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Вибрационная спектроскопия часто используется для исследования биофизических систем, поскольку
она предоставляет подробнуюинформациюо локальной структурематериала. Большинство исследований
проводятся с помощьюинфракраснойили рамановской спектроскопии. Комплиментарнымметодом
является спектроскопия неупругого рассеяния нейтронов (INS) [1]. Как спектроскопический метод,
INS дает уникальную возможность обеспечения изотопной чувствительности, поскольку является
гораздо более сильным рассеивающим центром, чем все другие атомы, включая дейтерий. Кроме
того, рассеяние нейтронов не имеет правил отбора, кроме тех, которые возникают из-за изменения
длин ядерного рассеяния. Комбинация инфракрасной, рамановскойинеупругойнейтронной спектроскопии
(INS) используется для получения полных колебательных спектров [2].
Методыкомпьютерной химии активноприменяются в колебательной спектроскопии, как для лучшей
интерпретации экспериментальных спектров, так и как дополнительный инструмент исследования
системы. Существуют различные пакеты для расчетов методами квантовой химии, среди которых
одним из самых популярных является пакет ORCA.
В настоящем исследовании мы сочетаем экспериментальные подходы с теоретическими расчетами.
В центре нашего внимания –триптаны. Триптаны –это группа лекарственных средств, специально
разработанных для снятия приступамигрени. Классическая триптановая структура содержит боковую
цепь на индольном кольце и основной азот на аналогичном расстоянии от индольной структуры.
Основным структурным отличием триптанов является положение сульфонамида и боковой цепи,
присоединенной к нему. Ризатриптан и золмитриптан имеют вместо сульфонамида триазол и 2-
оксазолидон, соответственно. Другое исключение из классической структурынаблюдается у элетриптана,
где азотно-алкильная цепь, соединенная с индольным кольцом, заменена диметилпирролидином, и
у наратриптана, где азотно-алкильная цепь заменена 1-метилпиперидиновым кольцом [3].
Несмотря на похожие структуры и одинаковыймеханизм действия, все триптаны обладают разными
побочными эффектами. Кроме того, побочные эффекты одного и тогоже триптанамогут проявляться
у разных людейпо-разному. Таким образом, триптаны являются интереснымиобъектамидля исследований
SAR (structure-activity relationship–связьмежду структуройи активностью). Исследования особенностей
структурыидинамики триптановможет помочь в понимании, какие именно характеристикимолекулы
могут влиять на ее свойства.
С цельюпролить свет на различия в биофизических свойствах триптанов были рассчитаныколебательные
спектры (ИК-спектр и рамановский спектр) для двух триптанов: суматриптана и ризатриптана. Несколько
методов расчетов квантовой химии были применены.
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