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ИССЛЕДОВАНИЕ МЕХАНИЗМОВ ОБРАЗОВАНИЯ МОЛЕКУЛЯРНЫХ 
КОМПЛЕКСОВ БИОЛОГИЧЕСКИ АКТИВНЫХ ВЕЩЕСТВ  

МЕТОДАМИ ПРОИЗВОДНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ 
Черепанов И.С., Шилова М.В., Егорова А.И., Тарасова Д.А. 

Удмуртский государственный университет 
Кафедра Фундаментальной и прикладной химии 

Черепанов И.С., Шилова М.В., Егорова А.И., Тарасова Д.А. ИССЛЕДОВАНИЕ МЕХАНИЗМОВ ОБРАЗОВАНИЯ МОЛЕКУЛЯРНЫХ 
КОМПЛЕКСОВ БИОЛОГИЧЕСКИ АКТИВНЫХ ВЕЩЕСТВ МЕТОДАМИ ПРОИЗВОДНОЙ СПЕКТРОСКОПИИ 

Актуальность. Молекулярное комплексообразование в настоящее время рассматри-
вается как основной вид взаимодействия веществ в различных по составу композитах, в ча-
стности поликомпонентных донорно-акцепторных биологически активных комплексах, та-
ких как полифенол-липидных, а также физических полимерных гидрогелях и ряде других 
систем. Исследование межмолекулярных взаимодействий традиционно выполняется с целью 
оценки структурных параметров и возможности применения комплексов в качестве потенци-
альных лекарственных средств. Одной из основных проблем структурных исследований 
межмолекулярных контактов в сложных системах является перекрывание полос поглощения 
при совместном присутствии близких по природе веществ, смещение максимумов и измене-
ние интенсивности полос поглощения вследствие взаимного влияния компонентов, а также 
неоднородность образцов, вызывающая варьирование интенсивности. Одним из перспектив-
ных вариантов решения описанной проблемы может быть качественный и количественный 
анализ производных ИК-спектров [1] продуктов молекулярного комплексообразования био-
логически активных веществ в поликомпонентных природных и синтетических системах. 
Данный подход, существенно улучшая разрешение спектрального профиля, позволяет выде-
лять изолированные сигналы с последующей оценкой их положения и относительной интен-
сивности, что дает возможность подтвердить участие и сравнить активность отдельных ре-
акционных центров взаимодействующих молекул в молекулярном комплексообразовании.   

Цель исследования - изучение механизмов взаимодействия биологически активных 
веществ (углеводов, аминокислот, биополимеров) и детализация структурообразования в ус-
ловиях формирования молекулярных комплексов в природных и синтетических многоком-
понентных системах с применением методов производной ИК-спектроскопии. 

Материалы и методы исследования. В качестве объектов исследования использова-
ны конденсированные продукты взаимодействия L-арабиноза–L-аспарагин в условиях реак-
ции Майяра (90°С), выделенные из реакционных систем в различных средах: H2O, H2O-EtOH 
(1:1) и EtOH. ИК-спектры (ИК-Фурье спектрометр ФСМ-2201, спектральный интервал 900-
4000 см-1, разрешение 2 см-1 при 60 сканах) регистрировали для образцов в форме KBr-
дисков (1:200) и пленок после удаления растворителя на CaF2-подложках постоянной рабо-
чей площади поверхности, вторые производные спектральных полос получены в результате 
численного дифференцирования в окнах до 15 точек в программном пакете FSpec 4.2.0.9 с 
последующим сглаживанием полиномом 4 порядка.    

Результаты исследования. В исследуемой системе изучали образование молекуляр-
ных комплексов при взаимодействии L-арабинозы с L-аспарагином в различных средах, мо-
делирующем протекание реакции Майяра. Было показано, что в водной среде динамика ре-
акции определяется формированием и последующей трансформацией молекулярного ком-
плекса 1, тогда как этанольные среды способствуют непосредственному образованию осно-
вания Шиффа 2:    

Биотехнология и биомедицинская инженерия | 2025 

166 

На рисунках 1 и 2 приведены ИК-спектр конденсированной фазы, выделенной из эта-
нольной среды, и вторая производная спектрального интервала, включающего полосу ва-
лентных колебаний С=N-фрагментов [1]. 

Рисунок 1. ИК-спектр поглощения продукта конденсации L-арабинозы с L-аспарагином в 
этанольной среде (1667 см-1 – νC=N; 1388 см-1 – νС-N=C) 

Рисунок 2. Графическая обработка контура второй производной спектральной ИК-полосы 
поглощения 1667 см-1  

Дополнительно на рисунке 2 показаны варианты количественной оценки интенсивно-
сти сигналов (peak method) в спектрах вторых производных по величинам отрезков А, В или 
С; статистическая обработка данных показывает наилучшую воспроизводимость результатов 
в первом случае. Соотношения вычисленных интенсивностей были использованы для срав-
нительного описания кинетики поздних стадий реакции Майяра в средах различной поляр-
ности. 

Аналогичный подход в настоящее время развивается нами в приложении к анализу 
ИК-спектров твердых фаз водно-этанольных экстрактов растений Мяты длиннолистной 
(Mentha longifolia L.) и Золотарника канадского (Solidago canadensis L.), а также поликомпо-
нентных гидрогелей на основе поливинилового спирта как платформы для последующей 
иммобилизации. 

В первом случае актуальным представляется изучение молекулярного взаимодействия 
флавоноидов с другими компонентами растительного сырья. Молекулы флавоноидов распо-
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лагают значительным числом гидроксильных групп, определяющих полярность, присутствие 
в их молекулах полярного углеводного фрагмента с гидроксильными группами обеспечивает 
флавоноидам высокие гидрофильные свойства и хорошую растворимость в воде и водных 
растворах [2]. Повышение гидрофобности является одним из необходимых условий проявле-
ния фармакологической активности флавоноидов, что характерно для некоторых полифено-
лов в несвязанном состоянии, в связи с чем нами изучается их молекулярное комплексообра-
зование с биополимерами растений в экстрактах, для чего по описанному выше алгоритму 
выполняется анализ вторых производных спектральных полос 1495 (νС=С) и 1170 (νС-О) см-1, 
характерных для не входящих в состав комплексов молекул флавоноидов. 

Для полимерных гидрогелей одним из важнейших структурных параметров является 
состояние воды: свободная, полу-связанная, внутрипоровая и связанная вода в составе гид-
рогелей имеет различное положение полос δНОН в интервале 1645-1630(±5) см-1. Смещения 
1643→1637 см-1 свидетельствуют оформировании системы межмолекулярных Н-
взаимодействий связанной воды в структуре гидрогелей, высокочастотные сдвиги описаны 
при образовании криопленок. Двойное дифференцирование и последующий анализ 
указанной выше спектральной области позволяет детализировать структурное состояние 
воды, а также количественно оценить соотношение ее типов в гидрогелях. 

Выводы. Приложение метода производных ИК-спектральных интервалов к исследо-
ванию молекулярного структурообразования в природных и синтетических биологически 
активных системах позволяет детализировать особенности их строения и кинетики формиро-
вания в средах переменной полярности.   
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