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Тема обсуждения и ограничения 3



5x10

0

2

4

6

8

+ TIC

4 4.5 5 5.5 6 6.5 7 7.5 8 8.5 9 9.5 10

7x10

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

1.2

+ TIC

Counts vs. Acquisition Time (min)
4 4.5 5 5.5 6 6.5 7 7.5 8 8.5 9 9.5 10

Постановка задач 4

+ метаболиты
+ дериваты
+ артефакты
+ комбинации

исходные соединенияэкспертиза вещественных доказательств

интегрирование + вычитание фона

анализ биообъектов
деконволюция + расширенные библиотеки



Общие комментарии о хроматомасс-

спектральном идентификаторе



Интерфейс программы 6



Название
Всего

спектров
Со 

структурами
Импортировано

Известных 
веществ

Неизвестных 
веществ

DD2017 25114 25114

100 %
10375

41 %
7031

37 %
12158

63 %

MPW5e 10430 10137

97 %
2812

27 %
2656

28 %
6936

72 %

SUDMED-
MS_2277

2277 1472

64 %
1413

62 %
1100

96 %
51

4%

версия базы структур: 316.0

Импорт сторонних библиотек 7
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Измерение индексов: подготовка 8

Принятый способ обнаружения алканов: интегрирование пиков в 
TIC при игнорировании их спектров.

При использовании самодельных смесей алканов необходима 
коррекция с помощью сторонних программ (AMDIS, MSD 
ChemStation и пр.)

Смесь алканов (TIC)
Aldrich-Sigma (Fluka).
Alkane standard mixture for 
performance tests of GC-
systems. Analytical 
standard, C10 - C40



Измерение индексов: результат 9

Фрагмент библиотеки MPW5e,
поле индексов



Оценка работы блока деконволюции



Оценка работы блока деконволюции 11

AMDIS
Поиск соединений 
на хроматограмме

АИПСИН
Поиск соединений,
найденных AMDIS.

Интегратор TIC

АИПСИН
Поиск соединений, 
найденных AMDIS.

Деконволюция



Параметры поиска для двух систем 12

библиотека: MPW5e библиотеки: внутренние + импортированные



Всего хроматограмм → 71

моча кровь желчь печень почка волосы ногти

59 3 4 2 1 1 1

Объектов  →                        7

Всего обнаружений (AMDIS) → 264

Обнаружено веществ (AMDIS) →   72

Общая статистика 13

Из них отсутствуют в библиотеках АИПСИН (внутренних и внешних) →   9 (13 %)



без деконволюции
(интегрирование в TIC)

не обнаружены

с деконволюцией

Общие результаты работы модуля деконволюции 14
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Обнаружение следовых количеств при среднем удерживании

Метадон-M/артефакт
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Обнаружение следовых количеств при повышенном удерживании.

THC-COOH 2TMS
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Носкапин
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Распределение соединений по отношению сигнал/шум 18
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Заключение

1. Интерфейс системы крайне неудобен для работы

2. Импорт сторонних библиотек ограничен. Это может приводить к 
значительному числу ложноотрицательных заключений, а невозможность 
импорта параметров удерживания – к повышению риска 
ложноположительных.

3. Реализация процедуры деконволюции значительно расширяет 
возможности системы, позволяя обнаруживать малые количества 
тематических соединений




