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Badav: Fizykochemicznych

Zastosowanie spektrometrii mas w badaniach wybrdnghbiralnych
polgczei heterocyklicznych

Spektrometria mas (an$ylass Spektrometry, MS) to obecnie jedna z najpowszechniej
uzywanych i najbardziej uniwersalnych metod instrutabrych wykorzystywanych w
analizie chemicznej. Uzyskana za jej pomodokiadna masa ggteczkowa zwizku
chemicznego, jest informacj niezledna nie tylko w charakterystyce zwzkow
syntezowanych, ale rowriew okreleniu struktury zwizkOw nieznanych, czy ustalaniu
skiadu jakéciowego i ilciowego mieszanin. Obserwowany na przestrzeni rostatlat
ogromny posip technologiczny, wprowadzenie nowych i udoskonaladotychczas
stosowanych technik jonizacji badanych uktadéw,akze rozwdj wydajnych sposobéw
przetwarzania danych sprawityz spektrometria mas, daje wtiovo$¢ badania zarowno
zwiazkdw organicznych, jak i nieorganicznych w bardzaerekim zakresie mas

czasteczkowych oraz uktadéw wadych stanach skupienia.

Celem mojej pracy doktorskiej byta charakterystykekoczsteczkowych zwizkow
bioorganicznych z wykorzystaniem spektrometrii ma&rod nich znalazty si pochodne
1,2-diaminoalkanofosfonianéw, pochodne oksazolidynonowktady peptydowe. Wspdin
ceclh wybranych do bada uktadow jest obecrsd w ich strukturze pigcienia

heterocyklicznego, posiadagpgo przynajmniej jedno centrum asymetrii.

W czsci literaturowej mojej pracy omowione zostaty #hiwosci aplikacyjne
wspotczesnej spektrometrii mas. Z uwagi naz®,wybrane do badauktady to zwazki
chiralne, krétko scharakteryzowatam najpowszechmigkorzystywane techniki jonizacji
oraz sposoby analizy wygenerowanych jondéw, ze sgtmgm uwzgédnieniem tych
stosowanych w badaniach ukfadéw optycznie czynnyahszerny rozdziat pavigcitam
metodom rozréniania enancjomerow, ktorych analiza tradycyjnynetodami analitycznymi
przysparza wiele trudsoi. Na zakaéczenie przedstawione zostaty #hwosci jakimi

dysponuje wspéitczesna spektrometria mas w badaniktadow diastereoizomerycznych.



Rozdziat ten stanowi bezfrednie wprowadzenie do zasadniczegscz mojej dysertacji

paoswieconej widnie rozr&nianiu diastereoizomerdw.

W trakcie prowadzonych baflawykazatam, i spektrometria mas jest znakognit
metod,, ktdbra mazna zastosowaw rozwigzywaniu takich problemow jak rozrdianie
diastereocizomeréw (pochodne kwaséw -tijaminoalkanofosfonowych). Potwierdzitam
réwniez, ze doskonatym naeziziem, dostarczagym dodatkowych informacji na temat
proceséw fragmentacji, ktére zachadw trakcie jonizacji analizowanych zazkow s

obliczenia teoretyczne oparte na teorii funkcjorgeistosci.

Bardzo interesdra grupe zwiazkdbw ze wzgidu na niezwykle wilasrci
fizykochemiczne stanowiazydki. Wysoka reaktywrdé oraz termiczna nietrwadd azydkow
sprawia, z ich charakterystyka strukturalna dostarcza widisperymentalnych probleméw.
W trakcie prowadzonych baflavykazatam, 2 doskonatym nakzlziem w analizie chiralnych
zZwiazkOw zawieragjcych ugrupowanie azydkowe jest spektrometria ma&akdodatkowo

dostarcza istotnych informacji na temat mechanizrfrdgmentacji takich uktadow.

W ostatniej czsci moich bada potwierdzitam doskonat uzyteczng¢ i
komplementarn@& spektrometrii mas z innymi metodami wykorzystywangtandardowo w
identyfikacji produktow reakcji, na przyktadzie l@dproceséw termicznych w krysztatach
krotkich peptydéw (2,5-diketopiperazyny). Wykoraygt spektrometsd mas i spektroskopi
magnetycznego rezonansadijowego w ciele statym (angsolid State Nuclear Magnetic
Resonance, SS NMR) podjtam préke ustalenia mechanizmu tworzenia wspomnianych

struktur w fazie statej.

Badania zrealizowane w ramach mojej pracy doktejskiykazaly uyteczngé
spektrometrii mas, jako metody instrumentalnej visigpr&znych aspektéw zwrzanych z
charakterystyk zwiazkdédw organicznych, ktorych trudno dok@navykorzystupc inne

techniki analityczne.



