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Спектроскопия ядерного магнитного резонанса (ЯМР), на сегодняшний день 

является одним из ведущих методов идентификации структуры и анализа молекул 

химических соединений в растворах [1]. Спектроскопия ЯМР - это отличный инструмент 

для получения исчерпывающей информации о внутримолекулярных характеристиках 

[2]. Однако, анализ и расшифровка спектральных данных, является крайне 

времязатратной задачей для исследователя. Поэтому сокращение времени получения 

информации из спектров ЯМР является одной из актуальных задач современной 

физической и аналитической химии. 

В данной работе был предложен экспресс подход к отнесению резонансных 

сигналов одномерных ЯМР спектров для класса алкалоидов. В качестве объекта 

исследования был выбран типичный представитель данного класса – стрихнин, молекула 

которого отличается сложной, а потому интересной для изучения структурой. 

Предложенный подход основан на известном эффекте зависимости химического сдвига 

от растворителя [3,4]. Данный эффект проявляется в том, что при растворении одного и 

того же вещества в различных растворителях, величины химических сдвигов могут 

существенно меняться. Причем, явные изменения происходят в тех сигналах спектра 

ЯМР, которые относятся к группам молекул наиболее подверженным электрофильной 

атаке со стороны растворителя. При помощи программного обеспечения Spartan v.1.1.4, 

была рассчитана карта электростатического отрицательного энергетического 

потенциала молекулы исследуемого соединения, что позволило выявить области 

электрофильной атаки. Так же, для решения поставленной задачи был применен 

комплекс методов ЯМР включающий в себя, как гомо-, так и гетероядерные двумерные 

подходы, что позволило получить однозначную информацию об отнесении сигналов 1H 

и 13C [5]. 

Анализ полученных результатов позволил сформулировать суть предлагаемого 

метода, которая состоит в получении быстрого отнесения сигналов спектра 1Н ЯМР для 

алкалоидов при помощи только одномерных ЯМР спектров в различных органических 

растворителях и карты электростатического отрицательного энергетического 

потенциала, без использования двумерных подходов. Причем, время отнесения сигналов 

спектров ЯМР и обнаружение характеристических групп уменьшается с нескольких 

месяцев до нескольких дней. 
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