Ионизация ароматических нитросоединений в газовой фазе
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В современных газовых анализаторах обнаружение веществ основано на регистрации сигналов образующихся ионов по величине ионной подвижности (ИП), формирующихся в ионизационной камере. Для индивидуального соединения часто наблюдается несколько характерных пиков, что связано с образованием молекулярного иона, а также продуктов вторичных превращений, возможных при ионизации коронным разрядом в воздушной среде при атмосферном давлении.
Цель работы — исследование процессов ионизации органических соединений в газовой фазе и отнесение регистрируемых сигналов к соответствующим ионам.
Актуальность работы состоит в создании устойчивого тренда к повышению разрешения и селективности досмотровых газоаналитических систем за счёт расширения базы данных спектров ионной подвижности и уточнения основополагающих принципов формирования ионов.
Среди исследованных соединений 2,4-динитроанизол (2,4-DNAN) показал сигнал со значением ИП, совпадающим со значением 2,4-динитрофенола (2,4-DNP), несмотря на существенную разницу в молекулярных массах соединений, как показано в табл. 1.
Таблица 1. Значения молекулярных масс и ИП исследуемых соединений
	Название 
	Молекулярная масса, а.е.м.
	ИП, см²/(В·с)

	2,4-DNAN
	198,13
	1,624

	2,4-DNP
	184,11
	1,625


Ионизация осуществляется с применением коронного разряда с образованием свободных реактант-ионов по данным [1], которые вступают в ион-молекулярные реакции с молекулами исследуемого вещества. Процесс, представленный в [1], предполагает образование практически исключительно молекулярных ионов, тогда как согласно полученным экспериментальным данным молекулярные ионы способны претерпевать вторичные превращения.
Создан лабораторный аналог ионизационной камеры, моделирующий условия работы прибора на основе метода спектрометрии ИП. Получено экспериментальное подтверждение гипотезы протекания вторичных ион-молекулярных реакций.
Таблица 2. Результаты исследования методом газовой хроматографии с масс-спектрометрическим детектированием (ГХ-МС) 
	Исходное соединение
	Продукты ионизации, обнаруженные методом ГХ-МС

	2,4-динитроанизол
	Нитробензол

	
	2-нитрофенол

	
	4-нитрофенол

	
	4-нитробензальдегид


Идентификация продуктов проведена методом ГХ-МС на приборе Маэстро АльфаМС, что позволило сопоставить регистрируемые пики с продуктами превращений.
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