Применимость концепции супрамолекулярного синтона для прогнозирования строения смешанных кристаллов, содержащих молекулы с двумя ОН-группами. 
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      Концепция супрамолекулярного синтона [1] играет ключевую роль при прогнозировании строения смешанных кристаллов, широко применяемых в фарминдустрии. В отличие от сокристаллов и солей, строение гидратов и сольватов обычно очень трудно предсказать [2]. Это может быть обусловлено наличием двух эквивалентных ОН-групп у воды или Н2О2. 
      На примере кристалла Н2О2–мочевина нами была показана ограниченная применимость концепции супрамолекулярного синтона для прогнозирования строения сольватов. Это вызвано отсутствием так называемых первичных взаимодействий [3], то есть связей O-H…O в димере Н2О2–мочевина. Искомые связи существуют в супрамолекулярных тримерах [4], то есть комплексах Н2О2–2(мочевина) и 2(Н2О2)–мочевина. 
      В работе [5] был развит подход, позволяющий получить структуру супрамолекулярного тримера. Он включает в себя три шага. (1) Выявление структурных мотивов, характерных для двухкомпонентных кристаллов, образованных молекулами Н2О2 и мочевины, посредством проведения анализа Кембриджской базы структурных данных. (2) Установление иерархии нековалентных взаимодействий в кристаллах посредством проведения расчетов методоми ТФП с периодическими граничными условиями и последующим анализом Бейдера электронной плотности. (3) Расчет структуры и относительной стабильности супрамолекулярных тримеров в растворе методами ТФП в приближении поляризуемого континуума. 
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