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Annotation 

The study of betulin and its derivatives is of great importance, since the programs of mathematical modeling 
enable a qualitative study of the relationship between structure-spectrum-properties. As a result of the theoretical search, 
it is possible to determine still non-synthesized highly-biologically active derivatives of betulin. 
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-

 
Keywords and expressions: mathematical modeling, betulin, betulon, betulon aldehyde, quantum-chemical 

calculation, nonempirical, semi-empirical, X-ray structural analysis, ChemOffice, ACD Labs, Portable Mest ReNova, 
RM1, PM6, PM7, triterpen, lupane, birch, radiation, mushrooms, virus. 
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RM1 PM6 PM7 6-31G(d,p) 
 0,018 0,011 0,012 0,011 
 1,493 1,364 1,228 0,969 
 3,771 3,249 2,894 2,771 

-(Mean absolute error- RM1:  
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Chem Office ACD Labs Portable Mest ReNova 
1 38,9 33,4 37,38 38,0 
2 27,2 27,4 27,01 27,7 
3 79 80,6 79,63 78,6 
4 38,9 41,0 36,96 39,6 
5 55,4 44,8 55,27 54,9 
6 18,4 17,5 19 18,9 
7 34,4 35,3 34,03 35,5 
8 41 36,1 41,02 41,1 
9 50,6 47,3 49,92 51,1 

10 37,2 32,1 36,28 37,9 
11 21 24,6 21,18 21,5 
12 25,3 30,6 25,27 26,6 
13 37,4 39,5 37,2 37,8 
14 42,8 52,5 42,71 42,0 
15 27,2 26,8 27,15 28,9 
16 29,3 33,9 29,25 30,1 
17 47,9 49,5 47,85 48,6 
18 48,9 42,3 48,2 45,8 
19 47,9 48,3 48,35 48,1 
20 150,7 147,8 150,5 151,1 
21 29,8 33,1 29,35 30,0 
22 34 35,0 34 33,2 
23 28 19,5 26,4 23,8 
24 15,5 19,5 24,39 23,8 
25 16,2 21,6 16,35 16,1 
26 16,2 14,2 16,37 17,5 
27 14,8 18,5 14,75 17,5 
28 60,1 63,2 60,5 67,1 
29 109,6 110,6 109,65 110,0 
30 19,2 21,7 18,23 21,3 
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Chem Office ACD Labs Portable Mest ReNova 
1 39,76 38,0 38,54 40,0 
2 34,08 34,1 34,5 36,2 
3 218,38 215,4 217,05 214,5 
4 47,52 47,4 47,31 47,3 
5 55,07 49,0 53,57 55,5 
6 19,83 16,7 19,53 20,2 
7 34,13 35,0 34,06 35,5 
8 41,02 36,1 41,02 41,1 
9 49,9 47,0 52,78 51,1 

10 37,01 31,6 38,02 38,0 
11 21,51 24,6 21,18 21,5 
12 25,36 30,6 25,27 26,6 
13 37,57 39,5 37,3 37,8 
14 42,93 52,5 42,71 42,0 
15 27,2 26,8 27,17 28,9 
16 29,88 33,9 29,37 30,1 
17 47,93 49,5 47,64 48,6 
18 48,83 42,3 48,57 45,8 
19 49,9 48,3 48,08 48,1 
20 150,55 147,8 150,41 151,1 
21 29,27 33,1 29,75 30,0 
22 33,67 35,0 34,24 33,2 
23 21,27 21,8 22,82 24,0 
24 26,79 21,8 24,82 24,0 
25 15,26 21,3 15,52 16,1 
26 16,13 14,2 16,37 17,5 
27 14,86 18,5 14,8 17,5 
28 60,67 63,2 60,4 67,1 
29 19,26 21,7 18,81 21,3 
30 109,94 110,6 109,57 110,0 

 

              

(3- -

 
 

       . 
13

 

  
 

Chem Office ACD Labs Portable Mest ReNova 
1 39,57 38,0 38,54 40,0 
2 34,08 34,1 34,5 36,2 
3 218,04 215,4 217,05 214,5 
4 47,28 47,4 47,31 47,3 
5 54,87 52,9 53,57 55,5 
6 19,55 19,3 19,53 20,2 
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7 33,55 34,9 34,06 35,5 
8 40,69 40,7 41,02 41,1 
9 49,75 52,7 52,78 51,1 

10 36,82 37,3 38,02 38,0 
11 21,2 22,9 21,18 21,5 
12 25,45 26,1 25,55 26,6 
13 38,67 45,0 38,55 39,6 
14 42,54 43,9 42,5 42,0 
15 28,73 31,6 30,05 29,0 
16 29,06 28,0 30,5 27,9 
17 59,26 59,4 57,8 59,5 
18 47,42 46,7 47,2 48,3 
19 47,86 51,3 48,65 48,4 
20 149,59 147,8 150,1 151,1 
21 29,77 27,1 29,9 30,3 
22 33,1 29,2 35,1 34,3 
23 20,97 21,8 22,82 24,0 
24 26,54 21,8 24,82 24,0 
25 15,64 21,3 15,52 16,1 
26 15,94 18,8 16,37 17,5 
27 14,12 18,5 14,45 17,5 
28 206,49 206,3 201,4 208,2 
29 18,94 21,7 19,2 21,3 
30 110,19 110,6 109,7 110,0 
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Chem Office ACD Labs Portable Mest ReNova 
1 38,73 33,4 37,38 38,0 
2 27,39 27,4 27,01 27,7 
3 78,99 80,6 79,63 78,6 
4 38,85 41,0 36,95 39,6 
5 55,31 53,7 55,27 54,9 
6 18,26 20,1 19 18,9 
7 34,33 35,2 34,03 35,5 
8 40,82 40,7 41,01 41,1 
9 50,4 53,0 49,92 51,1 

10 37,17 37,8 36,28 37,9 
11 20,74 22,9 21,18 21,5 
12 25,53 26,1 25,55 26,6 
13 38,69 45,0 38,55 39,6 
14 42,55 43,9 42,5 42,0 
15 28,8 31,6 35,05 29,0 
16 29,25 28,0 30,5 27,9 
17 59,31 59,4 57,8 59,5 
18 47,52 46,7 47,2 48,3 
19 48,06 51,3 48,65 48,4 
20 149,72 147,8 150,1 151,1 
21 29,89 27,1 29,9 30,3 
22 33,22 29,2 35,1 34,3 
23 27,97 19,5 26,4 23,8 
24 15,33 19,5 24,39 23,8 
25 15,89 21,6 16,35 16,1 
26 16,13 18,8 16,37 17,5 
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27 14,26 18,5 14,45 17,5 
28 206,67 206,3 201,4 208,2 
29 18,99 21,7 19,2 21,3 
30 110,15 110,6 109,7 110,0 
 

 

 

, 

, 
, 

 

 
 

1. 
 . -1993. - -  

2. G.B. Rocha, R.O. Freire, A.M. Simas, J.J.P. Stewart, J.Comput.Chem.-2006.Vol.27.-P. 1101-1111. 
3. James J. P. Stewart Optimization of parameters for semiempirical methods V:Modification of NDDO 

approximations and application to 70 elements. 
4. James J. P. Stewart Optimization of parameters for semiempirical methods VI: more modifications to the 

NDDO approximations and reoptimization of parameters 
5. Besler B.H., Merz K.M., Kollman P.A. Atomic Charges Derived from Semiempirical Methods//Journal 

Computer chemistry, 1990  Volume 11.- P.431-439. 
6. 

 - 2010. - 510. 
7. 

- 47 (2002). -  
8. www. cambrigesoft. com 
9. www. acdlabs. com 
10. www. mestrelab. Com 

 
 

 
 
 
 


