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Zamena vodonikovog atoma atomom fluora ima značajne elektronske posledice i može

dramatično da promeni osobine i supramolekulski profil jedinjenja [1]. 
Statistička analiza kristalnih struktura iz Kembričke baze strukturnih podataka pokazuje da su 

najbrojnije one strukture kod kojih je ugljenikov atom vezan za interagujući atom fluora. One u 
kojima je fluor vezan za aromatičnu grupu su malo manje zastupljene. Distribucija geometrijskih 
parametara (Slika 1) ukazuje na nedostatak jasne tendencije prema nekim određenim vrednostima
parametra d. Opaža se da aromatične grupe imaju malo izraženiju tendenciju ka kraćim d rastojan-
jima (Slika 1) u poređenju sa kontaktima sa alkil grupama (maksimumi d rastojanja su u opsegu od 
3,1 Å do 3,3 Å). U oba slučaja, strukture sa trans orijentacijom (torzioni ugao T je u opsegu od 
160o do 180o) su učestalije u odnosu na strukture sa cis orijentacijom (0<T<20°). Brojne su i  
strukture sa uvijenom geometrijom (20<T<160°). 

Efekat koordinovanja je praćen na uobičajenim C-H/F i F/F interakcijama u kristalnim 
strukturama fluoro-jedinjenja. Ne postoji značajna promena u elektrostatičkom potencijalu F
atoma izazvana koordinovanjem atomatičnih fluorida a to rezultuje malim promenama u jačini C-
H/F i F/F interakcija i primetnim jačanjem onih interakcija koje uključuju π-sisteme ((F/π i C−H/ 
π interakcije). 

 
 
1 K. Gak Simić, I. Đorđević, A. Lazić, L. Radovanović, M. Petković-Benazzouz, J. Rogan, N.
Trišović, G. Janjić, CrystEngComm, 23 (2021) 2606-2622.
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The replacement of hydrogen atom by fluorine has significant electronic consequences and can 

dramatically change the properties and supramolecular profil of compounds [1]. 
Statistical analysis of crystal structures obtained from Cambridge Structural Database (CSD) 

showed that the most numerous are structures in which carbon atom is bound to interacting fluo-
rine atom. The structures in which fluorine is bound to aromatic group are slightly less represent-
ed. The distribution of geometrical parameters (Figure 1) shows that there is no clear tendency 
toward some certain values of d distance, however, the aromatic groups have a slightly pro-
nounced tendency toward the shorter d distances (Figure 1) in comparison to contacts with the 
alkyl groups (maximum is in the range from 3.1 to 3.3 Å). In both cases, structures with trans 
orientation (torsional angle T is in range from 160 to 180°) are more frequent than structures with 
cis orientation (0<T<20°). The structures with twisted geometry (20<T<160°) are also very nu-
merous.  

The effect of coordination have been considered through the most common C-H/F and F/F 
interactions of fluoro compounds in the crystal structures. There is no a significant change in the 
electrostatic potential of the F atoms due to coordination of aromatic fluorides, resulting in slight 
changes in the strengths of the C−H/F and F/F interactions, and in noticeable enhancement of 
interactions involving the π-system (F/π and C−H/ π interactions). 

 
1 K. Gak Simić, I. Đorđević, A. Lazić, L. Radovanović, M. Petković-Benazzouz,  J. Rogan, N. 
Trišović, G. Janjić, CrystEngComm, 23 (2021) 2606-2622. 

 
 


