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Cu expertiza si infrastructura de care dispunem in prezent
putem determina structura cristalina indiferent de natura
probei: monocristal sau pulbere policristalina. Oferim
solutii adaptate la particularitatile structurale si la
calitatea probei de analizat. Acestea se bazeaza pe
combinarea optima a trei tehnici experimentale
complementare, care garanteaza o precizie maxim posibila
pentru structura cristalina pe care o furnizam:

/ Difractia de raze X pe monocristal, prin care se
determina cu un nivel foarte inalt de precizie
sistemul cristalografic, parametrii celulei elementare,
grupul spatial si pozitiile atomilor in celula
elementara

/ Difractia de raze X pe pulberi reprezinta alternativa
in cazurile in care substanta nu formeaza
monocristale. Solutia structurala se obtine cu un nivel
de incredere relativ bun, insa metoda are si limitari:
precizia depinde de gradul de cristalinitate al pulberii
si de complexitatea moleculelor din sistem, iar
pozitiile atomilor de hidrogen nu pot fi determinate

/ Cristalografia RMN, combina difractia de raze X pe
pulberi, spectroscopia RMN pe solide si modelarea
moleculara cu scopul de a compensa limitarile
specifice difractiei. Pe acest segment dispunem de o
gama larga de tehnici RMN pe solide si metode de
modelare moleculara performante, care ne permit o
abordare flexibila a fiecarei probleme de determinare
structurala in parte. Prin abordarea de tip
cristalografie RMN, putem furniza in final solutii
structurale cu un Tnalt grad de rafinare si putem
determina inclusiv pozitiile atomilor de hidrogen. in
conditii favorabile, precizia se poate apropia de cea
specifica difractiei de raze X pe monocristal

Expertiza noastra a fost dobandita in cadrul unor proiecte
finantate prin fonduri europene/nationale si si-a gasit
aplicabilitate in domeniul farmaceutic.

Au fost determinate structuri ale unor compusi bioactivi de

complexitate variata, in functie de de numarul gradelor de
libertate rafinate, reteaua legaturilor de hidrogen formate
si existenta delocalizarii unor atomi din structura. Dintre
structurile cu dificultate ridicata rezolvate prin
cristalografie RMN mentionam:

[ Lisinopril dihidrat, un compus cu un numar mare de
grade de libertate si o retea complexa de legaturi de
hidrogen: structura cristalina a fost determinata cu
precizie apropiata de cea raportata la scurt timp prin
difractie de raze X pe monocristal (RMSD = 0.01 A
intre cele doua structuri, relativ la toti cei 66 de
atomi din unitatea asimetrica)

I Quercetina: am rezolvat structurile pentru 4 dintre
formele ei solide cunoscute si am demonstrat rolul
legaturilor de hidrogen in formarea de solvati stabili
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