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из квантовых расчетов, что избавляет от проблем, связанных с неточно-

стями аппроксимированных значений критических параметров, и, возмож-

но, дает более точные значения свободной энергии сольватации, а следова-

тельно, и растворимости. 
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В современной фармацевтической индустрии синтез новых и модер-

низация имеющихся ноотропных лекарственных препаратов является од-

ной из актуальных задач. Одним из перспективных объектов в данной об-

ласти является 2-оксо-1-пирролидинацетамид (пирацетам). Пирацетам – 

препарат, широко применяющийся для улучшения обменных процессов 

мозга, повышения концентрации АТФ в мозговой ткани, стимуляции гли-

колитических процессов и др. Известно, что на проявление биологической 

активности препарата может влиять пространственная структура и кон-

формационное состояние молекул исследуемого препарата. 

На распределение конформеров биологически активных молекул 

может оказывать значительное влияние целый ряд факторов, в том числе и 
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используемая среда (растворитель). Вероятно, что использование диоксида 

углерода в состоянии сверхкритического флюида как растворителя может 

привести к значительным изменениям конформационных распределений 

молекулы пирацетама, что в перспективе позволит обнаружить пути син-

теза новых полиморфных форм данного ноотропного препарата. Ранее бы-

ло показано, что метод на основе спектроскопии ЯМР является достаточно 

полезным для определения пространственной структуры и конформацион-

ного многообразия малых биологически активных молекул. Было показа-

но, что используемый нами подход позволяет получать информацию о до-

левом распределении конформеров исследуемых молекул как на каче-

ственном [1], так и на количественном уровне [2]. Мы считаем, что приме-

нение метода, описанного в работе [3], основанного на двумерной спек-

троскопии ЯМР, будет полезным для решения вопроса долевого распреде-

ления конформеров молекулы пирацетама в диоксиде углерода при сверх-

критических параметрах состояния.  

В данной работе были проведены эксперименты по отнесению сигна-

лов ЯМР соответствующим характеристическим группам. Были получены 

спектры ядерного эффекта Оверхаузера, анализ которых позволил выявить 

особенности пространственной структуры пирацетама. 
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