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Аннотация. Цель работы – установление возможности использования хемометрического (дис-
криминантного) метода при анализе результатов инфракрасной спектроскопии средней области 
и хромато-масс-спектрометрии для сравнительного исследования героина с целью установле-
ния общего источника происхождения. Преимуществом данного способа сравнительного иссле-
дования по сравнению с существующими является сокращение времени получения результата, 
наглядность и автоматизация процесса сравнения, что немаловажно при сравнительном иссле-
довании большого количества объектов и ведении соответствующего вида экспертно-кримина-
листического учета. Показано, что результаты, полученные путем хемометрической обработки 
данных двух некоррелируемых друг с другом методов анализа (ИК-спектроскопии и хромато-
масс-спектрометрии), совпали.
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Abstract. The paper aimed to ascertain the possibility of using the chemometric (discriminant) method 
when analyzing the results of mid-range IR spectroscopy and gas chromatography-mass spectrometry 
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of comparative research in comparison to the existing ones is the reduction in the time for obtaining the 
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Введение
Среди множества судебных экспертиз, 

проводимых государственными судебно-
экспертными учреждениями России, от-
дельное положение занимают сравнитель-
ные экспертизы. Их задача – определение 
принадлежности одного или нескольких 
объектов к одной группе (роду), т.  е. уста-
новление общей групповой (родовой) при-
надлежности либо идентичности объектов. 
В ходе производства экспертиз устанавли-
вают параметры, в которых заложены инди-
видуализирующие признаки объектов. В ка-
честве таких параметров для наркотических 
средств и психотропных веществ выступа-
ет качественный и количественный состав 
сравниваемых объектов. При установлении 
качественного состава главная роль отво-
дится определению «минорных» компонен-
тов объектов, так как именно микрокомпо-
нентный состав относится к свойствам, ха-
рактеризующим процесс их производства 
(синтеза), хранения, транспортировки и 
др., в результате чего объекты приобретают 
индивидуализирующие признаки.

Сравнительные исследования наркоти-
ческих средств и психотропных веществ в 
целом вписываются в общую тактику прове-
дения сравнительных исследований, но все 
же имеют свои особенности. Так, в соот-
ветствии с имеющимися в настоящее вре-
мя методическими рекомендациями [1–3] 
при проведении сравнительных экспертиз 
наркотических средств и психотропных ве-
ществ возможны три варианта выводов: 
1)  вещества могли ранее составлять еди-
ную массу; 2) вещества могли иметь общий 
источник происхождения по сырью и техно-
логии изготовления основного наркотиче-
ски активного компонента; 3)  вещества не 
составляли ранее единой массы и не имеют 
общего источника происхождения по сырью 
и технологии изготовления основного нар-
котически активного компонента.

Основными аналитическими метода-
ми, используемыми при сравнительных 
исследованиях наркотических средств и 
психотропных веществ, являются газовая 
хроматография с различными способами 
детектирования (ГХ-МС, ГХ-ПИД) и ИК-
спектроскопия. При производстве данного 
вида экспертиз устанавливается количе-
ственное содержание основных наркотиче-
ских (психотропных) веществ и проводится 
качественный анализ технологических при-
месей процесса синтеза, промежуточных 
компонентов синтеза, а также микрокомпо-

нентного состава. Устанавливается и каче-
ственный состав наполнителей, в том числе 
фармакологически активных добавок. Дан-
ные исследования подразумевают приме-
нение продолжительных по времени мето-
дик, а в совокупности с тем, что количество 
объектов нередко достигает нескольких де-
сятков, а иногда и сотен, общее время про-
ведения сравнительной экспертизы может 
значительно превышать сроки, отведенные 
соответствующими нормативно-правовыми 
актами, регулирующими экспертно-крими-
налистическую деятельность1. Существен-
ный вклад в сроки производства экспертиз 
вносит также интерпретация результатов, 
полученных каждым методом, так как срав-
нение большого массива данных происхо-
дит обычно без использования какой-либо 
автоматизированной системы установления 
сходства/различия. 

Применение альтернативных способов 
обработки и классификации большого чис-
ла данных посредством статистических 
методов, заложенных в программные про-
дукты, позволило бы значительно сократить 
время производства сравнительных экс-
пертиз. В этом могут помочь статистиче-
ские методы обработки и классификации 
большого числа данных, а именно хемоме-
трические методы, включающие сложные 
алгоритмы обработки, в особенности мето-
ды анализа многооткликовых и многофак-
торных экспериментов. 

Известно решение классификационных 
и идентификационных задач с помощью ме-
тода главных компонент в отношении фарм-
препаратов [4, 5], лакокрасочных материа-
лов [6], при идентификации нефтей [7, 8], 
оценке возраста документов [9]. Имеются 
данные о математической обработке спек-
тров (ИК-, УФ-, ЯМР-) при анализе смесей 
веществ методом независимых и главных 
компонент [10, 11] и об использовании хе-
мометрических методов при обработке 
результатов ИК-спектрометрического и 
хромато-масс-спектрометрического иссле- 
дований для сравнительного анализа таких 
наркотических средств, как кокаин, таблет-
ки экстази, наркосодержащих растений, 
например конопли [12–14]. За рубежом ис-
пользование хемометрики в судебной хи-
мии, судебной медицине и других направ-
лениях судебной экспертной деятельности 

1 Приказ МВД России от 29.06.2005 № 511 «Вопросы орга-
низации производства судебных экспертиз в экспертно-
криминалистических подразделениях органов внутренних 
дел Российской Федерации». 
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расширяется [12–14], однако в российской 
экспертной практике данный способ обра-
ботки больших массивов данных пока не на-
шел такого применения. 

Технические возможности, исполнение 
и программное обеспечение современного 
оборудования позволяют получать высоко-
информативные спектры. Так, большинство 
ИК-спектрометров используют Фурье пре-
образование и способны проводить скани-
рование с разрешением 1  см-1, а точность 
определения массы иона у некоторых моде-
лей масс-спектрометров может составлять 
0,0001 а. е. м. Экспорт полученных данных 
в различные форматы (CSV, JDX и др.) по-
зволяет преобразовать спектры из привыч-
ных форматов в табличные данные, количе-
ство строк и столбцов в которых может до-
стигать от нескольких сотен до нескольких 
тысяч. Именно это и позволяет установить 
различия между сравниваемыми объекта-
ми, которые трудно, а часто и невозможно 
выявить в результате визуального анализа 
хроматограмм (или ИК-спектров) сравни-
ваемых объектов. 

Цель настоящей работы – установле-
ние возможности использования дискри-
минантного метода при анализе результа-
тов ИК-спектроскопии средней области и 
хромато-масс-спектрометрии для сравни-
тельного исследования героина с целью 
определения единого источника происхож-
дения. 

Вид наркотического средства был вы-
бран не случайно. Метод дискриминантно-
го анализа хорошо работает при анализе 
образцов разного состава, но содержащих 
один и тот же ингредиент. В этом случае 

во всех стандартах присутствует исследу-
емое наркотическое средство, но другие 
компоненты стандартов различны. Героин 
является смесевым продуктом, в состав 
которого помимо основных наркотически 
активных компонентов (диацетилморфин, 
ацетилкодеин, 3- и 6-моноацетилморфин) 
входят и специально вносимые добавки: 
фармакологически активные вещества 
(кофеин, дифенгидрамин, фенобарбитал, 
фенацетин и т.  п.), наполнители (глюкоза, 
лактоза, фруктоза, крахмал, хлорид натрия 
и т. п.), а также вещества, присутствие ко-
торых обусловлено способом получения 
героина (ацетилированные норморфин и 
норкодеин, меконин, гидрокотарнин, окси-
диморфин) [1]. 

Объекты и методы
Объекты исследования. Объектами 

исследования были образцы героина из 
пяти источников изъятия – источники А (77 
объектов), В (56 объектов), С (78 объектов), 
D (30 объектов), Е (32 объекта). По резуль-
татам сравнительных экспертиз, проведен-
ным по действующим в настоящее время 
методическим рекомендациям [1, 2], было 
установлено, что объекты из источников D 
и E могли ранее составлять единую массу. 
Количественное содержание основных нар-
котически активных компонентов, а также 
качественный состав фармакологически 
активных добавок, микропримесей, напол-
нителей в исследуемых образцах приведе-
ны в таблицах 1 и 2. Качественный и коли-
чественный состав объектов определяли в 
соответствии с методическими рекоменда-
циями [1, 2].

Таблица 1. Количественное содержание основных  
наркотически активных компонентов в образцах разных источников

Table 1. Quantitative content of the main narcotic active  
components in samples from different sources

Источник
Среднее содержание 

героина, масс. %

Среднее содержание 

ацетилкодеина, масс. %

Среднее содержание 

6-моноацетил-

морфина, масс. %

A 9,9 0,7 1,0

B 3,4 0,3 1,0

C 5,8 0,3 1,2

D 13,0 0,5 0,9

E 13,0 0,5 0,9



Методы и средства

Теория и практика судебной экспертизы Том 16, № 2 (2021)64

Исследование методом ИК-спектрос-
копии. ИК-спектры образцов регистриро-
вали после гомогенизирования путем пере-
тирания в агатовой ступке. Для регистра-
ции ИК-спектров использовали ИК-Фурье-
спектрометр Nicolet 380 фирмы Thermo 
Scientific при следующих условиях: диапа-
зон волновых чисел – 4000–700 см-1; число 
сканирований – 10; разрешение – 4 см-1; ав-
токоррекция атмосферы (вода и СО

2
). Спек-

тры отражения регистрировали с исполь-
зованием приставки нарушенного полного 
внутреннего отражения НПВО (ATR) с кри-
сталлом германия. Глубина проникновения 
ИК-излучения в образец зависит от показа-
теля преломления материала кристалла и 
обычно не превышает нескольких микрон, 
поэтому использование приставки позво-
ляет исключить влияние количества иссле-
дуемого объекта (длину пути). Кроме того, 
использование приставки позволяет сокра-
тить время получения спектра одного объ-
екта, так как отсутствуют временные затра-
ты на приготовление таблеток с бромидом 
калия. Важно отметить, что сбор данных при 
записи спектров образцов из различных ис-
точников проводили в произвольном поряд-
ке, спектр фона записывали перед каждой 
регистрацией ИК-спектра пробы.

Исследование методом хромато-
масс-спектрометрии. Для анализа ис-
пользовали метанольные растворы веществ. 
Для этого к перетертым навескам веществ 
массой по 100  мг добавляли по 1  мл мета-
нола (99,9  %, Panreac), смеси выдержива-
ли при комнатной температуре в течение 30 

минут с постоянным перемешиванием. По-
сле этого растворы центрифугировали при 
13000  об./мин., декантировали и анализи-
ровали. Анализ проводили с использовани-
ем газового хроматографа модели 6890N с 
масс-селективным детектором модели 5973 
фирмы Agilent Technologies при следующих 
условиях: колонка – кварцевая капиллярная 
НР-5MS (30 м х 0,25 мм х 0,25 мкм); темпера-
тура испарителя – 280 °С, температура источ-
ника – 230 °С; газ-носитель – гелий, скорость 
газа-носителя – 1 мл/мин.; объем вводимой 
пробы – 1,0  мкл. Пробы вводили с делени-
ем потока 1  : 40. Ввод проб осуществляли с 
помощью автоматического дозатора. Масс-
селективный детектор работал в режиме 
электронного удара (70  эВ) с регистрацией 
масс с 35 по 450 а. е. м. Скорость сканирова-
ния – 3,46 сканов в секунду, порог интенсив-
ности составлял 150. Анализ проводили в ре-
жиме регистрации по полному ионному току 
(TIC). Сбор и обработку данных проводили с 
помощью программного обеспечения MSD 
ChemStation. В качестве анализируемого 
массива данных был выбран средний масс-
спектр объекта в интервале времен удержи-
вания, содержащем основные компоненты, 
выявленные на хроматограмме. 

Хемометрическая обработка данных 
ИК-спектроскопии и хромато-масс-
спектрометрии. Для математической об-
работки ИК-спектров использовали про-
граммное обеспечение TQ Analyst фирмы 
Thermo Scientific. Из предлагаемых про-
граммой классификационных методов об-
работки спектров использовали метод дис-

Таблица 2. Качественный состав фармакологически активных добавок, микропримесей и 
наполнителей в образцах разных источников

Table 2. Qualitative composition of pharmacologically active additives, micro-admixtures and fillers in 
samples from different sources

Источник
Фармакологически

активные
добавки

Микропримеси Наполнитель

A кофеин,
вещество из группы 

меторфанов, димедрол, 
ацетаминофен

5-гидроксиметилфурфурол, меконин, 
гидроксикотарнин, носкапин, папаверин, 

морфин, кодеин

сахароза

B кофеин,
вещество из группы 

меторфанов, димедрол, 
ацетаминофен

фенобарбитал, 
5-гидроксиметилфурфурол, меконин, 

гидроксикотарнин, носкапин, папаверин, 
морфин, кодеин, метадон

сахароза

C кофеин,
вещество из группы 

меторфанов, димедрол, 
ацетаминофен

лидокаин, фенобарбитал, 
5-гидроксиметилфурфурол, меконин, 

гидроксикотарнин, носкапин, папаверин, 
морфин, кодеин

глюкоза

D, E кофеин 5-гидроксиметилфурфурол, меконин, 
гидроксикотарнин, носкапин, папаверин, 

морфин, кодеин

сахароза



Methods and Tools

65Theory and Practice of Forensic Science Vol. 16, No. 2 (2021)

криминантного анализа. Согласно данным 
производителя продукта, принцип работы 
данного метода аналогичен методу, извест-
ному под названием SIMCA (Soft Independent 
Modeling of Class Analogies). Правильность 
разделения стандартов на классы прове-
ряли с использованием диагностической 
процедуры Principal Component Scores (PC 
Scores). 

Набор данных, полученных методом 
ИК-спектроскопии, использовали напря-
мую, т.  е. в таблице стандартов сохраняли 
записанные ИК-спектры объектов. Дан-
ные, полученные методом хромато-масс-
спектрометрии, вводили в таблицу стан-
дартов в виде усредненных масс-спектров.

Результаты и обсуждение
На рисунке 1 показан график счетов PC1-

PC2 для образцов героина из источников 
А, В, С, D, E по результатам обработки ИК-
спектров. 

На рисунке 2 приведен график счетов PC1-PC2 
для образцов героина (по 20 из каждого источни- 
ка) из этих же источников по результатам обра-

ботки хромато-масс-спектрометрических данных.
На рисунках видно, что результаты хе-

мометрической обработки ИК-спектров и 
средних масс-спектров в выбранном диа-
пазоне хроматограмм образцов героина 
позволили разделить исследуемые объекты 
на 4 группы, причем результаты обработки 
данных двух не коррелируемых друг с дру-
гом методов анализа (ИК-спектроскопии 
и хромато-масс-спектрометрии) совпали. 
При этом образцы D и E составили одну 
группу, что совпадает с результатами срав-
нительного анализа, проведенного по бо-
лее трудоемкой и затратной по времени 
методике [1].  

Заключение
Таким образом, в результате проведен-

ных исследований установлено, что хемо-
метрический (дискриминантный) метод при 
анализе ИК-спектров в средней ИК-области 
и при анализе результатов хромато-масс-
спектрометрии образцов героина позволил 
разделить исследуемые образцы героина 
на классы и отнести их к разным (или од-

Рис. 2. График счетов (PC1-PC2) для объектов А, В, С, D, E (по данным хромато-масс-спектрометрии)
Fig. 2. Chart of accounts (PC1-PC2) for objects A, B, C, D, E  

(according to chromatography-mass spectrometry data)

Рис. 1. График счетов (PC1-PC2) для объектов А, В, С, D, E (по данным ИК-спектроскопии)
Fig. 1. Chart of accounts (PC1-PC2) for objects A, B, C, D, E (according to IR spectroscopy data) 
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ному) источникам изъятия. При этом со-
кращается время получения результата в 
сопоставлении с существующими методи-
ками [1–3], процесс сравнения нагляден 
и автоматизирован, что немаловажно при 
сравнительном исследовании большого ко-
личества объектов и ведении соответствую-

щего экспертно-криминалистического уче- 
та. Результаты, полученные путем хемоме-
трической обработки данных двух не кор-
релируемых друг с другом методов ана-
лиза (ИК-спектроскопии и хромато-масс-
спектрометрии), совпали.
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