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Ein Forschungsschwerpunkt unserer Arbeitsgruppe stellt das Auffinden Schematischer Verlauf der Messung
neuer biologisch und chemisch interessanter Naturstoffe in Fermenta-
tionskulturen von marinen und terrestrischen Bakterien dar. Um ein Methanol/Wasser (0.05 % Ameisenséure)
schnelleres und effizienteres Isolieren neuer Substanzen zu erméoglichen, Screening-Gradient

istes wichtig, bereits bekannte Verbindungen im Rahmen des Screenings RP-C18-Siule

frithzeitig zu identifizieren. Hierbei konnte die HPLC-MS/MS-Kopp-

I
lung mit Electrospray-Ionisierung eine zentrale Rolle spielen. UV-Detektor

Schema der Naturstoffisolierung Full-scan-ESI-Spektrum (positiver Modus):
aus Mikroor g anismen Anzahl der Substanzen, Masse, Retentionszeit

HPLC:

1
[ Rohextrakt aus 250 ml Kulturbrithe ] CID-MS/MS-Spektren:
Quadrupol-Ion-Trap
dependent scan mode
. - Kollisionsenergie 35 %
[ DC-Screening und Aktivititstest ] Fragmentierung der beiden intensivsten Peaks im Full-scan-ESI-Spektrum
| |
HPLC-ESI-MS/MS-Screening Einfligen der MS/MS-Spektren Vergleich der MS/MS-Spektren
von Referenzsubstanzen von unbekannten Substanzen
| in die Massenspektrenbibliothek mit den Datenbankspektren

20 1 Fermenter
Beispiel der Datenbanksuche eines Rohextraks von

Streptomyces sp. GW 37/3237

Isolierung

[ Strukturaufklarung ]

Fragmente und Fragmentierungswege i Dt
HPLC-ESI-MS-Chromatogramm
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Schlufifolgerung und weitere Zielsetzungen:
N

e Die erstellte MS/MS-Datenbank konnte bereits erfolgreich im

|
o
0
)\ o] {ﬁ— Screening auf Bakterien-Sekunddrmetabolite eingesetzt werden.
3 / 0 Fiir zusétzliche Strukturinformationen und die gleichzeitige Er-
N

79 [-MeVal-Sar- 2 .. . B . O

o pm_lls(,leeu_aHzgf — fassung schlecht ionisierbarer Verbindungen ist die Kombination
o) mit DAD-UV/VIS-Spektren geplant.

Aus den MS/MS-Spektren sollen Fragmentierungsmechanismen

Die aufgestellten Fragmentierungsmechanismen werden im Einzelfall durch abgeleitet werden, die sich auch zur Strukturaufklarung neuer
parallel durchgefiihrte ESI-FT-ICR-MS/MS-Untersuchungen abgesichert. strukturverwandter Verbindungen nutzen lassen.
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