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Buchbesprechung

UV Spectra of Toxic Compounds: Database of Photodiode Array UV Spectra of Illegal
and Therapeutic Drugs, Pesticides, Ecotoxic Substances and Other Poisons
F. Pragst, M. Herzler, S. Herre, B.-T. Erxleben, M. Rothe. Volume 2 (Supplement 2007) CD-ROM und Hand-

buch. Gebunden, 408 S., Verlag Toxicological Chemistry, Berlin 2008, ISBN 978-3-00-024875-7. Nur komplett
bei den Autoren erhéltlich.

Wolfgang Weinmann, Freiburg

Der Erganzungsband zum Band 1 aus 2001 ,,UV Spectra of Toxic Compounds* (mit den UV-Spektren
von ca. 2700 Substanzen) - ist nicht nur eine Vervollstandigung der UV-Spektrensammlung um wei-
tere fast 600 neuere Substanzen (Drogen, Medikamente, Pflanzenschutzmittel), sondern enthalt zusatz-
lich einen sehr ausflihrlichen Lehrbuchteil (,,Teil 1*) zur Theorie und Praxis der toxikologischen
Screeninganalyse von Korperflissigkeiten mit HPLC-DAD und UV-Spektrenbibliothek. Die Spekt-
rensammlung ist fir verschiedene HPLC-Gerdte auch als Software-Datenbank erhaltlich und kann
beim Herausgeber erworben werden. Sie sollte in keinem Labor fehlen, wo mit entsprechenden
HPLC/DAD-Geraten UV-Spektren zur Identifizierung oder auch nur zur Quantifizierung von Pharma-
ka in Korperflissigkeiten verwendet werden.

Der Leser wird im Teil I in die Grundlagen eingefiihrt, dabei sind die Kapitel unterteilt in die folgen-
den Bereiche: Chemie der UV-Spektroskopie (Chromophoren-Systeme, Einfluss von Substituenten,
sterischen Effekten und Ldsungsmitteln), physikalische Funktionsweise des Dioden-Array-Detektors,
Grundlagen fiir die Spektrenidentifizierung mit Similarity-Index, Chromatographie-Technik (HPLC,
UPLC), Retentionsverhalten auf RP-Phasen abhéngig von der chemischen Struktur, Metabolitenidenti-
fizierung in der HPLC-DAD.

Ein Kapitel ist der Probenaufarbeitung gewidmet: Flissigflissigextraktion unter Angabe von Extrakti-
onsausbeuten fiir zahlreiche Substanzen sowie weitere Extraktionsverfahren, die flir eine Screening-
Analyse oder gezielte Analysen mit HPLC-DAD geeignet sind, u.a. auch on-line Extraktion mit Sau-
lenschaltung, werden dabei unter Angabe von Literaturquellen beschrieben.

Weiterhin wird eine Ubersicht (iber Gradientenelution und isokratische Elution gegeben, insbesondere
auch mit zwei verschiedenen isokratischen Systemen fiir die systematische toxikologische Analyse
von Blutextrakten und anderen Asservaten mit HPLC-DAD, die fiir die Analyse in klinischer und
forensischer Toxikologie einsetzbar ist. Eine Anwendung der HPLC ist die Mdglichkeit der schnellen
semiquantitativen Bestimmung von Komponenten, bei besonders stark Matrix behafteten Proben z.B.
durch Standardadditionsverfahren, welches in vielen Lehrbiichern oftmals nicht einmal erwahnt wird.

Die Qualitatskontrolle des Systems beruht auf die Injektion eines Gemisches von Substanzen, die nicht
(zur Bestimmung der Totzeit), wenig oder als Retentionszeitbezugspunkt mittelstark reteniert werden.
Fur die Kontrolle der Auflésung (Vibrationsbanden) und der Richtigkeit der Wellenlangenzahl wird
Benzol mitgeflhrt. Mit diesem Standardgemisch wird sowohl die Chromatographie (Retentionszeit,
Trennvermdgen/Peakbreiten) als auch der Detektor (Wellenldangen-Richtigkeit, Auflésung, Signalin-
tensitat) arbeitstaglich kontrolliert und sichergestellt.

Abgerundet wird der erste Teil (,,Lehrbuchteil*), welcher die ersten 102 Seiten fullt, durch Applikati-
onsbeispiele (z.B. Mischintoxikations-Félle) und eine umfassende Literaturzitatsammlung.

Im Teil 1l ist die im Vorwort versprochene Spektrensammlung — in gleicher Weise wie bereits im ers-
ten Band (Version 2001) — abgedruckt, mit ca. 600 neuen Spektren - wie auch im ersten Band mit
einer Legende aller Abkirzungen und Codes. Dabei ist zu beachten, dass die Codes nicht nur An-
fangsbuchstabe der Substanz und eine Ordnungsnummer (chronologisch, wie sie im dortigen Labor
gemessen wurde) enthalten, sondern manchmal auch ein kleines ,,b*“, welches fiir das Lésungsmittel
B mit htherem organischen Anteil steht. Dieses unscheinbare ,b“ darf auf keinen Fall ignoriert
werden, da diese Substanzen beim FlieBmittel ,,A“ nicht rechtzeitig von der Séule eluiert wirden. Wie
auch im ersten Band sind im Anhang die Substanzen — die nicht mit DAD ausreichend empfindlich
erfasst werden konnen — aufgelistet. Auch dies kann schon als Besonderheit dieser Spektrensammlung
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hervorgehoben werden, da die wenigsten Autoren derartiger Werke eine Sammlung der Substanzen
zusammenstellen, die mit ,,ihrer” Methode nicht funktionieren.

Da der erste Teil durchaus fur Schulungen von Laborpersonal sehr gut geeignet ist, ware es win-
schenswert, den Lehrbuchteil auch in deutscher Version zu publizieren — und diesen Teil unabhéngig
von der Spektrenbibliothek verfligbar zu machen.

Die Preise beider Bande (Verison 2001 und 2007) mit vollstandiger Spektrenbibliothek fiir Shimadzu,
Agilent usw. ( 3500,- Euro + Ust.), bzw. als Upgrade fiir bestehende Lizenzen (1000,- Euro + Ust.)
sind als glinstig zu bezeichnen, wenn man ihn mit kommerziellen Spektrenbibliotheken von Gerate-
herstellern vergleicht. Den Autoren sei an dieser Stelle gedankt fur dieses Werk, welches die lange
muihsame Arbeit von fast zwei Jahrzehnten abrundet.

Bleibt zu hoffen, dass die Verfiigbarkeit und Aktualitat auch Uber die berufliche Zeit des Hauptautors
hinaus — dem an dieser Stelle besonders fiir dieses ,,Lebenswerk* gedankt sei — aufrechterhalten wird.




