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MDMB-CHM

(MDMB-CHMICA)

CuHmemuyeckul KaHHabumumemuk
[bynna ankunuHdon0s,

HyC memunoseix agpupos dumemunbymarosou kucnoms! (MDMB)

CHj;

NH CHs

Memunosebil 3¢pup 3,3-0dumemun-2-(1-4ukao2ekcunmemun-
1H-uHdon-3-kapbokcamudo)bymaHosou Kucao0mbl

CuHoHumbl:MDMB-CHM
MDMB-CHMICA

Bpymmo gopmyna: C,.H,,N,0O,

MonekynapHas macca: 384.241293 Da

EKBDRUGS  Gl:3161 (HP-5MS) FDCS of Russia, Ekaterinburg, Shevyrin
V.A., GC/HRMS- and NMR-confirmed


Выступающий
Заметки для презентации
Важнейшей особенностью группы синтетических каннабимиметиков является высокая структурная вариабельность: около 30 новых соединений включаются в ежегодные отчеты Европейского мониторингового центра по наркотикам и наркотической зависимости [1]. Почти полный метаболизм, связанный с высокой гидрофобностью нативных веществ, приводит к необходимости обнаружения в биологических объектах метаболитов для использования их в качестве биомаркеров употребления. В данном докладе обсуждаются хромато-масс-спектрометрические характеристики предполагаемых метаболитов нового каннабимиметика, имеющие практическое значение для их обнаружения методами газовой и жидкостной хромато-масс-спектрометрии в биологических объектах.
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OBOPY/IOBAHUE U

NMPOBONOATOTOBKA
GC/MS:

Xpomatorpad Agilent 7890A, konorka HP-5MS, MOHOKBaAPYNObHbIN MAaCC-CNEKTPOMETP
Agilent 5975C, pexum 3nekTpoHHou noxHusauum (El);

HPLC/MS/MS:

XKungkoctHein xpomaTtorpad UltiMate 3000 (Thermo Scientific), konoHka Acclaim RSLC 120
Ca8, macc-cnektpometrp AmaZon Speed (noHHas noBywka, Bruker Daltonics), pexxum
3/1eKTpopacnbINMTeNbHOW MOHU3aL MK (ESI);

[pobonoaroroska:
® [X-MC: kombunupoaHHbirt KucnotHoeint (HCl) n OcHosHbIM rugaponuns (NaOH), XIKOK3;
¢ XKX-MC\MC: nsBneyeHue aLeTOHUTPUIOM U aHaNU3 HeobpaboTaHHOM MOuK;

AepuBaTusaumns:
CH,l; BSTFA+1%TMCS



Выступающий
Заметки для презентации
Эксперимент. Поиск метаболитов выполняли следующими хромато-масс-спектрометрическими методами:
- капиллярной высокоэффективной газо-жидкостной хроматографии - масс-спектрометрии: колонка HP-5MS, моноквадрупольный масс-спектрометр, режим электронной ионизации (EI);
- микроколоночной высокоэффективной обращённо-фазовой хроматографии - тандемной масс-спектрометрии: колонка Acclaim RSLC 120 C18, масс-спектрометр ионная ловушка, режим электрораспылительной ионизации (ESI).
Для ГХ-МС метаболиты фазы II деконъюгировали в присутствии HCl и NaOH с последующей жидкостной экстракцией из объединенных гидролизатов, и дериватизацией триметилсилилированием и метилированием. Для ЖХ-МС\МС метаболиты обеих фаз извлекали ацетонитрилом.


[lpeanonaraemas cxema metabonusma
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MC(n), ESI, ocHoBHble meTabonunThl
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MC(n), ESI, nakTOHBbI
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MC, EIl, Npeanonaraembie nyTu ¢parmMeHTaLUNn.
NeperpynnupoBka Mak-/lapdepTtu
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MC, El, MDMB-CHM-M1 (COOH), methyl-




MC, EI, MDMB-CHM-M3 (COOH, HO-), methyl-
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MC, EI, MDMB-CHM Marker M5 (Lactone, HO-), TMS-
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MC, EI, MDMB-CHM-M1 (COOH ), TMS-
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PaccuntaHHbie ACD/Labs npodunu pacnpeaeneHus
B BOAHbIX pacTBOpax B guanasoHe pH o — 14
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pHo-5

® NVIDMB-CHM LogD=5.31 at pH7.4
®- VIDMB-CHM M1 LogD=1.41 at pH7.4
-®-MIDMB-CHM M3 LogD=-0.5 atpH7.4

-®-\MDMB-CHM Lactone LogD=1.74 atpH7.4
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