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МЕТОДОЛОГИЧЕСКИЕ ОСОБЕННОСТИ СПЕКТРОСКОПИИ ЯМР В 

ИССЛЕДОВАНИЕ КОНФОРМАЦИОННОГО РАВНОВЕСИЙ МАЛЫХ 

МОЛЕКУЛ ПРИ СВЕРХКРИТИЧЕСКИХ ПАРАМЕТРАХ СОСТОЯНИЯ. 
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Получение количественной информации о конформационном распределении 

малых биологически активных молекул лекарственных препаратов в скСО2 

является актуальной задачей с точки зрения не только прогнозирования  

биодоступности но и мониторинга процессов нуклеации полиморфных форм [1, 

2]. В данной работе было обсуждено проведение эксперимента ЯМР  при 

сверхкритических параметрах состояния. А также, была разработана новая 

конструкция ячейки, позволившая устранить значительную неоднородность 

поля, и, как следствие, увеличить чувствительность эксперимента при 

сверхкритических параметрах состояния. Кроме того, было показано 

качественное совпадение популяций конформеров, рассчитанных из МД 

моделирования и ЯМР эксперимента. 

Работа выполнена за счет средств субсидии, выделенной в рамках 

государственной поддержки Казанского (Приволжского) федерального 

университета в целях повышения его конкурентоспособности среди ведущих 

мировых научно образовательных центров, а также при финансовой поддержки 

фондов РФФИ (проекты No 16-53-150007 и 17-03-00459) и гранта президента 

РФ по поддержке молодых ученых (МК-9048.2016.3). 
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