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建立了可用于甲基苯丙胺.氯胺酮.海洛因.可卡因快速定性鉴定分析的衰减全反射
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傅里叶变换

红外光谱!
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"方法#采用特征吸收峰作为定性判别依据&长期以来#由于缺乏合适的定性判别依

据#红外光谱法仅被用于毒品的快速定性筛查分析&为扩大红外光谱法在禁毒领域的应用#收集并分析了

#&A"

份各类缴获毒品样品#对特征吸收峰法和簇类独立软模式法!

'(T01

"两种定性判别方法进行了考察和

比较&在标准品化合物红外光谱图的
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+#范围内挑选
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个相对吸收强度较高且不受常见掺

杂物干扰的吸收峰作为特征吸收峰&采用特征吸收峰法!全部特征吸收峰均检出"作为定性分析依据时#

4/4

份验证样品的阳性检出率为
6A$#Y

&采用
!#4

份建模样品建立了不同盐型毒品的
'(T01

定性判别模型#并

对
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份验证样品进行了定性分类#总识别率为
6!$/Y

#拒绝率为
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&结果表明#特征吸收峰法和
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法均具有专属性强.定性结果准确可靠的特点*但特征吸收峰法操作简单#即使是没有红外光谱知识背

景的一线民警在经过简单培训后也可掌握#利于推广和普及*而
'(T01

模型的建立需要大量有代表性的建

模样品和专业的数理统计软件#推广和普及难度较大&基于特征吸收峰的
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法将极大提高我国毒

品样品定性检验的鉴定效率.降低检验鉴定成本&
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在毒品问题全球化的大背景下#我国毒品形势依然严峻

复杂#境外毒品渗透不断加剧#国内制毒问题日益突出#毒

品滥用问题持续蔓延#毒品社会危害更加严重&甲基苯丙

胺.海洛因.氯胺酮.可卡因是我国最常见的毒品类型#这

四类毒品每年的缴获量占我国毒品总缴获量的
6!Y

以上'

#
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&

这四类毒品同样占据了世界范围内毒品总缴获量的最大份

额'
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(

&为打击毒品犯罪活动#在司法鉴定工作中#需要对毒

品进行定性分析&现有的毒品定性检验方法主要为气相色

谱
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质谱法'
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&气相色谱
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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&

衰减全反射
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无需样品前处理.测试速度快.检测成本低.绿色环保等优

点#便携式红外光谱仪还可用于现场快速检验&长期以来#

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#

红外光谱技术在禁毒领域的应用仅限于初步定性筛查和粗略

分类'
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&为建立可用于常见毒品快速定性鉴定的红外光谱

方法#本研究收集并分析了大量缴获毒品样品#对特征吸收

峰法和簇类独立软模式法!
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Ô<8KQ;OH0, 5/ 4$!

"

66$/

SO<8KQ;OH0, #45 !$#

"

66$A

SO<8KQ;OF83O / &%$#

"

A"$A

HO7-Q;H0, #!& &$A

"

A5$&

HO7-Q;F83O %A 4$A

"

55$"

0-28Q;OH0, !/ #!$&

"

6/$!

0-28Q;OF83O &4 &"$6

"

6%$&

'CK !#4 +

J8,Q98<Q-;

38K

]

,O

3O<

TO<̂8K

]
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个氯胺酮碱.

#!&

个海洛因盐酸盐.

%A

个海洛因碱.
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个可

卡因盐酸盐.

&4

个可卡因碱样品&方法验证样品集$验证集

包含
A4/

个样品#含
%A6

个甲基苯丙胺盐酸盐样品.

#/#

个

氯胺酮盐酸盐样品.

#&5

个海洛因盐酸盐.

#!

个海洛因碱.
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个可卡因盐酸盐.

%#A

种
IE'

样品&方法建立和验证样品

集中的毒品样品均覆盖了常见掺杂物及纯度范围&各毒品样

品的纯度采用液相色谱法测定&

%
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结果与讨论
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特征吸收峰法

特征吸收峰法已被用于橡胶'

##

(

.纺织纤维'

#%

(

.药品'

#&

(

等领域#并形成了定性鉴定分析标准&孙素琴等'

#&

(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
&

"

!

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&经过大量实验和数据研究分析#最终确

定在各毒品标准品红外光谱图'图
#

!

8

1

.

"(的
%!""

"
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+#波数范围内中分别选取
!

"

A

个相对吸收强度较高且不

受常见掺杂物干扰的吸收峰作为其特征吸收峰&

""

各类毒品中常见掺杂物的种类是基于国家毒品实验室收

集并分析的
!"""

余份缴获毒品样品的统计结果而确定的&

其中#缴获甲基苯丙胺样品中常见掺杂物为二甲基砜.异丙

基苄胺.蔗糖.麻黄碱.咖啡因*缴获氯胺酮样品中常见掺

杂物为烟酰胺.二甲基砜.咖啡因.非那西汀.阿司匹林*缴

获海洛因样品中常见掺杂物为吡拉西坦.烟酰胺.咖啡因.

对乙酰氨基酚.右美沙芬*缴获可卡因样品中常见掺杂物为

非那西汀.咖啡因.左旋咪唑&

以海洛因盐酸盐为例#其标准品红外光谱图中下面
6

个

吸收峰具有较高吸收强度)

#5&!

#

#//4

#

#&46

#

##55

#

##!4

#

##&#

#

64A

#

6#"

和
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&由于掺杂烟酰胺后对

##&#2K

+#峰产生干扰#掺杂咖啡因后对
64A2K

+#峰产生干

扰#掺杂对乙酰氨基酚后对
#//42K

+#峰产生干扰#掺杂右

美沙芬后对
A5&2K

+#峰产生干扰!图
%

"#最终
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#
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#
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和
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+#五个峰被选为海洛因盐酸盐的特征

吸收峰&

""

不同盐型毒品化合物的光谱图差异明显#因此须选用不

同的特征吸收峰&表
%

列举了
5

种不同盐型毒品化合物的特

征吸收峰及其归属&
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为验证所确定的各毒品化合物特征吸收峰的专属性#采

用
S;-U(<1,,

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
&2K

+#

"对表
%

所列的各毒品

化合物的特征吸收峰进行了验证#结果显示在包含
%A

万种

物质的谱库中均唯一检出相应的毒品化合物&

为验证所确定的特征吸收峰的适用性#对
4/4

份各类毒

品样品对应的特征吸收峰检出情况进行了考察!表
&

"&其中

4&/

份样品检出相应毒品化合物的全部特征吸收峰#

#%

份样

品检出了部分特征吸收峰&这
#%

份样品中对应目标毒品化

合物的纯度均小于
#"Y

&因此#采用特征吸收峰法!全部特

征吸收峰均检出"作为定性检出依据时#阳性检出率为

6A$#Y

&验证结果表明#采用特征吸收峰作为判别依据#专

属性强.适用范围宽.定性结果准确可靠&
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法
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法是一种有监督的模式识别方法&该方法是对

训练集中每一类样本的量测数据矩阵分别进行主成分分析
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"#建立每一类的主成分分析数学模型#然后在此基础

上对未知样本进行分类#即分别将该未知样本与各类样本的

数学模型进行拟合#以确定其属于哪一类或不属于任何一

类'
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由于毒品中常混合了多种掺杂物#因此选用全波段光谱

作为计算变量&同时#为了消除基线漂移和背景等干扰#光

谱数据在分析前先进行一阶求导!
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特征吸收峰法和
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法用于毒品样品定性鉴定结果
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为了解各类毒品样品在主成分模型中的分布信息#先将

建模集中的各类样品!未包含
/

份氯胺酮碱样品"进行
E01

分析#得到主成分得分图!图
&

"&从图
&

!

8

"中可以看出#甲

基苯丙胺和氯胺酮样品差异显著#海洛因和可卡因样品则分

布较近&如果将海洛因和可卡因样品进行独立
E01

分析#不

同盐型海洛因和可卡因样品均可得到很好的区分'图
&

!

F

"1

!

9

"(&

E01

分析结果显示#不同类型毒品的红外光谱存在较

大差异#同类毒品具有明显聚类效果&

""

为建立
'(T01

分类模型#首先利用
!#4

个建模样品数

据分别建立每一类毒品的主成分回归模型&建模主成分数采

用交叉验证法确定#即选取预测残差平方和!

]

7O9Q2<Q-;7O>

3Q9C8,O77-73CK-c3

h

C87O3

#

E?R''

"最小值时的主成分数为

建模主成分数&为验证建立
'(T01

模型的分类效果#将验

证集中的
A4/

个样品加载至已建好的
'(T01

模型中#得到

每个样品的分类结果!表
&

"&分类结果中被正确分类的毒品

样品数为
4#4

!真阳性率为
6!$/Y

"#被错误分类的毒品样品

数为零!假阳性率为
"Y

"#未被分类的毒品样品数为
&"

!假

阴性率为
/$4Y

"#未被分类的
IE'

样品数为
%#A

!真阴性率

为
#""Y

"&所建立的
'(T01

模型对于全部毒品样品的识别

率为
6!$/Y

#对于全部
IE'

样品的拒绝率为
#""Y

&因此#

选用
'(T01

法作为定性分类方法#结果准确可靠&

$98

"

特征吸收峰法与
>?K"@

法比较

综上所述#特征吸收峰法和
'(T01

法用于常见毒品的

定性分析#结果均准确可靠&特征吸收峰法操作简单#即使

是没有红外光谱知识背景的一线民警在经过简单培训后也可

掌握#利于推广和普及*

'(T01

法定性模型的建立需要收集

大量有代表性的校正集样品和专业的数理统计软件#推广和

普及难度大&综合考虑#特征吸收峰法被选为检验鉴定技术

规范/可疑物品中甲基苯丙胺.海洛因.可卡因.氯胺酮定性

分析
>

傅里叶变换红外光谱法0的定性判定依据#该技术规范

6&#%
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$甲基苯丙胺"氯胺酮"海洛因和可卡因样品的
&"@

得分图)#

'

$海洛因和可卡因样品的
&"@

得分图)#

4

$海洛因盐酸

盐和海洛因碱样品的
&"@

得分图)#

6

$可卡因盐酸盐和可卡因碱样品的
&"@

得分图
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采用特征吸收峰法作为定性判别依据时#如样品中检出

对应毒品化合物的全部特征吸收峰#则可判定为阳性检出该

化合物*如未检出全部特征吸收峰!可能原因是样品中目标

化合物含量较低.晶型不一致等"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&

&

"

结
"

论

""

建立了可用于甲基苯丙胺.氯胺酮.海洛因.可卡因快

速定性鉴定的
1:?>M:(?

方法#该方法基于特征吸收峰这

一定性鉴定依据&通过分析
!#4

份建模样品#确定并建立了

不同盐型毒品化合物的特征吸收峰和
'(T01

分类模型*利

用
A4/

份验证样品对特征吸收峰和
'(T01

这两种方法的定

性判别效果进行了比较研究&结果表明#特征吸收峰法和

'(T01

法均具有专属性强.定性结果准确可靠的特点#但特

征吸收峰法更适合在基层和一线推广使用&采用基于特征吸

收峰的
1:?>M:(?

法测定毒品样品将极大提高毒品样品定

性检验的鉴定效率.降低检验鉴定成本&
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Ô7-Q;H0,

#
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