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Сполуки зі спіновим переходом (СП) викликають значний науковий інтерес завдяки потенційному застосуванні у спінтроніці через можливість керування і зчитування спінових станів [1], а також у сенсорних системах завдяки чутливості до зовнішніх чинників (світла, температури або тиску) та відповідного проявлення фото-, термо- або п'єзохромних ефектів [2]. Однак, реалізація повного потенціалу СП-сполук ускладнена через значну різноманітність міжмолекулярних взаємодій, що обмежує прогнозування параметрів СП.  Нагальними залишаються систематичні дослідження залежності типу молекулярна будова – кристалічна структура – властивість для поглиблення розуміння явища СП та оцінки перспектив його застосування.
В контексті пошуку нових сполук з гістерезисом СП [3] проведено синтез ліганду 2-(3-(бензофуран-6-іл)-1Н-1,2,4-тріазол-5-іл)-6-(1Н-піразол-1-іл)піридину (= L), будову якого підтверджено даними ЯМР-, ІЧ-спектроскопій та РХ-МС. На його основі синтезовано та виділено у кристалічному стані псевдооктаедричну координаційну сполуку [FeII(L)2]·2MeOH, схематична будова якої наведена на Рис. 1а. За результатами рентгеноструктурного аналізу (РСтА) встановлено, що геометрична будова комплексної молекули характеризується конусоподібною формою, зумовленої просторовим розташуванням донорних гетероциклів та жорстких планарних бензофуранових замісників. Сусідні молекули утворюють слабкі водневі зв’язки типу C–H···π, які призводять до одновимірного укладання молекул у супрамолекулярні ланцюги. Суміжні ланцюги асоційовані у двовимірні шари за рахунок додаткових слабких міжмолекулярних контактів C–H···N/C. Порожнини між шарами зайняті сольватними молекулами метанолу, які додатково стабілізують кристалічну ґратку за рахунок системи слабких та сильних міжмолекулярних зв'язків.
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Рисунок 1. Молекулярна будова комплексу [FeII(L)2]·2MeOH (a), поверхня Гіршфельда (b) та розподіл електростатичного потенціалу (c).
За допомогою поверхні Гіршфельда (Рис. 1b) оцінено відносні внески міжмолекулярних  контактів, а на основі квантово-хімічних розрахунків визначено розподіл та локалізацію заряду негативно зарядженого ліганду (Рис. 1c). Аналіз енергії взаємодії в кристалічній упаковці методом енергетичних каркасів вказує на стабілізуючі взаємодії в межах супрамолекулярних ланцюгів і шарів, при цьому міжшарові взаємодії характеризуються слабкими стабілізуючими і дестабілізуючими взаємодіями. 
Згідно РСтА середня відстань <FeII–N> становить 1,957 Å, що вказує на низькоспіновий стані іону заліза (НС, S = 0) з електронною конфігурацією t2g6eg0, де шість d-електронів спарені і перебувають на нижчих за енергією t2g​-орбіталях. При підвищенні температури і десольватації комплекс переходить у високоспіновий стан (ВС, S = 2) з електронною конфігурацією t2g​4eg2 з чотирма неспареними електронами. Ця зміна електронної будови безпосередньо випливає зі зміни забарвлення комплексу. У порошкоподібному стані спостерігається відтворюваний різкий термохромізм при нагріванні зі зміною кольору з коричневого, характерного для НС стану, на яскраво-жовтий, що відповідає ВС стану.
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