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核磁共振技术在新精神活性物质筛查中的应用
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摘　要　新精神活性物质结构多变，对照品难以获得，目前常用的气质联用和液质联用技术在结构的确证上存在一定的局
限性，导致禁毒实战中对新精神活性物质的快速鉴定受到限制。核磁共振技术是解析未知物结构最有效的手段，特别适合

于结构变异迅速的新精神活性物质的快速分析确证鉴定。本文综述了核磁共振技术在合成大麻素类、合成卡西酮类、哌嗪

类、苯乙胺类、氯胺酮及苯环利定类和芬太尼类新精神活性物质结构筛查中的应用，发现各类新精神活性物质均有各自基

本一致的特征母体结构和相应的ＮＭＲ信号，可以为快速鉴定新精神活性物质的结构类别提供科学证据。并对扩散排序谱
以及液核联用技术在新精神活性物质的应用前景进行展望，为新精神活性物质的筛查工作提供新的思路。
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　　新精神活性物质（ｎｅｗｐｓｙｃｈｏａｃｔｉｖｅｓｕｂｓｔａｎｃｅ，
ＮＰＳ）又称“策划药”或者“实验室毒品”，是不法分
子为逃避打击而对管制毒品进行化学结构修饰得

到的毒品类似物。联合国毒品和犯罪问题办公室

（ＵＮＯＤＣ）将其定义为：一种以纯品或制剂的形式
滥用，会对公众健康和安全威胁造成巨大影响，且

未被《１９６１年麻醉品单一公约》或《１９７１年精神药
物公约》管制的物质［１］。ＮＰＳ从２００６年开始迅速
蔓延，成为继以海洛因为代表的第１代传统毒品和
以冰毒为代表的第２代合成毒品之后的第３代毒
品。ＵＮＯＤＣ将其分为９类：合成大麻素类、合成卡
西酮类、哌嗪类、苯乙胺类、氯胺酮及苯环利定类、

氨基茚类、色胺类、植物类（如：阿拉伯茶、卡痛叶、

墨西哥鼠尾草等）和其他类（包括芬太尼类等多种

物质）。这类毒品主要延用了现有毒品的主体化学

结构，对其进行结构修饰，保留其麻醉兴奋等作用，

或完全创造新的化学结构［２］。虽然 ＮＰＳ不在国际
公约管制的毒品范围内，但滥用会损害吸食者健康，

诱发其他疾病。更为严重的是由于其兴奋致幻作

用，可能会引发暴力事件，从而危害社会稳定［３］。

目前，我国公安部门禁毒技术体系是针对第１
代和第２代毒品而建立的，针对第 ３代毒品 ＮＰＳ
的技术查证能力还存在明显短板。气质联用（ＧＣ
ＭＳ）［４－８］和液质联用（ＬＣＭＳ／ＭＳ）技术［９－１２］可以借

助有数据库收录的已知化合物进行检索，或者用标

准品进行色谱保留时间及一级／二级质谱比对，实
现涉案疑似物的快速筛查和结构鉴定工作。ＧＣ
ＭＳ虽然形成了收载几十万个化合物的商品化标
准质谱库，但分析对象仅限于可挥发且热稳定样

品，已知的化合物中仅有约 ２０％可以直接分析；
ＬＣＭＳ／ＭＳ生成准分子离子和 ＣＩＤ碎片信息在不
同实验条件和仪器上的差异使用户无法实现不同

实验室间的“自建数据库”共享。ＧＣＭＳ与 ＬＣ
ＭＳ／ＭＳ技术一样，对于未知化合物的结构鉴定仍
面临很大的挑战，虽然可以通过碎片离子的相似性

匹配特征性的局部结构，但仍无法获得日新月异的

未知结构修饰物的结构细节信息（比如变异的取

代基的种类和位置）。此外，ＮＰＳ的标准物质获取
困难，也极大地制约了对其打击的力度。因此，开

发无需依靠标准物质就可以获取 ＮＰＳ结构信息的
分析手段，可以解决禁毒实战中的快速结构预警和

结构鉴定的实际问题，为打击制贩 ＮＰＳ的高技术
犯罪提供法律证据，具有重大的社会意义。

核磁共振（ＮＭＲ）技术是利用化学位移、积分
和偶合常数等信息对物质的化学组成和结构进行

分析的方法，在化学、药物、农业分析等领域有着重

要的应用，具有准确、快速、无需标准物质，可直接

进行未知结构鉴定与定量分析等特点，在监管方面

具有强大的潜力。二维核磁共振波谱（如 ＣＯＳＹ、
ＨＳＱＣ、ＨＭＢＣ等）可将化学位移、偶合常数等参数
展开在二维平面上，减少了谱线的拥挤和重叠，既

显著提高了测定的灵敏度，又可以实现同核或异核

的偶合，使预测分子骨架及构型鉴定变得更加准

确［１３］。本文将近年来核磁共振技术在ＮＰＳ结构分
析中的应用进展进行综述，为相关领域的研究人员

提供参考。
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　常见新精神活性物质结构特征

１１　合成大麻素类
合成大麻素是模仿大麻类植物主要精神活性成

分（Δ９四氢大麻酚）的化合物［１４］，其最初合成的目

的是缓解疼痛，现在被不法分子发展为第３代毒品，
作为天然大麻的替代品［１５－１６］。大量吸食合成大麻

素会产生恶心、呕吐、腹泻、震颤、口干、出汗、高血

压、心动过速等症状［１７］。目前，合成大麻素是欧洲

毒品和毒瘾监测中心（ＥＭＣＤＤＡ）监测的最大一类
ＮＰＳ，因此，对它进行快速鉴定十分必要［１８］。

Ｓｈｅｖｙｒｉｎ等［１９］针对 ５种带有 Ｎ（１甲氧基羰
基烷基）吲唑３甲酰胺结构的合成大麻素进行了
核磁共振波谱解析，在化合物 １～５（图 １）的
１ＨＮＭＲ谱中，化学位移为７２５～８１５处，出现两
个双重峰和两个多重峰，可分别归属为 Ｈ４和 Ｈ７
以及Ｈ５和Ｈ６，其对应于含有３位取代的吲唑结
构。在化学位移 ７６２～８１８区域存在单质子信
号，结合ＨＳＱＣ、ＨＭＢＣ分析，证实为ＮＨ基团，并且
与相邻 Ｈ２ａ相互作用。在化合物 ３和 ４的氢谱
中，由于苯环对位被取代，１Ｈ１９Ｆ发生自旋自旋相
互作用，苯环上其余４个氢出现两个多重峰，并在
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低场中被检测到。在化合物 １和 ３中的异丁基
（Ｈ４ａ，Ｈ４ａ′）及化合物２、４和５中的新戊基（Ｈ
４ａ，Ｈ４ａ′，Ｈ４ａ″）的信号出现在１ＨＮＭＲ谱的高场。
在化合物１５中，酯基相连的甲基在氢谱中化学位
移约为３７０（Ｈ６ａ）。在化合物１和２中，氟烷基
的质子信号通过氟原子特征分裂峰确定（Ｈ５ｂ）。
化合物 ５中的环己基上的次甲基位点（Ｈ２ｂ）在
１ＨＮＭＲ谱中出现一组特征性的多重峰。

在碳谱中，低场区有下列季碳信号，包括羰基

碳原子Ｃ１ａ和Ｃ５ａ，吲唑碳Ｃ３，芳香族碳原子Ｃ
２ｂ和Ｃ５ｂ，以及吲唑环的两个节点碳Ｃ３′和Ｃ７′。
对于化合物３和４，由于１９Ｆ１３Ｃ自旋自旋相互作

用，对位取代苯上的碳（Ｃ２ｂ，Ｃ３ｂ／Ｃ７ｂ，Ｃ４ｂ／Ｃ
６ｂ，Ｃ５ｂ）在碳谱中出现双重峰。而剩余的烷基碳
原子都出现在出现在１３ＣＮＭＲ谱中的高场区。

在 ＨＭＢＣ二维谱中，Ｃ５ａ与 Ｈ２ａ、Ｈ３ａ、Ｈ
６ａ、ＮＨ远程偶合；Ｃ７′与Ｈ４、Ｈ６、Ｈ１ｂ远程偶合；
Ｃ３′与Ｈ５、Ｈ７远程偶合；Ｃ１ａ与 Ｈ２ａ、ＮＨ远程
偶合。

Ａｍａｔｏ等［２０］对 Ｎ（１金刚烷基）１戊基吲唑
３甲酰胺（图２）进行结构鉴定，其吲唑３甲酰胺的
信号分布基本与上述一致。Ｄｕｎｎｅ等［２１］使用核磁

共振的定量技术对草烟的 １０种合成大麻素定量
时，也选用了吲唑上的Ｈ４或Ｈ７作为定量峰。

Ｆｉｇｕｒｅ１　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆｓｙｎｔｈｅｔｉｃｃａｎｎａｂｉｎｏｉｄｓｃｏｍｐｏｕｎｄｓ１５

Ｆｉｇｕｒｅ２　ＣｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＮ（１ａｄａｍａｎｔｙｌ）１ｐｅｎｔｙｌ１Ｈｉｎ
ｄａｚｏｌｅ３ｃａｒｂｏｘａｍｉｄｅ

１２　合成卡西酮类
合成卡西酮类策划药也称“浴盐”，是ＥＭＣＤＤＡ

监测的第二大类ＮＰＳ［１８］，吸食方式为鼻吸或静脉注
射，能产生类似苯丙胺的效果。浴盐中最常见的成

分为４甲基甲卡西酮和／或 ３，４亚甲二氧基吡咯
戊酮（ＭＤＰＶ）［２２］，其与苯丙胺的作用机制相似，过
度滥用会造成食欲不振、心动过速、血压升高、排尿

困难、焦虑抑郁等症状［２３］。同时，合成卡西酮类药

物会增加肾上腺激素分泌和自发性咀嚼运动，对公

共安全造成威胁［２４－２５］。

Ｗｅｓｔｐｈａｌ等［２６］对策划药３，４亚甲二氧基吡咯
戊酮（ＭＤＰＶ，图３ａ）进行了质谱和核磁共振波谱
解析，解析结果显示：次甲基质子（Ｈ２′）在５４２处

产生共振，烷基链的其他质子在化学位移为１９７
处出现多重峰（Ｈ３′），在化学位移１２２和１０７处
出现的多重峰为Ｃ４′上的两个磁不等价质子的信
号，而化学位移为０８０处出现的三重峰归属为 Ｃ
５′甲基上的 ３个氢。由于 Ｈ６与 Ｈ５处于邻位
（３Ｊ＝８３Ｈｚ），与Ｈ２处于间位（４Ｊ＝１８Ｈｚ），Ｈ６
在化学位移 ７７７处产生双二重特征峰。而在
７５７处出现的二重峰为 Ｈ２的信号，在７１５处出
现的二重峰为Ｈ５的信号。这些信号分布证实了
苯环３、４位被取代。其中的亚甲基在６２０处产生
单峰（Ｈ７）。由于ＭＤＰＶ形成盐酸盐，吡咯环上亚
甲基的每个单质子的信号以多重峰的形式在化学

位移３６４，３４４，３２１和３０１处分开出现（Ｈ１″），
Ｈ１″亚甲基质子信号的分离现象是广泛存在的，说
明了在吡咯环中邻近氮的质子有很强的非对称性。

这种现象在４′甲基α吡咯烷基苯己酮（ＭＰＨＰ）的
１ＨＮＭＲ谱中也能检测到。而 Ｈ２″信号出现在
１８７～２０７，并且与烷基侧链的亚甲基质子 Ｈ３′
部分重叠。

通过１３ＣＮＭＲ谱和ＤＥＰＴ谱的结果可知，碳原
子的信号如下：羰基碳（Ｃ１′）的化学位移为

７４５
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１９４４，而 １２９１，１０７８，１４８３，１５３０，１０８５和
１２６１处的信号分别为芳香族碳 Ｃ１，Ｃ２，Ｃ３，Ｃ
４，Ｃ５和 Ｃ６；亚甲二氧基环中的亚甲基 Ｃ７的化
学位移处于１０２６。吡咯环中的碳 Ｃ１″在５３５和
５１８处产生共振，因为在 Ｃ２′处的手性中心与吡
咯上的氮原子产生空间位阻，导致两个Ｃ１″信号不
一致。两个Ｃ２″信号在化学位移２２８处重叠。叔
碳Ｃ２′在６６８处产生共振，并且在３１９，１７４和
１３６处分别观察到烷基侧链Ｃ３′，Ｃ４′和Ｃ５′的碳
原子信号。二维谱 ＨＭＢＣ和 ＨＳＱＣ谱以及 ＤＥＰＴ
谱也证实了此结构的无支链脂肪族侧链。

Ｗｅｓｔｐｈａｌ等［２７］在研究３，４亚甲二氧吡咯烷基
丁酰苯（ＭＤＰＢＰ）时，发现其核磁共振波谱分析结
果与ＭＤＰＶ中含有相同结构的核磁共振波谱分析
结果基本一致。黄星等［２８］在对３，４亚甲二氧基甲
卡西酮（图３ｃ）进行结构确证时，核磁共振波谱分
析结果显示，其３，４亚甲二氧基苯基结构的信号
分布基本与上述ＭＤＰＶ相同。

Ｆｉｇｕｒｅ３　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆ（ａ）ＭＤＰＶ；（ｂ）ＭＤＰＢＰ；（ｃ）３，
４ｍｅｔｈｙｌｅｎｅｄｉｏｘｙｍｅｔｈｃａｔｈｉｎｏｎｅ

１３　哌嗪类
哌嗪类新精神活性物质最早于２１世纪出现在

新西兰，是“派对药丸”的主要成分［３］。它能够影

响５羟色胺（５ＨＴ）的释放和摄取，造成幻觉、焦
虑、体温过低、低血压和心动过缓等症状，可能成为

亚甲二氧基甲基苯丙胺（ＭＤＭＡ，俗称“摇头丸”）
的非神经毒性替代品［２９－３０］。

Ｓｕｂａｓｈｉｎｉ等［３１］研究了 １（４甲基苄基）哌嗪
（ＭＢＰＺ，图 ４ａ）的核磁共振波谱分析结果，在
１ＨＮＭＲ中，芳香质子的化学位移处于 ７０８～
７１９。Ｃ１０上的３个氢的化学位移为２８３。由于
苯环的各向异性效应，Ｃ７上的两个质子去屏蔽化
学位移移向低场。在哌嗪环中，每个亚甲基上的一

组氢都有不同的化学位移。由于氮原子中孤电子

对的屏蔽作用，哌嗪环ＮＨ上的质子出现在高场区
（δＨ＝１８４）。

在碳谱中，Ｃ１的化学位移为１３６４，而由于诱
导效应，Ｃ４的化学位移为１３４９。因为苯环为对
位取代，碳原子 Ｃ２处于低场区（δＣ＝１２９１），与
Ｃ６化学位移相同。同理，Ｃ３和 Ｃ５的化学位移
为１２８８，Ｃ１０的化学位移处于高场区（δＣ ＝
２１０），Ｃ７的化学位移为６３３，哌嗪环的 Ｃ９ａ和
Ｃ９ｂ碳原子的化学位移处于４６０，Ｃ８ａ和Ｃ８ｂ化
学位移为５４４。

屈凌波等［３２］在进行苄基哌嗪衍生物１３ＣＮＭＲ
化学位移相关研究时，考察了９种苄基哌嗪的衍生
物，其碳原子的信号分布与上述归属基本一致。

Ｒｏｍｏ等［３３］研究间氯苯基哌嗪的化学特征

（ｍＣＰＰ，图４ｂ）时，其与１（４甲基苄基）哌嗪的共
有结构的核磁共振波谱分析结果基本一致。

１４　苯乙胺类
苯乙胺类新精神活性物质与ＭＤＭＡ有相似的

结构，通过刺激 ５ＨＴ的分泌从而产生幻觉。在
２０１４年 ＵＮＯＤＣ的统计报告中，苯乙胺类 ＮＰＳ
占１８％［３４－３５］。

Ｚｕｂａ等［３６］研究致幻性的 Ｎ（２甲氧基苄基）
苯乙胺衍生物（２５ＤＮＢＯＭｅ，图４ｃ）时，其１ＨＮＭＲ
结果显示，其结构为１，２，４，５四取代苯，其对位质
子的化学位移分别为 δＨ３ ＝６８２，δＨ６ ＝６７７。
δＭｅＯＣ５＝３７３，而 δＭｅＯＣ２＝３７１。与苯环相连的亚
甲基受另一侧亚甲基上的两个质子偶合裂分形成

三重峰（Ｈ７，δＨ＝２９０～２９６），Ｃ８上的质子由于
受到诱导效应，信号向低场移动，其化学位移为

２９８～３０４。在其碳谱中，１２２８（Ｃ１），１５１１（Ｃ
２），１１４０（Ｃ３），１２４９（Ｃ４），１５０７（Ｃ５），１１２９
（Ｃ６），５５９（ＭｅＯＣ２），５５７（ＭｅＯＣ５）。由于氨
基为电负性取代基，会使相邻碳的化学位移增加，

所以Ｃ８的化学位移为４６３，而Ｃ７的化学位移为
２６５。

Ｇｉｒｏｕｄ等［３７］研究一种苯乙胺类迷魂片 ２ＣＢ
（４溴２，５二甲氧基苯乙胺，图４ｄ）时，其与２５Ｄ
ＮＢＯＭｅ的主体结构的核磁共振波谱分析结果基本
一致。

１５　氯胺酮及苯环利定类
氯胺酮是谷氨酸 Ｎ甲基Ｄ天门冬氨酸

８４５



第４９卷第５期 栾佳琪，等：核磁共振技术在新精神活性物质筛查中的应用

（ＮＭＤＡ）受体抗结剂，临床上用做麻醉剂，它与大
脑皮层和海马体上广泛分布的 ＮＭＤＡ受体作用，
产生的毒副作用包括产生幻觉、增加主动脉压、心

率和心脏指数、致泌尿系统损害等。氯胺酮的滥用

会造成多方面的公共安全威胁［３８－３９］。

Ｆｒｉｓｏｎ等［４０］在研究策划药脱氯氯胺酮（２甲氨
基２苯基环己酮，ｄｅｓｃｈｌｏｒｏｋｅｔａｍｉｎｅ，图４ｅ）时，其
核磁共振波谱分析结果表明，脱氯氯酮胺以其盐酸

盐的形式出现。在化学位移７４３～７５４处的信号

积分为５个氢，证实存在单取代苯环。在１６７～
３１９范围内的一组脂肪质子信号（８个氢）证实存
在环己酮（Ｈ３至 Ｈ６）。由１Ｈ１ＨＣＯＳＹ谱可知，
两个不等价的胺质子在化学位移１０２２和９９１处
显示宽单峰（Ｈ７），它们都与 Ｃ８上的质子（δＨ８＝
２４７）偶合。

在碳谱中，化学位移２０４６为Ｃ１特有的信号；
Ｃ２的化学位移为７２０；环己酮在２１７～３９３内有
４个信号；芳香碳的化学位移为１２８６～１３０２。

Ｆｉｇｕｒｅ４　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ａ）ＭＢＰＺ；（ｂ）ｍＣＰＰ；（ｃ）２５ＤＮＢＯＭｅ；（ｄ）４ｂｒｏｍｏ２，５ｄｉｍｅｔｈｏｘｙｐｈｅｎｅｔｈｙｌａｍｉｎｅ（２ＣＢ）；（ｅ）ｄｅｓｃｈｌｏｒｏｋｅｔ
ａｍｉｎｅ

１６　芬太尼类
芬太尼类物质是 ＮＰＳ的另一种类别。２０１２～

２０１５年，我国检出的芬太尼类物质仅为６份，而在
２０１６年检出的芬太尼类物质有６６份［４１］。芬太尼

为人工合成强效麻醉剂，属于阿片类镇痛药，其等

效镇痛效应约为吗啡的１００倍［４２］。其中最严重的

不良反应是呼吸抑制，会导致呼吸暂停。其他如肌

肉僵硬、头晕、嗜睡、恶心呕吐等症状也可能发

生［４３－４４］。特别值得注意的是非法制造的芬太尼及

其衍生物已经导致全世界数万人死亡。

Ｌｉｕ等［４５］在对２，２′二氟芬太尼（图５ａ）进行
结构确证时，其１ＨＮＭＲ结果表明，其在氢谱高场
中丙酰胺基上的甲基由于受亚甲基上的两个质子

偶合裂分形成三重峰（Ｈ１Ａ，δＨ＝１０１），同理，丙
酰胺基上的亚甲基出现多重峰（Ｈ２Ａ，δＨ＝２００）。
在化学位移δＨ＝２１６～３７０处为４位取代的哌啶
环上４个亚甲基质子峰。低场区的 δＨ ＝７１０～
７５５的信号为苯环上的质子。

在碳谱中，δＣ＝１７６２处的季碳信号为酰胺
羰基（Ｃ３Ａ）碳，ＤＥＰＴ谱在此处无信号也印证了
这一点。在 δＣ＝１１６５～１６２５处有４组季碳峰
和８组叔碳峰，在 ＨＭＢＣ谱中分别与 δＨ＝７１０～
７５５的质子峰相关，证明为苯环上碳原子的信号；
由于氟原子为电负性取代基，会使相邻碳的化学位

移增加，由自旋自旋偶合常数（１ＪＣＦ＝２４５８和

２４３２Ｈｚ；２ＪＣＦ＝１５４和１３４Ｈｚ）及ＤＥＰＴ谱也可
以得出，Ｃ２和Ｃ２′为苯环与氟取代基直接相连的
季碳，Ｃ１和 Ｃ１′为苯环上另一组季碳。在 δＣ＝
２８２～５３３处的峰为哌啶环上的碳，在 ＨＳＱＣ和
ＨＭＢＣ谱中分别与４位取代哌啶环上氢原子相关。

Ｂｒｅｉｎｄａｈｌ等［４６］在鉴定一种新的精神活性物质

Ｎ苯基Ｎ［１（２苯乙基）４哌啶基］丙烯酰胺（丙
烯酰芬太尼，图５ｂ）时，发现其１ＨＮＭＲ谱与芬太
尼对照品的信号分布基本一致（图６），并且与上述
２，２′二氟芬太尼的核磁共振波谱分析数据相似。
崔可建等［４７］在研究卡芬太尼（图５ｃ）合成新方法
时，用ＮＭＲ对其合成产物进行结构解析时也证明
了这一点。

１７　小　结
根据上述新精神活性物质的结构解析，发现各

类新精神活性物质均有各自基本一致的特征母核

结构和相应的ＮＭＲ信号，借助软件建立分子指纹
图谱的氢谱数据库或碳谱数据库，可以实现对结构

未知的缴获物进行更加快速准确的筛查鉴别，为有

效打击违法犯罪做出贡献。

"

　结语与展望

相比于传统的气质联用与液质联用技术，核磁

共振技术具有无需标准品、样品前处理相对简单等

优点。本文对６类新精神活性物质的结构解析及

９４５
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Ｆｉｇｕｒｅ５　Ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆ（ａ）２，２′ｄｉｆｌｕｏｒｏｆｅｎｔａｎｙｌ；（ｂ）ａｃｒｙｌｆｅｎｔａｎｙｌ；（ｃ）ｃａｒｆｅｎｔａｎｉｌ

Ｆｉｇｕｒｅ６　１ＨＮＭＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆａｃｒｙｌｆｅｎｔａｎｙｌ（Ａ）ａｎｄｆｅｎｔａｎｙｌ（ｓｔａｎｄａｒｄ）（Ｂ）

对其母体结构归属进行的总结发现，对于同类新精

神活性物质，其相同结构的核磁共振波谱信号分布

基本一致，可以建立分子指纹图谱的核磁共振波谱

数据库，实现对结构未知的缴获物进行快速结构预

警和筛查鉴别。由于新精神活性物质取代基的种

类和位置变化层出不穷，所以建立数据库可以为快

速筛查提供有效手段。近年来，新精神活性物质的

结构鉴定多使用一维核磁共振波谱（如１ＨＮＭＲ、
１３ＣＮＭＲ等）和常见的二维核磁共振波谱（如
ＣＯＳＹ、ＨＳＱＣ、ＨＭＢＣ等），然而这些方法对复杂体

系的精神活性物质结构解析有一定的困难，因此开

发应用于新精神活性物质的新方法十分必要。

二维核磁共振波谱扩散排序谱（ＤＯＳＹ）是利
用物质扩散系数的差异将来自不同分子的共振谱

线区别开的一种核磁共振技术，它的基础在于混合

物中不同分子在溶液中扩散系数的不同，而扩散系

数的大小由相对分子质量的大小及分子结构溶剂

效应的差异性所决定。ＤＯＳＹ能提供复杂体系内
化合物的组成信息，对于成分未知的组分进行分

离，可以很好地研究混合物中单一组分的结构［４８］。

０５５
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ＤＯＳＹ的优点在于可以省略分离纯化的步骤，
直接研究混合物中各组分的组成。适用于复杂混

合物的高通量分析，Ｂａｌａｙｓｓａｃ等［４９］利用 ＤＯＳＹ技
术对缉获的海洛因样品及其相关杂质进行分离，从

而定性定量。虽然目前较少看见在禁毒领域的实

例报道，但其对含有复杂组分的新精神活性物质如

“草烟”（合成大麻素）、“浴盐”（合成卡西酮）等有

很好的应用前景。

核磁共振技术是结构鉴定的强有力工具，但往

往需要化合物纯品才能采集提供结构解析的信号；

ＬＣ与 ＮＭＲ的物理连接是解决未知混合物结构鉴
定的终极武器，但遗憾的是，由于液相流动相与核

磁共振技术中使用的溶剂的不兼容和溶剂信号的

抑制问题，ＬＣＮＭＲ的灵敏度仍未有质的飞跃，也
较少看见此技术在禁毒领域的应用实例。利用

ＬＣＮＭＲ技术可以获得复杂组分的初步信息，有助
于了解其大体成分和性质。由于该技术可以将分

离和结构鉴定连为一体，简化了分析过程，避免不

必要的分离步骤，特别适合于新精神活性物质的快

速结构鉴定的需求。随着这些技术的不断发展和

进步，将给新精神活性物质的分析研究提供新的策

略，为依法打击毒品犯罪提供更加科学的理论

依据。
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