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Путем объемного рентгеносгруктурного анализа определена кристаллическая струк­
тура гидробромида 7-диэтиламинопропилового эфира дифенилуксусной кислоты.

Рис. 1, табл. 1, библ, ссылок 8.Утяжеление молекулы ацетилхолина в спиртовой и кислотной ча­стях, а также потеря положительного заряда головки (что сопровож­дается изменением геометрии молекулы) приводят к падению мимети­ческой и росту литической активности соединений (1].
В зависимости от строения молекул, одни соединения обладают выраженной муг- 

каринолитнческой, вторые—никотинолнтической, а третьи—в разной степени и той и 
другой активностями одновременно. На основе экспериментальных данных по физио­
логической активности органических соединений делается предположение, что развет­
вление неполярных радикалов в кислотной части ацетилхолина приводит к усилению 
мускаринолитической активности, а линейное утяжеление—никотинолитической [2]. Это 
объясняется наличием различных гидрофобных «карта у мускариновых и никотиновых 
холинорецепторов [1,3).

Лекарственный препарат этпенал-гидрохлорид 7-диэтиламинопропилового эфира 
а-этоксидифенилуксусной кислоты [4] и его гидробромидиый аналог, структура которо­
го нами определена ранее [5], обладают смешанным литическим действием, а арпенал— 
гидрохлорид 7֊ диэтиламинопропилового эфира дифенилуксусной кислоты имеет вы­
раженную ннкотинолитическую активность [6]. Заменой этоксигруппы этпенала ато­
мом водорода получается арпенал.

Нами предлагается новая схема расположения холинорецепторов на постсинапти­
ческой мембране и новая трактовка миметической и литической активности молекул 
[7]. Систематические структурные исследования уточняют детали схемы в свете связи 
строения молекул с физиологическим действием.В данном сообщении приведены предварительные результаты рент- геноструктурного наследования гидробром идаого аналога арсенала (С.Н։)։СНСООСН8СН։СН։Н(С։Н։)։-НВг, т. пл. 119-12О0*.  При пере­кристаллизации из водного этилового спирта он дает прозрачные пла­стинчатые кристаллы моноклинной сингонии. Пространственная груп-

* Авторы признательны О. Л. Мнджояну за интерес к данной работе и предостав 
ление препарата для исследования.



192 Р. Л. Авоян, Э. Р. Аракелова, А. А. Аветисян, Э. Г. Арутюнянпа P2Jc. Параметры элементарной ячейки (методы Лауэ, качания и фотографирования обратной решетки, К Си) следующие: а = 17,26 ± ± 0,05, b = 7,43 ± 0,02, с = 17,45 ± 0.05Â, ? = 110°30' ± 20'; cU, = 1,24, = 1,280 г/см1, N = 4.Экспериментальным материалом для расшифровки структуры по­служили развертки пяти слоевых линий hOl -+- A4/, снятые на камере РГНС на неотфильтрованном медном излучении. Интенсивности пятен оценивались визуально, сравнением со стандартной шкалой почерне­ния. При пересчете интенсивностей в структурные факторы учитывались факторы Лоренца и поляризационный. Фактор поглощения не учтен (размеры кристалла 0,2X0,13X0,5 мм). Количество независимых ненуле­вых отражений равно 930. Интенсивности рефлексов разверток AOZ •+■ -+- A4Z приведены к общему масштабу с помощью слоевых линий 
hkO и ЛА1.Структура расшифрована стандартным методам тяжелого атома и уточнена последовательными приближениями рядов Фурье и методом наименьших квадратов в изотропном приближении индивидуальных тепловых параметров атомов. На данной стадии уточнения R=0,197 (В=3,0А8). Окончательные координаты и индивидуальные тепловые па­раметры атомов приведены в таблице, а длины связей и величины ва­лентных углов—на рисунке. Обращает на себя внимание постепенный рост тепловых колебаний атомов с удалением от центра тяжести моле­кулы. Геометрические параметры молекулы в общем близки к стандарт­ным значениям [8]. Структура подлежит дальнейшему уточнению.

Таблица

Атом X У Z вр А’ Атом X Y Z Bj. A’

Вт 0,43808 0,19323 0,10334 3,5 Cjo —0,0994 0,1611 0,1630 2.7
о։ 0,1889 0,0130 0,2759 4,1 Сц -0,1105 0,0108 0,1095 2.9
О, 0,2673 0,2761 0,2993 3,7 Сц -0,0441 -0,0503 0,0854 3,4
N 0,5715 0,2391 0,3996 3,4 Сц 0,0368 0,0252 0,1228 2,1
Ci 0,1300 0,2837 0,2036 2,6 Сц 0.1993 0,1705 0,2600 2.8
с, 0,1514 0,3622 0,1326 2.3 Сц 0,3415 0,1912 0,3537 3,1
Сз 0,2016 0,2661 0,0957 3,0 С։. 0,4155 0,2813 0,3387 2,9
С4 0,2119 0,3348 0,0235 3,7 Сц 0,4901 0,2010 0,4080 4,0
Cj 0,1651 . 0,4865 -0,0179 3,8 Сц 0,6462 0,2098 0,4739 4,4
С. 0,1140 0,5808 0,0182 3,7 Cjt 0,6434 0,3114 0,5500 5.3
Ст 0,1037 0,5126 0,0903 2,9 Cj» 0,5792 0,1952 0,3194 2,8
С. 0,0482 0,1762 0,1764 2.3 Сц 0,6562 0,2771 0,3067 6,0
С։ -0,0184 0,2370 0,2008 3,8
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«Ամփոփում
Ռենտգ ենաստրուկտուրային անալիզի միջոցով որոշված է դիֆենիլ- 

քացախաթթվի Հ - դիէթիըամինապր ո պիլա յին ՛է սթերի հիդրոբրոմի դի բյուրե­
ղական ստրուկտուրան) Բերված են ատ-ոմների կոորդինատները և անհատա­
կան ջերմային պարամետրերը, ինչպես և կապերի երկարությունները և վա- 
լենտական անկյունների արժեքները մոլեկուլի կատիոնային մասում։

CRYSTAL STRUCTURE OF HYDROBROMIDE 
OF f-DIETHYLAMlNOPROPYL DIPHENYLACETATE

H. L. AVOYAN, E. R. ARAKELOVA, A. H. AVETISSIAN 
and E. H. HARUTYUNiAN

Summary

Volume x-ray structure analysis .has been used for the determi­
nation of crystal structure of hydrobromide of 7-diethylamlnopropyl di­
phenylacetate.
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