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Определены значения времени дрейфа и ионной подвижности имидазола. Разработана методика
математической обработки спектров. Изучены особенности изменения характера спектра ионной
подвижности в процессе измерения в определенный момент времени. Предложено строение гене-
рируемых ионов в соответствии с интерпретацией сигналов спектра. Оценены энтальпии образова-
ния генерируемых ионов. Выявлен характеристический сигнал иона имидазола, протонированного
по атому азота пиридинового типа. Определен предел обнаружения имидазола при регистрации де-
тектором “Кербер”, составляющий 0.3 нг.
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Современным экспресс-методом анализа хи-
мических соединений, в том числе в газовой фа-
зе, является спектрометрия ионной подвижно-
сти [1, 2]. На предел обнаружения и разрешение
метода влияют многие факторы, в том числе
влажность и температура воздуха в процессе из-
мерения. Их совместное воздействие пока недо-
статочно исследовано. Изменения характера сиг-
нала во времени в процессе измерения практиче-
ски не изучены, и возможные ион-молекулярные
реакции, происходящие в дрейфовом простран-
стве, значительно усложняют достоверную ин-
терпретацию спектров ионной подвижности. Од-
нако быстродействие, высокая чувствительность,
отсутствие необходимости применения вакуум-
ных систем и радиоактивного источника иониза-
ции, а также портативность прибора делают ме-
тод перспективным для решения широкого круга
аналитических задач [3–6].

Современные спектрометры ионной подвиж-
ности настроены на обнаружение узкого круга со-
единений, чаще всего известных наркотических и
взрывчатых веществ с хорошо изученным спек-
тром ионной подвижности [3, 7]. В последнее
время широкое распространение получили син-
тетические наркотики с видоизмененной хими-

ческой формулой, в структуре молекул которых
присутствуют фрагменты азотсодержащих гете-
роциклов [7–10]. Данные соединения сложно
идентифицировать из-за их постоянной модифи-
кации. Чтобы упростить процедуру выявления
средств, которые обладают биологической актив-
ностью, но не внесены в “Перечень наркотических
средств, психотропных веществ и их прекурсоров,
подлежащих контролю в Российской Федерации”,
нами предложено применить ионно-дрейфовый
детектор “Кербер”, который уже используют в
МВД, ФСБ и ФТС России. В качестве объекта ис-
следования целесообразно выбрать термически
устойчивый имидазол, информация о ионизации
которого в дрейфовой камере спектрометра ион-
ной подвижности в литературе практически не
представлена [11–13]. Установление характери-
стического сигнала имидазола позволит отслежи-
вать вещества, имеющие в своей структуре фраг-
мент имидазола.

Известно, что имидазол и его производные
оказывают возбуждающее действие на централь-
ную нервную систему, угнетают кортикальные
нейроны, облегчают нервно-мышечную передачу
(увеличивает вероятность освобождения веще-
ства-медиатора), усиливают действие анальгети-
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ков и анестетиков, увеличивают силу сердечных
сокращений и являются фрагментом синтетиче-
ских каннабиноидов, например [1-(5-фторопен-
тил)-1Н-бензимидазол-2-ил](нафтален-1-ил)ме-
танона [13]. Исследование поведения имидазола
и его производных в условиях спектрометрии
ионной подвижности весьма актуально при раз-
работке методик определения синтетических
каннабиноидов, содержащих в своей структуре
фрагменты азотсодержащих гетероциклов, в том
числе имидазола. Расширение возможностей ме-
тода представляет большой теоретический и
практический интерес.

Цель настоящей работы состояла в определе-
нии характерных сигналов имидазола в спектрах
ионной подвижности, отнесении их к соответ-
ствующим структурам и в оценке возможности
количественного определения имидазола.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
Оборудование и реактивы. Использовали ион-

но-дрейфовый детектор (ИДД) “Кербер” [14], ра-
ботающий по методу спектрометрии ионной по-
движности (Южполиметалл-Холдинг, Россия).
Параметры, определяющие возможности метода,
приведены в табл. 1.

Программное обеспечение ИДД “Кербер”
позволяет сохранять результаты измерений (фак-
ты обнаружения целевых веществ) в двух форма-
тах. “Спектр” – текстовый файл, содержащий
данные о параметрах системы, информацию об
обнаруженных целевых веществах и отсчеты
ионограммы. “Фильм” – двоичный файл, содер-
жащий параметры градуировки и динамику изме-
нения ионограммы за 20 с работы детектора.

В данной работе приведены спектры ионной
подвижности ИДД “Кербер” серий “Classic” и

“Next”. Ионно-дрейфовый детектор “Кербер”
серии “Classic” получил широкое распростране-
ние на мировом рынке технических средств без-
опасности, при этом прибор ИДД “Кербер” се-
рии “Next” отличатся быстродействием и нали-
чием двуполярного режима детектирования
ионов, что позволяет определять соединения раз-
ных классов при различных типах ионизации од-
новременно [15]. Это полезно в анализе объектов,
которые могут содержать наркотические и взрыв-
чатые вещества, поэтому исследования проводи-
ли на двух сериях приборов.

Использовали препарат имидазола ООО “Ке-
микал Лайн” (Россия) чистотой 99%.

В работе применяли весы марки A&D GR-120
с дискретностью 0.0001 г.

Для определения предела чувствительности ис-
пользовали дозатор марки Ленпипет Лайт 1–10 мкл.

Распределение электростатического потенци-
ала иона рассчитывали в программе HyperChem 7
полуэмпирическим методом расчета РМ3.

Специфика спектрометрии ионной подвижно-
сти. Метод спектрометрии ионной подвижности
(СИП) основан на ионизации молекул исследуе-
мого вещества при атмосферном давлении. Сна-
чала в разрядной камере образуются реактант-ио-
ны, концентрация которых существенно превы-
шает концентрацию определяемых веществ. При
попадании в прибор целевых веществ реактант-
ионы передают молекулам заряд по механизму
химической ионизации при атмосферном давле-
нии.

Образование ионов в области положительной
ионизации. Молекулы исследуемого вещества при
столкновении с реактант-ионами образуют кла-
стерные ионы, которые превращаются в более

Таблица 1. Технические характеристики ионно-дрейфового детектора “Кербер”

Характеристика Значение для ИДД “Кербер”

Диапазон определяемых содержаний малолетучих органиче-
ских веществ по 2,4,6-тринитротолуолу, г

От 1.0 × 10–11 до 2.0 × 10–7

Предел обнаружения малолетучих органических веществ 
по 2,4,6-тринитротолуолу

по твердым частицам, г Не более 1.0 × 10–11

по парам, г/см3 Не более 1.0 × 10–14

Способ ионизации Импульсный коронный разряд
Температура дрейфовой трубки, °С 100
Время обнаружения и идентификации
для всех обнаруживаемых веществ, с

Не более 5

Вероятность ложного срабатывания, % Не более 1
Время очистки детектора при загрязнении целевыми 
веществами в пределах диапазона детектирования, мин

Не более 3
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стабильные кластерные гидратированные ионы,
отщепляя молекулы воды:

где  – молекула исследуемого соединения,
H+(H2O)n – реактант-ион, MH+(H2O)n – кластер-
ный ион, MH+(H2O)n – x – ион исследуемого со-
единения.

Образовавшийся в этом процессе продукт-ион
называют “протонированным мономером”. Воз-
можно образование протонированного димера
MH+(H2O)n и других молекулярных ионов. Коли-
чество молекул воды в кластере варьируется от 1
до 3 в зависимости от природы соединения [2].

Ионизированные молекулы различных ве-
ществ имеют разную скорость движения в дрей-
фовой камере в зависимости от их заряда, массы
и эффективного сечения образовавшегося иона.
Молекулярные ионы разных соединений отлича-
ются временем прибытия τd к коллектору, что
позволяет определить их природу.

Это время пропорционально длине дрейфовой
камеры L (см) и обратно пропорционально гра-
диенту электрического поля Е:

где K – коэффициент подвижности, см2/(В c).
Ионная подвижность зависит от температуры

и колебаний давления. Для сравнения значений
ионной подвижности, полученные в разных усло-
виях, величины K приводят к нормальным усло-
виям:

где T — температура (К) и P – давление (мм рт. ст.)
в газовой атмосфере, в которой движутся ионы.
K0 называют приведенной подвижностью (или
приведенным коэффициентом подвижности) [2].
В данной работе оперировали значениями приве-
денной ионной подвижности. Результаты могут
быть представлены в виде “спектра” ионной по-
движности (ионограммы).

Методика. Спектры ионной подвижности по-
лучали при атмосферном давлении, в качестве
дрейфового газа использовали окружающий воз-
дух.

Для выявления изменения характера спектра
ионной подвижности его регистрировали каждую
секунду после ввода пробы до исчезновения сиг-
нала. Такой способ измерения позволяет увидеть,
какой сигнал характеризует основной ион, коли-
чество возможных типов ионов, существует ли
взаимопревращение ионов по мере прохождения
дрейфовой камеры.

Отбор пробы проводили при комнатной тем-
пературе или при нагревании подложки до 80–
120°С в течение 5 с. Установлено, что время дрей-
фа для имидазола не зависит от температуры, при
которой происходит забор образца. В дальней-
шем отбор пробы проводили при нагревании с
целью получения более интенсивного сигнала.

В зарегистрированных спектрах необходимо
отделять сигналы фоновых соединений, присут-
ствующих в воздухе, от сигналов ионов аналита,
поскольку измерение на ионно-дрейфовом де-
текторе проводится при атмосферном давлении.
Для этой цели в ходе эксперимента дополнитель-
но разработали специальный способ математиче-
ской обработки спектров, позволяющий точно и
надежно выявлять сигналы аналитов и анализи-
ровать изменение интенсивности собственно ха-
рактеристических сигналов в спектрах. Данный
прием реализован в пакете Microsoft Office Excel.
При вычитании фонового сигнала по формуле

получали достоверный сигнал исследуемого ве-
щества. В ячейке L3 представлено обнуленное
значение фона, т.е. все отрицательные значения
амплитуды спектра сведены к нулю, в ячейке V3
представлено значение амплитуды сигнала ана-
лита в спектре пробы. Все представленные ниже
графические материалы обработаны этим спосо-
бом. В процессе измерений и их математической
обработки показано, что достоверной является
выборка из 10 спектров с повторяющимися зна-
чениями ионной подвижности с погрешностью
0.7%, что соответствует удвоенному среднему
квадратическому отклонению (СКО).

Функцию, соответствующую полученному в
результате измерений набору точек, определить с
достаточной точностью не удалось. В связи с этим
использовали метод средних прямоугольников.
Возможность использования этого метода обу-
словлена тем, что он разработан для графическо-
го расчета площади криволинейных трапеций,
которыми с точки зрения математического ана-
лиза являются все пики на ионограмме. В каче-
стве ширины каждого прямоугольника выбирали
разность значений между двумя соседними точ-
ками на оси ионной подвижности. За высоту пря-
моугольника принимали 1/2 суммы значений
между соответствующими точками по оси ионно-
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го тока. Для расчета площади каждого прямо-
угольника Si применили формулу вида (табл. 2):

где (A2 – A3) – ширина, (B2 + B3)/2 – длина пря-
моугольника.

Площади прямоугольников рассчитывали для
всего диапазона значений, исключая последнее.
Далее по спектру определяли границы по оси абс-
цисс, в пределах которых был зарегистрирован
пик. Площадь пика находили суммированием
площадей прямоугольников по формуле вида
(Excel): S = СУММ(С3:С4). Таким образом опре-
деляли площади всех полученных сигналов, а по
зависимости площади пика от времени оценива-
ли изменение площадей пиков во времени. Коли-
чество значащих цифр при выполнении расчетов
устанавливали, исходя из возможностей пакета
Microsoft Office Excel.

В данной работе реализовали метод определе-
ния предела обнаружения с использованием ми-
нимального количества образца для получения
сигнала амплитудой 20 ЕМЗР. При детектирова-
нии некоторых веществ спектрометром ионной

1 ( )( A2 – A3 B2 B 2,)3S = +

подвижности массой порядка 1 мкг может наблю-
даться перегрузка прибора. В связи с этим снача-
ла приготовили раствор имидазола в диэтиловом
эфире с концентрацией 0.3 г/л. Один микролитр
раствора наносили дозатором на алюминиевую
фольгу. После испарения растворителя на фольге
оставалось 3 × 10–7 г остатка. Пробу отбирали при
нагревании в течение 5 с. Получили спектр ам-
плитудой 4000 ЕМЗР. Затем методом разбавления
раствора понижали концентрацию раствора на
один порядок, пока не получили сигнал 20 ЕМРЗ
для 0.3 нг.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Была получена серия спектров образцов ими-
дазола при различных концентрациях и проведе-
на их математическая обработка с целью прибли-
зительной оценки относительных количеств
ионов.

На рис. 1 приведены ионограммы имидазола и
пиридина. Как видно, в обоих спектрах ионной по-
движности имеется сигнал в области 2.1 см2/(В c),
отнесенный к протонированной форме мономера
по пиридиновому атому азота, что согласуется с
предварительными исследованиями других гете-
роциклических соединений [16–18]. В спектре
имидазола (рис. 1) также регистрируется второй
сигнал 1.7 см2/(В c), отнесенный к протонирован-
ной форме его димера.

Спектры ионной подвижности имидазола ис-
следовали при различных концентрациях для
установления иона, соответствующего второму
регистрируемому пику (ионограммы приведены
на рис. 2–5). Сначала выполняли измерения для
проб имидазола массой 100 мг и 100 мкг на ионно-
дрейфовом детекторе “Кербер” серии “Classic”.
Как видно из рис. 2, происходит одновременный
рост, а затем уменьшение интенсивности сигна-
лов обоих пиков, причем пику с большей ионной
подвижностью отвечает большее значение ион-
ного тока. Изменение площадей пиков полно-
стью коррелирует с интенсивностью сигналов,
что свидетельствует об одновременном присут-

Таблица 2. Расчет площадей пиков

*A–D – номера столбцов, 1–5 – номера строк в данной демонстрационной таблице, полученной в результате обработки дан-
ных в пакете Microsoft Office Excel.

А B C D

1 ионная 
подвижность

обработанные 
данные

площадь 
прямоугольника, Si

площадь выбранного 
участка, S

2 1.589055 25 0.05654 0.1225
3 1.587072 32 0.06530
4 1.585093 34 0.05724
5 1.583119 24

Рис. 1. Сравнительные ионограммы имидазола (1) и
пиридина (2).
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ствии двух ионов. Один из них с меньшей ионной
подвижностью соответствует иону димера имида-
зола.

При увеличении массы пробы в спектре про-
исходят следующие изменения (рис. 3). Значения

ионной подвижности для обоих сигналов остают-
ся постоянными и соответствуют ионной по-
движности образца имидазола массой 100 мкг
(рис. 2). Однако интенсивности сигналов пере-
распределяются. Сигналы ионов димера и моно-

Рис. 2. (а) Зависимость площадей пиков от времени регистрации спектра имидазола массой 100 мкг (1 – мономер, 2 –
димер). (б) Изменение во времени спектра имидазола массой 100 мкг; спектры ионной подвижности регистрировали
через 1 (1), 2 (2), 3 (3), 4 (4) 5 (5) cекунд после начала измерения на ионно-дрейфовом детекторе “Кербер” серии
“Classic”.
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Рис. 3. (а) Зависимость площадей пиков от времени регистрации спектра имидазола массой 100 мг (1 – мономер, 2 –
димер). (б) Изменение во времени спектра имидазола массой 100 мг; спектры ионной подвижности регистрировали
через 1 (1), 2 (2), 3 (3), 4 (4) 5 (5) cекунд после начала измерения на ионно-дрейфовом детекторе “Кербер” серии
“Classic”.
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мера имидазола появляются одновременно. Да-
лее амплитуда сигнала иона димера увеличивает-
ся и достигает максимального значения на пятой
секунде (ионограмма 3 рис. 3), что подтверждает
анализ площадей пиков имидазола в высокой
концентрации. При понижении концентрации
имидазола в пробе в спектрометре ионной по-

движности начинается разрушение димера за
счет столкновения с молекулами окружающего
газа. Как следствие, происходит увеличение ко-
личества мономера, что также отражается в спек-
тре ионной подвижности.

Аналогичные исследования провели с исполь-
зованием ионно-дрейфового детектора “Кербер”

Рис. 4. (а) Зависимость площадей пиков от времени регистрации спектра имидазоламассой 100 мкг (1 – мономер, 2 –
димер). (б) Изменение во времени спектра имидазола массой 100 мкг; спектры ионной подвижности регистрировали
через 1 (1), 2 (2), 3 (3), 4 (4) 5 (5) c после начала измерения на ионно-дрейфовом детекторе “Кербер” серии “Next”.
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Рис. 5. (а) Зависимость площадей пиков от времени регистрации спектра имидазола массой 100 мг (1 – мономер, 2 –
димер). (б) Изменение во времени спектра имидазола массой 100 мг; спектры ионной подвижности регистрировали
через 1 (1), 2 (2), 3 (3), 4 (4) 5 (5) c после начала измерения на ионно-дрейфовом детекторе “Кербер” серии “Next”.
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серии “Next” (рис. 4, 5). Установили, что сначала
спектрометр регистрирует димерную форму ими-
дазола с подвижностью 1.7 см2/(В c) (рис. 4). Да-
лее при уменьшении количества имидазола на-
блюдается уменьшение площади пика димерной
формы. Соответственно площадь пика мономера
постепенно возрастает и становится основной в
процессе измерения. Соотношение площадей
пиков мономерной и димерной форм соответ-
ствует предыдущей серии исследований.

Отметим, что в начале измерений пробы ими-
дазола массой 100 мг в момент предполагаемой
максимальной концентрации введенной пробы в
спектрометре регистрируется в основном сигнал
димерной формы, сигнал мономера практически
отсутствует, что иллюстрирует рис. 5. В дальней-

шем сигнал мономерa возрастает, а сигнал диме-
ра уменьшается, и соотношение площадей пиков
димерной и мономерной форм остается постоян-
ным до конца измерения.

В ходе исследования спектров ионной по-
движности незамещенного имидазола установле-
но, что при регистрации необходимо учитывать
наличие сигналов двух форм. Точно установлено,
что сигнал 2.1 см2/(В c) соответствует мономер-
ной форме, а сигнал 1.7 см2/(В c) – димерной
форме. С помощью программы Hypercube Hyper-
Chem 8.0 полуэмпирическим методом РМ3 опре-
делили распределения электростатического по-
тенциала, оценили энтальпии образования ионов
мономера и димера имидазола (рис. 6, табл. 3)
[19]. Имидазол можно регистрировать по двум

Рис. 6. Распределение электростатического потенциала мономерной и димерной форм имидазола.
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Таблица 3. Расчетные и экспериментальные значения для имидазола

Название иона Молярная масса, 
г/моль Ион

Энтальпия 
образования, 

кДж/моль

Значение ионной 
подвижности ± 

± 2СКО, см2/(В c)

Имидазол 68 –71900 2.1

Димер имидазола 136 –142243 1.70
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пикам одновременно или по каждому сигналу
индивидуально.

* * *

На примере имидазола установлено, что два
сигнала в спектрах ионной подвижности соответ-
ствуют мономерной и димерной формам ионов
имидазола. Выявлено, что по мере прохождения
ионами аналита дрейфовой камеры происходит
перераспределение интенсивностей пиков. Ди-
мерная форма имидазола в начале измерения пе-
реходит в мономерную форму. Сигнал иона, про-
тонированного по пиридиновому атому азота,
возникает в достаточно узком интервале ионной
подвижности 2.1 см2/(В c) (относительная по-
грешность 0.7%) и может служить характерным
сигналом для идентификации пиридинового ато-
ма азота в молекуле. Определен предел обнаруже-
ния имидазола, равный 0.3 нг.
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