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Как работает метод 
 

Разделение сложных и трудноразрешимых LC‐MS и GC‐MS данных 
 

Проблема: Требующая много времени идентификация наркотиков, токсинов и следов 
  неизвестных веществ. 

 
Далеко не каждый судебный образец подходит для GC/MS анализа; поэтому, все больше возрастает желание 
использовать LC/MS спектрометры при анализе биологических жидкостей и неизвестных образцов для определения 
запрещенных наркотических веществ и прочих веществ, присутствующих в микроскопических количествах. Такой 
переход на использование LC/MS может быть затруднительным для не очень опытных аналитиков из-за неотъемлемых 
свойств жидкостной хроматографии – более широких пиков, большего количества перекрывающихся компонентов, а 
также наличия аддуктов, как производных от исследуемых веществ и следов присутствующих металлов. Недостаток 
наличия коммерческих баз данных мягко ионизируемых веществ затрудняет идентификацию неизвестных соединений и 
делает ее весьма затратной. 
 

Решение:  Программное обеспечение, которое автоматически интерпретирует масс‐спектры и 
определяет [M+H]+ или [M‐H]‐ для каждого хроматографического компонента. 

 
Метод ACD/IntelliXtract, разработанный компанией Advanced Chemistry Development, Inc. (ACD/Labs), является 
мощным и чувствительным аппаратом для автоматизированного анализа LC/MS данных и их высокоинтеллектуальной 
интерпретации. 
 

 

 

 

Цифровой Анализ 
 
Сначала из сырых данных выделяются все пики массовых хроматограмм, а 
затем фильтруются для удаления шума. После этого пики группируются 
исходя из их массы и времени выхода для формирования серий ионных 
кластеров. Пропавшие пики, которые могли быть удалены при удалении 
шума, восстанавливаются. Затем, все ионные кластеры анализируются для 
определения первого изотопа, который определяется как ион “X”, и 
оцениваются на присутствие потенциальных радикальных катионов.  Ион 12C 
MH+ определяется одновременно со всеми сопутствующими аддуктами и 
мультимерами. 
 
Последние стадии включают автоматическое определение всех 12C 
изотопов, аддуктов, и ионов фрагментов, а также вычисляются нейтральные 
потери.  Применяется аннотирование (может определяться пользователем). 
 
IntelliXtract использует всю масс-спектральную информацию, такую как 
12C/13C, ионы аддуктов и мультиметов, для определения MH+, уменьшая 
вероятность неверных положительных результатов, которые возможны при 
использовании для  анализа только лишь m/z и времени выхода.  
Генерируются ясно промаркированные спектры, позволяющие аналитику 
просмотреть результаты и быстро выделить интересующие его компоненты. 
 
Идентификация неизвестных метаболитов наркотиков и лекарств в сложных 
биологических матрицах, таких как моча или кровь, является очень сложной 
и требует много времени. Однако, с использованием программы, задача, 
требующая обычно до 5 дней – генерация таблицы всех обнаруженных 
пиков [M+H]+ и их времен выхода, аннотирование всех важных пиков, и 
указание уникальных химических  компонентов – может быть выполнена 
менее чем за 5 минут. 
 
Встроенный в IntelliXtract’s масс-спектральный интеллект помогает даже 
неискушенным в LC/MS пользователям быстро анализировать самые 
сложные данные.  Автоматическая настройка, совместимость с данными с 
приборов от всех основных мировых производителей, а также 
универсальная обработка любых данных, независимо от исследуемых 
веществ, делает эту программу мощным инструментом для современной, 
использующей разнообразное оборудование, судебной лаборатории. 

 
Для получения дополнительной информации об IntelliXtract,  

посетите www.acdlabs.com/intellixtract. 

Рис. 1. Образец мочи, содержащий 
бензоилэкгонин – метаболит кокаина  

Рис. 2. Спектр бензолиэкгонина, 
автоматически извлеченный при 
помощи ACD/IntelliXtract. 
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