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 Оперативное пополнение библиотеки SUDMED-MS масс-
спектрами нового синтетического соединения и его 
метаболитов-маркеров для целей рутинного ГХ-МС 
скрининга синтетических каннабимиметиков в моче:

a) Получить MS-EI спектры и доказательно идентифицировать 
новое синтетическое соединение и его метаболиты, 
выделенные из образца мочи;

b) Выделить практически значимые характерные метаболиты-
маркеры, позволяющие дифференцировать MMBA(N)-073 от 
MDMB(N)-073 путем ГХМС исследования 
недериватизированных нативных экстрактов из мочи по 
общему ходу СХИ



Группа алкилиндазол-3-карбоксамидов, амидов диметилбутановой кислоты

Позиция списка 1: «2-(1-Бутил-1H-индазол-3-карбоксамидо)уксусная кислота и 

ее производные» (П.П. от 12 октября 2015 г. № 1097)

N-(1-амино-3,3-диметил-1-оксобутан-2-ил)-1-
бутил-1H-индазол-3-карбоксамид

Синонимы: ADB-BINACA
ADB-ButINACA

Брутто формула: C18H26N4O2

Молекулярная масса: 330.2056 Da



GC-MS:

 Хроматограф: Agilent 7890A, колонка HP-5MS, 30 м 
 Масс-спектрометр: Agilent 5975C, EI

 3 мл мочи: РН 7-8  ЖЖЭ ДХМ:ДХЭ:Гептан:Пропанол (1:1:2:0.5)

HPLC-QTOF:

 Хроматограф: Agilent 1260 Infinity, «Zorbax Eclipse Plus C18», 
 Масс-спектрометр: Agilent 6520 - QTOF, ESI

 Экстракт из подкисленной мочи (концентрирование 10:1)
 Экстракт из ферментативного гидролизата мочи 

(концентрирование 10:1)





MMBA(N)-073 

MMBA(N)-018

Head to Tail MF=979 RMF=979
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MMBA(N)-073 

MDMB(N)-073

Head to Tail MF=760 RMF=829
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31 Da (CH3O-) – 16 Da (NH2-) = 15 Da 
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Agilent 7890A, HP-5MS, 30 м:
60 °C for 1 min
then 15 °C/min to 280 °C for 6 min
Agilent 5975C, EI:
Low Mass  : 40.0
High Mass : 600.0
Threshold  : 150

3 мл мочи: РН 7-8  ЖЖЭ 
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Frag=150.0V CID@20.0

+ EIC Product Ion (331.2130[z=1] -> 201.1020) 

+ EIC Product Ion (347.2080[z=1] -> 217.0972) 

Counts vs. Acquisition Time (min)
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Agilent 1260 Infinity - Zorbax Eclipse Plus C18

Agilent 6520 - QTOF, ESI

• Экстракт из подкисленной мочи 
(концентрирование 10:1)

• Экстракт из ферментативного гидролизата 
мочи (конц. 10:1)



Брутто-формула

Измеренная 

точная

масса, Да

Рассчитанная 

точная

масса, Да

Точность 

измерения

Δm [ppm]

[C18H2N4O2+H]+ 331.2136 331.2129 7.0

C17H24N3O
+ 286.1904 286,1919 -1,5

C12H13N2O
+ 201.1020 201,1028 0,8

C8H5N2O
+ 145.0395 145,0396 -0,1

Брутто-формула

Измеренная 

точная

масса, Да

Рассчитанная 

точная

масса, Да

Точность 

измерения

Δm [ppm]

[C18H26N4O3+H]+ 347.2077 347.2078 -0,1

C17H24N3O2
+ 302.1856 302,1863 -0,7

C12H13N2O2
+ 217.0965 217,0972 -0,7

C8H5N2O
+ 145.0389 145,0396 -7,0
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MMBA(N)-073 LogD=2.82 at pH7.4

MMBA(N)-073-M (HO-Butyl-) LogD=1.07



✓Новые синтетические соединения, выделенные из образца мочи, 
идентифицированы как MMBA(N)-073 и его характерные 
метаболиты методами ГХМС и HPLC-QTOF, предложены 
возможные пути метаболизма и EI-фрагментации;

✓Найдены 2 изомера практически значимого характерного 
метаболита-маркера, позволяющие дифференцировать MMBA(N)-
073 от MDMB(N)-073 при ГХМС исследовании экстрактов из мочи 
по общему ходу исследования с положительным ХТЗ;

✓Библиотека SUDMED MASS SPECTRA оперативно пополнена 
масс-спектрами нового синтетического соединения MMBA(N)-073 
и его метаболитов-маркеров






