Кристаллизация и структурные исследования новых сольватов Грамицидина С (Gramicidin S)
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Грамицидин С является антибиотиком [1], широко используемым в качестве местного антибактериального средства при лечении инфекционно-воспалительных заболеваний полости рта и горла [2]. Это циклический олигопептид, состоящий из 10 аминокислотных остатков, имеющий брутто-формулу C60H92N12O10 [3]. Из литературных данных и записей кембриджского банка структурных данных известны параметры ячеек более 20 твёрдых форм грамицидина С (сольваты, гидраты, соли с различными противоионами), однако структура описана только для четырёх из них. Различные сольваты и соли Грамицидина С отличаются друг от друга структурой, следовательно, и свойствами. Существующая твердая форма грамицидина плохо растворима в воде, что ограничивает лекарственные формы, в которых она может использоваться. Получение новых твердых форм грамицидина С открывает путь для создания новых лекарственных форм этого соединения
В ходе работы из водно-этанольных растворов были подобраны условия для выращивания монокристаллов сольвата Грамицидина С. На лабораторном дифрактометре «Xcalibur Gemini R Ultra» (НОЦ «МДЭБТ» ФЕН НГУ) были определены параметры элементарной ячейки, однако массив данных, полученный на дифрактометре, не позволял решить кристаллическую структуру методом рентгеноструктурного анализа (РСА). Для сбора данных РСА, пригодных для решения структуры, монокристаллы сольвата Грамицидина С были отправлены в НИЦ "Курчатовский институт" на источник синхротронного излучения (станция «Белок»). В результате нескольких экспериментов были выявлены кристаллы, соответствующие двум разным сольватам Грамицидина С с параметрами элементарных ячеек: моноклинная (a=20.106(1), b=37.579(1), c=20.965(1), β=114,002(3)) и ромбическая (a=18.96(2), b=48.92(3), c=102.55(6)). Затем, кристаллические структуры полученных сольватов были решены методом молекулярного замещения.
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