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Розвиток інструментальних методів аналізу в експертизі залишається одним з найважливіших пи­
тань науково-практичної діяльності. Таким прикладом розвитку є ЯМР-спектроскопія як метод ана­
лізу наркотичних засобів, психотропних речовин, їх аналогів і прекурсорів, сильнодіючих та отруйних 
лікарських засобів у криміналістиці.
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NMR-Spectroscopy as a Strategic Advancement in Instrumental 
Analysis of Organic Compounds in Forensic Science: A Case Study  
of Ephedrine/Pseudoephedrine Analysis
Oleksandr Lahuta, Oleksandr Rodyhin
The development of instrumental analytical methods remains one of the most critical issues in scientific and 
practical forensic activity. A prime example of such advancement is NMR-spectroscopy, employed as a method 
for analyzing narcotic drugs, psychotropic substances, their analogues and precursors, as well as potent and toxic 
medicinal products in forensics.
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В експертній діяльності для аналізу нарко-
тичних засобів, психотропних речовин, їх 
аналогів і  прекурсорів, сильнодіючих та от-
руйних лікарських засобів застосування ін-
струментальних методів аналізу є  основним 
напрямом діяльності експертів. Водночас 
ідентифікація окремих стереоізомерів сполук 
викликає труднощі під час застосування ме-
тодів газової хроматографії, тож застосуван-
ня методу спектроскопії ядерного магнітного 
резонансу (далі  — ЯМР-спектроскопія) стає 
дедалі актуальнішим.

Метод ЯМР-спектроскопії ґрунтується 
на переході між дискретними енергетични-
ми рівнями ядер у зовнішньому магнітному 
полі. Атомні ядра мають внутрішній момент 
кількості руху — спін (І), що визначається від-

повідним квантовим числом. Залежно від 
природи ізотопу, це число може набувати 
цілих або напівцілих значень (0, 1/2, 1, 3/2 
тощо). Саме наявність ненульового спіну ви-
значає здатність конкретного ядра до резо-
нансного поглинання енергії.

Для проведення рідкофазного ЯМР-а-
налізу зразки розчиняють у  спеціалізованих 
дейтерованих розчинниках. Заміна протію на 
дейтерій є критично важливою для мініміза-
ції фонового поглинання: це запобігає появі 
інтенсивних сигналів розчинника, які здатні 
маскувати слабкі резонансні піки досліджу-
ваної сполуки. Калібрування шкали хімічних 
зсувів здійснюють за допомогою внутрішньо-
го стандарту або за залишковими протонни-
ми сигналами самого розчинника.
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Окрім аналітичної чистоти, дейтеровані 
розчинники забезпечують функцію стабіліза-
ції резонансних умов  — «локування» (англ. 
field-frequency lock). Сучасні спектрометри 
послуговуються сигналом ядра 2D (дейтерію) 
для автоматичної корекції дрейфу магнітного 
поля. Локування є обов’язковим етапом нала-
штування приладу, оскільки гарантує високу 
роздільну здатність, відтворюваність резуль-
татів і мінімальну ширину ліній у спектрі [1].

Для аналізу нерозчинних сполук або 
вивчення речовин у  нативному стані засто-
совують твердофазну ЯМР-спектроскопію. 
Цей метод технічно складніший, оскільки 
у  твердому тілі відсутнє ізотропне усеред-
нення взаємодій, яке в розчинах забезпечу-
ється швидким броунівським рухом моле-
кул. Значне розширення спектральних ліній 
зумовлює необхідність обертання зразка під 
«магічним кутом» (MAS) із частотою в кілька 
десятків кілогерц. Попри певні труднощі під 
час детекції протонів (H), метод є  незамін-
ним для дослідження просторової структури 
мембранних білків та інших складних систем, 
що потребують повного ізотопного мічення 
ядрами 13C та 15N [2].

Розглянемо можливості цього мето-
ду на прикладі диференціації ефедрину та 
псевдоефедрину. Диференціація ефедри-
ну та псевдоефедрину методом ЯМР-спек-
троскопії є  класичним прикладом іденти-
фікації діастереомерів. Оскільки ці сполуки 
мають однакову хімічну будову, але різнять-
ся конфігурацією замісників біля хіральних 
центрів (C1 і C2), магнітне оточення їхніх ядер 
не є еквівалентним. Це зумовлює характерні 
відмінності у  спектрах, що дає змогу одно-
значно ідентифікувати кожну з  речовин без 
попереднього розділення суміші чи дерива-
тизації (хімічної модифікації) [3].

Основним діагностичним критерієм 
у  спектроскопії 1H ЯМР є  константа спін-спі-
нової взаємодії (3JH1-H2) між протонами при 
першому та другому атомах Карбону. Для 
ефедрину характерне значення цієї констан-
ти в  межах 3—5  Гц, тоді як для псевдоефе-
дрину воно є значно вищим і становить при-
близно 8—9  Гц. Така розбіжність зумовлена 
величиною діедричного кута між протонами: 

у псевдоефедрину вони перебувають у пере-
важній анти-перипланарній конформації, що 
(згідно з рівнянням Карплуса) зумовлює мак-
симальне значення константи.

Окрім констант взаємодії, спостерігаються 
суттєві відмінності в хімічних зсувах (δ). Сигна-
ли бензильного протона (H-C1) і протона при 
атомі Нітрогену (H-C2) у  псевдоефедрину за-
звичай зміщені в  сильніше поле (менші зна-
чення ppm) порівняно з ефедрином. Зокрема, 
у  дейтерованому розчиннику з  додаванням 
кислоти сигнал H-C1 ефедрину резонує в  об-
ласті 4,7—4,8 ppm, тоді як у псевдоефедрину 
він фіксується в межах 4,2—4,4 ppm [4]. 

Сигнали метильних груп при атомі азоту 
та вуглецю також демонструють невеликі, 
але відтворювані розбіжності, що стає додат-
ковим підтвердженням під час аналізу.
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