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Probe Nr. Bezeichnung Beschaffenheit Eingangsdatum

1 FE-LSD - Pulver oranges Pulver 07.11.2025

ZUSAMMENFASSUNG:

BEMERKUNG:
NMR-Auswertung für 1FE-LSD (1-Ferrocenylcarbonyl-LSD)

IUPAC Name:
(8β)-1-ferrocenecarbonyl-N,N-diethyl-6-methyl-9,10-didehydroergoline-8-carboxamide hemi-L-tartrate

Summenformel: C31H34N3O2Fe
Molmasse: 536.46 g/mol

Die Probe entspricht der Struktur eines 1-Ferrocenylcarbonyl -LSD-Derivats. Aufgrund des Eisenatoms im NMR 
ist eine klare und eindeutige Zuordnung und Integration nicht möglich. Die Probe wurde bei 500MHz gemessen 
und das Spektrum mit einem Referenzspektrum verglichen. 

Das erhaltene 1H-Spektrum ist deutlich besser aufgelöst als alle Referenzspektren und die daraus abzuleitenden 
Befunde sind sehr ähnlich. 
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Abbildung 1: 1-FE-LSD 1H-NMR (500 MHz, DMSO-d6)
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Current Data Parameters
NAME            1FC-LSD
EXPNO                12
PROCNO                1

F2 - Acquisition Parameters
Date_          20251128
Time              11.44 h
INSTRUM          Avance
PROBHD   Z125869_0050 (
PULPROG          zgesgp
TD                65536
SOLVENT            DMSO
NS                   32
DS                    8
SWH            8196.721 Hz
FIDRES         0.250144 Hz
AQ            3.9976959 sec
RG                  101
DW               61.000 usec
DE                10.00 usec
TE                297.0 K
D1          10.00000000 sec
D12          0.00002000 sec
D16          0.00020000 sec
TD0                   1
SFO1        500.1819382 MHz
NUC1                 1H
P1                11.54 usec
P2                23.08 usec
P12             2000.00 usec
PLW0                  0 W
PLW1        12.77700043 W
SPNAM[1]     Sinc1.1000
SPOAL1            0.500
SPOFFS1               0 Hz
SPW1         0.00491030 W
GPNAM[1]     SMSQ10.100
GPZ1              31.00 %
GPNAM[2]     SMSQ10.100
GPZ2              11.00 %
P16             1000.00 usec

F2 - Processing parameters
SI                65536
SF          500.1799691 MHz
WDW                  EM
SSB                   0
LB                 0.30 Hz
GB                    0
PC                 1.00

1FC-LSD
Leadix GmbH
#216666#
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Abbildung 2: Mitgeliefertes Vergleichsspektrum: 1H-NMR (600 MHz, DMSO-d6)
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ERGEBNISSE:

Auch wenn eine eindeutige Zuordnung und Strukturaufklärung aufgrund des Eisenatoms per NMR nicht 
möglich ist, lassen sich wichtige Struktureinheiten identifizieren und die Identität ergänzend zu einer Masse 
bestätigen.

Entscheidend für die Identität des FE-LSD ist seine Farbe, sein Absorptionsmaximum, sowie die Tatsache, dass 
bei einem 1H-NMR verbreitete Signale mit ungeraden Integrationszahlen auftreten.
Trotzdem lassen sich folgende Befunde aus dem NMR-Spektrum ableiten:

Die drei Singuletts bei 4,4, 4,7 und 5,1 ppm bei denen das Singulett bei 4,4 etwa doppelt so hoch ist wie die 
beiden anderen bei 4,7 und 5,1 ppm sind die beiden Cyclopentadienyl-Ringe des Ferrocens.
Es ist nicht möglich, aus dem Spektrum Tartrat-Ionen zu identifizieren. Insofern ist es möglich, dass es sich 
um ein anderes Salz oder um die freie Base handelt.

Die N-Methylgruppe bei etwa 2,5 ppm liegt unter dem Lösungsmittelsignal von DMSO.
Im Aromatenbereich zwischen 6,5 und 8,2 ppm sind 5 Signale identifizierbar, die in Summe auch 5 Protonen 
entsprechen, was auch der erwarteten Signalzahl des Ergolin Grundkörpers entspricht.

Zwischen 1,1 und 1,3 ppm sind zwei charakteristische Triplett zu erkennen, die zur Diethylamid-Struktur 
gehören.

Eine Aussage zur genauen Stereochemie an den Positionen 6, 6a, 7 und 8 (R-/S-Konfiguration) ist anhand 
der vorliegenden NMR-Daten nicht möglich. Da allerdings im 1H-Spektrum bei 6,16 ppm kein zweites Signal 
auftaucht, sollte es sich nur um eine Spezies handeln.

Die Identität der Verbindung kann damit in Kombination mit einer Masse (aus GCMS oder LC-MS) als gesichert 
angesehen werden. Zur Salz-Struktur kann keine Aussage getroffen werden. Da keine Signale einen Hinweis 
auf die Anwesenheit von Tartrat zu finden sind, handelt es sich entweder um ein anorganisches Salz oder um 
die freie Base.

Dr. Felix Blei										
Geschäftsführer LeadiX GmbH							


