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Сокристаллы – твердые кристаллические однофазные материалы, состоящие из двух или более различных соединений, образующих стандартную кристаллическую структуру, и обладающие совокупными свойствами. Сокристаллизация широко применяется в фармацевтических исследованиях для улучшения функциональных характеристик лекарственных соединений и представляется перспективным методом создания энергонасыщенных материалов с контролируемыми свойствами (высокая энергетическая эффективность и термостабильность, низкая чувствительность к механическим воздействиям). В настоящее время существует несколько основных способов получения сокристаллов, в числе которых кристаллизация из раствора или суспензии, твердофазная кристаллизация и механическое измельчение смеси компонентов. Однако, эти методы зачастую не позволяют получать сокристаллы высокого качества за счет остатков растворителя и наличия побочных продуктов или неприменимы в случае энергетических материалов, чувствительных к механическим воздействиям. Вследствие этого необходим экологичный метод создания сокристаллов, применимый к энергетическим материалам и позволяющий получать кристаллы высокого качества. Таким методом является сублимация (ресублимация), заключающаяся в получении сокристаллов в расплаве исходных веществ и последующей возгонкой кристаллизованных продуктов.
Целью данного исследования является отработка метода получения сокристаллов на основе энергоемких соединений с помощью сублимации. В качестве материалов были выбраны тринитротолуол (тротил, TNT) – малочувствительное энергоемкое соединение, и 4-аминобензойная кислота (PABA), также известная как витамин B10. Согласно литературе, данные вещества образуют сокристаллы с мольным соотношением исходных веществ 1:1 и 2:1 и температурами плавления 117.6 и 175.2°C соответственно [K.B. Landenberger, A.J. Matzger. Cryst. Growth Des. 2010, 10, 5341-5347].
В ходе работы была собрана и откалибрована лабораторная экспериментальная установка и подобраны оптимальные условия эксперимента, в том числе температура и время выдержки, массовое соотношение исходных веществ. Далее при помощи ресублимации смеси TNT и PABA в массовом соотношении 1/1 и 2/1 были получены кристаллические продукты, которые затем были исследованы с помощью дифференциальной сканирующей калориметрии (ДСК) и рентгенофазового анализа (РФА). По результатам ДСК и РФА подтверждено образование сокристалла TNT/PABA с мольным соотношением исходных веществ 1:1. Кроме того, в обоих случаях (при соотношении веществ 1/1 и 2/1) на кривых ДСК наблюдался пик плавления вещества при ~ 100°С, не соответствующий как исходным компонентам, так и литературным данным для сокристаллов TNT/PABA. В продолжение работы планируется получение достаточного количества этого продукта для установления его структуры с помощью РФА. Кроме того, планируется модификация экспериментальной установки с добавлением второй зоны нагрева для увеличения выхода и получения более чистого продукта, а также апробация метода на сокристаллах на основе энергетических и лекарственных соединений.
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