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红外光谱用于新精神活性物质快速定性分析
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!

薇"花镇东

公安部禁毒情报技术中心!毒品监测管控与禁毒关键技术公安部重点实验室!北京
!

NMMN>=

摘
!

要
!

分析了
=MN

种新精神活性物质$

I21

%对照品的红外光谱!其中包括合成大麻素类
NMM

种)合成卡西

酮类
:N

种)苯乙胺类
RL

种)色胺类
>

种)苯环利定类
;

种)哌嗪类
Q

种)氨基茚类
L

种)其他类
QQ

种$含芬

太尼类
LR

种%*考察了红外光谱对
I21

的整体区分能力以及红外光谱法定性鉴定
I21

的判定依据*研究结

果表明!红外光谱可实现对所有
I21

的区分*对于
>;?

的
I21

具有较高的区分度!其中包括了烷基链上不

同位置取代)苯环上不同位置取代)苯环上不同取代基取代等
I21

结构类似物"某些差异仅为一个甲基或

卤素原子的
I21

类似物红外光谱相似度高!但也可实现区分*匹配度系数法是谱库检索最常用的方法!操

作简单!但匹配度系数的计算结果由谱图质量)软件)算法等多个因素决定!因此难以确定普适性的阳性检

出阈值*相比较于匹配度系数法!采用特征吸收峰法对
I21

进行定性鉴定!结果更加准确可靠*一般情况

下!在其对照品红外光谱图的
LQMM

$

PQM-C

bN范围内选取
:

个相对强度较高的吸收峰作为特征吸收峰"针

对某些结构类似物!需选取一些强度较低)但能将它与其类似物区分开的吸收峰作为特征吸收峰*只有当所

有特征吸收峰均检出时!才能给出阳性检出结论*根据上述原则!确定了我国已列管
NP:

种
I21

的特征吸

收峰!并制定了公共安全行业标准&法庭科学 疑似毒品中
LE

氟苯丙胺等
NP:

种新精神活性物质检验 气相色

谱
E

质谱)红外光谱和液相色谱法'*采用基于特征吸收峰的红外光谱法对
I21

进行快速定性分析!将极大

提高
I21

定性检验的鉴定效率)降低鉴定成本*

关键词
!

傅里叶变换红外光谱"新精神活性物质"结构类似物"匹配度系数法"特征吸收峰法
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LMNPWH4M:MM>M=

%资助

!

作者简介#刘翠梅!

N>:=

年生!公安部禁毒情报技术中心副研究员
!!

$EC"7%

(

%7B-B7C$7:LQ:

#

NP=<-8C

引
!

言

!!

新精神活性物质$

&$!

6

*

0

-)8"-(7#$*B/*("&-$*

!

I21

%又

被称为策划药$

.$*7

'

&$,.,B

'

%)毒品类似物$

.,B

'

"&"%8

'

B$

%

或合法兴奋剂$

%$

'

"%)7

'

)*

%*近年来!

I21

问题呈高速发展

蔓延态势!新品种层出不穷!滥用形势日趋严峻*截至
LMN:

年年底!联合国毒品和犯罪问题办公室$

_IKT4

%统计各国

发现的
I21

已达近千种!这一数量远超&

N>PN

年麻醉品单一

公约'和&

N>;N

年精神药品公约'附表管制的毒品数量!对公

众健康和社会安全造成了严重危害-

N

.

*

_IKT4

按照化学结

构特点将新精神活性物质分为合成大麻素类)合成卡西酮

类)苯乙胺类)色胺类)苯环利定类)哌嗪类)氨基茚类)植

物类和其他类等
>

个大类*

I21

品种繁多!从结构上看!他

们一部分是全新设计和筛选出来的!另一部分则是通过对已

列管毒品进行细微的结构修饰而得到的!因此存在很多结构

类似物*这些结构类似物有的已被列入管制!有的尚未列入

管制!如何对这些结构类似物进行准确的定性分析!是相关

案件侦办的关键技术需求*

现有的
I21

定性分析方法包括气相色谱
E

质谱法$

V4E

O1

%)液相色谱
E

质谱法$

[4EO1

%)红外光谱法)拉曼光谱法

和核磁共振波谱法$

IO5

%

-

LER

.

*

V4EO1

!

[4EO1

和
IO5

法

准确度高)但样品前处理繁琐)检测速度慢)成本高)不能

用于现场快速检验*拉曼光谱测试速度快)可用于现场的快

速检验!但易受到荧光干扰"衰减全反射
E

傅里叶变换红外光

谱法具有无需样品前处理)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*红

外光谱技术现已被广泛用于毒品的筛查)分类与定性鉴定分

析-

QE>

.

!但其在
I21

领域的应用还仅限于辅助结构鉴定和快

速筛查分析-

L

!

NM

.

!目前尚未有采用红外光谱对
I21

进行定

性鉴定分析的系统研究*本研究分析了
=MN

种
I21

对照品!

深入分析了红外光谱对各类
I21

的区分能力!并对红外光

谱用于
I21

定性鉴定的判定依据进行了考察*
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仪器与方法

H,8&(7$,

傅 里 叶 变 换 红 外 光 谱 仪 $

2$,F7&U%C$,

!

h"%()"C

!

O3

!

_13

%!配备金刚石光窗单次衰减全反射附

件*红 外 图 谱 的 采 集 和 分 析 采 用
1

6

$-(,BC

软 件

$

2$,F7&U%C$,

%*如未特别指明!文中的匹配度系数是指采用

2$,F7&U%C$,1

6

$-(,BC

软件的
48,,$%"(78&

算法计算得到!匹配

度系数的数值范围为
M

$

N

!

M

为完全不相关!

N

为完全相关*

S51

6

7,7(

傅里叶变换红外光谱仪$

1̂ SO3Tf_

!

Z

0

8(8

!

Y"

6

"&

%!配备金刚石光窗单次衰减全反射附件*红外图谱的

采集和分析采用
S5*8%B(78&

软件$

1̂ SO3Tf_

%*

取研磨均匀的固体样品适量!均匀地铺展在
3A5

窗口

的上表面!压紧使紧密接触!采集全反射光谱*波数范围

RMMM

$

PQM-C

bN

!分辨率
R-C

bN

!采样次数
:

次*样品的测

定时间小于
NC7&

*

+/)

!

MND

对照品

=MN

种
I21

对照品由公安部禁毒情报技术中心国家毒

品实验室提供!其中包括合成大麻素类
NMM

种)合成卡西酮

类
:N

种)苯乙胺类
RL

种)色胺类
>

种)苯环利定类
;

种)哌

嗪类
Q

种)氨基茚类
L

种)其他类
QQ

种$含芬太尼类
LR

种%*

=MN

种
I21

对照品的红外光谱图详见&新精神活性物质分析

手册 第二版 红外光谱分册'

-

N

.

*

L

!

结果与讨论

)/+

!

红外光谱对于
MND

结构类似物的区分效果

L<N<N

!

烷基链上不同位置取代同分异构体

1

E27̂ 2

与
1

E2̂ 2

)

U()

0

%8&$

与
T7C$()

0

%8&$

-图
N

$

"

%.的

结构区别在于甲基的取代位置不同*其红外光谱图的差异显

著-图
N

$

/

%.!

1

E27̂ 2

与
1

E2̂ 2

的匹配度系数为
M<P

!

T7C$E

()

0

%8&$

与
U()

0

%8&$

的匹配度系数为
M<L

*因此可见!红外光

谱对于烷基链上不同位置取代的同分异构体区别度高*

图
+

!!

JN4XN

'

!

JNXN

'

S7E

#

3%5"

和
,48"7E

#

3%5"

的结构式和

红外光谱图

<4

6

/+

!

D7&?;7?&"(15'P0QJ<0.Q(

9

";7&1%>

!

JN4XN

!

!

JNXN

!

S7E

#

3%5"

!

15',48"7E

#

3%5"

L<N<L

!

苯环上不同位置取代同分异构体

在合成卡西酮和苯乙胺类
I21

中存在大量苯环上不同

位置取代的同分异构体!如
REH3

!

=EH3

!

LEH3

-图
L

$

"

%.*三

个化合物红外光谱图的差异显著-图
L

$

/

%.!

LEH3

与
=EH3

的匹配度系数为
M<N

!

=EH3

与
REH3

的匹配度系数为
M<MN

!

=EH3

与
REH3

的匹配度系数为
M<L

*

苯环上二取代化合物在
P:M

$

:PM-C

bN具有显著性的差

异-

NN

.

!邻二取代
I21

在
;;M

$

;=Q-C

bN有一强吸收峰!间二

取代
I21

在
:NM

$

P:M-C

bN有三个强吸收峰!对二取代
I21

在
:PM

$

:MM-C

bN有一个强吸收峰*例如!邻二取代的
LEH3

在
;Q;-C

bN

!

LEOO4

在
;Q=-C

bN

!

LEHO4

在
;PQ-C

bN

!

LE

HO3

在
;PM-C

bN

!

LEO32a

在
;QR-C

bN均有一强吸收峰"

间二取代的
=EH3

在
;>;

#

;RP

#

P>M-C

bN

!

=EOO4

在
:MR

#

;Q=

#

;LN-C

bN

!

=EHO4

在
:NM

#

;PM

#

;=M-C

bN

!

=E4%E43

在

:MR

#

;;;

#

;=R-C

bN

!

=EOU4

在
;>:

#

;RM

#

;NQ-C

bN

!

=E4O4

在
:MP

#

;==

#

;NN-C

bN均有三个强吸收峰"对二取代的
REH3

在
:R:-C

bN

!

REHO4

在
:R;-C

bN

!

RE4%E43

在
:RM-C

bN

!

RE

OO4

在
:=L-C

bN

!

REOU4

在
:=M-C

bN

!

REHU4

在
:RR

-C

bN

!

REOU322

在
:=R-C

bN均有一个强吸收峰*

对于某些苯环上不同位置取代同分异构体!因其分子结

构差别细微!其色谱质谱行为相似!所以采用
V4EO1

和
[4E

O1

难以区分!给检验鉴定造成困难-

NL

.

*对于这类化合物可

采用红外光谱进行分析!根据化合物在
P:M

$

:PM-C

bN的出

峰情况!确定取代基的取代位置*

图
)

!

IJ<P

'

CJ<P

和
)J<P

的结构式和红外光谱图

<4

6

/)

!

D7&?;7?&"(15'P0QJ<0.Q(

9

";7&1%>IJ<P

!

CJ<P

!

15')J<P

L<N<=

!

苯环上取代基不同结构类似物

I21

中存在大量苯环上取代基不同的结构类似物!例如

L4ESEIaKO$

!

L4EaEIaKO$

!

L4E4EIaKO$

!

L4EUEIaKO$

和
L4ETEIaKO$

这些
L4EIaKO$

系列化合物!其结构差异

在于苯环的
R

位分别存在碘原子)溴原子)氯原子)乙基)

甲基取代基-图
=

$

"

%.*这
Q

种化合物的红外光谱图差异显著

-图
=

$

/

%.!化合物间两两匹配度系数均小于
M<;L

*因此可

见!红外光谱对于苯环上取代基不同的结构类似物区分度

高*

L<N<R

!

烷基链逐渐增长结构类似物

1

E2I2

!

1

E2K2

!

1

E2̂ 22

!

1

E27̂ 2

!

1

E2̂ 2

!

1

E2J2

!

1

E

2a2

和
1

E222

同属于吡咯烷基卡西酮类化合物!其结构区别

在于烷基链不断加长*从
1

E222

到
1

E2I2

!烷基链逐渐从甲

基变为庚烷基-图
R

$

"

%.*这
;

种化合物的红外光谱图见图
R

$

/

%!由图中可以看出!当烷基链上碳原子数少于
Q

时!各化

PL>=
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合物的谱图均有明显的差异"当烷基链上碳原子数多于
Q

时!各化合物谱图间的相似性逐渐增强!其中
1

E2̂ 22

与
1

E

2K2

的匹配度系数为
M<:;

)

1

E2K2

与
1

E2I2

的匹配度系数

为
M<:>

)

1

E2̂ 22

与
1

E2I2

的匹配度系数为
M<>N

*

图
C

!

)=JMG-L"

系列化合物的结构式和红外光谱图

<4

6

/C

!

D7&?;7?&"(15'P0QJ<0.Q(

9

";7&1%>)=JMG-L"

("&413;%8

9

%?5'(

图
I

!!

JNMN

'

!

JN-N

'

!

JNXNN

'

!

JN4XN

'

!

JNXN

'

!

JNRN

'

!

J

NGN

和
!

JNNN

的结构式和红外光谱图

<4

6

/I

!

D7&?;7?&"(15'P0QJ<0.Q(

9

";7&1%>

!

JNNN

!

!

JN-N

!

!

JNXNN

!

!

JN4XN

!

!

JNXN

!

!

JNRN

!

!

JNGN

!

15'

!

J

NNN

)/)

!

红外光谱对
MND

的整体区分能力

为整体考察红外光谱对
I21

的区分情况!首先建立了

一个包含
=MN

种
I21

对照品的红外光谱库!然后将每个化

合物逐一进行谱库检索!各化合物与其第二匹配化合物的匹

配度系数统计直方图见图
Q

*匹配度系数最低值为
M<LQ

!最

高值为
M<>=

!匹配度系数低于
M<>M

的化合物数量占比为

>;?

*这一结果证明红外光谱对
I21

化合物的整体区分能

力非常高*

图
K

!

C*+

种
MND

化合物的第二匹配化合物

匹配度系数值统计直方图

<4

6

/K

!

0E"E4(7%

6

&18%>7E"(";%5'817;E45

6

;%">>4;4"57:13?"%>C*+MND;%8

9

%?5'(

!!

匹配度系数高于
M<>M

的有
:

组!涉及
R

对化合物!其中

L4EAEL

与
L4EAE;

的谱图最为相似!匹配度系数为
M<>Q

"其

次为
3TaE2SI343

和
QHE3TaE2SI343

!匹配度系数为

M<>R

"

3aE4̂ OSI343

与
3TaE4̂ OSI343

的匹配度系数

为
M<>=

"

1

E2̂ 22

与
1

E2I2

的匹配度系数为
M<>N

*这
R

对化

合物整体结构均较为复杂!且差异仅为一个甲基或卤素原子

-图
P

$

"

%.!从而造成了光谱图的相似性-图
P

$

/

%.*

L4EAEL

与
L4EAE;

的主要差异表现在
NLQP

!

NL=;

!

:L=

和
;QN-C

bN

处!

3TaE2SI343

和
QHE3TaE2SI343

的 主 要 差 异 在

NN:N

!

NN;R

和
NMPP-C

bN处!

3aE4̂ OSI343

与
3TaE

4̂ OSI343

的主要差异在
N=>;

!

NN=L

!

:LQ

和
:NR-C

bN处!

1

E2̂ 22

与
1

E2I2

的主要差异在于
NLL>

!

NNLR

!

NN==

!

::N

和
;;R-C

bN处!利用这些特征吸收峰可将各化合物相互区分*

图
@

!!

JNMN

'

!

JNXNN

'

P,GJ=XL.MP=P

'

PGJ=XL.MP=P

'

K<JP,GJN.MP=P

'

P,GJN.MP=P

'

)=J0JT

和
)=J0J)

的

结构式和红外光谱图

<4

6

/@

!

D7&?;7?&"(15'P0QJ<0.Q(

9

";7&1%>

!

JNMN

!

!

JNXNN

!

P,GJ=XL.MP=P

!

PGJ=XL.MP=P

!

K<JP,GJN.MPJ

=P

!

P,GJN.MP=P

!

)=J0JT

!

15')=J0J)

;L>=

第
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)/C

!

红外光谱定性鉴定
MND

的判定依据

L<=<N

!

匹配度系数法

匹配度系数法是谱库检索最常用的方法!操作简单!但

需要注意的是匹配度系数的计算结果由谱图质量)软件)算

法等多个因素决定!因此难以确定普适性的阳性检出阈值*

本研究分别采用两台红外光谱仪测定了
L4EAEL

#

L4EAE;

!

3TaE2SI343

#

QHE3TaE2SI343

!

1

E2̂ 22

#

1

E2I2

和
3aE

4̂ OSI343

#

3TaE4̂ OSI343

这四组红外光谱谱图最为

相似的结构类似物!对不同谱图)软件)算法的匹配度系数

计算结果进行了比较!详见表
N

*以
L4EAEL

#

L4EAE;

为例!计

算得到的匹配度系数范围为
M<;;

$

M<>>

"即使均选用
48,,$E

%"(78&

算法!采用不同谱图和软件计算的结果分别为
M<>Q

和

M<>:

!有较大差异*因此!由于难以确定普适性的阳性检出

阈值!匹配度系数法只能用于定性结果初筛*

表
+

!

不同仪器和算法匹配度系数比较

0123"+

!

=%8

9

1&4(%5%>(48431&47

#

;%">>4;4"57(2

#

?(45

6

'4>>"&"5745(7&?8"57(15'13

6

%&47E8(

S&*(,BC$&(

17C7%",7(

0

-8$997-7$&(

"%

'

8,7()C

L4EAEL

#

L4EAE;

3TaE2SI343

#

QHE3TaE2SI343

1

E2̂ 22

#

1

E2I2

3aE4̂ OSI343

#

3TaE4̂ OSI343

2$,F7&U%C$,

H,8&(7$,

48,,$%"(78& M<>Q N<>N M<>= M<>R

UB-%7.$"& M<>= M<>N M<>N M<>L

1̂ SO3Tf_

S51

6

7,7(

T799T$,7# M<>M M<:> M<:P M<>=

48,,T$,7# M<>R M<>Q M<>M M<>P

T799$,$&-$N<T$,7 M<;; M<;Q M<P> M<;>

48,,$%"(78& M<>: M<>P M<>R M<>:

1gT799$,$&-$T$,7 M<>R M<>= M<>M M<>Q

T799$,$&-$ M<>L M<>R M<>M M<>Q

1gT799$,$&-$ M<>> M<>> M<>: N<MM

UB-%7.$"& M<>M M<>M M<:; M<>=

表
)

!

结构类似物特征吸收峰

0123")

!

=E1&1;7"&4(74;

9

"1H(%>(7&?;7?&131513%

6

?"(

48C

6

8B&.

4)","-($,7*(7-

6

$"F*

#

-C

bN

1

E2I2

NP::

!

NQ>;

!

NRR:

!

N=RP

!

NLLR

"

!

>LQ

!

;MQ

!

P:=

1

E2̂ 22

NP:P

!

NRR:

!

NLL>

"

!

NN==

"

!

::N

"

!

;;R

"

!

;MR

!

P:L

3TaE4̂ OSI343

NPQM

!

NQLP

!

NR>N

!

N=>;

"

!

NN;Q

!

NN=L

"

!

:LQ

"

!

;R:

3aE4̂ OSI343

NPR:

!

NQL;

!

NR>N

!

N=MR

!

NLLP

!

NN;Q

!

:NR

"

!

;R:

QHE3TaE2SI343

NP>;

!

NPR:

!

NQL>

!

NR:>

!

N=PP

!

NN;R

"

!

NMPP

"

!

;R:

3TaE2SI343

NP>Q

!

NPR:

!

NQL>

!

NR:>

!

N=PQ

!

NN:N

"

!

:LQ

!

;R;

L4EAE;

NR>:

!

NRPR

!

NR=P

!

NL=;

"

!

NLMP

!

NM=:

!

:L=

"

!

;QN

"

L4EAEL

NR>M

!

NR=P

!

NLQP

"

!

NLMP

!

NNQP

!

NM=;

!

:QM

!

:NM

I8($

(

"

/

-)","-($,7*(7-

6

$"F!)7-)-"&.7*(7&

'

B7*)9,8C7(**(,B-(B,E

"%"&"%8

'

B$

L<=<L

!

特征吸收峰法

特征吸收峰法已被选作红外光谱法的定性判定依据!用

于毒品的快速定性鉴定分析-

>

.

*经过大量实验验证!最终将

I21

阳性判定特征吸收峰的选取原则确定为(一般情况下!

在其对照品红外光谱图的
LQMM

$

PQM-C

bN范围内选取
:

个

相对强度较高的吸收峰作为特征吸收峰"针对某些结构类似

物!需选取一些强度较低)但能将它与其类似物区分开的吸

收峰作为特征吸收峰*

L4EAEL

与
L4EAE;

!

3TaE2SI343

与

QHE3TaE2SI343

!

1

E2̂ 22

与
1

E2I2

!

3aE4̂ OSI343

与

3TaE4̂ OSI343

这四组结构类似物的特征吸收峰见表
L

*

根据上述原则!最终确定了我国已列管
NP:

种
I21

的特征

吸收峰!并将所有特征吸收峰均检出作为阳性判定依据!相

关内容已形成了公共安全行业标准&法庭科学 疑似毒品中
LE

氟苯丙胺等
NP:

种新精神活性物质检验 气相色谱
E

质谱)红

外光谱和液相色谱法'*

=

!

结
!

论

!!

分析了合成大麻素类)合成卡西酮类)苯乙胺类)色胺

类)苯环利定类)哌嗪类)氨基茚类)其他类共计
=MN

种

I21

对照品的红外光谱!考察了红外光谱对各类
I21

的整

体区分能力!并对红外光谱法定性鉴定
I21

的判定依据进

行了比较*结果表明!红外光谱可实现对所有
I21

的区分!

其中对于
>;?

的
I21

红外光谱区分度高!包括烷基链上不

同位置取代)苯环上不同位置取代)苯环上不同取代基取代

等
I21

结构类似物*对于某些差异仅为一个甲基或卤素原

子的
I21

类似物!红外光谱相似度高!但也可实现区分*相

比较于匹配度系数法!采用特征吸收峰法对
I21

进行定性

鉴定!结果更加准确可靠*采用基于特征吸收峰的红外光谱

法对
I21

进行定性分析!将极大提高
I21

定性检验的鉴定

效率)降低检验鉴定成本*
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