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 Veliki broj jedinjenja sadže atome halogena kao konstituent. Halogeni elementi 

poseduju anizotropnu raspodelu naelektrisanja sa negativno naelektrisanim regionom, ali i 

regionom sa pozitivnim naelektrisanjem koji se pruža duž C-X veze (σ-hol) [1]. Pokazano je 

da se sa povećanjem poluprečnik halogena povećava i pozitivno naelektrisanje σ-hola, a da 

veličina ovog hola zavisi od elektronegativnosti atoma vezanog za halogen. Atomi fluora se 

ponašaju drugačije od ostalih halogena jer karakter C-F veze zavisi od lokalnog okruženja 

atoma fluora [2], koje može biti odgovarno za tip i prirodu interakcija atoma fluora. U 

Proteinskoj banci podataka, fluorovi atomi pokazali su tendenciju da se nađu u blizini 

hidrofobnih bočnih aminokiselinskih ostataka ili u blizini karbonilne grupe [3]. 

 Interakcije atoma fluora su ispitane analizom podataka dobijenih iz kristalnih 

struktura, arhiviranih u Kembričkoj bazi strukturnih podataka. Statistička analiza ovih 

podataka pokazala je da su najzastupljenije strukture u kojima fluorovi atomi grade vodonične 

veze. Među njima, CH/F interakcije su brojnije (68707 interakcija) od klasičnih vodoničnih 

veza (4703 NH/F i 2882 OH/F interakcija). Iznenađujući je podatak da su XF/F i XF/O 

interakcije takođe jako zastupljene u kristalnim strukturama (Slika). Međutim, najzastupljeniji 

tip interakcija atoma fluora u Kembričkoj bazi strukturnih podataka su interakcije između dva 

atoma fluora (150993 XF/F interakcija) 

 Rezultati kvantno-hemijskih proračuna pokazali su da se najstabilnija XF/F 

interakcija javlja između dva CH3F molekula, sa energijom veze od -1,45 kcal/mol. Ove 

interakcije su značajno slabije od klasičnih vodoničnih veza. Velika zastupljenost XF/F 

interakcija u kristalnim strukturama može se objasniti težnjom fluorovog atoma da formira tri 

ili više simultane interakcije sa vrstama iz okruženja. 

 

 
 

[1] P. Politzer, J. Murray, T. Clark, Phys. Chem. Chem. Phys. 15 (2013) 11178-11189. 

[2] A. Vulpetti, U. Hommel, G. Landrum, R. Lewis, C. Dalvit, J. Am. Chem. Soc. 131 (2009) 

12949-12959. 

[3] M. Zurcher, F. Diederich, J. Org. Chem. 73 (2008) 4345–4361.    
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 Large number of compounds has halogens incorporated in their structure. Halogens 

have an anisotropic charge distribution with a region of negative charge and a region of 

positive charge along the C-X bond (σ-hole) [1]. Larger halogens form more positive σ-hole, 

while the size of the σ-hole is affected by the electronegativity of the atoms bonded to halogen 

atom. Fluorine behaves different from other halogens, because the character to the C-F bond 

depends on the local environment of the fluorine [2], which might be relevant for the type and 

nature of molecular interactions of fluorine atoms. In Protein Data Bank, the fluorine atoms are 

found preferentially in close contact with hydrophobic side-chains and in close to carbonyl 

group [3]. 

 The interactions of fluorine atoms were studied by analyzing data from the crystal 

structures of small molecules, archived in the Cambridge Structural Database (CSD). 

Statistical analysis showed that the most abundant are structures in which F atoms build 

hydrogen bonds. Among them the CH/F interactions are more frequent (68707 interactions) 

than classical hydrogen bonds (4703 NH/F and 2882 OH/F interactions). Surprisingly, the 

XF/F and XF/O interactions were shown to be abundant in the crystal structures (Figure). 

However, the most common interactions of fluorine atom in the CSD are interactions between 

two fluorine atoms (150993 XF/F interactions). 

 The results of quantum-chemical calculations showed that the most stable XF/F 

interaction occurs between two CH3F molecules with energy of -1.45 kcal/mol. These 

interactions are significantly weaker than classical hydrogen bonds. The large abundance 

of XF/F interactions in crystal structures can be explained by tendency of fluorine atoms 

to form three or more simultaneous interactions with species from the environment. 
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