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Wie bereits in den vorangehenden Jahren wurde auch fir das Jahva20@én Kollegen
Rosner, Girreser, Junge, Fritschi und Stobbe der LandeskriminallieteiHamburg und
Hessen sowie vom Pharmazeutischen Institut der Universitat éiiel Massenspektren-
sammlung von Designerdrogen, Betdubungsmitteln, Medikamentenwirkstofféd deren
Metaboliten sowie chemischen Kampfstoffen erstellt. Seit eeten Ausgabe 2003 sind
1400 neue Verbindungen dazu gekommen, sodass das Update derzeit 3547 Mdssenspe
von 2336 verschiedenen chemischen Verbindungen umfasst. Alle Spektren siagektrien
(keine reduzierten Spektren), die zum gréf3ten Teil ab einer MassgOMoalton aufgenom-
men wurden. Neben den EI-Spektren wurden insbesondere bei Desigeerdiadh ClI-
Spektren aufgenommen, um eine sichere Identifikation dieser Verbindanggewahrleis-
ten. Aus diesem Grunde wurden auch Spektren unterschiedlicher GCA#n8y(Quadru-
pol/lon Trap) aufgenommen und besonders interessante Massenbereiche expandiert.

Mit Ausnahmen von sensiblen oder sehr seltenen Verbindungen wurden iaGisbhSpekt-
ren in die Datensammlung aufgenommen, deren elektronisch Uberprifit&ieiabn Qua-
litatsindex oberhalb 900 (von maximal moglichen 1000) aufwies. Beedigberpriifuny
werden die Massenspektren unter anderem auf unlogische Neutistiveduf die Uberein-
stimmung des Isotopenpatterns des Molekullpeaks mit dem theoreatisivartenden Mus-
ter, auf die Anzahl der Fragmente in Relation zum Molekulargewicttandere Kriterien
untersucht. Diese Uberpriifung gewéhrleistet von StandardfehlernViesisenspektren. Die
besondere Starke dieser Massenspektrensammlung liegt in dedéiNe&ssenspektren von
Designerdrogen und ihrer hohen Aktualitat. So sind z. B. alle neu atéyein Fluor- und
Fluormethoxyamphetamine sowie viele Derivate von DesignerdrogednMedikamenten-
wirkstoffen dazugekommen. Alle bis zum Jahre 2004 bekannt gewordeneméddsigien
und zahlreiche bisher nicht aufgetretene eigens neu synthetisierte Detivdés erfasst.

Neben der Darstellung der Massenspektren wird die StrukturfoderelNN-Name der Ver-
bindung, der UIPAC-Name, gegebenenfalls Synonyma, eine ReferenRitdkiAL® und
THIKAL 3, die Bruttoformel, die CAS-Nummer (soweit bekannt), das Molekuldojgndas
massenspektroskopische Molekulargewicht, ein berechneter Retentisngreléndikation
und die rechtliche Klassifizierung nach den deutschen, amerikanisdwie nach den
Betaubungsmittelgesetzen der UNO aufgefuhrt. Die SortierungMadesisenspektren nach
ihrem Basispeak und ein ausfuhrlicher Substanzindex gewahrleigten leichte
Identifikation der Verbindungen.

Die Massenspektrensammlung wird auch zukunftig weiter ausgebaut idlichen Upda-
tes veroffentlicht. Die Autoren sind an neuen Verbindungen daher sel@ssiegt und waren
fur eine entsprechende Kontaktaufnahme (Tel. 0431-322427, p.roesner@t-ontinalder.

Ebenso werden Hinweise zur Fehlerkorrektur gern entgegengenommeAustiruck der
Sammlung kann unter obiger Kontaktadresse angefordert werden. &itrerasche Version
der Massenspektrensammlung in allen gangigen Bibliotheksformaten karWieyrverlag

(http://eu.wiley.com/WileyCDA/WileyTitle/productCd-0471473561.htntbezogen werden.




T + K (2005) 72 (1): 62

Der Aufbau der Massenspektrenbibliothek, die Qualitatssicherung lendieteren Berech-
nungen erfolgten mit dem Programm Chemograph Plus Version 6.4 (www.Chemograph.de

Dank

Der Aufbau dieser Datenbank wéare ohne die Mithilfe zahlreichelegg@h nicht mdglich
gewesen, denen wir an diese Stelle danken méchten. Vielenddaake, insbesondere an:
H. Bergkvist (Linkoping), S. Borth (Kiel), T. A. Dal Cason (Chicago), Mkdais (Aachen),
G. Fritschi (Wiesbaden), M. Gimbel (Minchen), U. Girreser (Ki®l),Hanke (Mtnchen),
W. Hansel (Kiel), H. Huizer (Rijswijk), A.Jacobsen-Bauer (Stut)gdf. Pragst (Berlin),
B. Quednow (Magdeburg), G. Rochholz (Kiel), E. Schneider (Stuttgart),h@fesc(Kiel),
H.W. Schitz (Kiel), S. Stobbe (Hamburg), R. Strommer (Munster), A. Schiftddatbburg),
J. Tenczer (Berlin), M. Weber (Munster), R. Wennig (Luxembourg), F. Westal),
Zechlin (Mainz).
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