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Янтарная кислота имеет много применений в фармацевтической промышленности –
например, она является исходным материалом для активных фармацевтических ингреди-
ентов (API), в качестве добавки в составе, моноэтиловый эфир янтарной кислоты исполь-
зовали в качестве инсулинотропного агента и соединение также используется в качестве
сшивающего агента в полимерах, контролирующих лекарственное средство. В медицине
янтарная кислота часто входит в состав некоторых лекарственных средств.

В ходе вычислений были рассчитаны структуры и ИК спектры различных вариантов
янтарной кислоты. За счёт анализа разностей энергий конформеров были найдены опти-
мальные варианты структур янтарной кислоты, как для единичной молекулы, так и для
димера янтарной кислоты.

Все процедуры молекулярного моделирования были проведены с использованием
программного комплекса Gaussian 09. Для расчетов использовался функционал B3LYP
и базисный набор 6-31G.

В ходе исследования были рассмотрены различные варианты структур янтарной кис-
лоты, в результате чего за счёт анализа разности энергий были найдены варианты кон-
формеров, как для одной молекулы, так и для димера янтарной кислоты. Из всех рассмот-
ренных вариантов конформеров единичной молекулы янтарной кислоты оптимальными
оказались 3 варианта. Для димера янтарной кислоты - 4 варианта конформеров. Полу-
ченные результаты могут быть использованы при создании полиморфных модификаций
янтарной кислоты.
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