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Введение
Математическая обработка и анализ 

результатов химического эксперимента 
в настоящее время становятся все более 
значимыми вопросами. Анализ данных не-
обходим в любой области науки. Как гово-

рил немецкий философ и ученый Иммануил 
Кант (1724–1804), «в любой науке столь-
ко истины, сколько в ней математики» [1]. 
Математические подходы к обработке 
массивов данных в криминалистических 
методиках сравнительного исследования 
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практически не используются. В то же вре-
мя применение данных методов, которые в 
той или иной степени реализованы в ком-
пьютерных программах, например Statistica 
[2, 3], позволяет минимизировать влияние 
человеческого фактора на результат обра-
ботки, а также регистрировать настолько 
малые различия в полученных данных для 
различных образцов, что могут быть неза-
метны для «невооруженного» эксперта, но 
существенны для интерпретации результа-
тов. Одним из таких математических мето-
дов обработки массивов данных является 
хемометрический метод, который позволил 
разработать алгоритмы обработки резуль-
татов многооткликовых и многофакторных 
экспериментов [4–6]. Одним из способов 
классификации результатов анализов в хе-
мометрическом методе является дискри-
минантный анализ. Дискриминация (от лат. 
discriminatio) означает различение, разде-
ление. Именно в различении групп объектов 
и изучении характера этих различий заклю-
чается основная задача дискриминантного 
анализа [5]. Хемометрический метод ис-
пользуется в настоящее время для сравни-
тельного анализа лекарственных средств с 
целью определения их подлинности, выяв-
ления различий лекарственных препаратов 
в серии и их отсутствия в разных сериях и 
у разных производителей препарата [7, 8], 
для идентификации нефтей [9], в эксперти-
зе лакокрасочных покрытий [10]. При этом 
для сравнительного анализа лекарствен-
ных средств используется инфракрасная 
спектроскопия в ближней области [7, 8]. 
Следует также отметить, что хемометри-
ческий метод применяется не только для 
обработки данных ИК-спектроскопии, но и 
других физико-химических методов анали-
за объектов различной природы [11].

В связи с тем что существующие мето-
дики сравнительного исследования нарко-
тических средств (психотропных веществ) 
весьма трудоемки и требуют определения 
количественного содержания средства 
(вещества), установления профиля микро-
компонентного состава, а также качествен-
ного состава фармакологически активных 
добавок и инертных наполнителей [12–14], 
проведение сравнительного криминалисти-
ческого исследования возможно лишь для 
ограниченного круга объектов, поскольку 
необходимо наличие стандартного образца 
наркотического средства (или психотроп-
ного вещества). 

В настоящее время на территории 
России в незаконном обороте широко 
распространено наркотическое средство 
α-PVP (α-пирролидиновалерофенон). α-PVP 
входит в Список  I перечня наркотических 
средств, психотропных веществ и их пре-
курсоров1 как производное наркотического 
средства N-метилэфедрона. 

Анализ поступающих на экспертизу объ-
ектов, содержащих α-PVP, свидетельствует, 
что данные вещества находятся в обороте 
в достаточно чистом состоянии, поскольку 
представляют собой кристаллические ве-
щества без каких-либо посторонних вклю-
чений. Это также подтверждают результаты 
хромато-масс-спектрометрического ана-
лиза и анализа методом ИК-спектроскопии 
этих объектов.

Проведение сравнительного кримина-
листического исследования α-PVP в насто-
ящее время не представляется возможным 
при использовании алгоритма, предложен-
ного методикой А.А.  Завьяловой с соавто-
рами [13], так как отсутствует возможность 
количественного определения α-PVP. Тем не 
менее задача сравнительного криминали-
стического исследования объектов, содер-
жащих α-PVP, с целью определения общего 
источника их происхождения весьма акту-
альна для органов следствия и дознания. 

Ввиду того что в литературе [7–9] описа-
но применение хемометрических методов 
анализа ИК-спектров в ближней ИК-области 
для сравнительного исследования, целью 
настоящей работы было изучение возмож-
ности использования хемометрических 
методов в анализе ИК-спектров в средней 
области для сравнительного исследования 
наркотических средств из разных источни-
ков изъятия на примере образцов α-PVP. 

Объекты и методы
ИК-спектры регистрировали на ИК-

Фурье-спектрометре Nicolet 380 с использо-
ванием программного обеспечения Omnic 
при следующих условиях: диапазон волно-
вых чисел – 4000–400 см-1; число сканиро-
ваний – 32; разрешение – 4  см-1; спектры 
пропускания регистрировали в виде таб- 
леток диаметром 7 мм с бромидом калия в 
основном кюветном отделении.

Для математической обработки ИК-
спектров использовали программное обес-

1 Перечень наркотических средств, психотропных веществ 
и их прекурсоров, подлежащих контролю в Российской 
Федерации, утвержденный Постановлением Правительства 
Российской Федерации от 30 июня 1998 г. № 681.
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печение TQAnalyst фирмы Thermo Scientific. 
Среди предлагаемых программой классифи-
кационных методов обработки спектров ис-
пользовали метод Discriminant Analysis (дис-
криминантный анализ), который позволяет 
определить класс или несколько классов из-
вестных веществ, наиболее близких к иссле-
дуемому веществу. Для этого проводится 
расчет расстояния от центра каждого клас-
са в единицах расстояния Махалонобиса 
(Mahalonobis). Чем ближе расстояние к 
нулю, тем выше соответствие. В результа-
те применения дискриминантного анализа 
можно выделить класс или нескольких клас-
сов, наиболее близких к спектру неизвест-
ного вещества. Был использован тип длины 
пути (Pathlength Type) – Multiplicative signal 
correction (MSC). Математическую обработ-
ку спектров проводили в диапазонах 1730–
430 см-1 и 3100–2400 см-1. При выборе двух 
указанных диапазонов 
волновых чисел были ис-
ключены области с по-
вышенным уровнем шу-
мов, а также области, не 
имеющие отношения к 
измеряемым веществам 
(например, относящиеся 
к углекислому газу или 
воде).

В качестве объектов 
исследования использо-
вали образцы α-PVP, по-
ступившие на экспертизу 
из трех заведомо разных 
источников (их обозна-
чили как объекты А, В, С). 

Результаты  
и обсуждение

На рис.  1 и 2 видно, 
что ИК-спектры α-PVP из 
разных источников сход-
ны по форме, но имеют 
некоторый разброс по 
интенсивности. 

Полученные ИК-спект-
ры на вид практически 
идентичны по форме, од-
нако статистическая об-
работка ИК-спектров по-
зволяет разделить объ-
екты по группам. 

При обработке масси-
ва данных (ИК-спектров) 
выбранным методом бо-

льшое влияние оказывает концентрация 
вещества. С одной стороны, данное обсто-
ятельство является положительным момен-
том, так как нелегальное (кустарное) произ-
водство наркотических средств не распола-
гает к производству веществ с одинаковой 
концентрацией. С другой стороны, зави-
симость от концентрации накладывает по-
вышенные требования к пробоподготовке. 
Для нивелирования данного влияния была 
выбрана многоуровневая схема подготовки 
проб для записи ИК-спектров стандартов. 

Перед отбором проб объекты А, В, С не 
перетирали, не перемешивали, исходя из 
предположения, что на «черном» рынке 
перед разделением общей массы на части 
вещество также не гомогенизируется. От 
объектов из трех заведомо разных источни-
ков (А, В, С) было отобрано по 10 навесок, 
каждую из которых перетирали с бромидом 

Рис. 1. ИК-спектры исследованных веществ в диапазоне  
1730–430 см-1 (по 7 спектров каждого вида объектов)

Fig. 1. IR spectra of the examined substances in the range  
of 1730–430 cm-1 (7 spectra for each type of objects)

Рис. 2. ИК-спектры исследованных веществ в диапазоне 2400–3100 см-1  
(по 7 спектров каждого вида объектов)

Fig. 2. IR spectra of the examined substances in the range of 2400–3100 cm-1  
(7 spectra for each type of objects)
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калия в соотношении 95  % 
бромида калия и 5  % ве-
щества. В результате были 
получены пробы (A

i
, B

i
, C

i
), 

где i менялось от 1 до 10, 
составившие 1-й уровень. 
Данный этап был проведен 
для того, чтобы нивелиро-
вать факт отсутствия го-
могенизирования объекта 
перед отбором навесок. 

Затем от каждого об-
разца (A

i
, B

i
, C

i
) отбирали 

по 10 навесок, которые 
прессовали в таблетки. В 
результате было получено 
100 таблеток для каждого 
объекта из трех заведомо 
разных источников (А, B, C), 
ИК-спектры которых соста-
вили второй уровень и были 
обозначены как А

i-j
, B

i-j
, C

i-j 

(где j менялось от 1 до 10). 
Полученные ИК- спектры 
составили основу таблицы 
стандартов. 

В процессе записи 
спектров, составляющих 
второй уровень, парал-
лельно проводили набор 
спектров, из которых в по-
следующем формировали 
третий уровень. Для этого 
для каждой из 100 табле-
ток было записано по 10 
спектров. Они были обо-
значены A

i-j-k,
 B

i-j-k
, C

i-j-k
 (где 

k менялось от 1 до 10) и 
составили третий уровень. 
Данный этап проводили с 
целью установления, на-
сколько сильно отличают-
ся друг от друга образцы 
второго уровня, принадле-
жащие объекту из одного 
источника (например, А) 
как с одним и тем же ин-
дексом i, так и с разными 
индексами i, что необходи-
мо для выбора оптималь-
ных условий разделения объектов А, B, C 
между собой.

В таблицу стандартов программы 
TQAnalyst были включены все ИК-спектры 
второго уровня и часть спектров третье-
го уровня для каждого объекта (А, В, С) из 

разных источников изъятия. На рис.  3 схе-
матично показан вышеописанный способ 
формирования таблицы ИК-спектров стан-
дартов на примере объекта А (один источ-
ник изъятия). 

Рис. 3. Способ формирования таблицы ИК-спектров стандартов  
для одного из объектов (А) 

Fig. 3. Method of forming a table of IR spectra of standards  
for one of the objects (A)

Рис. 4. Статистическое разделение образцов А, В, С  
(А – квадраты; В – окружности; С – треугольники)  

в координатах Махалонобиса
Fig. 4. Statistical separation of samples A, B, C (A – squares;  
B – circumference; C – triangles) in Mahalanobis coordinate 

Рис. 5. Статистическое разделение образцов В и С  
(В – треугольники; С – квадраты) в координатах Махалонобиса

Fig. 5. Statistical separation of samples B and C (B – triangles;  
C – squares) in Mahalonobis coordinates
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При формировании таблицы стандартов 
минимизировали влияние фона, концен-
трации активного вещества в таблетке с 
бромидом калия и толщины светопоглоща-
ющего слоя.

Полученные статистические разделения 
образцов приведены на рис. 4 и 5.

На рис.  5 показано статистическое раз-
деление образцов В и С в другой плоскости. 

Полученные статистические данные 
(рис.  4, 5) свидетельствуют, что исследуе-
мые вещества разделились на разные груп-
пы в зависимости от источников изъятия.

Заключение
Таким образом, в результате проведен-

ных исследований установлено, что хемо-
метрический (дискриминантный) метод при 
анализе ИК-спектров в средней ИК-области 
образцов α-PVP из трех разных источников 
позволяет разделить исследуемые веще-
ства на три разных класса и отнести их к 
разным источникам изъятия. Следует отме-
тить, что при формировании таблицы стан-
дартов необходимо минимизировать вли-
яние фона, концентрации активного веще-
ства в таблетке с бромидом калия, толщины 
светопоглощающего слоя. 
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