
응용 자료

약물 스크리닝

저자
Abbey Fausett 
Agilent Technologies, Inc.

개요
이 응용 자료에서는 일반적인 스크리닝 약물의 정확한 식별을 위한 분석법을 소개합니다. 
이 워크플로는 Agilent 8890 GC, Agilent 5977A MSD, Agilent 7693A 자동 시료 주입기  
및 Agilent J&W DB-5ms Ultra Inert 고효율 컬럼으로 구성됩니다. 이 분석법은 일반 
약물에 대한 우수한 분리능과 높은 재현성을 자랑합니다. 

Agilent 8890 GC를 이용한 남용된 
약물의 법과학 분석



2

서론
마약 물질의 분석 확인은 높은 수준의 
데이터 신뢰도와 극히 낮은 수준의 오류를 
필요로 합니다. 법과학 시료 내에 남용된 
시판 및 처방 약물의 존재여부는 보통 가스 
크로마토그래피(GC) 기술과 SQ 질량 분석기
(MS)를 결합한 GC/MS로 확인합니다. 
압수된 약물의 분석은 일반적으로 정량 
과정을 포함하지 않지만, 라이브러리로 
매칭한 고품질 질량 스펙트럼에 의존합니다. 
최적의 피크 스펙트럼을 매칭하기 위해서는 
크로마토그래피를 최적화하고 시스템을 
정기적으로 유지보수해야 합니다. 
애질런트는 표준 MS 규격의 컬럼을 사용해 
약물 압수1 및 법과학 또는 임상 연구2,3에서  
성공적인 분석 조건을 설명하고 있는 
발행물을 많이 보유하고 있습니다.  
이 응용 자료에서는 고효율 컬럼을 선택하여 
8890 GC에서 평가하였습니다. 고효율 
컬럼은 상대적으로 작은 내부 직경과 높은 
제한으로 인해 뛰어난 압력 제어 성능을 
필요로 합니다. 2mL/분 미만의 GC/MS 
유속에 필요한 압력 제공 시, 8890 GC에서 
이용 가능한 6세대 EPC는 탁월한 제어 및 
정밀도를 나타냈습니다. 8890 GC는 사용자 
설정 가능한 유지보수 카운터, 진단 이벤트 
및 기타 시스템 파라미터를 적용 및 기록할 
수 있어, 수집된 데이터의 신뢰도를 더욱 
향상시킬 수 있습니다. 또한 8890 GC는 
이전 세대 애질런트 GC의 기능, 예를 들어 
머무름 시간 고정, 비활성화 처리된 소모품, 
익숙한 소프트웨어 인터페이스도 포함하고 
있습니다.  

실험
이 워크플로에는 분할/비분할 주입구를 
포함한 8890 GC, 5977 GC/MSD 및 
7693A 자동 시료 주입기(ALS) 시스템을 
사용하였습니다. 그리고 Agilent MassHunter 
GC/MS 소프트웨어를 사용하여 데이터 
수집 및 처리하였습니다. 시험에 사용된 
5µg/mL의 표준물질은 Agilent GC/MS 
법독성학 확인용 혼합물(p/n 5190-0471)
입니다. 이 28가지 화합물의 혼합물에는 
암페타민, 아편제, 벤조디아제핀 및 기타 

일반적인 스크리닝 약물이 포함되어 
있습니다. 고효율의 Ultra Inert (UI) 
컬럼으로 분석물질을 스크리닝하고, UI 낮은 
압력 강하 라이너를 사용하여 주입구 편차1

를 최소화합니다. 일반적으로 고효율 컬럼은 
쉽게 과부하 현상을 발생할 수 있기 때문에 
훨씬 더 적은 시료 주입량을 필요합니다. 
이를 실현하는 가장 간단한 방법은 분석법에 
보다 높은 분할비를 적용하는 것입니다. 또는 
고효율 컬럼에서 분리할 때 시료를 추가로 
희석하는 것이 긍정적인 역할을 발휘할 수 
있습니다.

표 1. 남용 약물 데이터 수집에 사용된 소모품

부품 설명

ALS 시린지 Agilent ALS 시린지, 10µL, Blue Line(p/n G4513-80204)

바이알, MS 인증  5182-0716

셉타 Advanced Green(p/n 5183-4761)

라이너 주입구 라이너, UI, 낮은 압력 강하(p/n 5190-2295)

컬럼 Agilent J&W DB-5ms UI, 30m × 180µm × 0.18µm(p/n 121-5522UI)

Extractor 렌즈 9mm(p/n G3870-20449)

표 3. 5977 GC/MSD(Extractor)를 사용한 남용 
약물의 분석법 조건

5977 GC/MSD 조건

 파라미터 값

소스 Extractor, 9mm 렌즈

고진공 펌프 터보

모드 스캔

범위 m/z 40~500 

튜닝 알고리즘 Etune

소스 온도 250°C

사중극자 온도 175°C

표 2. 남용 약물에 대한 8890 GC 분석법 조건 

파라미터 값

시린지 크기 10µL

주입량 1µL

주입구 유형 분할/비분할

주입구 모드 분할

주입구 온도 250°C

분할 유속 30mL/분

분할비 20:1

가스 세이버 시간 닫힘 분

셉텀 퍼지 모드 표준물질

셉텀 퍼지 3mL/분

운반 가스 헬륨

컬럼 J&W DB-5ms UI,  
20m × 180µm, 0.18µm

컬럼 유속 1.5mL/분

오븐 평형 1분

오븐 프로그램
95°C, 
20°C/분으로 300°C에서,  
3.5분 유지

GC 분석 시간 13.75분

MSD 이송 라인 280°C
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결과 및 토의
분석법 최적화 과정에서 암페타민 화합물의  
과부하 현상이 가장 뚜렷하게 나타났으므로, 
분할비는 피크 모양에 근거하여 
최적화하였습니다. Lorazepam, oxazepam 
및 trazodone의 검출에는 절충이 
필요하였습니다. 혼합물 내의 다른 약물과 
비교했을 때 이러한 화합물의 감응이 
상대적으로 낮기 때문입니다. 보통 확인 
분석은 상대적으로 높은 농도에서 수행하고, 
그 결과는 중간 범위 농도의 시료가 나타난 
분할비보다 높습니다. 이러한 조건하에, 
20:1의 분할비는 성공적으로 피크를 
적분하고, 스펙트럼을 추출하여 lorazepam, 
oxazepam 및 trazodone의 고품질 매칭을 
생성하기에 충분한 감응을 나타내지만,  
더 낮은 감응은 해석을 보증해야 합니다. 

고효율 컬럼은 뛰어난 분리능을 갖추고 
있습니다. 모든 28개 피크를 쉽게 
식별하였으며, NIST 라이브러리를 이용해 
결과 스펙트럼을 처리하였을 때 모든 
피크가 탁월한 매칭 스코어를 보이며 최적의 
매칭으로 정확하게 식별되었습니다. 특히 
보다 높은 온도에서 백그라운드 제거를 통해 
매칭 품질을 획기적으로 높일 수 있습니다. 
그림 1은 대표적인 총 이온 크로마토그램
(TIC)을 보여주며, 표 4는 화합물 요약을 
나타냅니다.

재현성 분석 결과, d-amphetamine과 
phentermine을 제외한 모든 화합물의 
머무름 시간의 상대 표준 편차(RSD)는 
0~0.08%였습니다. 대부분 화합물의 25회  
반복 주입에 대한 머무름 RSD는 0.03%
였습니다. 2개 화합물은 고정상과의 

그림 1. 혼합 약물 주입의 TIC(분할비 20:1, 5µg/mL, 전체 스캔 범위 m/z 40~500)
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상호작용이 제한적이고 용매 테일링 후 즉시 
용리되어, 통계 분석에서 제외되었습니다. 
보다 큰 분할비는 초기 amphetamine의  
재현성을 개선하였으나, oxazepam, 
lorazepam 및 trazodone의 감응을 

감소하였습니다. 이들 화합물의 감응4을 
개선하기 위해 일반적인 250µm 직경의 
GC/MS 컬럼을 이용하였습니다. 이 작업은 
고효율 컬럼에서도 효과적입니다. 

표 4. 화합물 요약

색인 화합물 RT

1 d-Amphetamine 1.85

2 Phentermine 2.05

3 Methamphetamine 2.14

4 Nicotine 3.03

5 MDA 3.83

6 MDMA 4.14

7 MDEA 4.40

8 Meperidine 5.40

9 Phencyclidine 6.19

10 Methadone 7.35

11 Cocaine 7.68

12 Proadifen 8.14

13 Oxazepam 8.26

14 Codeine 8.53

색인 화합물 RT

15 Lorazepam 8.61

16 Diazepam 8.73

17 Hydrocodone 8.79

18 THC 8.86

19 Oxycodone 9.10

20 Temazepam 9.33

21 Flunitrazepam 9.41

22 Heroin 9.47

23 Nitrazepam 10.02

24 Clonazepam 10.31

25 Alprazolam 10.72

26 Verapamil 11.71

27 Strychnine 11.81

28 Trazodone 13.04
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결론
이 분석법은 분석 약물의 모든 28가지 
성분을 정확하게 식별하였으며, 뛰어난 
분리능을 보였습니다. 25회 주입에 대한 
머무름 시간은 재현성을 보였으며, 대부분 
화합물의 RSD는 0.03%였습니다. 8890 GC 
분할/비분할 주입구는 정밀한 온도 제어 및 
기체역학 제어를 제공함으로써 고효율 GC 
및 GC/MS 컬럼을 이용한 고품질 데이터를 
생성할 수 있습니다. 고효율 컬럼 사용 
시, 가장 문제가 되는 것은 컬럼의 과부하 
현상이므로, 다음과 같은 응용에 사용하기 
가장 적합합니다.

• 높은 분할비를 사용 가능한 응용
• 주입량 감소 가능
• 관심 대상 화합물이 불순물이거나 낮은 
농도로 알려져 있음

일반적으로 고효율 컬럼으로 전환하면 
빠른 속도를 획득할 수 있지만, 사용 
과정에서 주입량, 검량 범위 및 원하는 
분리능을 고려해야 합니다. Agilent Method 
Translator5는 가스 크로마토그래피 
설정값의 평가 및 비교를 도와주는 유용한 
도구이며, 컬럼 용량 계산도 포함합니다. 
8890 GC는 스마트 기술 기능을 제공하는 
차세대 메인프레임으로, 워크플로로 검증된 
모든 애질런트 소모품과 완벽한 호환을 
보장합니다. 
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