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УЛОГА МЕЂУМОЛЕКУЛСКИХ ИНТЕРАКЦИЈА У 
КРИСТАЛНОМ ПАКОВАЊУ 3-ИЗОПРОПИЛ И 
3-ЦИКЛОПРОПИЛ ДЕРИВАТА ФЕНИТОИНА 

 
 

Н. Тришовић a, Л. Радовановић b, Г. В. Јањић c, С. Т. Јелић d, Ј. Роганa 
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технологију и металургију, Универзитет у Београду, Његошева 12, 11000 Београд; 
d Институт за мултидисциплинарна истраживања, Универзитет у Београду, 
Кнеза Вишеслава 1, 11000 Београд, Србија 
e-mail: ntrisovic@tmf.bg.ac.rs 
 

Синтетисана су два деривата фенитоина (5,5-дифенилхидантоина) и одређене су 
њихове кристалне структуре. Урађена је квантитативна анализа кристалног 
паковања са аспекта међумолекулских интеракција и структурних мотива. 
Кристално паковање 3-изопропил-5,5-дифенилхидантоина садржи 
центросиметричне димере повезане паром N–H∙∙∙O водоничних веза који се даље 
умрежавају помоћу C–H∙∙∙O интеракција и паралелних интеракција између фенилних 
прстенова на великом растојању у ланце паралелне с-оси (слика 1). Основна 
карактеристика кристалне структуре 3-циклопропил-5,5-дифенилхидантоина jeсу 
ланци који настају преко N–H∙∙∙O водоничних веза, C–H∙∙∙O и C–H∙∙∙π интеракција 
(слика 2). Представљено истраживање даје увид у улогу међумолекулских интеракција у 
кристалном паковању проучаваних једињења, као и даље смернице за дизајнирање 
нових деривата фенитоина са побољшаним фармацеутским својствима. 

 

 
Слика 1. Центросиметрични R2

2(8) прстен 3-изопропил-5,5-дифенилхидантоина. 
 
Структурни подаци 3-изопропил-5,5-дифенилхидантоина: C18H18N2O2, 

триклиничан систем, просторна група P–1, a = 8,5357(9), b = 8,6225(8), 
c = 12,3979(9) Å, α = 104,010(7), β = 91,826(7), γ = 115,201(10) °, V = 791,54(14) Å3, 
R1 = 0,0473. 

Структурни подаци3-циклопропил-5,5-дифенилхидантоина: C18H16N2O2, 
моноклиничан систем, просторна група P21/c, a = 11,5996(5), b = 10,6459(3), 
c = 12,2992(5) Å, β = 101,977(4) °, V = 1485,74(10) Å3, R1 = 0,0403. 
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THE ROLE OF INTERMOLECULAR INTERACTIONS IN THE 
CRYSTAL PACKING OF 3-ISOPROPYL AND 3-CYCLOPROPYL 

DERIVATIVES OF PHENYTOIN 
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Two derivatives of phenytoin (5,5-diphenylhydantoin) were synthesized and their crystal 

structures were determined. The quantitative analysis of the crystal packings in terms of the 
contributing intermolecular interactions and structural motifs has been done. The crystal pack-
ing of 3-isopropyl-5,5-diphenylhydantoin contains centrosymmetric dimers linked by paired 
N–H∙∙∙O hydrogen bonds which further self-organize through pairs of C–H∙∙∙O interactions and 
a parallel interaction of two phenyl rings at a large offset into chains running along the c-axis 
(Figure 1). The principal feature of the crystal structure of 3-cyclopropyl-5,5-
diphenylhydantoin is formation of the chains by N–H∙∙∙O hydrogen bonds, C–H∙∙∙O and C–
H∙∙∙π interactions (Figure 2). The presented investigation provide not only new insight into the 
role of intermolecular interactions in the crystal packing, but also guidance for furthering 
crystal engineering to design novel hydantoin derivatives with improved pharmaceutical 
properties. 

 

 
Figure 2. Supramolecular chain of 3-cyclopropyl-5,5-diphenylhydantoin along the c-axis. 

 
Crystal data for 3-isopropyl-5,5-diphenylhydantoin: C18H18N2O2, triclinic, P–1, 

a = 8.5357(9), b = 8.6225(8), c = 12.3979(9) Å, α = 104.010(7), β = 91.826(7), 
γ = 115.201(10) °, V = 791.54(14) Å3, R1 = 0.0473. 

Crystal data for 3-cyclopropyl-5,5-diphenylhydantoin: C18H16N2O2, monoclinic, P21/c, 
a = 11.5996(5), b = 10.6459(3), c = 12.2992(5) Å, β = 101.977(4) °, V = 1485.74(10) Å3, 
R1 = 0.0403. 
 


