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Молекула спартеина относится к группе азотсодержащих цикличе-
ских соединений и является представителем алкалоидов. В природе та-
кой тип алкалоидов синтезируется преимущественно растениями – осо-
бенно богаты спартеином растения из семейства люпина. Спартеинпо-
добные многоатомные органические молекулы интенсивно исследуются 
главным образом из-за их биологической и биохимической активности 
[1]. Для понимания механизмов биоактивности алкалоидов люпина, а 
также для разработки новых спектральных методов контроля содержания 
алкалоидов люпина в продуктах природного и техногенного происхож-
дения необходимы систематические исследования их структурных и 
спектральных свойств. Цель настоящей работы – анализ структурных и 
энергетических свойств возможных конформеров спартеина на основе 
квантово-химических расчетов геометрии этих соединений. 
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Химическая структура спартеина (С15Н26N2), обозначения колец, 
входящих в его структуру, и нумерация атомов приведены ниже. Спар-
теин представляет собой азотсодержащее органическое вещество, у ко-
торого азот входит в состав двух замкнутых циклических хинолизидино-
вых систем (А/В и C/D), сконденсированных по положениям С7-С8-С9. 
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Стереохимическая особенность спартеина состоит в том, что атомы 

водорода при C6 и C11 находятся относительно центрального метилено-
вого мостика C7-С8-С9 в цис- и транс-положениях соответственно. У α-
изоспартеина эти атомы водорода находятся в цис-положениях, а у β–
изоспартеина – в транс-положениях. Каждая из бис-хинолизидиновых 
систем может иметь в этой ситуации два конформера (цис- или транс-), 
отличающихся положением атомов водорода при С6 или С11 относи-
тельно ориентации неподеленной пары электронов атома азота N1 или 
N16 соответственно. A/B система молекулы спартеина имеет форму 
“стул-стул” и является транс-хинолизидиновой. Она относительно 
устойчивая к конформационной инверсии атома N1. Другая, C/D систе-
ма, напротив, намного более восприимчива к инверсии атома азота N16. 
Присутствие конформационно-мобильного атома азота N16 в мостике C/D 
системы обеспечивает взаимопревращения между ее “лодка-стул” транс-
конформацией и “стул-стул” цис-конформацией. Очевидно, что в этой 
ситуации молекула спартеина может существовать в форме двух взаимо-
превращающихся конформеров: транс (А/В) : транс (C/D)-конформер 
(“стул-стул” : “лодка-стул” формы бис-хинолизидиновых систем) и 
транс (А/В) : цис (C/D)-конформер (“стул-стул” : “стул-стул” формы 
бис-хинолизидиновых систем). 

Информация о конформационной устойчивости молекулы спартеи-
на получена на основе выполненных квантово-химических расчетов и 
анализа геометрической структуры этих соединений. Для оптимизации 
геометрической структуры конформеров использовался полуэмпириче-
ский квантово-химический метод АМ1 (программа HyperChem). На ри-
сунке 1 показаны оптимизированные химические структуры конформе-
ров спартеина (1а, 1b), α–изоспартеина (2а, 2b) и β–изоспартеина (3а, 3b) 
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и относительные энергии их связей (относительно энергии связей кон-
формера 1b: ΔЕотн = Еi – Е1b; E1b = -4165‚160 ккал/моль).  

 

 
Рисунок 1 – Оптимизированные геометрические структуры конформеров 
спартеина (1а, 1b), α–изоспартеина (2а, 2b) и β–изоспартеина (3а, 3b) и 

относительные энергии их связей 
 

Расчет показал, что наиболее устойчивыми являются конформации 
спартеина 1а, 1b и α–изоспартеина 2а, что не противоречит литератур-
ным данным [2]. Расчеты указывают на то, что самым энергетически 
устойчивым является транс (А/В) : цис (C/D)-конформер спартеина (1b) 
(“стул-стул” : “стул-стул” формы бис-хинолизидиновых систем), энер-
гия связей которого на ~2,3 ккал/моль ниже энергии конформера 1а. Ве-
роятнее всего, у конформера 1а, в структуре которого присутствует одно 
хинолизидиновое кольцо (С) в форме “лодка”, имеет место ван-дер-
ваальсово взаимодействие между направленными вверх атомами цен-
трального метиленового мостика и атомом азота N16, что формирует 
структуру энергетически менее выгодную. Кроме того, для конформера 
1а проявляется стерическое взаимодействие между неподеленной парой 
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электронов азота N1 и двумя водородами – H17 и Н11. Такие типы сте-
рического отталкивания не реализуются для конформера 1b, у которого 
C/D бис-хинолизидиновая система имеет форму “стул-стул” – это явля-
ется причиной того, что этот конформер энергетически более выгоден. 
Из оптимизированных структур видно (рисунок 1), что у конформера 1b 
неподеленные пары электронов двух азотов N1 и N16 направлены друг к 
другу, делая его эффективным бидентантным лигандом. Для конформера 
1a эти два атома азота имеют независимые монодентантные акты коор-
динации металла. 
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Комплексы некоторых редкоземельных элементов, в частности, ев-

ропия (Eu3+), с органическими хелатирующими аддендами обладают 
специфическими люминесцентными свойствами, позволяющими исполь-
зовать их в качестве высокочувствительных люминесцентных зондов в 
биомедицинских исследованиях [1]. Одним из актуальных направлений 
современной медицины является разработка и синтез селективных к 
клеткам патологически измененных тканей (в частности, к клеткам опу-
холей) люминесцентных зондов. Такая селективность может быть осу-
ществлена с использованием конъюгатов, включающих люминесцент-
ный зонд, связываемых со специфическими рецепторами экспрессируе-
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