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建立了可用于
7F

种易制毒化学品快速定性鉴定分析的衰减全反射傅立叶变换红外光谱$

"Z#8WZ8

S#

%方法&长期以来!由于缺乏定性判别依据!红外光谱法仅被用于快速定性筛查分析&为扩大红外光谱法

在法庭科学领域的应用!本研究收集并分析了
7ID

份各类缴获麻黄碱样品!对匹配度系数法和特征吸收峰

法这两种定性判别依据进行了考察和比较&麻黄碱样品与标准品的匹配度系数区间为
CNGFK

!

CNPL7

!整体

趋势为纯度越高匹配度系数越高!但匹配度系数与纯度并不成线性关系!所以匹配度系数的阈值很难确定&

特征吸收峰的挑选原则为在
DICC

!

=IC*+

H7范围内挑选
L

个相对吸收强度较高且不受常见掺杂物干扰的吸

收峰&当以全部特征吸收峰均检出为阳性检出依据时!

7ID

份麻黄碱样品的阳性检出率为
PLNKY

&综合评价

结果表明采用特征吸收峰法作为判别依据!专属性强'适用范围宽'定性结果准确可靠&确定了
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种易制毒化学品的特征吸收峰&采用基于特征吸收峰的
"Z#8WZS#

法对易制毒化学品

进行快速定性鉴定分析!将极大提高易制毒化学品定性检验的鉴定效率'降低检验鉴定成本&
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通常将红外光谱分为三个区域*近红外区$
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中中红外光谱主要用于定性分析&随着红外技术的不断发

展!

DC
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年代初出现的傅里叶变换衰减全反射红外光

谱仪$

"Z#8WZS#

%克服了传统透射法测试的不足!简化了样

品的制作和处理过程!极大地扩展了红外光谱的应用范

围(

7
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易制毒化学品是指国家规定管制的可用于合成'加工'

提纯毒品的前体'原料和化学助剂等物质&在司法鉴定中!

需要对易制毒化学品进行定性分析&现有的易制毒化学品定

性检验方法主要为气相$液相%色谱
8

质谱法'拉曼光谱

法(

D8F

)

&气相$液相%色谱
8

质谱法准确度高!但样品前处理繁

琐'检测速度慢!成本高!且不能用于现场快速检验&便携

式拉曼光谱法快速'简便'适用于现场快速检验!但易受到

荧光干扰&

衰减全反射红外光谱法$

"Z#8WZS#

%基本无需样品前处

理'测试速度快'检测成本低!绿色环保!便携式红外光谱

仪还可用于现场快速检验&国内外已有有关对红外光谱在毒

品检测方面进行了研究报道!但由于缺乏合适的定性判别依

据和相应的定性鉴定技术标准!其应用仅限于初步定性筛查

和粗略分类(

G8K

)

&为建立可用于易制毒化学品快速定性鉴定

的红外光谱方法!本研究以大量缴获麻黄碱类样品为例!对

匹配度系数法和特征吸收峰法这两种定性判定依据进行了考

察和比较&结果表明!采用特征吸收峰法作为判别依据!专

属性强'适用范围宽'定性结果准确可靠&本研究建立了可

用于
7F

种易制毒化学品快速鉴定的红外光谱方法!极大提

高了法庭科学实验室易制毒化学品检验鉴定效率'降低了检

验鉴定成本&
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由国家毒品实验室纯化制得&这
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种易制毒化学品的结构

式见图
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乙醇$分析纯!国药集团化学试剂有限公司%&

从各地公安机关共收集各类麻黄碱缴获样品
7ID

份!其

中包括麻黄碱样品
7DP

份!伪麻黄碱样品
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份!
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基
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氯
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丙胺$俗称氯麻黄碱'氯代麻黄碱%样品
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份&样

品中各类麻黄碱的纯度采用液相色谱法测定(
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红外光谱定性鉴定易制毒化学品判别依据研究

麻黄碱'伪麻黄碱和氯麻黄碱是合成甲基苯丙胺的重要

原料(

D

)

&通过分析
7ID

份各类麻黄碱样品的数据!对红外光

谱定性鉴定的判别依据进行了研究&

DN7N7

!

匹配度系数法

匹配度系数法主要用于纯品化合物如原料药的定性鉴

定&在部分实际缴获的麻黄碱类样品中同时检出了甲基苯丙

胺'氯胺酮等物质&这些被掺杂了的麻黄碱类样品与标准品

光谱图的匹配度系数$采用全波段原始光谱进行计算得到%往

往较低&图
D

显示了
7DP

份麻黄碱样品$纯度范围
KN7Y

!

PPY

%的纯度与匹配度系数的关系!麻黄碱样品与标准品的

匹配度系数区间为
CNGFK

!

CNPL7

&整体上看纯度越高匹配度

系数越高!但匹配度系数与纯度并不成线性关系&因此!定

性鉴定匹配度系数的阈值很难界定&设定一个较高阈值能够

大大降低出现假阳性结果的概率!但方法适用范围也会随之

变窄&

常见的匹配度系数的算法包括皮尔森系数法'余弦函数

法'各类距离算法等&采用不同的算法计算出的匹配度系数

值也会有很大差异&此外!由于不同仪器厂商会采用不同的

优化算法!因此即使规定采用同一种算法!采用不同仪器厂

商的软件计算得到的结果也有很大的差异!这是匹配度系数

的阈值难以界定的另一个原因&综合评价!采用匹配度系数

作为定性判定依据的效果并不理想&
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特征吸收峰法

特征吸收峰法已被用于橡胶(

L

)

'纺织纤维(

P

)

'药品(

7C

)等

领域!并形成鉴定分析标准&孙素琴等(

7C

)提到*在药物分析

进行光谱比对时!可参照原料药的对照光谱!在指纹区选择

F

!
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个不受辅料干扰的待测成分的特征吸收峰作为药品鉴

别的依据&经过大量实验研究和数据分析!最终确定在各类

麻黄碱标准品红外光谱图$图
F

%的
DICC

!

=IC*+

H7范围内

选取
L

个不受常见掺杂物干扰且相对吸收强度较高的吸收峰

作为特征吸收峰&表
7

列举了三类麻黄碱的特征吸收峰及其

归属&

为验证所确定的特征吸收峰法的专属性!采用
J')%S8
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软件用峰检出法$不考虑峰的相对强度!全部峰均要求

检出!峰位允许容差
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H7

%对表
7

所列的各目标物的峰位

进行了验证!结果显示在包含
DL

万种物质的谱库中均能唯

一检出目标物&
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为验证所确定的特征吸收峰法的适用性!对缴获的
7ID

份各类麻黄碱样品对应的特征吸收峰检出情况进行了考察

$表
D
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7DP

份麻黄碱样品中的
7DK

份样品检出了麻黄碱的

全部特征吸收峰!

D

份样品$纯度分别为
KN7Y

和
7=Y

%中只

检出了部分特征吸收峰&

K

份伪麻黄碱样品和
7=

份氯麻黄碱

样品均检出了全部特征吸收峰&因此!采用所有特征吸收峰

均检出为阳性检出判别依据时!

7ID

份麻黄碱类样品的阳性

检出率为
PLNKY

&验证结果表明!用特征吸收峰法作为判别

依据!专属性强'适用范围宽'定性结果准确可靠&
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麻黄碱和伪麻黄碱混合样品
WZS#

检出情况

由于未进行拆分'拆分不完全'混合等原因!有些样品

同时含有麻黄碱和伪麻黄碱&为考察这类样品的
WZS#

检出

情况!共挑选了
L

份麻黄碱和伪麻黄碱混合物样品!样品中

麻黄碱和伪麻黄碱的纯度'数据库匹配结果'匹配系数'特

征吸收峰检出情况见表
F

&

这
L

份样品中麻黄碱的纯度范围为
FFY

!

KGY

!所有
L

份样品的红外光谱图中均检出了麻黄碱的所有特征吸收峰+

这
L

份样品中伪麻黄碱的纯度范围为
7DY

!

I=Y

!

D

份样品

$伪麻黄碱纯度分别为
I=Y

和
GCY

%中检出了伪麻黄碱的所
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有特征吸收峰!剩余
=

份样品中只检出了部分伪麻黄碱的特

征吸收峰&结果表明!对于麻黄碱和伪麻黄碱混合样品!采

用特征吸收峰法作为阳性检出判据!一般只能阳性检出纯度

占比高的麻黄碱的类别&

相比于
T!8?$

法!由于没有经过色谱的分离!

WZS#

法

在混合物检测方面的能力要弱一些!所以
WZS#

法只能给出

阳性检出结论!不能给出阴性结论&

表
(

!

特征吸收峰法用于麻黄碱类样品定性鉴定结果

=.>:-(

!

=C-

@

?.:*7.7*A-A.:*3.7*81/-4?:7428/6C./.67-/*47*6

5

-.Z49-7C83

X0+- ;:1&.

U

-

Y

X:+M-1)>40+

,

5-4

.).05

055)>.3-*3010*.-1&4.&*

,

-0O401-(-.-*.-(

').055)>.3-*3010*.-1&4.&*

,

-0O401-(-.-*.-(

@

,

3-(1&'- KN7

!

PP 7DP 7DK D

;4-:()-

,

3-(1&'- GC

!

PI K K C

78*35)1)8X8+-.3

U

5878

,

3-'

U

5

,

1)

,

0'8D80+&'- PF

!

PP 7= 7= C

$:+ H 7ID 7GP F

表
G

!

麻黄碱和伪麻黄碱混合样品
)=J&

特征吸收峰检出情况

=.>:-G

!

=C-6C./.67-/*47*6

5

-.Z3-7-67*81/-4?:728/9*P-3-

5

C-3/*1-.13

5

4-?38-

5

C-3/*1-4.9

5

:-4

$0+

,

5-

;:1&.

U

-

Y

['(-.-*.-(*3010*.-1&4.&*

,

-0O4

-

*+

H7

-

,

3-(1&'-

-

Y

,

4-:()-

,

3-(1&'-

-

Y -

,

3-(1&'-

,

4-:()-

,

3-(1&'-

$87 II D7 ')'- 7CF=

!

K=7

$8D KD 7I ')'- 7FKG

!

7CF=

!

7CCK

!

PCI

!

K=7

$8F KF 7D ')'- 7FKG

!

7CF=

!

7CCK

!

PCI

!

K=7

$8G =C DP ')'- 7CF=

!

7CCK

!

PCI

!

K=7

$8I =P 7D ')'- 7FKG

!

7CF=

!

7CCK

!

PCI

!

K=7

$8= KG D7 ')'- 7CF=

!

7CCK

!

PCI

!

K=7

$8K FF I= ')'- ')'-

$8L G= GC '))- ')'-

("(

!

!8

苯基
8(8

丙酮等其他
!V

种易制毒化学品红外光谱的特

征吸收峰

各类麻黄碱样品的研究结果表明!采用特征吸收峰法作

为判别依据!专属性强'适用范围宽'定性结果准确可靠&

采用同样的特征吸收峰挑选原则!即在
DICC

!

=IC*+

H7范

围内挑选
L

个不受常见掺杂物干扰且相对吸收强度较高的吸

收峰作为特征峰!最终确定的包含
78

苯基
8D8

丙酮在内的其他

7C

种易制毒化学品的特征吸收峰见表
G

&

表
H

!

!0

苯基
0(0

丙酮等
!V

种易制毒化学品红外光谱特征吸收峰

=.>:-H

!

=C-6C./.67-/*47*6

5
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5
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,
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,

1)

,

0'8D8)'- 7K7D

!
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!
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!
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$
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%!
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F

!
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U
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U,
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U

5

,
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,
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!
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!
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!
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$
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%!

77IL

!
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$
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,

&

,

-1)'05 7IPP

!
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!
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!
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!

7CF=

!

PDK

!
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!

KL=

X80*-.

U

50'.310'&5&*0*&( 7=CK

!

7ILF

!

7GID

!

7DPK

!

77=F

!

P=G

!

KLL

!

=PL

0'.310'&5&*0*&( 7ILF
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7GLI

$
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$
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!

77=D

$
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777D

$
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!

==C
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,
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U

5M:.0'-'&.1&5- DD7G

!

7GP=
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!
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5

,
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$
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KPI
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X8
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U

58G8
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&

,

-1&()'- 7K7G
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7FIK
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7DFC

!

7CPD

!

7CCP

!

KID

!

KCK

!

=PP

G80'&5&')8X8

,

3-'-.3

U

5

,

&

,

-1&(&'- 7=CC

!

7GPI

!

7F7L

!

7D=L

!

7CPG

!

PL7

!
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!

=PI

78

,

3-'

U

5

,

1)

,

0'878)'- 7=LG

$

hI

%!

7GGP

!

7FI7

!

7D7L

!

77LC

!

PI7

!

KGF

!

=LP

!

X).-

*

-e*-

,

..3-4

,

-*&0550M-5-(

!

.3-

,

-1+&44&M5-10'

2

-)>.3-*3010*.-1&4.&*0M4)1

,

.&)'%0/-':+M-1401-%&.3&'hF*+

H7

_

("G

!

阳性结果评价方法

最终确定的基于特征吸收峰法的红外光谱定性判定分析

流程如下*先采集样品红外光谱!将样品红外光谱图与标准

物质的红外光谱图进行比对!根据比对结果初步判断样品中

所含化合物的种类$必要时采用差谱法%!然后根据特征吸收

峰法进行定性&当样品中检出对应目标化合物的全部特征吸

收峰时!可判定为阳性检出相应化合物&如未检出全部特征

吸收峰!可能是由于样品中目标化合物含量较低'盐型不一
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致'晶型不一致等原因造成的!不应出具阴性结论!应继续

采用其他检测方法对样品进行分析&

F

!

结
!

论

!!

建立了可用于
7F

种易制毒化学品快速定性鉴定分析的

以特征吸收峰作为定性鉴定依据的
"Z#8WZS#

方法&通过

分析
7ID

份各类缴获麻黄碱样品!对匹配度系数法和特征吸

收峰法两种定性判别效果进行了研究和比较&结果表明采用

特征吸收峰法作为判别依据!专属性强'适用范围宽'定性

结果准确可靠&本方法可推广至其他毒品'新精神活性物质

等的快速定性鉴定!从而极大地提高我国基层法庭科学实验

室的定性检验鉴定效率'降低检验鉴定成本&
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)光谱学与光谱分析*对来稿英文摘要的要求

!!

来稿英文摘要不符合下列要求者!本刊要求作者重写!这可能要推迟论文发表的时间&

7N

请用符合语法的英文!要求言简意明'确切地论述文章的主要内容!突出创新之处&

DN

应拥有与论文同等量的主要信息!包括四个要素!即研究目的'方法'结果'结论&其中后两个要

素最重要&有时一个句子即可包含前两个要素!例如 "用某种改进的
S!;8"@$

测量了鱼池水样的痕量铅#&

但有些情况下!英文摘要可包括研究工作的主要对象和范围!以及具有情报价值的其他重要信息&在结果

部分最好有定量数据!如检测限'相对标准偏差等+结论部分最好指出方法或结果的优点和意义&

FN

句型力求简单!尽量采用被动式!建议经专业英语翻译机构润色!与中文摘要相对应&用
"G

复印

纸单面打印&

GN

摘要不应有引言中出现的内容!换言之!摘要中必须写进的内容应尽量避免在引言中出现&摘要也

不要对论文内容作解释和评论!不得简单重复题名中已有的信息+不用非公知公用的符号和术语+不用引

文!除非该论文证实或否定了他人已发表的论文&缩略语'略称'代号!除相邻专业的读者也能清楚地理

解外!在首次出现时必须加以说明!例如用括号写出全称&

GGG7

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
FP

卷




