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Libreria NIST

La espectrometria de masas es una herramienta fundamental en el analisis quimico, que permite la
identificacion de compuestos mediante la comparacion de espectros obtenidos experimentalmente con
bases de datos de referencia. MS Search, desarrollado por el National Institute of Standards and
Technology (NIST), es un software disenado para facilitar la busqueda, comparacion y analisis de
espectros de masas dentro de la libreria del NIST.

Esta guia tiene como objetivo proporcionar una descripcion detallada del funcionamiento de MS
Search, incluyendo sus principales caracteristicas, opciones de busqueda y herramientas de
analisis. A lo largo del documento, se explica como interpretar los resultados, optimizar las
busquedas vy utilizar las funciones avanzadas del software para mejorar la precision en la
identificacion de compuestos.

Dirigida a investigadores, analistas forenses y profesionales hispanohablantes en quimica analitica, esta
guia sirve como recurso para el uso eficiente de MS Search en la identificacion de sustancias mediante

espectrometria de masas.



Familiarizacion con el Programa

Buscar en los programas instalados el
icono/programa "MS search v2.3"
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Al dar clic en la pestana “Structures”, l[a lista
cambia y en vez de los nombres aparece la
estructura de lod compuestod en vez de su
nombre.
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En el recuadro humero 1, aparece el historial
con los nombres de los compuestos que
han sido analizados y comparados en la
base de datos de las librerias.

El recuadro numero 2 ofrece una
representacion grafica que compara el
compuesto en analisis con aquellos que el
software identifica como similares. El color
rojo senala el compuesto con la mayor
probabilidad de similitud, mientras que el
azul representa los compuestos que pueden
compartir una © varias caracteristicas.
Asimismo, la distancia entre  estos
compuestos puede servir como un criterio
para su descarte.

En el recuadro numero 3 se presenta la lista
de compuestos que poseen similitudes con
el compuesto en analisis, los cuales estan
ilustrados en la grafica del recuadro
numero 2. Asimismo, cada compuesto
Incluye un numero que indica el grado de
similitud entre el compuesto analizado y el
de la biblioteca; cuanto mas cercano este

el numero a 999, mayor sera la similitud.
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En el recuadro numero 4
se presenta el espectro de
masas del compuesto en
analisis. La estructura del
compuesto se muestra
cuando el espectro de
masas se guarda junto
con dicha estructura.

En el recuadro numero 6
se presenta el espectro de
masas del compuesto en
analisis, en contraste con
el espectro de masas del
compuesto de la libreria
con el que se desea
realizar la comparacion.
Esto facilita la
identificacion de los picos
correspondientes a
fragmentos similares.
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En el recuadro numero 7 se En el recuadro numero 8 se presenta la

muestra el espectro de masas del
compuesto de la libreria.

En el recuadro numero 5
se presenta la informacion
correspondiente al
espectro de masas del
compuesto que se esta
analizando. Esta
Informacion  solo  esta
disponible  cuando el
espectro es conocido vy
proviene de una muestra
identificada. Si el
compuesto es
desconocido, unicamente
se mostraran los datos
almacenados junto con las
senales de los fragmentos.

informacion

correspondiente al espectro de masas del compuesto de la
libreria, incluyendo su nombre, formula molecular, masa molar,
entre otros detalles. Los datos varian segun la libreria.
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6. Theosalvose

Navegando por las distintas pestanas “plot of search spectrum” o “Spec List”, se puede visualizar el espectro de masas sin
informacion o el espectro de masas con informacion, respectivamente, de cualquier compuesto indicado en el recuadro numero 1.

Esto facilita la observacion del espectro mas amplio.
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En el recuadro numero 6 en la opcion predeterminada

‘Difference”, se puede observar en la parte superior picos en color
rojo correspondientes al compuesto desconocido/interes y en la
parte inferior picos en color azul correspondientes al compuesto
de la libreria que se esta usando para comparar. Los picos de
color verde corresponden a los picos que se encentran en ambos
compuestos. La intensidad del pico de color verde y su posicion
(superior o inferior) es respectivo al espectro donde la intensidad
en mayor.,

Nota: Los colores de los picos son establecidos por el software, pero
pueden ser modificados si asi se desea. Ademas, hacer clic derecho con el
mouse ofrece mds opciones para interactuar durante el andlisis.
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Head to tail ; en esta opcion aparece en la parte superior (rojo) pIiCos
correspondiente al compuesto desconocido/interes y en la parte
inferior (azul) picos correspondientes al compuesto del a librera.

137
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S ) feine by Side M $ AM : v Proxyphyhne
Difference ), Head to Tad ) Side by Side A Subtraction / 614 614R 0.98P 2146RI

Side by side; en esta opcion aparece en la parte superior picos rojos
correspondiente al compuesto desconocido/interes y picos azules
correspondientes al compuesto de la libreria. Un solo plano.

............................................................................................................................................

Subtraction; en esta opcion aparece picos de color verde que son el
resultado de restar los dos espectros. Esta funcion es usada cuando el

espectro proviene de una mezcla.
7



B! File Search View Tools Options Window Help

Open... Ctrl+O

Print Setup...

=-1 & Print Report

M

@ Choo

Print Auto Report

Save Configuration
Restore Configuration
1 settings_MSMS5

2 settings_PEP

3 settings_El

Exit

]

se file for spectra/structures import.

« NISTDEMO > MSSEARCH >

Masas

MONA_GCMS
Photos

SWGDRUG 3.14
Subidas desde
SWGDRUG_3.13
¢ trabajos U
A Clipboard
Validacion ?
"8 COCAINE
v M Este equipo ;
quip T sampLiB
== WINDOWS (C: M UNKNOWN
== RECOVERY (D: M USERDEMO

| Rod

Menis v Funciones

@ NIST MS Search 2.3 - [Ident, Presearch Default - InLib = -1502, 100 spectra]

V@ T & &

Nombre de archivo: ]

NIST Text (*.MSP)

Abrir

aaaaaaa

En la opcion "File” se encuentra la funcion "Open” por
medio de la cual se puede abrir uno o varios archivos a
la misma vez.

Una vez que se ha seleccionado el
archivo, se abrire una nueva ventana que
ofrece opciones para abrir el archivo
elegido o, si hay multiples archivos, la

Import Selected

Import Options

Cancel

opcion de abrir todos a la vez. Ademas, la e

ventana muestra el espectro que se

abrira.

Las otras funciones; "Print’, "Save” and "Settings’, son
usadas para Imprimir la Informacion que se esta
analizando, guardar y cambiar las configuraciones
establecidas como colores de los picos 0 posicion de
las ventanas en la pantalla principal.
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I_a OpCIéﬂ “Search" es una OpCléﬂ avanzada que permlte reallzar @NISTMSSearchz.a—[ldent,Presearch[}efault-|nLib=-15EJE,“III]Dspectra]

una busqgueda en la libreria con informacion mas especifica. Como

B! File |Search View Tools Options Window Help

MW (Nominal Mass)
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se puede observar en las imagenes, las opciones varian entre| o | ‘®Le aa
— | Formula
] [] ] [ T4 ] ] # -
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2 Sequential Method
numero CAS. P CASNumber
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Cada funcion abre una nueva ventana para interaccionar.
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[D)ExactMass Search value C11H1802 formula . Search value 1140662 m— o :—] . f v s
ChemeFooment ncorsiy 20 | eSS usar Intformacion
.—JE] ments Value . Uncertainty 50 ppm + ()Elements Va
| 10ther Natabases _!'_10:a:|c'sﬂmnh:mbc eSpeCIflca ComO masa
* fields may be left blank Charge
Name Fragment a4 ¥ | T - — | 'Im Y NameFragmen
e O nombre de

© Monoisotopic precursor mass
"

JAmong 2 ~  mostabundantisotopes

| Search |  Cancelar Ayuda [ Aceptar ] cancelar e Aceptar Cancelar Ayuda Search |

Cancelar

fragmento, su formula,
entre otros.
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3 MW (Mominal Mass)
Exact Mass
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CAS registry number Search X @ # ' : @ B @ @‘I‘ @
4 Formula
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Available 64656 Spectra in 7 Libraries 2 EEQUEHTIE' Method
3| CAS Number
mainlib 4
bb 1D Number
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misc_libs NIST Number
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awadrun 3.14 Nﬁm&
=> Add ==
Included Libs: X+ +
mainlib
2373 Spectra in 1 Library

Cancelar  Ayuca Concolar [l Ayuda
NIST registry number Search
ID Number Search _
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ID Mumber or a range || Available 2373 Spectra in 1 Library
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Library Statistics >> Add >
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29-263157 ID Range L
2373 Spectra in 1 Library
Cancel Help

Ademas, en esta busqueda avanzada, existe la
posibilidad de navegar en las diferentes librerias donde
se desea realizar la comparacion o busqueda de un
compuesto, y usar un ID especifico como CAS o NIST.
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Una de las maneras mas comunes, rapidas y sencillas de proceder es realizar una busqueda
por el nombre cuando se conoce el compuesto o se tiene alguna pista sobre el, y se desea
confirmar en las librerias existentes.

En el recuadro numero 1
aparece la lista de nombres
en orden alfabetico,,
conforme se va digitando el
nombre, aparecen oS
posibles compuestos.
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ror Help, press F1

En el recuadro numero 2
aparece el espectro de
masas del compuesto a
analizar.

En el recuadro numero 3
se presenta la
informacion  disponible
sobre el compuesto, que
incluye: el nombre, el
PEeESo molecular, la
formula, el proveedor vy
detalles adicionales
segun el conocimiento
que se tenga del
compuesto.  Asimismo,
se muestran los picos
junto con su respectivo
m/z.
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Ejemplo, Analizando Analogos de
Nitazene

Al. d i g i ta r el n O m b re de l. ] NIST MS Search 2.3 - [Name search] ) - -
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Al realizar clic sobre la flecha, i mona_gems

. swqgdrug 3.14
Mitramyl

se puede intercambiar entre Nitr o swgdrug_3.13

. . , Mit | CF ext
las diferentes librerias que se Nitrilo scilice

Mitril li 12
hayan  descargado  con NS

Mitril kyseliny malonove

anterioridad. Nitril kyseliny m-toluylove




&

MIST M5 Search 2.3 - [Name search]

®{File Search View Tools Options Window Help

NITROBENZENE
NITROBENZENE
NITROETHANE
MNITROGEN
NITROGENM
MNITROGEN DIOXIDE

MNITROGEN OXIDE (NITRIC OXIDE)
NITROGEN TRIFLUORIDE
MNITROGLYCERINE
NITROGUANIDINE
NITROMESITYLEME
NITROMETHAMNE
NITROMETHAMNE
NITROSOBENZENE

MN-M AMYLSUCCINIMIDE

MN-ISOTHIOCYAMNATODIISOPROPYLAMINE

Ed B = = %
MITAZENE| Clear a=z bb W

[

Al navegar por las diferentes librerias, se
puede observar que el compuesto de interes

lpentedrone

Mitracaine
Mitrazepam
Mitrazepam-db
Mitrazolam

$E] NIST MS Search 2.3 - [Name search] ‘Nitazene’, se puede encontrar en
miFile Search View Tools Options Window Help ‘cayman_library" y "swgdrug 3.14". Tambien
EWE s o ? ‘ se puede observar que la lista de
compuestos es diferente para las tres
NITAZENE Clear &z cayman_library v librerias. Esto indica que entre mas librerias
N-isopropyl Hexylone se descarguen, mas opciones se podran
Nitracaine tener al momento de realizar las busquedas.
Mitrazepam
Mitrazepam-db
Mitrazolam
Mitromethaqualone I _
NM2201 @ MNIST M5 Search 2.3 - [Name search]
NM2201 : : : _
N
N-(MDA) Fentanyl m | File Search View Tools Options Window Help
NMDMSB .
M-methoxycarbonyl MDMA i I = & ?
MN-methoxy Mephedrone
M-methyl-2Al
N-methyl Benzedrone NITAZENE| Clear &z swgdrug 3.14 b

13




ﬁ MIST M5 Search 2.3 - [Name search]
uiFile Search View Tools Options Window Help

EEE= v

MITAZENE] Cloar &% copman_Bxary
Nigzene |
Mitracaine

Miazapam

Nitrmrepam-ds

Misaralaim

Nitomethagualore

NMEZ20T

NMEZ20

MDA} Fartaryl

MMOMSE

Ne-methowycarbory MDMA

M-metheay Mephadrane

N-methyl Benzadrons
Heréthyle atb oyl Methamphetamrne
MN-methyl Cyclopropyl nodeniary]
H-Methylefylone

tyl Homarylamine
h-methyl Mescaline
Memethy] metarmthyl Phenyl Sentanyl
NemethylN-athyl Hexylore
N-mathyl-M-Ethyltryplaming
M-metiyl-N-sopropyl Pentylons
M-mathy| Morcarfentani
N-rethyl Madertany
N-metyl-N-propyl Metylone
M-metyl-N-prog antylone
Me-metyl artho-methyl Phenyl fentanyl
MN-mathyl para-mathyl Phanyl fentanyl
N-Methyhryptamine
Nemethyl L4TI1E
M-MOC-hLA
M-Moe-MOMA
MNN-DET
MNN-didusmethyl AH 7321
NIN-didesmethyl L7700
MN-dighiyl Haxylong
NN-Dhetylpentdons
N N-dimsathyl-3.4-DMA
MN-Dimaothylamida-de spropionyl furtany]
NW-Dimethytamphetamne
L -Dimgthybcathinong
HM-dimathyl Hepsgone
hW-Dimathyipentyione
MNN-Dimathyipentylons
MM-DMT
MN-DMT [axempt praparaion)
MMNEI
NMNEI 2 indazole isomer

= (s ]

| Es iImportante revisar los comentarios de

W W

w1

120

ey) Mitazene

0 280

2%0

g
0 310

20

33 0

cada compuesto porque es alli donde se
puede confirmar la procedencia del
espectro. Por ejemplo, en el espectro

Mame Mitazens

Eamula: CopHaqMyOa

MV 352 Fxaci Mass: 353 189926 |Da 2153 D& cayman_ibrary
i hem&36615 Banc hedEd 1452

SN Mon-sle

observado de la libreria "swgdrug 3.14" fue
obtenido desde a libreria de

‘cayman_library’, lo que Iindica que son el

\ Mames § Sinsctures [

\PlotTaxt § Fict |

Lib_Seasch | Othr Search Mames [ Compame [ Ubrarian

g MIST M5 Search 2.3 - [Name search]
i File Tearch View Tools Dptions Window Help
AEE= ¥

NITAZENE] Cloar &2 smodug 314

MIsSMo espectro de masas.

| osmiilie ritgdrong

Niracane
Nivazepam
Mitrarepam-dS
Wirazalam
Mitrcfurazone
Niteghycedin
Mitomathaqualone
Mizatadne

MLL

MLL

Melydme-dexino amphataming
MMZ201

TR

Metylmethcathinone
Memethouy-4 MMC
W-Mathomycarboryl MOMA
edrone
W-Methyl1{1.3-barzodioxel
M-Methyl-1.3-bereodioxch ELEL T
Nyl T-{3-mathaxy-4.5-methylenediasypheny)-2 proganaming
M-mathyl-1-{d-atylpharyljpropan-2-amine
M-Methy - 1-{E-mathylpyndin-Z-plpcop
MN-metyl-1-{naphthalen-2-yljpropan-2-amine
N-Methyl-1-phenyl- 1-[rimethylsilyl)oxy]-2-propanamine
Nemetyl T-{phenyl-d%)propanZ-aming
M-mathyl-1-{thicphen-Jyliprapan-2-aming
M-ty l-2-[3-{1-methylpiperidin-y H-ndal 5-yllathane sulonamade
M-methyl-2A1
M-Methyl-2-amincindane
Mebetyl-2C-H
W-Megyi-2-phenyl-1-propyiamine
M-methyl-2-phenylbaycle]2 2. 1 heptan-3- amr
M-Metwyl-2-phenylethanamine #
M-Methyl-2-phenyletylamine

T 75 B5) T{pymokdine1-yl}1-oxaspro[4.5ldec-Byl|aceiamide
neathylaming
Memethyl-3 d-methyle ne diaxyphenylprapan-3-amine
LA-mathylenadicxyphenylalaning

Siylaridicxy)benzylaming

M-Metyl-3 4-Mathylenedioxyphenethylarmne
M-Mathyl-1 4-rimathylene amphsa aming

58
2 g 5o % B | seipe 116 i 142 181

= T

176 180 205 220

234

264

20

Al i1dentificar las librerias, procedemos al
analisis del compuesto de interes.

S0 60 70 0 90 100 110 120 130 14D 150 160 170 160 180 200
(swdrug 3 14) Niazene

20 220

230

20 250

T
260

T T
0 280

0

300

310

T
k)

B0 30

350 360

Mame: Mitszene

Eammula: CaoHzN302

BV 352 Ex I5E1EI26 CASE 14030-1-8 IDF 5813 DB swgdneg 314

Qihar DEs; None

Comment Frovided by www.caymanchem com/apphemplatefandings2CForensic vm [ emF36635 Barche(64 1452

A 4 M

\ Mames. § Strsctures |

\ PlotText § Plot

Lib, Seasch | Other Seasch  Names [ Compare [ Librarian

14



@ NIST M5 Search 2.3 - [Ident, Presearch Default - InLib = -452, 100 spectra]

| T -

B File Search View Tools Options Window Help

Open... Ctrl+O

q Print Setup...
_| & Print Report
Print Auto Report

Save Configuration
Restare Configuration
1 settings_PEP

2 settings_MSMS

_| 3 settings_El

Il

Exit

|

Mumber of Spectra found: 1

- The names of spectra retrieved
1 Metodesnitazene

hd @ T @ @ @
T
mainlib; 2373 total spectra
100+
o S ; = i
@ Choose file for spectra/structures import. \
104
™ « Placement update > NitazeneAnalogs i
Organizar Nueva carpeta = :
N @ OneDrive - Tren' ; . ; ;
o 7 1000 900 700 400 300 200
@l Escritorio W # Lib. Match RMatch Prob (%) Rl Syn DBs  MName
& Mo 1 M 481 686 3938 1878 54 8 Lidocaine
w Descargas A . .
|'3 10 03/07/2025 11:56a.m.  Revision de Windo... 2 M 445 661 982 1971 16 3 Trimecaine
Ml Documentos # 0 I M 443 490 9.06 3ns 10 3 Lysergamide
P8 Imégenes - 4 M 435 455 6.76 - 43 6 Dienestrol
B vsic W12 5 M 432 439 597 53 6 Rescinnamine
‘ o3 6 M 422 433 41 5 2 Beclomethasone
& Videos b 27 7 M 419 425 372 - 45 5 Prednisolone Ac...
Dlaramant 1inda 8 M 405 445 233 2393 30 & Gibberellic acid
Nombre de archivo: | 10 NIST Text (*MSP) 9 M 4M 482 197 2141 5 6 9.10-Anthracened...
Avrir |+ Canieiar 1. M 397 408 1.66 2651 71 7 Prednisone
1. M 395 649 153 - 9 7 M MN-Diethyl-N'-ph...
1. M 387 491 114 2784 5 3 Ergoline-8-metha...
Al Rl 1. M 386 N 1.10 - 83 6 Hydrocortisone A
X 1. M 385 47 1.05 2366 6 4 Ergotamine
1 ~ 1. M 378 730 0381 678 9 7 Triethylamine
ImportAll |
- 1. M 376 376 0.74 3116 7 3 Ergosterol
1. M 373 a02 066 - 3 4 1.2-Ethanediamin...
1. M 369 376 0E& 3220 G 4 Pregn-4-ene-3,20...
Import Options 1.M 368 794 053 - 5 4 1.2-Ethanediamin...
Search Options Names / Structures / InLib = -1323, Hit List

Cancel

Al realizar la descarga del compuesto de interes y al ser comparado por la

libreria predeterminada "'mainlib’, se observa que el valor de coincidencia
o ‘match’ es menor de 50%, por lo tanto se deben habilitar las otras
librerias identificadas anteriormente (cayman_library y swgdrug 3.14) que
tienen mas compuestos similares al compuesto de interes.
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@ NIST M5 Search 2.3 - [ldent, Presearch Default - InLib = -1323, 100 spectra]

" File Search View Iools |Options Window Help

SEEE S "2 mfZ range

Library Search Options :

@ $» (& EI 1. Metodesr Replicates b » & @
5 S Name Spectrum Import Options

1 A Metodesnitazen  Pubchem search options

2 A iso-Butonitazené  S0OS5 options

3 A Etodesnitazene

4 A 3'-Methoxy metodesnitazene

b sw Mitracaine

6 sw Metonitazene

7 ca sec-Butonitazene

["-.,Hames A Structures §

Library Search Options > Library Search Options

ch MS/MS Libraries Auomation Limits Constraints RI(GC) Search MSMs Libranes Aulomation Limis Conswaints RI(GC)
lllllllllllll pectra in 7 Libraries Available 64656 Spectra in 7 Libraries

ainlib I bb

b - caymandbray ]
cayman_library /7 misc_libs |

ist_libs mona_gCms

nnnnnnnnnn Eﬂé_
sl aesmdrin 1,13

ddddd
lllllll

]
‘ ~
e e ] |
-
In Libs: wr o+ Included Libs: *r 4
mal
73 Spectra in 1 Libra ries

Spec List

Ayuda

En la pestana "Options’, se puede encontrar la funcion
para Interactuar con las librerias. Al hacer clic en
"Library Search Options’ aparece una nueva ventana
con diferentes opciones. Se debe seleccionar
‘libraries” y alli apareceran las librerias que estan
descargadas vy listas para usar. En este caso
adicionamos "cayman_library" y "swgdrug’.

Para actualizar la informacion en la pantalla se debe
realizar doble clic en el compuesto de interes.

@ t: [ EI 1. Metodesnitazene e @ L. & & €

Sre. NMame

Metodesnitazene 1,
Iso-Butonitazene /&)
Etodesnitazene

o R |
P e PP

3'-Methoxy metodesnitazene

16



i {File Search View Jools Options Window Help - | &

SYY YT ET-Ion

@ 32 & G 1. Metodesnitazene vl @ @Q
# Src.  Name - 86 % M?:tod:s;:‘azgne
. 1 Formula; C21H27N3
EARsiNetcdasndarana MW: 337 Exact Mass: 337.215412 CAS# 14030-77-4 |D#; 13 DB: TextFile
2 A iso-Butonitazene Other DBs: None
3 A Etodesnitazene iy Comment Provided by www.caymanchem.com/app/template/landing%2CForensic.vm /
C21H27N30
4 A 3'-Methoxy metodesnitazene Item#300v35 Batch#059097(()\
& aw Nittacaine 504 IthIKgx.SFNKTTXBZXV_J.OH-UHFFFAOYSA-N Non-stereg
: 121 161 mjz Values and Intensities:
6 sw  Metonitazene 41 2| 42 15| 43 4| 44 3| 51 4|
7 ca sec-Butonitazene E 207 e 2175 3 5B 2] BB 57 7
; 235 58 59| 59 3| 63 6| 64 4| 65 8|
Names A Structures / Specitist a2 %8 TTlo1103 i s 16 P | 2217120 65 o 320 3% 0100 71 5 72 3] 73 6 7 2
mainlib: cayman library: swadrug 3.14: 8461 total spectra 1 ! Y L ! ! T ! ! 75 5| 76 14| 77 63] 78 52| 79 5|
. 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 84 12| 86999| 87 61| 88 3| 89 17|
En este recuadro se observa . (TextFile) Metodesnitazene an 141 a1 Wi & 2 a8 &1 oa i
\ Plot/Text of Search Spectrum j_Plot of Search Spectrum }, Spec List /
que el numero de espectros | ™ 100 T
50 121
aumento porque es la suma de || | 2 5 Se 07 . g A ag 3w
: ! 42 51 5863 70 77 |91 102 114 125132 139 146 153 163 170 177 , 3 19 : 19 263 281 320 327 33
T T T g u| L T + + t
1000 900 800 700 600 500 |42 51 5g63 70 79 91 102 114 |125 132 139 146 153 168 177 193 o7 219 o35 249 263 281 320 327 337
los espectros de masas de las || ¢ e ryea oo R s De: Nane 2
1 sw 999 999 56.0 - 1 0 Metodesnitazene ]
. , 2 ca 993 993 429 - 0 0 Metodesnitazene 100+ 36
. —]
treS [Ibrel’laS 3sw 777 B4 042 g 5 0 Etodesnitazene 40 50 60 70 8 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260 270 280 290 300 310 320 330 340 350
4 ca 755 ,80&;\ 039 0 0 Etodesnnazene [a Metodesnitazene [ Head to Tail MF=999 RMF=999 g Metodesnitazene
s S - o W . . i Difference } Head to Tail £ Side by Side A Subtraction / 999 999R 56.0P
6 ca 731 755 / 0.08 - 0 0 Isotodesnitazene Frw
7 ca 713 747 0.04 - 0 0 Metonitazene 1004 86 Egmmﬁag;:;;fﬁﬁne
Eﬂ eSte I’eCuad FoO se en COﬂtra 8 ca 682 74 001 1 0 Protodesnitazene MW: 337 Exact Mass: 337.215412 CAS#: 14030-77-4 ID# 5569 DB: swgdrug 3.14
9 ca 669 699 0.00 0 0 3'-methoxy Metod... Other DBs: None
. . . 1. sw 640 758 0.00 1 0 Protodesnitazene 1 Comment Provided by www.caymanchem.com/app/template/landing%2CForensic.vm / tem#30035
que el valor de coincidencia e 9 @ o 0 0 Eontsnecs e s
1.ca 635 660 0.00 0 0 Etonitazene ™ {‘;Jﬁ;m g e —
' 1. ca 632 632 0.00 1 0 Isotonitazene 41 2| 42 15| 43 4] 4 3| 51 4|
(match) aumento y que existen Lew @ 61 00 S —— 21 P TR
1.ca 623 665 0.00 0 0 5-methyl Etodesn... ] gg ?g: 3? : : gg g: % g: 33 gi
2 o]
' l.ca 623 652 0.00 0 0 sec-Butonitazene | s 207 35 &5 7% 5| 76 14| 77 63| 78 52| 79 5|
| | |aS OpCIOﬂeS para COl ! Iparal’ 1.sw 622 744 0.00 1 0 5-Methyl metode... 2 y >y, 129 146 168 4 | 4 | |, 265281 320 L 84 12| 86999 87 61| 88 3| 89 17|
1. sw 611 673 0.00 2 0 4'-HydroxyNitaze.., /e/ 6'0 9'0 ]éo ]éo 1;;0 2{0 2"‘0 2",0 360 3:';0 188 1;| 13; ?gl 18§ 22[ 1(9)3 ]g| 132 ii
1. ca 608 634 0.00 0 0 iso-Butonitazene (swgdrug 3.14) Metodesnitazepe 1ng 7! 1n7 1! 1ng ')! 114 '7! 11K J{
,Names A Structures [ InLib = 672, Hit List \\p@mex( of Hit 4 Plot owit’ !
kb Sansh L OtarSearchl_Names T_Compare T__iibraian T = =

En este espacio se puede encontrar la libreria donde se encuentra el compuesto con el que se

esta comparando el compuesto de interes.
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Descarga de Librerias

mass spectral library

Google

SWGDru
@ g

https://'www.swgdrug.org »

SWGDRUG Mass Spectral Library

SWGDRUG Mass Spectral Library: SWGDRUG has compiled a mass spectral library from a variety of
sources, containing drugs and drug-related compounds.

Cayman Chemical
™" https://www.caymanchem.com > spectrallibrary 3

Cayman Spectral Library - Forensic Science Menu

The library is one of the many free resources offered by Cayman to assist the forensic community in
the screening and identification of unknown substances.

(=
)
Jo

Buscar en google o el buscador de preferencia "mass spectral
library”, las mas comunes son 'SWGDRUG" y "Cayman’”

NISTDEMO X +
& 1 C J > Esteequipo > WINDOWS (C) > NISTDEMO >
® Nuevo % © @D 0] N, Ordenar = Ver
v M Este equipo Nombre Fecha de modificacién Tipo
v = WINDOWS (C:) AMDIS32
$GetCurrent MSSEARCH 03/07/2025 04:18 p. m.
$WinREAgent 2l

Archivos de programa

Archivos de programa (x86) e
& = ™ C (]
inetpub ) Nuevo -
Intel v [ Este equipo
NISTDEMO | v WINDOWS (C)
» SGetCurrent
Buscar la carpeta de NIST, en los R
archivos del computador y pegar la (RS REivsOe pugs
» Archivos de programa (x86)

carpeta descargada dentro de la .
carpeta MSSEARCH

Intel

NISTDEMO

Carpeta de archivos

+

> Esteequipo > WINDOWS(C) > NISTDEMO > MSSEARCH
Tl Ordenar ~ = Ver ~
Nombre a Fecha de modificacion Tipo

bb 2/05/2025 02:2
Cayman_library
MAINLIE 23/06/2025 5 C
misc_libs 5 Ca
MONA_GCMS 4 Carg
SWGDRUG 3.14 20/05/2025 1 C

SWGDRUG_3.13
*| 04578605.HLM
| 23986515.HLM

[ 30096515 HLM

Scientific Working*Group
for the finalysis of Seizejg Drugs

Resources

About Us

SWGDRUG Mass Spectral Library:

SWGDRUG has compiled a mass spectral library from a variety of sources, containing drugs and drug-
related compounds. All spectra were collected using electron ionization mass spectrometry systems. This
library is available for download from this website. SWGDRUG recommends the use of traceable reference

materials to support identifications of drugs ( Part IV A - Quality Assurance Section 6.1.6 ). In addition, all spectra
have been examined by the NIST Mass Spectrometry Data Center using their quality assurance protocol. Please see the
published articles from 2024 and 2017 authored by NIST on their evaluation of the SWGDRUG library.

For updates on when the library is updated, follow us on Twitter.
DISCLAIMER: SWGDRUG is absolved from any liability resulting from the use or misuse of the library.

The SWGDRUG library is supported by the NIST MSSEARCH program, which is available on-line at no
charge (see below). Additionally, the library has been converted to the following various formats. Click on
the appropriate link below to download the compressed file.

SWGDRUG MS Library Version 3.14 (January 22, 2025):

NIST Format

Abrir la pagina y descargar el archivo que tenga el

dominio o este especificado como NIST

En la carpeta MSSEARCH deben
estar todas las librerias que se
desean usar en el software.




Funciones Adicionales

@ MNIST MS Search 2.3 - [Compare Tool - just 1 spectrum] = n X
NIST MS Search 2.3 - [Ident, Presearch Default - InLib = 672, 94 spectra] u1Eile Search View Jools Options Window Help . 8 x
3 . " . AlE %
u | File Search View Tools QOptions Window Help
SHREEa % : 8
@ b & E= 1. Metodesnitazene v @ L. B &G .
2
# Src. Name - 207 238 g
i 58 77 1 - e —_ e . 193 1 5 249 . EE— 37
1A Metodesnitazes 100+ o2 1,0 6 W7 ;il 84 *' 98 103 fpe M4 | 128133 139 W4 sidee 63 des 73z ies g0 de ?IQ' - L2t 263 280 2 . . . %7 .
" ! 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 180 200 20 =0 230 240 |0 260 270 280 /0 300 310 320 330 340 350
2 A iso-Butonitaze .I.lbl'aﬂ" Search [TextFile) Mastodesnitazene
3 A Etodesnitazet  Strycture Similarity Search
4 A F-Methoxy me L
5 sw Nitracaine | & Cut 3H il
6 sw Metonitazene %Copy -
2= 2 a1 s - iaE e BT s TEA 1 SEA 4 . 1 235 REm s 2 T 7
7 ca sec-Butonitaz 4 ol 5 63 7073 Ly @4l 9198 103 10g 7 29 134 139 146 151 157 163 186 173 181 166 20 )) | ! 263 _269 28 320 327 5
. 42 51 g5 63 7073 7; 84| @1 9 103 06 117 129 13 138 146 151 157 163 168 173 181 186 143 200 1 s o P 263 269 281 20 327 339
Namesﬁ Structures ; Spec List a2 53 | 207 35
= 4l
mainlib; cayman_library; swg . D——r“-—-*]‘rq"] IEE '* MS Interpreter el
100 Send To g [File) Metoy 100 &
Import Compare List E!Eﬂ of Se 40 50 60 0 a0 a0 W 1o 120 130 WD 150 160 10 180 18 200 210 20 230 240 250 260 270 2B0 280 30 30 320 30 M0 380
| Metodesnitazens | Head to Tail MF=533 RMF =933 hd Metodesnitazens
10~ Export Selected Ms Interpreter Difterence A Head to ‘J'ailj{ Side by Side }.' Subtraction [
i 100 86
504
14 - J
I Insert Clipboard Spectra N 42 5
e ——=
1000 500 Copy Selected to Clipboard 500 400 | 42 5
# Lib. Mach RM: . Name 50 o,
1 sw 999 999 ) i Metodesnitazene 1 2
2 ca 993 993 Print Preview Metodesnitazene 100+ a3
: —TrrT] 5 7 193 i L3 249 7
3 ww TN 644 Properties Etodesm.tazene 40 50 o2 51 I:.a 63 707 | s M gg 1 qpe 117 129 134 143 151 157 168 173 181 186 | 200 ||, .|“.] 2 |, ¥ 265 81 w w4
4 ca 775 800 Etodesnitazene Y 40 50 60 o) a0 90 W0 10 120 13 140 10 160 1AD 180 180 200 210 220 23 240 250 260 270 280 280 300 0 30 30 M0 30
5 SW ?32 793. D,DB = 2 EI ]sotodesnilazene Difference ) H I (Text Filel Metodesnitazene "Provided by www.cavmanchem.com/appftemplate landing *%2CF orensic.vm | Hem# 30035 Batch#0590970°
6 ca 73 755 0.08 - 0 0 Isotodesnitazene Lib. Search | OtherSearch| _MNames _  Compare | Librarian

Al dar clic derecho sobre el compuesto de interes, se observan mas funciones como; “lport” para abrir un nuevo espectro,
"Export selected’ para guardar el compuesto seleccionado, "Sent to” "Compare list’ para enviarlo a la opcion de comparar
donde solo se observan los compuestos con mas alto porcentaje de concordancia (match), o “Sent to" "MS interpreter’ para
abrir un nuevo programa y analizar cada pico y su correspondiente fragmento.
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file Edit Pages Jools

Structune

0@ & 0| LA s REE

mm

n

mow=aEZmo=xznl »B
e 2

Br | —

# o0

D

o

e
R

=== 9

10 20 k) 4h
wlia

- N e —
hitps:/iblog acdlabs com/acdlabsirss xaml: 12:24 Cannot download RSS! hitps:ibleg acdlabs comiacdlabsirss emk 12:24 Cannot download RSS! hifpsuiblog acdlabs com/acdlabsirss xml 12:24 Cannot download RSS! hitps:/blog acdlabs com/acdlabsirss xmk 1224  Setup RSS
EXAMPLE SK2

Modfied 47 Page 11

Herramientas Adicionales
1.ChemSketch

o ACDYChemSketch (Freeware) - [C\Users\patri\Desktop\examplesk2]

Templates Qptions Docurments Add-Ons  ACD/Labs  Help

[ & Q |[Pagewid

& T |
7o 80 90 100 110 120

N—=0O

* Fragments: 1 Cq3HgNOz FW : 2112200

P e HEE @) 4w 2 % reTm e jfo
A+ AEm L BT E ¢ & el

0 &0

1-ChemSketch | 2-Database

@ NIST MS Search 2.3 - [Ident, Presearch Default - InLib = 672, 94 spectra) Stiucture

u | File Search View Jools QOptions Window Help
SHBEE~ 2
Mame Clipboard #2]

@ 52 1. Metodesnitazene ® - Q
# Sre Name Comment
L Xanthine
; [ Theobromme j——
7 ca  sec-Bulontazene rr.-—'—'-"\
g L Scan 1467 (28.976 min) of JAN310301 b
5 sw Nitracam /A}‘\-\ f.r
s u e e I(I
9 ca N-Pyrrolidino Etonitazene N/
6 sw Metonitazene = \
\ Names A Structures [ ~. ‘__F,;:— “"‘--\./ =0
| e
mainlib; cayman_library, swgdrug 3.14; 8461 total spectrz l.’J
100+ Select All 0
Send To »
10+ import oK Cancel Help
1 Insert Clipboard Structure
1000 P 300 0 Copy Structure to Clipboard :
)
7 Lib. Match RMatch Prob. (%) RI Copy Selected to Clipboard
1 sw 99 999 56.0
2 ca 993 993 429 Print
S 7 &4 a2 Print Preview
4 ca 775 800 039
5 sw 732 798 0.08 Properties
£ ca 73] 755 008 - o ———

150

200

210
wlacian

Mexe

Praperties

Una herramienta externa que se puede usar con el
software ‘MS Search” y "MS Interpreter’ es
"ChemSketch’.

ChemSketch es una herramienta que permite realizar la
estructura de un compuesto y copiarla directamente en
MS Search en la opcion “Insert Clipboard Structure’.

Esta opcion es usada con mas frecuencia para crear una
libreria o para obtener basica informacion del
compuesto.

MNamé: example

Fommula C13HgNO2

MW 211 Exgct Mass: 211.063329 |Dg
InChiey: BEFAQLLIPFPNXIG-UHF

Estmated non-polas retention index (n-alkane scali)
WValue: 1889w
Confidence interval (Mitregen-contzining): 83{50%) 356(35%) iu

{Spec. List) example .
\ PlotTesxt of Search Spectim }-L Plat of Search Spectrum }\ Spec List ;r

[\ Difference ) Head to Tail £ Side by Side } Subtraction J
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Ademas, se puede copiar una estructura directamente del software "MS Search” en la opcion "Copy Structure to
Clipboard’ y pegarla en "ChemSketch’.
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Otra ayuda que brinda esta herramienta es que una estructura de "ChemSketch’ puede ser copiada y pegada en "MS
interpreter’ si el espectro a analizar no fue guardado con una estructura y asi poder interpretar los fragmentos.
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2. Mass Interpreter

NIST MS Interpreter es una herramienta que
ayuda a entender mejor los espectros de masas,
usados para identificar sustancias quimicas.

 Muestra de donde podrian venir los picos
(senales) que aparecen en el espectro.

« Ayuda a calcular formulas quimicas y analizar
los isotopos.

* Puede trabgjar con datos normales o muy
precisos, y tambien con espectros obtenidos
por diferentes metodos (como El o MS/MS).

13
]l

Library Search 100
Structure Similarity Search 1€
e s e 104 ©  Hacer clic derecho sobre el

170 | 24¢

I W = eSpectro de masas  y
__ Emcopy el
% B Paste : n .
[ Sectin - selecciona ‘Enviar a MS
Copy Structure to Clipboard Compare List "
——  Attach Clipboard Structure | t t
% MW Estimati | Default Structure Editor ‘ n erpre er !
— M STImaTICm_ _ L I, Rete
Cl and/or Br Estimation —, - Formy
Print b Mm:
Print Preview %
Change Splitter Orientation 2_3,
Properties 63
| 69
78
85
9
Mot cemsaere S Aergertes o X

fle EM Vo Optors Help

=g o vie s [FaR 2 Lu 557




3. AMDIS Chromatogram

AMDIS es un programa que ayuda a analizar

datos

de cromatografia de gases con

espectrometria de masas (GC/MS). Su funcion
principal es encontrar compuestos especificos
dentro de una muestra, de forma automatica.

Primero, separa los diferentes componentes
que hay en los datos de la muestra (esto se
llama deconvolucion).

Luego, compara cada componente con una
libreria de compuestos conocidos.

S encuentra una coincidencia
suficientemente buena, lo muestra como un
"‘acierto’ o library hit.

Puede usar informacion adicional llamada
indice de retencion para mejorar la
identificacion.

Tiene funciones para identificar clases de
compuestos, procesar varios archivos a la vez
(batch processing), y conectarse facilmente
con el programa NIST MS Search.

Hacer clic en el icono
@ NIST M5 Search 2.3 - [ldent, Presearch Default - InLib = de

AMDIS vy el
W | File Search View Tools Options Window Help programa se abrira.
b E%ﬁ!@Em - 7
SO

File Analyze Mode View Library Options Window Help

B CANISTDEMO\AMDIS32\TUTORIALVALK3 D\DATAMS

Run H Rescale || Info. ”j__'”

2 targets (7), 17 components (v)

0
Time: 1034 10.65 1096 1127 1158 11.88 1220 12.51 12.81 13.12 1343 1374 1405 1436 1467 1498 1520 1560 1590 1622 1653 16.83 17.14 17.46 1776 18.07 1838 18.60 19.00 19.31 19.62 19.93

‘Abundance [20.0%] RT(min): Model

100
G [Modei= 57

10.7203 Width = 3.4

11,3338 Purity = 98

11,8061 Min. Abund. = 0.0047
11.8804 Amount =917

12,1039 Scan =31

124110 Peak Tailing * 1.0
12,4289 S/N (total) = 978

134397 Base Peak = 693738
136149 Area = 12298165

57 138327 Intgr.Signal = 12068042
3 14.4221 Exira Width = 1-1

15.3262 Frac. Good = 1.000
Models 20. 57 71 43 85 41 5556 93 70 29 69 42
8411383985897 72112

= o

16.0113
16.2594

10.213

| Scan 1435 (19.519 min)

0 .
mz: 20 30 40 S0 60 70 S0 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 210 220 230 240 250 260 270 280 200 300 310 320 330 340 350 360 370 380 390 400 410 420 430 440 450 460
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Contacto v Comentarios

Esta guia no es una traduccion oficial del manual de uso del software "MS Search’. Esta guia fue
elaborada con el proposito de explorar en detalle algunas de las funciones mas relevantes que,
en mi criterio como autora, considere fundamentales para desarrollar mi proyecto de grado en
CRAFTS lab en Trent University, enfocado en el analisis de espectros de analogos de Nitazene.

Ademas declaro que este trabajo ha sido realizado de manera independiente y que no he
recibido ningun tipo de apoyo financiero ni colaboracion institucional por parte del National
Institute of Standards and Technology (NIST).

Si tienes dudas, sugerencias o simplemente deseas conocer mas sobre el programa, no dudes
en escribirme a mi correo electronico: patricialape@gmail.com

Angela Patricia Alape
Estudiante de Maestria en Ciencias en Ciencias Forenses en Trent University

Proyecto de grado: Herramienta Clasificadora para Identificar Analogos de Nitazene mediante
Espectros de Masas y Analisis de Fragmentacion
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