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В настоящее время остаются не до конца изученными факторы, регулирующие рост и твердофазные превращения органических кристаллов. Это в значительной степени связано со сложностью молекулярных кристаллов, в которых молекулы связываются в регулярные структуры тонкими межмолекулярными взаимодействиями. Более половины известных веществ имеют плохую растворимость и, соответственно, низкую биодоступность. Существует несколько способов изменить растворимость и биодоступность лекарственного вещества, в частности: образование солей, сокристаллов, комплексов или изменение самой молекулы. Одни и те же вещества могут образовывать различные кристаллические структуры, это свойство называется полиморфизмом. Существует способ повышения растворимости соединения и без изменения молекулы – путем контроля полиморфизма. Из литературы известно, что различие кристаллических форм (полиморфные модификации, сокристаллы, гидраты и сольваты) может оказывать значительное влияние на свойства соединения в твердом состоянии, такие как растворимость, реакционная способность, стабильность, сжимаемость и другие [1-3]. Поэтому понимание и оценка исследуемой кристаллической формы является основным этапом при разработке новых кристаллических материалов.
Объектом исследования является бетулин (3β,28-дигидрокси-20(29)-лупен) – пентациклический тритерпеновый спирт люпанового типа, который может быть получен из коры березы сублимацией или экстракцией в органический растворитель. Обладает выраженной биологической активностью как противовирусное, противовоспалительное, противоопухолевое средство, в связи с чем широко исследуется в последнее время. В настоящий момент физико-химические свойства бетулина недостаточно изучены. В литературе отсутствует информация о его кристаллической структуре, а структуры сольватоморфов описаны исключительно кристаллографически.

Целью данной работы является исследование молекулярной и кристаллической структуры бетулина и его соединений расчетными методами, систематизация ранее полученных данных о сольватоморфах и их интерпретация с точки зрения энергий взаимодействия.
В работе был произведен расчет оптимизированной структуры молекулы бетулина в вакууме, построены энергетические профили. Рассчитаны энергии отдельных связей и кристаллических решеток известных структур бетулина. Выполнен кристаллоструктурный анализ с использованием энергетических характеристик. На основании проведенных работ проанализированы данные о природе образования существующих форм, а также предложены классы органических веществ для получения новых форм, в том числе со-кристаллов.
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