Bioaktyviyju joniniy skys¢iy BMR tyrimas

NMR study of bioactive ionic liquids
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Kambario temperatiiros joniniai skysciai (Room
Temperature lonic Liquids — RTIL) yra vadinamos
organinés druskos, kuriy lydymosi temperatiira yra < 100
°C. KeiCiant jvairias anijono ir katijono posistemiy
kombinacijas galima derinti jy fizikines ir chemines
savybes. Tokiy kombinacijy yra labai daug, todél RTIL
yra vadinami ,,programuojamomis® medziagomis. Dél
mazo gary slégio yra laikomi zaliaisiais tirpikliais. Visa
tai lemia labai placias RTIL pritaikymo galimybés — nuo
maisto, chemijos pramonés iki energetikos ar kity
technologiniy taikymy. [1]. Viena i$§ jdomesniy RTIL
klasiy yra bioaktyvieji RTIL (b-RTIL). [2] B-RTIL yra
suderinami su gyvaisiais organizmais arba gali su jais
saveikauti, gali buti pritaikyti vaisty sintezéje, kaip vaisty
nesikliai  (drug delivery systems), kaip vaisty
komponentai ir kita. Taip pat net nedideli kiekiai b-RTIL
gali smarkiai padidinti netirpiy ar menkai tirpiy
medziagy tirpumg vandenyje. Daug cheminiy junginiy,
kurie yra aktyviosios vaisty medziagos, pasizymi zemu
tirpumu vandenyje, taciau tai yra biitina medicininiams
taikymams. [2] Viena 1§ tokiy medziagy yra
glibenklamidas (Gli, C23H23CIN3OsS) (1 pav.), kuri yra
aktyvioji medziaga naudojama vaistuose, skirtuose
gydyti II-tipo diabets.

Cholino Triptofanatas ([Ch][Try]) ir Cholino
Lizinatas ([Ch][Lys]) yra b-RTIL (1 pav.), kurie yra
sudaryti i§ cholino katijono ir atitinkamai i$ triptofano ir
lizino anijony.
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1 pav. Tirtosios medziagos: A — Glibenklamidas (Gli),
B — Cholino katijonas ([Ch]), C — Triptofano anijonas
([Try]), D — Lizinato anijonas ([Lys]).

Sie b-RTIL sudarytas i§ tik bioaktyviy sudedamuyjy daliy
— cholinas yra lasteliy membranos komponentas ir
dalyvauja gyvyjy orgnanizmy metabolizmo procesuose.
Triptofanas ir lizinas yra amino rigstys, svarbios baltymy

biosintezéje. Norint tokias b-RTIL savybes panaudoti
medicininiam taikymui, svarbu suprasti ten vykstanéius
procesus molekuliniame lygmenyje. Vienas i$
eksperimentiniy metody tai padaryti yra Branduoliy
Magnetinio Rezonanso (BMR) spektroskopija.

Taikant 'H, '*C 1D ir 2D aukstosios skyros BMR
metodus buvo atliktas spektrinis priskyrimas tirtiesiems
b-RTIL. 'H BMR parametry kitimas buvo jvertintas
pla¢iame koncentracijy intervale (y;, = 1 - 1076 ir yp;, =
1 molinés dalies, mol. d.) [Ch][Lys] ir [Ch][Try]
vandeniniuose tirpaluose. Nustatyta, kad cholino
katijono protony cheminio poslinkio vertés [Ch][Lys]
tirpale pasiekia sotj ties y;, =2-:10"* mol. d., o
[Ch][Try] tirpale ties yy, = 2,5 - 10~* mol. d. Triptofano
anijono protony cheminis poslinkis nekinta Zemesnése
nei y;, = 5-107% mol. d. koncentracijose. Tuo tarpu
lizinato anijono cheminio poslinkio vertés nepasiekia
jsisotinimo tirtosiose koncentracijose. Buvo registruotas
cholino katijono protony cheminio poslinkio vertés
minimumas ties yj;, = 0,1 mol.d. (2 pav.).
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2 pav. Cholino katijono CH»-N— protono cheminio
poslinkio  kitimas [Ch][Try/Lys] vandeniniame
misinyje.

Galiausiai buvo jvertintas Gli tirpumas [Ch][Lys] ir
[Ch][Trp] vandeniniuose tirpaluose — nustatyta, kad abu
b-RTIL padidina Gli tirpumg vandenyje.
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