства являются конформационные полиморфы. Предметами исследования являются 2-(фениламино)никотиновая, 2-(3-хлоро-2-метилфениламино)никотиновая, N-(3-хлоро-2-метилфенил)антраниловая и 2-(метилфениламино)никотиновая кислоты. Выбор соединений объясняется их схожестью в строении, поскольку в каждом из них присутствуют по два ароматических кольца, связанных между собой мостиковой амино-группой. В настоящей работе изменение площади грани полиэдра Вороного-Дирихле, отвечающей данному контакту и пропорциональной количеству межатомного взаимодействия, является функцией от угла между плоскостями ароматических колец. Мы выяснили, что с точки зрения k-Ф критерия [3] рассматриваемые структурные модификации являются полиморфными. Было найдено, что в одной из модификаций 2-(фениламино)никотиновой кислоты наблюдается максимальная площадь контакта H/C, минимальные площади контактов H/H и С/С. Это свидетельствует о перпендикулярном расположении соседних невалентно связанных ароматических колец и максимальном π-стэкинге среди полиморфов рассматриваемой кислоты. Была проведена оценка π-стэкинга в каждом из полиморфов, и оказалось, что он коррелирует с температурами полиморфных переходов [4] и, соответственно, с устойчивостью структурных модификаций. В структурах 2-(3-хлоро-2-метилфениламино)никотиновой кислоты с увеличением межплоскостного угла наблюдается монотонное изменение ряда невалентных контактов. Плавность их изменения свидетельствует о значительном вкладе конформационного полиморфизма в формирование модификаций по сравнению с упаковочным полиморфизмом. В N-(3-хлоро-2-метилфенил)антраниловой и 2-(метилфениламино)никотиновой кислотах отсутствует монотонность, что указывает на наибольший вклад упаковочного полиморфизма по сравнению с конформационным. На графиках, отвечающих 2-(метилфениламино)никотиновой кислоте, можно выделить две области, переход между которыми сопровождается сильным изменением межплоскостного угла, образованием одних контактов и исчезновением других. Это указывает на переход молекулы через энергетический барьер.
Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (номер проекта 20-73-10250).
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