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ВОПРОСЫ…

• Какими программами обрабатывать 
хроматограммы?

• Какие библиотеки можно 
применять? 

• Какие лучше и какие хуже? Сколько 
библиотек достаточно? 

• Почему мачфактор высокий, а 
идентификация ложная? Сколько 
пиков должно совпадать в спектрах?

• Какие библиотеки применяют 
коллеги в других регионах?
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ПОИСКА





Benzhydrol Modafini l  artefact I IHead to Tail  MF=949 RMF=952
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Benzalkonium chloride-1 -CH3Cl P838 BMDPHead to Tail  MF=728 RMF=779
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Benzalkonium chloride-1 -CH3Cl P838 BMDPDifference MF=728 RMF=779
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Component at scan 831 (7.841 min) [Model = T IC] in D:\DATA\2019\NORILSK\478SMEURTMS.D\DATA.MS3-Hydroxyxanthone, tr imethylsi lyl  etherHead to Tail  MF=840 RMF=843
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Component at scan 831 (7.841 min) [Model = T IC] in D:\DATA\2019\NORILSK\478SMEURTMS.D\DATA.MSHarmine TMSHead to Tail  MF=720 RMF=724
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Metamizol MetamizoleHead to Tail  MF=326 RMF=376
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Metamizol Metamizole-M/A (-CH2-SO3H)Head to Tail  MF=934 RMF=970
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• Национальный институт стандартов и технологий (NIST) делает
все возможное для предоставления высококачественной копии
базы данных и проверки того, что содержащиеся в ней данные
были отобраны на основе здравого научного суждения. Тем не
менее, NIST не дает никаких гарантий на этот счет; и NIST не несет
ответственности за любой ущерб, который может возникнуть в 
результате ошибок или упущений в Базе данных.

• Никакая часть этой базы данных не может быть воспроизведена, 
сохранена в поисковой системе или передана в любой форме или
любым способом, электронным, механическим, 
фотокопированием, записью или иным образом, без
предварительного письменного разрешения дистрибьютора.





В анкетировании
приняли участие
78 лабораторий:

67 ХТЛ

11 СХО

Приносим 
благодарность 
всем принявшим 
участие в 
подготовке 
данного доклада!

ОПРОС



Название 

Наличие

в  лаборатории

(да, нет)

Версия 

(год)

Частота

применения

(0-10, 

никогда=0, 

всегда=10)

Область 

применения

Ненаправ-

ленный 

скрининг=1

Целевой 

анализ=2

Последова-

тельность 

применения

Общий рейтинг по 

опыту применения

(0-10, где 10 

наивысшая оценка) Достоинства Недостатки

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

ПРОГРАММЫ

1 Хемстанция

Agilent
2 Хемстанция 

Excalibur
3 Mass Hunter Qualitative Analysis
4 Mass Hunter Unknowns Analysis
5 АИПСИН хромато-масс-

спектральный идентификатор
6 АИПСИН масс-спектральный 

идентификатор
7 NIST Search
8 AMDIS



Название 

Наличие

в  лаборатории

(да, нет)

Версия 

(год)

Частота

применения

(0-10, 

никогда=0, 

всегда=10)

Область 

применения

Ненаправ-

ленный 

скрининг=1

Целевой 

анализ=2

Последовательность 

применения

Общий рейтинг по 

опыту применения

(0-10, где 10 

наивысшая 

оценка)

Достоинства Недостатки

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

БИБЛИОТЕКИ

1 NIST

2 MPW

3 PMW-TOX

4 Designer Drugs (DD)

5 EKBDRUGS

6 RF-Des_drug 

7 SWGDrug

8 CAYMAN

9 PUB_SAV 

10 Cann_metab/Pub_cann 

11 KSS 

12 RTL

13 АИПСИН

14 SUDMED MS



ВОПРОС 1: КАКИМ ИЗ ИСПОЛЬЗУЕМЫХ ВАМИ ПРОГРАММ ОТДАЕТЕ НАИБОЛЬШЕЕ 

ПРЕДПОЧТЕНИЕ В СВОЕЙ ПРАКТИКЕ? И ПОЧЕМУ?

ВОПРОС 2: Какие из используемых Вами ПРОГРАММ не подходят для ХТИ и СХА?

И почему?

ВОПРОС 3: Каким из используемых Вами БИБЛИОТЕК масс-спектров отдаете наибольшее предпочтение в своей 

практике? И почему?

ВОПРОС 4: Какие из используемых Вами БИБЛИОТЕК масс-спектров не подходят для ХТИ и СХА? И почему?

ВОПРОС 5: Бывали ли ошибки по вине ПРОГРАММ или БИБЛИОТЕК? Опишите суть ошибок и наименование 

программ или библиотек.
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ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЬ 
ПРИМЕНЕНИЯ 
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РЕЙТИНГ И 
НАЛИЧИЕ 

БИБЛИОТЕК

ПРИГОДНОСТЬ

Взвеш РЕЙТИНГ

НАЛИЧИЕ
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ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЬ 
ПРИМЕНЕНИЯ 
БИБЛИОТЕК
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ЦИТАТЫ 
ОТВЕТОВ 

СПЕЦИАЛИСТОВ 
НА ВОПРОСЫ ОБ 

«ОШИБКАХ»:

• «..При использовании только одной программы и 
библиотеки получаются недостоверные результаты, при 
комплексном использовании программ и библиотек 
вероятность ошибок сводится к минимуму..»

• «.. По вине программ или библиотек – не было ошибок. 
Оператор должен быть достаточно 
квалифицированным, умеющим корректно применять 
на практике имеющиеся программные продукты и 
оценивать результаты, в том числе используя данные из 
публикаций и справочной литературы..»

• «.. Неточности в библиотеках не приводят к неверной 
интерпретации масс-спектров, поскольку каждый 
«сомнительный» спектр в «ручном» режиме 
просматривается высококвалифицированным 
специалистом и анализируется с использованием 
нескольких библиотек, литературных данных, а также с 
учетом особенностей фрагментации молекул 
органических соединений..»



ВЫВОДЫ:



ВЫВОДЫ:

1. Самой востребованной системой 
библиотечного поиска является АМДИС;

2. Деконволюция называется важнейшим 
необходимым условием успешной обработки 
хроматограмм биологических объектов для 
получения очищенных спектров компонентов 
во всем диапазоне соотношений сигнал-шум;

3. Необходимым условием успешного решения 
задач называется комплексное применение 
специализированных и общих библиотек, 
различных поисковых систем и критическая, 
комплексная оценка специалистом всех 
полученных результатов и исходных данных в 
совокупности;



ВЫВОДЫ:

4. Самыми востребованными и применимыми 
для целей СХА и ХТА являются на данном этапе 
библиотеки: 

1) SUDMED-MS(включая pub_cann, pub_sav и 
rfdesdrug), 

2) NIST, 

3) MPW, 

4) RTL, 

5) EKBDRUGS, 

6) DESIGNER DRUGS;



ВЫВОДЫ:

5. Усредненная последовательность применения 
этих библиотек:

1) SUDMED-MS и/или RTL, 

2) NIST, 

3) MPW, 

4) DESIGNER DRUGS, 

5) EKBDRUGS;



ВЫВОДЫ:

6. Значимых ошибок и неточностей в 
библиотеках, оказывающих влияние на 
результаты идентификации при правильном 
применении – не выявлено (кроме известных 
ошибок в RTL и NIST);

7. Однако имеется тенденция к применению 
только высокорейтинговых 
специализированных или регионально-
ориентированных библиотечных сборок, а в 
некоторых лабораториях – только устаревших 
классических библиотек, в том числе без 
деконволюции, что чревато появлением 
систематической ошибки в виде 
ложноотрицательных результатов;



ВЫВОДЫ:

8. Не обновляются классические библиотеки: в 
среднем используются версии NIST – 2014 год, 
Designer Drugs – 2014  и MPW – 2011 год, т.е. 
отставание на 5-8-10 лет;

9. Недостаточно распространена и недостаточно 
используется библиотека Designer Drugs, 
которая содержит ценные актуальные спектры 
НПС и их метаболитов и дериватов, которые 
отсутствуют в NIST и MPW



Утвержденные методические рекомендации РЦСМЭ, 
Информационные письма ННЦН и Рекомендации ФМКМС СЭ



ЧТО ДЕЛАТЬ?



ОБРАТИТЬСЯ ЧЕРЕЗ ПРОФЕССИОНАЛЬНОЕ СООБЩЕСТВО
К ЕГО ПРОФЕССИОНАЛЬНЫМ АССОЦИАЦИЯМ:



ПРЕДЛОЖИТЬ  
АССОЦИАЦИЯМ 

РЕКОМЕНДОВАТЬ К 
ПРИМЕНЕНИЮ  

ПРОГРАММЫ ДЛЯ 
АВТОМАТИЗИРОВАННОЙ 

ИДЕНТИФИКАЦИИ:

1. AMDIS - Автоматизированная система масс-
спектральной деконволюции хроматограмм и 
идентификации выделенных масс-спектров. 
Предоставляется как часть полного пакета базы 
данных MS NIST, можно загрузить как отдельную 
программу.

http://www.amdis.net

2. NIST MS Search Program – Система поиска по 
масс-спектрам. Предоставляется как часть полного 
пакета базы данных MS NIST, можно загрузить как 
отдельную программу.

https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=che
mdata:start

http://www.amdis.net/
https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=chemdata:start


ПРЕДЛОЖИТЬ  
АССОЦИАЦИЯМ 

РЕКОМЕНДОВАТЬ К 
ПРИМЕНЕНИЮ 

АЛГОРИТМЫ 
ПРИМЕНЕНИЯ 

БИБЛИОТЕК

• При проведении нецелевых скрининговых 
исследований для исключения и идентификации 
широкого круга веществ, рекомендовать 
последовательное или параллельное 
применение нескольких библиотек самых 
последних версий, содержащих наиболее 
актуальную информацию о спектрах 
(Отрицательное ХТЗ).

• При проведении целевого анализа возможно 
использование отдельных специализированных 
библиотек более старых версий, только при 
условии наличия в них спектров и характеристик 
целевых определяемых веществ
(Положительное ХТЗ).



ПРЕДЛОЖИТЬ  АССОЦИАЦИЯМ РЕКОМЕНДОВАТЬ К ПРИМЕНЕНИЮ 
СЛЕДУЮЩИЕ

БИБЛИОТЕКИ МАСС-СПЕКТРОВ ЭЛЕКТРОННОЙ ИОНИЗАЦИИ:

КОММЕРЧЕСКИЕ БИБЛИОТЕКИ:

NIST – коммерческая библиотека общего назначения 

Национального института стандартов США (NIST). 

https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=chemdata:start

MPW - коммерческая масс-спектральная библиотека, ФРГ.

Авторы: Hans H. Maurer, Karl Pfleger, Armin A. Weber

Designer Drugs — коммерческая масс-спектральная библиотека, 

ФРГ.

Автор: Peter Roesner, https://www.designer-drugs.de/

EKBDRUGS (MS LIBRARY EKBDRUGS) – коммерческая 

специализированная экспертная электронная библиотека, Россия.

Автор: Шевырин Вадим Анатольевич vadim.shevyrin@gmail.ru

«AIPSIN WEB» - коммерческая ИПС «АИПСИН-Антинаркотики», 

Республика Беларусь.

Руководитель проекта: Юрченко Руслан Александрович: 

yurchenko@aipsin.com, https://aipsin.com/

СВОБОДНЫЕ БИБЛИОТЕКИ:

SUDMED MASS SPECTRA (SUDMED MS) – некоммерческая 

специализированная экспертная библиотека, Россия.

Руководитель проекта, редактор: Печников Александр 

Леонидович: petchikov@gmail.com, https://sudmed-ms.ru

Cann_Metab - некоммерческая специализированная 

экспертная библиотека, Россия.

Автор: Григорьев Андрей Михайлович,

chrzond4250@yandex.ru29

Рub_sav50 - некоммерческая специализированная 

экспертная библиотека, Россия.

Автор: Савчук Сергей Александрович, serg-savchuk@yandex.ru

RF-Des_drug – некоммерческая специализированная 

экспертная электронная библиотека, Россия.

Автор: Васильев Андрей Борисович: goldnayk@mail.ru, 

av@heveltech.ru, http://rfdesdrug.ru/

https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=chemdata:start
https://www.designer-drugs.de/
https://aipsin.com/
https://sudmed-ms.ru/
http://rfdesdrug.ru/


ПРЕДЛОЖИТЬ  
АССОЦИАЦИЯМ 

РЕКОМЕНДОВАТЬ
РЕГУЛЯРНЫЕ 

ОБНОВЛЕНИЯ

Регулярно, централизованно обновлять, не реже 1 
раза в 3 года или по мере выпуска обновленных 
версий, следующие ключевые  библиотеки масс-
спектров зарубежного происхождения:
1. NIST – коммерческая библиотека общего 

назначения Национального института 
стандартов США (NIST). 
https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id
=chemdata:start

2. MPW - коммерческая масс-спектральная 
библиотека, ФРГ. Авторы: Hans H. Maurer, Karl 
Pfleger, Armin A. Weber

3. Designer Drugs — коммерческая масс-
спектральная библиотека, ФРГ. Автор: Peter
Roesner, https://www.designer-drugs.de/

https://chemdata.nist.gov/dokuwiki/doku.php?id=chemdata:start
https://www.designer-drugs.de/


ПРЕДЛОЖИТЬ  
АССОЦИАЦИЯМ 

РЕКОМЕНДОВАТЬ 
УГЛУБЛЕННОЕ 

ОБУЧЕНИЕ

Включить в программы повышения квалификации 
модули по изучению основ масс-спектрометрии, 
включая:

1. Изучение приемов интерпретации масс-
спектров с учетом особенностей фрагментации 
молекул органических соединений НСПВ и 
НПВ;

2. Изучение приемов библиотечного поиска, 
включая автоматизированную и ручную 
деконволюцию спектров;

3. Изучение основных программ библиотечного и 
автоматизированного поиска: NIST MS Search, 
AMDIS, Mass Hunter Unknowns Analysis;

4. Изучение основных библиотек масс-спектров: 
NIST, MPW, Designer Drugs, SWGDRUGS, 
CAYMAN, EKBDRUGS, RF-DesDrug, SUDMED-MS, 
RTL и т.п.



СПАСИБО 
ЗА 
ВНИМАНИЕ!


