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利用MS数据库对黑色圆珠笔墨水进行Py-GC/MS异同鉴别
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[背景] 黑色圆珠笔最为日常最常使用的文具，在法医鉴定中它的异同鉴别是有着很重要的意义。在这里通过Py-GC/MS测得

的热解图，通过创建质谱(MS)数据库来进行黑色圆珠笔墨水的异同鉴别，讨论它的有效性。

[方法] 市售黑色圆珠笔用芯儿35种(9个厂家制),涂抹在复印纸上，在室温放置一个小时。把涂抹的部分约5 mm的大小剪下来，

採取到样品杯，再添加50 μL的二氯甲烷让墨水成分从纸上萃取出来。接下来，拿掉纸的部分，在氮气中挥发掉溶剂后，在

550 oC的Py-GC/MS进行测定。由所得到的热解图算出累积总质谱，用F-Search创建MS数据库。在这里用任意一个未知墨水

作为样品，将进行异同鉴别。

[结果] 未知样品和数据库中的4种墨水的热解图如Fig. 1所示。墨水的主成分是热解图上7分以前的苯氧乙醇，二甲基苯胺等

溶剂成分，墨水A~D所示的色谱图几乎相同，7分以后的微峰是源自颜料和各种添加剂的的峰，从这段可看出墨水间的差异。

它们热解图上由全峰的累积总质谱(Fig. 2(a)),源自主峰苯氧乙醇的m/z 77，94，138的离子强度过高，导致异同鉴别比较困难。

因此去除7分前的主成分再次制作的质谱图*)(Fig. 2(b)),由它的匹配率可鉴别未知样品与墨水C为相同。由此可知，类似成分样

品的异同鉴别中，去除主成分创建的MS数据库进行鉴别是有效的。 (* 专利: 3615480)
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Fig. 1 各种油性圆珠笔墨水的热解图

热裂解温度：550 ºC, GC柱箱温度：40 – 300 ºC（20 ºC/min）,
分离色谱柱： Ultra ALLOY＋-5 （5 %二苯基95 %二甲基聚硅氧
烷, L=30 m, i.d.=0.25 mm, df=0.25 µm）,载气流量：1 mL/min, 
He, 分流比：1/50, 样品量：约 200 µg

Fig. 2 热解图上全峰和去除7分钟间峰后
质谱图的比较并检索结果

(a) 含全峰的质谱图
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(b) 去除7分钟以前的峰的质谱图分
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：苯氧乙醇等墨水主成分的共同离子
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