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MELDONIJA UN y-BUTIROBETAINA HIDROHLORIDU MOLEKULARA
UN KRISTALISKA UZBUVE

Meldonija dihidrats ir farmaceitisks lidzeklis, ko izmanto dazadu sirds un asinsvadu
slimibu un citu patalogiju arstéSana. Ta iedarbibas mehanisms ietver fermenta y-butirobetaina
(GBB) hidroksilazes inhibéSanu, kas mazina karnitina biosintézi, tad€jadi nover§ Stnu
membranu bojajumus.

Meldonijs un GBB ir arkartigi hidroskopiski, hidroskopiskums apgriitina razoSanas
procesu un uzglabaSanu. Darba uzdevums ir iegiit nehidroskopiskus meldonija un GBB
savienojumus, pieradit un pétit to molekularo un kristalisko uzbtivi ar rentgenstruktiiranalizi
un noteikt fizikali-ktmiskas 1IpaSibas (kristagrafiskie dati ir apkopoti tabula, struktiiras
redzamas attgla).

Tabula
Meldonija un GBB hidrohloridu kristalografiskie un fizikali kimiskie dati
Meldonija HCI GBB HC1
Formula C6H15N202 -Cl C7H16NO2 -Cl
Singonija, telpiska grupa | Monoklina, P2,/c Monoklina, P2,/c
a,b,c, A 10.5280 (5) 7.0653 (3)
12.6690 (5) 5.4593 (2)
11.3422 (5) 24.8633 (12)
B, ° 140.847 (2) 94.828 (2)
V. A 955.18 (7) 955.61 (7)
Z 4 4
D., Mgm™ 1.263 1.263
Pakojuma indekss, % 67.7 69.5
Thus, K 448 493
R[F* > 26(F")], % 3.9 55
CCDC Nr. 874911 874910
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Att. Meldonija (pa kreisi) un GBB hidrohlorida (pa labi) kristaliska struktiira.

Meldonija hidrohlorida kristalisko struktiiru stabilizé 2 starpmolekularas idenraza saites
N-H:--Cl un O-H---Cl, kas veido bezgaligu molekulu k&di, bet GBB — tikai 1, tacu stipra,
starpmolekulara O—H---Cl saite, kas veido dime&rus. )

Meldonija molekulas vienkaras saites N1-N2 garums ir 1.468 (2) A, kas parsniedz
standarta vértibu 1.452 A. Molekulu konformaciju raksturojosais torsijas lenkis C1C2C3N2
meldonija HCl un C1C2C3C4 GBB HCI attiecigi ir 64.3 un 170.7°. Otrs molekulu
konformaciju raksturojosais torsijas lenkis C2C3N2N1 meldonija HCI un C2C3C4N1 GBB
HCl attiecigi ir 177.2 un 168.6°.
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