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Один из принципиально важных параметров структуры кристалла - энергию межмолекулярных взаимодействий - напрямую из данных рентгенодифракционного эксперимента (X-ray diffraction, XRD) получить невозможно. Но методы XRD позволяют восстанавливать из экспериментальных данных псевдостатическую функцию электронной плотности (ЭП) [1,2]. Классическим методом оценки энергии образования ассоциата в квантовой химии является расчет его энергии за вычетом энергии составляющих его изолированных молекул (разностный подход, РП): 
Eint = E(А-А) - 2E(А) (Eint – interaction energy).
В эксперименте РП кажется неосуществимым из-за невозможности «вычленения» изолированной молекулы из экспериментальных данных. Однако нами была предложена принципиально новая методика оценки энергии межмолекулярных взаимодействий по данным эксперимента XRD методом РП. Она включает:
1)получение псевдостатической функции распределения ЭП в аналитическом виде в рамках мультипольной модели Хансена-Коппенса[3];

2)топологический анализ ЭП в рамках теории Р.Бейдера «Атомы в молекулах»[4] с целью выявления всех связывающих взаимодействий и получения атомных бассейнов;

3)интегрирование плотности энергии электронов кристалла по атомным бассейнам;

4)моделирование ЭП псевдоизолированной молекулы и интегрирование плотности энергии электронов такой молекулы (по тем же атомным бассейнам);

5)нахождение разности интегралов между кристаллом и псевдоизолированной молекулой.

Предложенная методика была апробирована на молекулярных кристаллах ряда органических соединений. Полученные по указанной методике значения Eint сопоставлены с её оценками из экспериментальной энтальпии сублимации и из расчётов методами Гавезотти[5] и Эспинозы[6]. В разных случаях сходимость бывала как хорошей, так и довольно слабой.
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