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AHAJIM3U U IPYTU HAYYHU U HAYYHO-ITPMJIOXKHU JEMHOCTU,
npeziaranu ot tadboparopust AMP-criekrpockonus Ha ciektpomerpu BRUKER AV600 u DRX250

B naGoparopusra ce caumar SIMP-criekTpu 3a KOJIern OT BCHYKH 3aWHTEPECOBAHN MHCTUTYIIMH B CTpaHaTa M 4y)XKOWHA ChIIIACHO OIPEeNIeH
neHopasnuc. Llennte 3a caumane Ha SIMP-cniekTpu 1 Ha 1BaTa CIEKTPOMETHPA C€ ONPEAEIAT Ha OCHOBATa Ha PeaHO yIoTpeOeHOTO BpeMe pu
6a3oBa gacosa 1iera ot 150mB (6e3 I/1C) ot maii 2012 r., onpenenena Ha 6a3ara Ha yCPEIHEHUTE Pa3XOAUTE 3a MOMAPHKKATA UM MIPE3 MPEIXOTHUTE
roaunu. [Ipu npenocraBsHe Ha npobu 3a aHanu3 B SIMP kroBeTH u nosydaBaHe Ha CIeKTpajiHaTa HH(popMalus 1o enekTpoHeH nbT (ftp-cbpBep)
KOJIETUTE OT aKaJIeMUYHUTE MHCTUTYIIMH TI0JI3BAaT HAaMaJIeHUE Ha YacoBara lieHa, KakTo ciensa — 25 niB. 3a MOXL®D, 50 nB. 32 ydacTHUIIUTE B
PaMKOBOTO CIIOpa3yMeHHe U 75 JIB. 3a JPYTd akaJleMUYHU HHCTUTYLIMH. 3a JJOTOBOPH C YYXKJIECTPAaHHH BB3JIOKHUTENH C€ 3aIulalia ABoiHa LeHa. [Ipu
MPOABIDKUTEITHOCT HAa CHEKTPUTE HAJ 2 yaca ce Mpuiiara HamajaeHa tapuda (Brx npuiioxkenue 1). 25% oT npuxoauTe OT BHHIIIHU BB3JIOKUTENHN CE
OTENAT 3a Hy)KAUTE Ha JabopaTopusTa, BKI. 3a (OoHJ pabOTHA 3aIuiara.

3a BcsiKka IpeOCTaBeHa 3a aHaJIu3 Mpoda ce TOIIbJIBA OTAETHA 3asgBKa, KOSITO Ce BIIMCBA B MpHEeMHaTa Ha laboparopusita (118 cras). [Ipodute
B TeuHa (pa3a ce 3asaBsBaT 10 15 yaca ¥ ce cHUMAT Ha MPoOOIOAaBaLIMTE YCTPOCTBA Ha JiBaTa cieKTpoMeTbpa. [Ipobu, kouto He Morat Ja ObaaT
CHETH Ha IpOoOOI0aBallUTEe YCTPOICTBA CE CHUMAT CaMo B METHK, KaTo 3asBKUTE CJIe/IBa J]a ca HaJIMYHU Haill-KbCHO JI0 Kpasi Ha paOOTHUS JE€H B
4eTBBPTHK. MI3BBpIIBAaHETO HA aHAIM3H B TBBbPJA (Da3a ce U3BbpILBA Clie] HabupaHe Ha JIocTaThueH Opoil mpobu, KaTo AaraTta ce 00sIBsiBa Ha
MHTEPHET CTpaHullaTa Ha J1abopaTopusTa He MO-KbCHO OT JIBa MECella MIPe/IM 3al0YBaHe Ha U3MEpPBaHUATA.

Ha ocHoBaTa Ha ropen3noKeHuTe NPUHLUIHN, MUHUMAJIHUTE IIEHU 32 OCHOBHUTE BHUJIOBE MpeJIaraHl CePBU3HU CIEKTPHU ca 0000IIEHH B
npuiioxkenue 1. Te ca mpuiIoXkKUMHU ITPU TOCTaThYHA KOHIEHTPALMs U pa3TBOPUMOCT Ha U3ciieiBaHuTE BemecTBa. [longpobHa nndopmarus 3a
3aBHCHUMOCTTA Ha BPEMETO 3a U3BBPIIBAHE HA PA3JIMUHU aHAJIM3U OT KOHIEHTPALUATA 3a pa3IMYHM U3MEPBATENIHNU TJIaBH Ha J(BaTa arapara e
MIpeI0CTaBeHa Ha MHTEPHET CTpaHuIlaTa Ha J1abopaTopusiTa

Cnyxurenurte Ha 1a0opaTopusaTa MOTar J1a U3BBPILIBAT U JOIBIHUTEIHN YCIYTH IIPU MPEIBAPUTEIHO YTOBOPEHO Bh3HArPAXKICHHE 3a:

A) IlpurotBsHe Ha poOU (BXK. MPUIIOKEHUS 2 U 3)
b) Ilpouiecupane 1 u3NMucBaHe Ha CIIEKTPH (BXK. IPUIOKEHHUE 2)
B) Ananu3 u unrepnpetanus Ha IMP-cniektpu (Bx. npuiioxxenue 4)



Ilpunoscenue 1
Ilenu 3a caumane Ha Hsakou SIMP-excniepuMmenTr

noxuoe PamkoBo AkaneMuyHu Hpyru
CIIOpa3yMeHHe 3BEHA

Ilena 3a yac (<2 u.) 25 50 75 150
Ilena 3a yac (> 2 u.) 4 8 12 30

'H (0 129) 5 10 15 30
MununmainHta 1ieHa, OpueHTUPOBBYHA 32
0.1M/0.05M npoba (DRX250/AV600)
1H—cneKTLp + neyrepooOMeH; lH—CHeKT’bp 10 20 30 60
+ 3C wm "H-ciextsp + COSY (1o 24¢)

'H+"C+ DEPT (zo0 36) 15 30 45 90
'H, *C, COSY, edHSQC 20 40 60 120
'H, °C, COSY, edHSQC, HMBC, 50 100 150 300
NOESY unmn ROESY
Jpyru ekcriepuMeHTH criope]] | ynoTpebeHOTO | Bpeme

Konerute or MOXII® 1 0T paMKOBOTO CIIOpazyMeHHUE MPEAOCTABST MPOOUTE 3a aHAIHM3 B MOAXOSIIN KIOBETH, Chabpkamu 0.6 M pa3TBop

B MIOJIXOJIAI IeyTepUpaH pa3TBopuTe. [IpuroTBsiHe Ha MPoOU ce U3BBPIIIBA CAMO 32 BH3TIOKUTENN U3BBH PAMKOBOTO CIIOPa3yMEHHE.

ExcniepumenTn, KouTo He MoraT Aa ObJJaT CHUMaHU B aBTOMAaTHUYEH PEXKHUM ca JIEYyTEPOOOMEH, CETEKTUBHU €KCIIEPUMEHTH, €KCIIEPUMEHTH B
CMECEHH Pa3TBOPUTEIH W/ WU TIPU IPOMEHIIMBA TEMIIEPATypa U HIKOU JAPYTH.



Ilpunoscenue 2

[lenu 3a TONIBIHUTENIHH YCIYTH, CBBP3aHU C pa3zauynu IMP-exkcnepumenTu

e [IpuroTBsiHe Ha mpeTeriieHa mpoda 20 nB. + 11€HaTa HA YIIOTPEOCHUS Pa3TBOPHUTEII CHITIACHO npuiodicerue 3
e [IperernsiHe Ha aHATMTUYHA BE3HA 20 nB.
e OmnpenensiHe HAa Pa3TBOPUMOCT 20 1nB.
e [lIpouecupane u u3nucBaHe Ha eTHOMEpeH cnekThp (pdf) 30 1B.
e [Ipouecupane u uznucBane Ha AByMepeH crekTwp (pdf) 50 nB.

e Awnamu3 u unrepnperanus Ha IMP-criekTpu ceriiacHo npunooicerue 4



Ilpunoscenue 3

lenu Ha pazrBoputenu 3a AMP-cnextpu

(cerimacHo karanora Ha Aldrich 2012) + 25%

eBpO JeBa
0 KaTaJor /3a 0.6 ml/
/3a cueKTHp/

522015-1P Chloroform-d (99.9%D) 10 x 0.6 ml 26.30 6.43
522058-1P DMSO-d6 (99.9%D) 10 x 0.6 ml 27.60 6.75
521965-1P D20 (99.9%D) 10 x 0.6 ml 21.50 5.26
522023-1P MeOH-d4 (99.8%D) 10 x 0.6 ml 68.50 16.75
444855-1P Aceton-d6 (99.9%D) 10 x 0.75ml 65.50 16.01
441317-1P Acetonitrile-d3 (99.8%D) 10 x 0.75ml 47.10 11,51
522031-1P DiClmethane-d2 (99.9%D) 10 x 0.6ml 144.00 35.20
530417-1P Pyridine-d5 (99.5%D) 10 x 0.6ml 80.50 19.68
441325-1P Benzene-d6 (99.6%D) 10 x 0.75ml 34.20 8.36

EBpo/nes 1.95583:1



Ilpunoscenue 4

OpHEHTHpOBL‘IHH HEeHHU
3a MHTepnpeTanus Ha cepBu3HU criekTpu B AMP-n1adoparopusta na HOXL D

1. KoHcynranuu 3a CHUIMaHETO Ha CepPBU3HM CIIEKTPH CE U3BBPIIBA OT BCUUKH ciyxuTenu Ha SIMP-naboparopusita u e 6e3ruiaTHa.

2. TlosicHeHus KbM M HHTEpHperanuss Ha cepBu3HH SIMP-cnexkTpu He BiM3a B CIy)XeOHUTE 3aAb/DKEHUS Ha mnepcoHana Ha SIMP-
nabopaTopusiTa U ce U3BBPIIBA CPEILy NOMBIHUTENHO 3arutaniane. [Ipu 3amnamane mo ¢akTypa U3BbPIIMTEIAT HA HHTEPIPETANATA UMa TIPABO J1a
n3nonssa 10 75% or nocrenuiara B IMP-cMmeTkara cyma 3a nopbuka Ha MaTe€pUaid, KOHCYMaTUBU U JAp., KAKTO U 3a IIOEMaHE Ha Pa3HOCKH I10
CIIy’KeOHU KOMaHJUPOBKH Y HAC U B UyKOHHa.

3. a) MckaHeTo 3a MHTEpIIpeTalys Ha CIIEKTPUTE € MPENOPBUUTEIHO Ja Ce 3asBsiBa IPU MPEACTaBsIHE HA MPOOUTE B ChOTBETHATA Irpada Ha
3asBKara.

0) Mckane 3a MHTepIpeTalus Ha CHETU Beue CIEeKTPH (Ha HAIUTE CIIEKTPOMETPH MJIM TaKuWBa, CHETH ApYrajie) ce yJAOCTOBepsiBa C HOBA
3asBKa U NPEACTaBsHE HA CIIEKTPUTE Ha B €JICKTPOHEH BUJ (B KpaeH cllyyail Ha XapTHEH HOCHUTEN).

3asBUTENAT MOXE Ja [MOCOYU U CHELMATUCTA, KOUTO TOM MpEeArnoYMuTa 3a U3BBPIIBAHE HAa MHTEpPIpETalusATa. AKO TOBa HE € HallpaBeHO,
CHELHAIMCTHT C€ ONpeAes OT PbKOBOJUTENS Ha JJaOOpaTopHsITa IPH HETOBO (Ha CIIEUAINCTa) ChIJIacue.

4. Ilpn uckaHe 3a UHTEPIIPETALNS B 'IbPBUYHATA 3asBKa € HAJIOKUTEIHO 3asABUTEIST 1a C€ KOHCYJITHPA ChC CIIENMAIKNCTA MpeIH CHUMAaHETO
Ha CIIEKTPUTE 3a ONTUMAJIHUTE yCIOBHS HAa CHUMaHE U HEOOXOJUMUTE 3a LeNTa CHEKTPU (HaIp. KOJIMUYECTBO Ha mpodaTa, MOAXO0A1] pa3TBOPUTEL,
MO/THCKAHE HAa HETOBU CUTHAJH, CEJIEKTUBHO JEKYIUIMpaHe, OOMEH C TeXKa BOJa, €BEHTYaJIHH JABYMEPHH CHEKTPHU M Jp.). 3a LeiTa 3asiBUTEIST
MPEeJCTaBs Ha CIIEUAIUCTA JaHHM 3a MpeJrnoaraeMa cTpykTypa (€1Ha Ui IoBeYe), yCIOBUS Ha CHUHTE3a WM M30JIMPAHETO Ha BELIECTBOTO U Jp.
ITo mpaBuIIO 32 ycnenHa MHTEPIIpeTalys ce U3UCKBA BEIECTBOTO Aa € yucTo (Hag 90%), OCBEH KOraro ce Kacae 3a KOJIMYEeCTBEH aHAJIU3 Ha CMECH.

4. MuHUMaJlHUTE U3UCKBAaHUS NPU MCKAaHE HAa MHTEpIpeTalus 3a CHEKTPU MO MPABHJIO Ca: MPOTOHEH CIEKTbpP C MHTErpajl M MPOTOHHO-
nexymnupan C-13 cnektsp ¢ DEPT. Ilpu xenanue u HeOOXOAUMOCT C€ CHUMAT U JIPYTH MPEJIOKEHU OT 3asBUTENS WM CIIEHUAINCTa CIIEKTPH.
3amiamiane Ha perucTpanusaTa Ha CIIEKTPUTE € KaJKyJIMpa OTAEIHO ChIVIACHO JIEHCTBAIINS LIEHOPA3IHC.

5. 3a nmosiCHEHMsI KbM U UHTEpIIpETaysl Ha cepBu3Hu JAMP-cniekTpu ce 3amiamar clIeJHUTE LEeHU:

a) MOSICHEHUS KbM CIIEKTPUTE — OpOil CUTHAIN, BUJ CUTHAJIN, UHTETpajlHa HMHTEH3UBHOCT, MYJITHILIETHOCT U JIp. 20 aB.



0) aHanM3 HAa TPOTOHHU CIEKTPH IO MpaBWiIaTa 3a MBPBH HOPSABK (AKO ca MPHIOXKUMH): OTHACSHE HAa CHUTHAJHUTE, ONpEACIsHEe Ha
XUMUYHUTE OTMECTBAHUS, KOHCTAHTUTE Ha CIIMHOBO B3aUMOJICHICTBHE U MHTEH3UTETUTE HA CUTHAJINTE; OTHacsAHe Ha curHanute Ha C-13 cnekrpure;
n300p Ha npearnonaraeéMa CTpykrypa (0T MpeIoKEHUTE OT 3asiBUTENS]) WK OTXBBPJIIHE Ha BCUUKU IIPEUIOKEHU: 100 1B

B) aKO 32 U3BBPIIBAHE HA IEHHOCTHUTE MO T. a ) € HEOOXOAUMO M3IIOJI3BAHE HA IPYTU TEXHUKH (HAIp. CEIEKTUBHO ACKYIUIMPAaHE, X OMO- W/WIIN
XeTepoKopenanus, ClieKTpu Ha saapeH egekt Ha Oepxaysep H 1p.): ponbJHuTeHO 80 aIB

I') aKO 3asBUTEIIAT JKeJlae MHTEPIIPEeTalus Ha CIeLMaIHUTE CIIEKTPH 110 T. B) B MMCMeHa (hopMa (HaIp. OTHACSIHE HA KPOC-IIMKOBE B AByMEPHU
CHEKTPH U Ap.): aonbjaHuTeHO 80 B

6. IIpu nunca Ha JaHHM 3a NpeANoIaraéMu CTPYKTYpH (Harlp. NPUPOJHHU ChEAMHEHMSI U JIp.) CE 3aIulalia JOMbJIHUTEIHA CyMa 10 IOTOBapsiHe
B 3aBUCUMOCT OT CJIOXHOCTTa Ha mpodiiema.

7. 3a crieniHu IpoOU B 3aBUCUMOCT OT CIIydasi, MOXKE Jia C€ HAuUCIIsBa JIOIbIHUTEIHA CyMa.

8. LleHuTe ce OTHACAT 3a €IHO chenuHeHHe. IIpu cepust OT HAKOJIKO ChEAMHEHHs C OYAKBAaHU aHAJOIMYHU CTPYKTYpH 3a BCSKa clieABalla
poba ce mpaBu HamaneHue ot 50% (ako HaUCTHHA Ce OKaKAaT aHAIIOTHYHH).

9. Ilpu uckaHe 3a aHAIUTUYEH MPOTOKOJ (C MUCMEHA MHTEpIIpeTalnys 1no T. 0) u I)) ce 3amiaia AoNbJIHUTeTHOo 150 B 3a npoTokos Ha
oparapcku 1 200 1B 32 MPOTOKOJ HA AHTJIMHCKY €3HK.

10. Bcuuku JaHHM OT MHTEPIIpETalUsATa U MPOTOKOJa Ce MPEJOCTaBAT Ha 3asBUTENS B MUCMEHa (opMa B €IMH €K3eMIUIp IUII0C 3aluC Ha
MarHuTeH HocuTel (1o enekTponHa noira, CD wmm 1p.)

11. Tlpu unTepnperanus cpemty 3amiamjane crenuanuctute ot SIMP-nabopatopusita 1 MOXI®-BAH Hsamar mpaBa BbpXy pe3ynTaTtute

(Hamp. ChbaBTOPCTBO B MyOJMKAIIUK, TATEHTH U JP.).

Codust, anpun 2012 1.
PwvroBoauren Ha 11a6. “AMP”:

(mpod nxu Cernnana CumoBa)



