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1. Einleitung 
 
Die massenspektroskopische Untersuchung von 397 mg eines beigegrauen Pulvers im 
Landeskriminalamt Rheinland-Pfalz erbrachte das Vorliegen zweier in höherer Konzentration 
vorliegender Verbindungen mit sehr ähnlichen Retentionszeiten im Verhältnis von etwa 10:1. 
Die in höherer Konzentration vorliegende Verbindung konnte als N-Ethyl-3,4-methylen-
dioxy-α-methylphenethylamin (MDE) 1  identifiziert werden (Abb. 1). Eine Identifikation der 
zweiten in geringerer Konzentration vorliegenden Verbindung mit einer gaschromato-
graphischen Retentionszeit unmittelbar nach dem MDE war infolge fehlender Referenz-
spektren zunächst nicht möglich und erwies sich nach tochterionenspektroskopischen Unter-
suchungen und Synthese als eine neue Designerdroge mit der Struktur eines beta-isomeren 
MDE 2. 
 

 
Abb. 1.  Struktur von N-Ethyl-2-(3,4-methylenedioxyphenyl)-propan-1-amin 2,dem isomeren MDE und anderen 

Vergleichsverbindungen 
 
2. Massenspektren 

 
Die Verbindung 2 zeigt ein durch chemische Ionisation bestimmtes, zum MDE 1 isobares, 
Molekulargewicht  von 207 dalton (Abb. 3). Das Fragment bei dem m/z-Wert 163 deutet mit 
seiner Massendifferenz 45 zum [MH]-Peak auf die Abspaltung eines Ethyl- oder Dimethyl-
amins [12].  

Das Elektronenstoß-Massenspektrum (Abb. 2) zeigt einen Basispeak bei dem m/z-Wert 58. 
Dieser ist Bestandteil der Immoniumionenserie mit den Werten: 30, 44, 58, 72, 86, ... [11]. 
Untersuchungen mittels Tochterionenspektroskopie [10] ergaben das Vorliegen eines Immo-
niumions mit einer N-Ethyl-Partialstruktur Abb. 4 [1]. Das isomere Immoniumion mit einer 
N,N-Dimethyl-partialstruktur konnte aufgrund seines unterschiedlichen Tochterio-
nenspektrums ausgeschlossen werden. Immoniumionen mit einer C-Methyl-N-methyl- oder 
einer C-Ethyl- bzw. C-Dimethyl-partialstruktur konnten ebenfalls aufgrund ihrer unterschied-
lichen Tochterionenspektren und der Massendifferenz von 45 im CI-Massenspektrum Abb. 3  

N
CH2 CH3

H

O

O

N
CH2 CH3

H

H3C

O

O

CH3

O

O

CH3

N
CH3

H

O
N

CH2 CH3

H

O

O

CH3

CH2 CH3

O

O

N

H

1 2 3 5 6



 

 

T + K (2003) 70 (2): 83

 
Abb. 2. EI-Massenspektrum von N-Ethyl-2-(3,4-methylendioxyphenyl)propan-1-amin 

 
 

 
Abb. 3. CI-Massenspektrum von N-Ethyl-2-(3,4-methylendioxyphenyl)propan-1-amin 

 

ausgeschlossen werden, das eine Ethylamin oder Dimethylaminpartialstruktur belegt. Dieses 
Beispiel zeigt, dass Tochterionenspektren in Kombination mit der chemischen Ionisation eine 
ausgezeichnete Methode darstellen, im üblichen EI-Spektrum nicht unterscheidbare isomere 
Immoniumionen zu differenzieren.  

Nach vorstehenden Messungen handelt es sich um eine Verbindung 2 mit einer Methylgruppe 
in beta-Stellung zur Aminogruppe, einem Phenethylamin mit einer Methylgruppe im aroma-
tischen Ring 5 oder einer Verbindung 6 mit einer n-Propylamin-Partialstruktur. Das Massen-
spektrum des n-Propylamin 6 wurde publiziert[13] und konnte daher aufgrund seines unter-
schiedlichen Spektrums ausgeschlossen werden. 

Da das unsubstituierte 2-(3,4-Methylenedioxyphenyl)-propan-1-amin aus früheren Arbeiten 
zur Verfügung stand [2] war durch einfache Ethylierung eine Synthese des beta-isomeren 
MDE 2 möglich. Die synthetisierte Verbindung zeigte im Totalionenchromatogramm die  
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Abb. 4.   Tochterionespektrum des Ions 58 der unbekannten Substanz im Vergleich zu denen des Ethylamino-

methylen-  und des Dimethylaminomethylenfragments. 
 

gleiche Retentionszeit und alle massenspektroskopischen Eigenschaften der zu identifizie-
renden Verbindung 2.  

Das Massenspektrum des beta-isomeren MDE 2  weist große Ähnlichkeit mit dem Massen-
spektrum des cathinonanalogen Oxidationsproduktes von MDMA 3 (Abb. 4) auf [3,4,5]. 

Eine dünnschichtchromatographische Trennung des beta-isomeren MDE vom MDE mittels 
üblicher Laufmittel gelang nicht.  

Das in beta-Position substituierte Phenethylamin  2 ist weder im PiHKAL [6] aufgeführt noch 
ist seine psychoaktive Wirkung unserer Kenntnis nach beschrieben. Bei in beta-Position 
methoxysubstituierten 3,4-Methylendioxyphenethylaminen ist eine psychoaktive Wirkung 
bekannt [8].  
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Abb. 4. EI-Massenspektrum von 1-(3,4-Methylendioxyphenyl)2-methylamino-propan-1-on. 

 
Eine Voraussage der psychoaktiven Wirkung des beta-isomeren MDE 2 erschient uns nicht 
möglich, da bereits leichte Veränderungen der Molekülstruktur in substituierten 3,4-
Methylendioxyphenethylaminen zu erheblichen Änderungen des psychoaktiven Wirkungs-
profils oder gar einen Wirkungsverlust führen können [7]. 
 
 
3. Methoden 

Probenaufarbeitung 
Etwa 100 mg des zur Verfügung gestellten Materials wurde gemörsert, mit 5 Tropfen 
verdünnter Natronlauge (2N) versetzt und 3 mal mit je 1ml  Ether extrahiert. Nach Entfernung 
des Ethers im Stickstoffstrom wurde der verbleibende Rückstand für die nachfolgenden 
Messungen verwendet. 

Quantifizierung 
Eine Quantifizierung des Pulvers mittels Gaschromatographie ergab einen MDE-Gehalt von 
55,3 %. Der Gehalt an beta isomeren MDE 2 wurde unter Verwendung des MDE-Response-
Faktors zu 6,8% bestimmt. 

GC-MS-Kopplung 
TSQ 70 der Fa. Finnigan MAT mit DEC-Station 2100 und GC Varian 3400 CX, Kapillarsäule 
DB1 30m x 0.32 mm, Schichtdicke 0,25 µm, Temperaturprogramm: 80 °C 1 min, 15°C/min 
bis 280 °C 15 min, splitlose Aufgabe. 

EI-Modus:  70 eV,  Scanzeit 1sec, Massenbereich 30-600 

CI-Modus: 70 eV, Reaktandgas: Methan,  Quellendruck: 1,5 mtorr,  Scanzeit 1sec, 
Massensbereich 60-300 amu. 

MS/MS-Daugther-Ion-Modus: 70 eV, Stoßgas Argon, Stoßenergie 22 eV, Stoßgasdruck 1,5 
mtorr, die exakte Targetthickness wurde über das Intensitätsverhältnis der Massen  92/91 
(0.2) und  91/65 (30) des n-Butylbenzols  eingestellt [9]. 

Dünnschichtchromatographie 
DC-Fertigplatten der Fa. Merck, 10 x 20 cm (Schichtdicke 0.25cm),  
Laufmittel 1: Toluol (80ml)/Ethanol (20ml)/Ammoniak 25 proz. (1ml),  
Laufmittel 2: Chloroform (70ml)/Aceton (30ml)/Ammoniak 25 proz. (2ml),  
Detektionsmittel: Kaliumjodplatinat. 

GC/MS QI=970EI 70 eVTSQ 70

RI: 1600 (calc.)MM:207.08954C11H13NO3 MW:207.22916
1-(3,4-Methylenedioxyphenyl)-2-methylamino-propan-1-one

58

30 65 14912142 91 207135 162

O

O

CH3

O
N

CH3

H

Abb. 4



 

 

T + K (2003) 70 (2): 86

Quantifizierung mittels GC Varian 3400 CX 
Interner Standard: 1 mg/ml Methamphetamin* HCl+ 1mg NaOH / 70% igen Ethanol 
Kapillarsäule SE 30 30m x 0.32 mm, Schichtdicke 0,25 µm, Temperaturprogramm: 80 °C, 
15°C/min bis 280 °C, 15 min,  Split 1:100, Temp. Inj:  280°C, Temp. Det:  300°C 
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