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Controlled drugs have many regioisomers. Since some regioisomers are controlled under various regulations but others 

are not, it is necessary to accurately identify these regioisomers. In general, infrared spectroscopy (IR) and nuclear magnetic 

resonance spectroscopy (NMR) are commonly used for the identification of regioisomers, but often these methods are not 

appropriate for mixtures. Accordingly, in this study, for five types of controlled drugs which have regioisomers 

(Methoxyphenylpiperazine (MPP), 2-Aminopropyl-2,3-dihydrobenzofuran (APDB), Methylmethcathinone (MMC), 

Fluoroamphetamine (FMP) and 2-Aminopropylbenzofuran (APB)), we studied whether it is possible to identify these 

regioisomers by using gas chromatography/mass spectrometry (GC/MS), liquid chromatography/photodiode array/mass 

spectrometry (LC/PDA/MS) and liquid chromatography/tandem mass spectrometry (LC/MS/MS). As a result, for MPP, 

APDB and MMC, it was found to be possible to identify regioisomers by a comparison of combined analysis data obtained 

by GC/MS, LC/PDA/MS and LC/MS/MS. On the other hand, for FMP and APB, it was not possible to identify their 

regioisomers even using GC/MS, LC/PDA/MS and LC/MS/MS, and thus for these latter cases, it is considered necessary to 

use standard reference materials for their identification. 

1. 緒  言 

昨今、規制薬物（覚醒剤、大麻、麻薬、向精神薬、あへん及び

けしがらをいう。）及び指定薬物（医薬品、医療機器等の品質、有

効性及び安全性の確保等に関する法律第2条第15項に規定する指

定薬物をいう。以下同じ。）（以下、「規制薬物等」と略記する。）

を含む危険ドラッグの乱用者による犯罪・重大な交通死亡事故が

後を絶たず、深刻な社会問題となっている 1, 2)。このことを背景に、

平成27年4月に指定薬物が関税法上の「輸入してはならない貨物」

に追加され、税関分析部門においては、多種多様な薬物に対し正

確かつ迅速な分析が必要とされている。 

規制薬物等には、その化学構造上の置換基の位置だけが異なる

位置異性体が多く存在する。これら位置異性体の中には、各種法

令により規制を受けないもの及び規制法令が異なるものが存在す

るため、位置異性体の正確な識別が重要である。 

規制薬物等の分析には、ガスクロマトグラフィー/質量分析法

（以下、「GC/MS」と略記する。）、高速液体クロマトグラフィー

（以下、「HPLC」と略記する。）、液体クロマトグラフィー/質量分

析法、赤外分光法、核磁気共鳴分光法等が一般的に使用されてい

るが、このうち赤外分光法及び核磁気共鳴分光法では多成分を同

時に同定することが困難であり、分析試料が混合物の場合に分析

法として適さないことが多い。GC/MSは混合物の分析に有効であ

るが、位置異性体が存在する場合、位置異性体間で得られる MS

スペクトルに特異な差が見られない場合は識別が困難となる 3-6)。

GC/MSまたは HPLCでは、保持時間の相違により位置異性体を識

別する方法が検討されているが 3-7)、この場合、構造等が既知の物

質（以下、「標準品」と略記する。）と保持時間を比較する必要が

ある。しかし、規制薬物等の増加に伴い標準品の入手が困難とな

っており、位置異性体の存在が危惧される混合物の分析において、

標準品が入手困難な場合であっても識別が可能な方法が求められ

ている。 

本研究では、GC/MS、液体クロマトグラフィー/フォトダイオー

ドアレイ/質量分析法（以下、「LC/PDA/MS」と略記する。）及び

液体クロマトグラフィー /タンデム質量分析法（以下、

「LC/MS/MS」と略記する。）を用いて、位置異性体が存在する薬

物（5種類：メトキシフェニルピペラジン（通称：MPP）、2-アミ

ノプロピル-2,3-ジヒドロベンゾフラン（通称：APDB）、メチルメ

トカチノン（通称：MMC）、フルオロアンフェタミン（通称：FMP）

及び 2-アミノプロピルベンゾフラン（通称：APB））について分

析を行い、位置異性体の識別が可能か否かを検討した。 
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2. 実  験 

2.1 試料及び試薬 

2.1.1 試料 

1-(2-メトキシフェニル)ピペラジン（2-MPP） 

1-(3-メトキシフェニル)ピペラジン（3-MPP） 

1-(4-メトキシフェニル)ピペラジン二塩酸塩（4-MPP）** 

4-(2-アミノプロピル)-2,3-ジヒドロベンゾフラン塩酸塩 

（4-APDB） 

5-(2-アミノプロピル)-2,3-ジヒドロベンゾフラン塩酸塩 

（5-APDB）** 

6-(2-アミノプロピル)-2,3-ジヒドロベンゾフラン塩酸塩 

（6-APDB） 

2-メチルメトカチノン塩酸塩（2-MMC）** 

3-メチルメトカチノン塩酸塩（3-MMC）** 

4-メチルメトカチノン塩酸塩（4-MMC）* 

2-フルオロアンフェタミン塩酸塩（2-FMP）** 

3-フルオロアンフェタミン塩酸塩（3-FMP）** 

4-フルオロアンフェタミン塩酸塩（4-FMP）** 

4-(2-アミノプロピル)ベンゾフラン塩酸塩（4-APB） 

5-(2-アミノプロピル)ベンゾフラン塩酸塩（5-APB） 

6-(2-アミノプロピル)ベンゾフラン塩酸塩（6-APB）** 

7-(2-アミノプロピル)ベンゾフラン塩酸塩（7-APB） 

（*：麻薬 **：指定薬物 無印：規制対象外（平成 27年 3月

31日現在）） 

化学名後の（ ）内は通称名であり、以下、各試料の名称につ

いては、通称名により略記する。また、各試料の構造式を Fig.1

に示す。 

なお、2-MPP、3-MPP及び 4-MPPについては、東京化成工業製

のもの、4-APDB、5-APDB、6-APDB、2-MMC、3-MMC、4-APB、

5-APB、6-APB及び 7-APBについては、Cayman Chemical製のも

の、4-MMC、2-FMP、3-FMP 及び 4-FMP については、財務省関

税中央分析所より譲り受けたものをそれぞれ使用した。 

 

2.1.2 試薬 

0.25 mol/L水酸化ナトリウム溶液：1 mol/L水酸化ナトリウム溶

液（和光純薬工業）を 4倍希釈したもの 

クロロホルム（特級、関東化学） 

アセトニトリル（LC/MS用、和光純薬工業） 

メタノール（LC/MS用、和光純薬工業） 

トリフルオロ酢酸無水物（東京化成工業） 

2.2 装置及び測定条件 

2.2.1 GC/MS 

装置 ：7890A/5975C（Agilent Technologies） 

カラム：DB-5MS（30 m x 0.25 mm i.d., 膜厚 0.25 μm） 

 （Agilent Technologies） 

キャリアーガス：ヘリウム（流量：1.0 mL/min） 

注入口温度：320°C 

カラム温度：100°C（3 min）→（15°C/min）→320°C（10 min） 

インターフェース温度：280°C 

検出器：四重極型質量分析装置 

イオン化法：電子衝撃イオン化法（EI法） 

2.2.2 LC/PDA/MS及び LC/MS/MS 

装置 ：6530 Accurate-Mass Q-TOF LC-MS 

 （Agilent Technologies） 

カラム：Eclipse Plus C18（2.1 mm i.d. x 100 mm,  

 粒子径 1.8 μm）（Agilent Technologies） 

移動相：A ギ酸：アセトニトリル：水 = 0.1：5：95 

  B ギ酸：アセトニトリル：メタノール = 0.1：60：40 

  A：B  95：5（0 min）→30：70（15 min）→10：90（15 min） 

カラム温度：40°C 

流速 ：0.2 mL/min 

イオン化法：エレクトロスプレーイオン化法（ESI法） 

イオン化条件：ポジティブモード 

乾燥ガス温度：280°C 

キャピラリー電圧：3500 V 

フラグメンター電圧：150 V 

検出器：フォトダイオードアレイ検出器（210－450 nm） 

 及び飛行時間型質量分析計 

LC/MS/MSについては、以上の条件に加え、以下に示す条件によ

り分析を行った。 

検出器：四重極飛行時間型タンデム質量分析計 

コリジョンガス：窒素 

コリジョン電圧：10 V, 20 V, 30 V, 40 V, 50 V, 60 V, 70 V, 80 V 

2.3 実験 

2.3.1 GC/MS 

2.3.1（1）遊離塩基 

2-MPP及び 3-MPPについては、試料をクロロホルムに溶解した

ものについて上記 2.2.1の測定条件により分析を行った。 

2-MPP及び 3-MPP以外の塩酸塩となっている試料については、

試料に 0.25 mol/L水酸化ナトリウム溶液を加えた後、等量のクロ

ロホルムを加えて振とう抽出を行い、その有機層について上記

2.2.1の測定条件により分析を行った。 

2.3.1（2）トリフルオロ酢酸誘導体化（以下、「TFA誘導体化」と

略記する。） 

試料を誘導体化することにより位置異性体間でMSスペクトル

が異なる例が報告されており 8)、誘導体化は位置異性体の識別に

ついても有用な方法であるといえることから、TFA誘導体化した

ものについても分析を検討した。 

試料にトリフルオロ酢酸無水物を加え、ホットプレート上で蒸

発乾固させた後、クロロホルムに溶解したものについて上記 2.2.1

の測定条件により分析を行った。 

2.3.2 LC/PDA/MS及び LC/MS/MS 

試料をメタノールに溶解したものについて上記 2.2.2 の測定条

件により分析を行った。 
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3. 結果及び考察 

3.1 GC/MSによる識別 

3.1.1 MSスペクトル 

各試料の遊離塩基及び TFA 誘導体化物の MS スペクトルを

Fig.2-6に示す。 

MPPの遊離塩基については、m/z 120のフラグメントイオンが

検出されなかった 3-MPP のみ識別が可能であった（Fig.2(a), (b), 

(c)）。 

MPPの TFA誘導体化物については、全ての異性体間でm/z 120、

134、135及び 273のフラグメントイオンの強度比に差異が確認さ

れたため、全ての位置異性体の識別が可能であった（Fig.2(d), (e), 

(f)）。 

APDBの遊離塩基については、m/z 133及び 134のフラグメント

(a) 2-MPP (b) 3-MPP (c) 4-MPP 

(d) 4-APDB (e) 5-APDB (f) 6-APDB 

(g) 2-MMC (h) 3-MMC (i) 4-MMC 

(j) 2-FMP (k) 3-FMP (l) 4-FMP 

(m) 4-APB (n) 5-APB (p) 7-APB (o) 6-APB 

Fig.1 Chemical structure of samples 
 (a) 2-MPP , (b) 3-MPP , (c) 4-MPP , (d) 4-APDB , (e) 5-APDB , (f) 6-APDB , (g) 2-MMC , (h) 3-MMC ,  

(i) 4-MMC , (j) 2-FMP , (k) 3-FMP , (l) 4-FMP , (m) 4-APB , (n) 5-APB , (o) 6-APB , (p) 7-APB 
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イオンの強度比に差異が確認された 4-APDBのみ識別が可能であ

った（4-APDBのみ m/z 133及び 134のフラグメントイオンの相

対強度がm/z 133 > 134）（Fig.3(a), (b), (c)）。 

APDBの TFA誘導体化物については、m/z 133、140及び 160の

フラグメントイオンの強度比に差異が確認されたため、今回検討

した全ての位置異性体の識別が可能であった（Fig.3(d), (e), (f)）。 

MMC、FMP及び APBについては、遊離塩基、TFA誘導体化物

とも、異性体間で特異な差が確認されず、識別は困難であった

（Fig.4, 5 ,6）。 

3.1.2 保持時間 

 各試料の遊離塩基及び TFA 誘導体化物の保持時間を Table 1 

に示す。 

 今回検討した全ての試料については、保持時間が同一となる

位置異性体は確認されなかったことから、全ての位置異性体の識

別が可能であった。 

 

Table 1 Retention time of samples by GC/MS 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

free base TFA delivative

2-MPP 9.94 11.31

3-MPP 11.07 12.21

4-MPP 10.91 12.10

4-APDB 9.07 10.05

5-APDB 9.25 10.24

6-APDB 9.29 10.30

2-MMC 7.71 8.91

3-MMC 8.14 8.95

4-MMC 8.34 9.21

2-FMP 4.87 6.56

3-FMP 4.97 6.76

4-FMP 5.00 6.80

4-APB 8.46 9.64

5-APB 8.67 9.85

6-APB 8.70 9.89

7-APB 8.37 9.50

sample
retention time (min)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(a) 2-MPP 

(b) 3-MPP 

(c) 4-MPP 

(d) 2-MPP TFA 

(e) 3-MPP TFA 

(f) 4-MPP TFA 
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Fig.2 MS spectra of free bases and TFA derivatives of MPP by GC/MS 
(a) 2-MPP , (b) 3-MPP , (c) 4-MPP , (d) 2-MPP TFA , (e) 3-MPP TFA , (f) 4-MPP TFA 
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Fig.3 MS spectra of free bases and TFA derivatives of APDB by GC/MS 

(a) 4-APDB , (b) 5-APDB , (c) 6-APDB , (d) 4-APDB TFA , (e) 5-APDB TFA , (f) 6-APDB TFA 
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(a) 4-APDB 

(b) 5-APDB 

(c) 6-APDB 

(d) 4-APDB TFA 

(e) 5-APDB TFA 

(f) 6-APDB TFA 
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Fig.4 MS spectra of free bases and TFA derivatives of MMC by GC/MS 

(a) 2-MMC , (b) 3-MMC , (c) 4-MMC , (d) 2-MMC TFA , (e) 3-MMC TFA , (f) 4-MMC TFA 
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(a) 2-MMC 

(b) 3-MMC 

(c) 4-MMC 

(d) 2-MMC TFA 

(e) 3-MMC TFA 

(f) 4-MMC TFA 
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Fig.5 MS spectra of free bases and TFA derivatives of FMP by GC/MS 

(a) 2-FMP , (b) 3- FMP , (c) 4- FMP , (d) 2- FMP TFA , (e) 3- FMP TFA , (f) 4- FMP TFA 
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(f) 4-FMP TFA 
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Fig.6 MS spectra of free bases and TFA derivatives of APB by GC/MS 

(a) 4-APB , (b) 5-APB , (c) 6-APB , (d) 7-APB , (e) 4-APB TFA , (f) 5-APB TFA , (g) 6-APB TFA , (h) 7-APB TFA 
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3.2 LC/PDA/MSによる識別 

3.2.1 UVスペクトル 

各試料の UVスペクトルを Fig.7-11に示す。 

MPP及びMMCについては、極大吸収波長に差異が確認された

ため、全ての位置異性体の識別が可能であった（Fig.7, 9）。 

APDB については、極大吸収波長に差異が確認された 5-APDB

のみ識別が可能であった（Fig.8）。 

APB 及び FMP については、極大吸収波長に明確な差異が確認

されなかったため、識別は困難であった（Fig.10, 11）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.7 UV spectra of MPP by LC/PDA/MS 
(a) 2-MPP , (b) 3-MPP , (c) 4-MPP 

Fig.8 UV spectra of APDB by LC/PDA/MS 
(a) 4-APDB , (b) 5-APDB , (c) 6-APDB 
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(c) 4-MPP 

(a) 4-APDB 
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(c) 6-APDB 
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Fig.9 UV spectra of MMC by LC/PDA/MS 
(a) 2-MMC , (b) 3-MMC , (c) 4-MMC 

Fig.10 UV spectra of FMP by LC/PDA/MS 
(a) 2-FMP , (b) 3-FMP , (c) 4-FMP 

Fig. 11 UV spectra of APB by LC/PDA/MS 
(a) 4-APB , (b) 5-APB , (c) 6-APB , (d) 7-APB 

 (a) 2-MMC 

(b) 3-MMC 

(c) 4-MMC 

251 nm 

255 nm 

263 nm 

 (a) 2-FMP 

(b) 3-FMP 

(c) 4-FMP 

267 nm 
261 nm 

268 nm 
262 nm 

270 nm 
264 nm 

(a) 4-APB 

(b) 5-APB 

(c) 6-APB 

(d) 7-APB 

247 nm 

245 nm 

246 nm 

244 nm 
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3.2.2 MSスペクトル 

各試料のMSスペクトルを Fig.12－16に示す。 

APDBについては、検出されるイオンの強度比に差異が確認さ

れた 5-APDB のみ識別が可能であった（5-APDB のみ検出される

イオンの相対強度がm/z 161 > 178）（Fig.13）。 

MPP、MMC、APB及び FMPについては、MSスペクトルに特

異な差異が確認されなかったため、識別は困難であった（Fig.12, 

14, 15, 16）。 

3.2.3 MSスペクトルに対する考察 

LC/PDA/MS の MS スペクトルは、使用する機種、移動相、イ

オン化等の測定条件によりスペクトルパターン、MS スペクトル

等が変化する場合があることから 9, 10)、測定条件だけではなく、

機種の違いによる検討も必要と思料される。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.12 MS spectra of MPP by LC/PDA/MS 
(a) 2-MPP , (b) 3-MPP , (c) 4-MPP 

Fig.13 MS spectra of APDB by LC/PDA/MS 
(a) 4-APDB , (b) 5-APDB , (c) 6-APDB 

 (a) 2-MPP 

(b) 3-MPP 

(c) 4-MPP 

(a) 4-APDB 

(b) 5-APDB 

(c) 6-APDB 



76 規制薬物等の位置異性体識別方法の検討 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.14 MS spectra of MMC by LC/PDA/MS 
(a) 2-MMC , (b) 3-MMC , (c) 4-MMC 

Fig.16 MS spectra of APB by LC/PDA/MS 
(a) 4-APB , (b) 5-APB , (c) 6-APB , (d) 7-APB 

Fig.15 MS spectra of FMP by LC/PDA/MS 
(a) 2-FMP , (b) 3-FMP , (c) 4-FMP 

(a) 2-MMC 

(b) 3-MMC 

(c) 4-MMC 

 (a) 2-FMP 

(b) 3-FMP 

(c) 4-FMP 

(a) 4-APB 

(b) 5-APB 

(c) 6-APB 

(d) 7-APB 
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3.3 LC/MS/MSによる識別 

3.3.1 プリカーサーイオンの選択 

プリカーサーイオンについては、LC/PDA/MS で検出されたプ

ロトン化分子イオン（以下、「[M+H]+」と略記する。）及びフラグ

メントイオンを選択した。 

3.3.1（1） プリカーサーイオンとして [M+H]+を選択した場合 

各試料については、[M+H]+（MPP：m/z 193、APDB：m/z 178、

MMC：m/z 178、FMP：m/z 154、APB：m/z 176）をプリカーサー

イオンとして、コリジョン電圧を 10、20、30及び 40 Vに設定し

た。 

各試料のMS/MSスペクトルを Fig.17－21に示す。 

MPPについては、コリジョン電圧が 30 V及び 40 Vの場合にお

いて、異なる MS/MS スペクトルが得られたことから、全ての位

置異性体の識別が可能であった（Fig.17）。 

APDB については、コリジョン電圧が 40 V の場合において、

m/z 91及び 133のプロダクトイオンの強度比に差異が確認された

4-APDBのみ識別が可能であった（4-APDBのみ m/z 91及び 133

のプロダクトイオンの相対強度がm/z 91 > 133）（Fig.18）。 

APBについては、コリジョン電圧が 40 Vの場合において、m/z 

77 及び 91 のプロダクトイオンの強度比に差異が確認された

7-APB のみ識別が可能であった（7-APB のみイオン m/z 77 及び

91のプロダクトイオンの相対強度がm/z 77 > 91）（Fig.21）。 

MMC及び FMPについては、いずれのコリジョン電圧において

も、MS/MSスペクトルに特異な差異が確認されず、識別は困難で

あった（Fig.19, 20）。 

識別が困難であったAPDB、MMC、FMP及びAPBについては、

コリジョン電圧を 50、60、70及び 80 Vに設定し、再度検討を行った。 

APDB、MMC及び FMPについては、コリジョン電圧が 10、20、

30、40 Vの場合と同様、特異な差異は確認されず、識別は困難で

あった。（コリジョン電圧が 50、60、70及び 80 Vの場合のMS/MS

スペクトルについては割愛。） 

APBについては、コリジョン電圧が 60 Vの場合において、m/z 

51 及び 115 のプロダクトイオンの強度比に差異が確認された

7-APBのみ識別が可能であった（Fig.22）。 

3.3.1（2） プリカーサーイオンとしてフラグメントイオンを選

択した場合 

各試料については、LC/PDA/MS で検出されたフラグメントイ

オン（APDB：m/z 161、MMC：160、FMP：m/z 109, 137 、APB：

m/z 159）をプリカーサーイオンとして、コリジョン電圧を 10、20、

30及び 40 Vに設定した。 

各試料の MS/MS スペクトルを Fig.23 及び 24 に示す。（APDB

及び APBのMS/MSスペクトルのみ。MMC及び FMPについては

割愛。） 

APDB については、コリジョン電圧が 30 V の場合において、

m/z 77、91、105及び 133のプロダクトイオンの強度比に差異が確

認されたため、今回検討した全ての位置異性体について識別が可

能であった（Fig.23）。 

APBについては、コリジョン電圧が 30 Vの場合において、m/z 

77 及び 91 のプロダクトイオンの強度比に差異が確認された

7-APBのみ識別が可能であった（Fig.24）。 

MMC及び FMPについては、いずれのコリジョン電圧において

も、特異な差異が確認されず、識別は困難であった。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.17 MS/MS spectra of MPP by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 193) 
(1) 2-MPP, (2) 3-MPP, (3) 4-MPP 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 2-MPP (2) 3-MPP (3) 4-MPP 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 
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Fig.18 MS/MS spectra of APDB by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 178) 
(1) 4-APDB, (2) 5-APDB, (3) 6-APDB 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

Fig.19 MS/MS spectra of MMC by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 178) 
(1) 2-MMC, (2) 3-MMC, (3) 4-MMC 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 4-APDB (2) 5-APDB (3) 6-APDB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 
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(d) 40 V 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 2-MMC (2) 3-MMC 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(3) 3-MMC 



 関税中央分析所報 第 55号 79 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.20 MS/MS spectra of FMP by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 154) 
(1) 2-FMP, (2) 3-FMP, (3) 4-FMP 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 2-FMP (2) 3-FMP (3) 4-FMP 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 
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Fig. 21 MS/MS spectra of APB by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 176) 
(1) 4-APB, (2) 5-APB, (3) 6-APB, (4) 7-APB 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 4-APB (2) 5-APB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(3) 6-APB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V (d) 40 V 

(c) 30 V 

(b) 20 V 

(a) 10 V 
(4) 7-APB 
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Fig.22 MS/MS spectra of APB by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 176) 
(1) 4-APB, (2) 5-APB, (3) 6-APB, (4) 7-APB 
Collision energy was set at (a) 50 V, (b) 60 V, (c) 70 V, (d) 80 V. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 4-APB (2) 5-APB 
(a) 50 V 

(b) 60 V 

(c) 70 V 

(d) 80 V 

(a) 50 V 

(b) 60 V 

(c) 70 V 

(d) 80 V 

(3) 6-APB 
(a) 50 V 

(b) 60 V 

(c) 70 V 

(d) 80 V (d) 80 V 

(c) 70 V 

(b) 60 V 

(a) 50 V 
(4) 7-APB 
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Fig.23 MS/MS spectra of APDB by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 161) 
(1) 4-APDB, (2) 5-APDB, (3) 6-APDB 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 4-APDB (2) 5-APDB (3) 6-APDB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 
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Fig.24 MS/MS spectra of APB by LC/MS/MS (Precursor ion: m/z 159) 
(1) 4-APB, (2) 5-APB, (3) 6-APB, (4) 7-APB 
Collision energy was set at (a) 10 V, (b) 20 V, (c) 30 V, (d) 40 V. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(1) 4-APB (2) 5-APB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V 

(3) 6-APB 
(a) 10 V 

(b) 20 V 

(c) 30 V 

(d) 40 V (d) 40 V 

(c) 30 V 

(b) 20 V 

(a) 10 V 
(4) 7-APB 
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3.3.2 MS/MSスペクトルに対する考察 

コリジョン電圧及びプリカーサーイオンの設定により識別の

可否が変わることから、試料ごとの適切な設定が必要であると思

料される。 

MS/MSスペクトルについては、使用する機器のメーカー及び条

件が同一であれば、異なる機種であっても MS/MS スペクトルが

一致するとの報告 11) があることから、今回識別が可能であった試

料については、今回と同一のメーカーの機器及び条件であれば識

別が可能であると思料される。異なるメーカーの機器については、

今回と同様の結果が得られるか否かの検討が必要であると思料さ

れる。 

今回検討したLC/MS/MSのようなタンデム質量分析法について

は、メトキシエチルアンフェタミン及びメトキシジメチルアンフ

ェタミンの位置異性体の識別を行った報告 12) もあり、規制薬物等

の位置異性体の識別に有効であると思料される。 

3.4 各試料の位置異性体の識別結果 

各試料の位置異性体の識別の可否を示したものを Table 2 に示

す。 

MPP、APDB 及び MMC については、GC/MS、LC/PDA/MS ま

たは LC/MS/MSのいずれかの分析法により差異が確認され、全て

の位置異性体の識別が可能であった。 

APB及びFMPについては、7-APB以外は識別が困難であった。

これらについては、保持時間が同一となる位置異性体は確認され

なかったことから、GC/MSによる標準品の保持時間との比較が必

要と思料される。 

 

Table 2 Suitability of identification of regioisomers by each analysis method 
 

free base TFA delivative UV MS

2-MPP

3-MPP △ ○ ○ ○
4-MPP (3-MPP only)

4-APDB

5-APDB △ ○ △ △ ○
6-APDB (4-APDB only) (5-APDB only) (5-APDB only)

2-MMC

3-MMC ○
4-MMC

2-FMP

3-FMP

4-FMP

4-APB

5-APB

6-APB

7-APB (7-APB only)

☓ ☓ ☓ ☓ △

☓ ☓ ☓ ☓ ☓

☓ ☓ ☓ ☓

sample
GC/MS LC/PDA/MS

LC/MS/MS

☓

 
○：All identifiable  △：Some identifiable  ×：Identification difficult 

 

 

4. 要  約 

位置異性体の存在が危惧される混合物の分析において、標準品

の入手が困難な場合であっても位置異性体の識別が可能な方法が

求められていることから、GC/MS、LC/PDA/MS 及び LC/MS/MS

を用いて、位置異性体が存在する薬物（5 種類：MPP、APDB、

MMC、APB及び FMP）について分析を行い、その位置異性体の

識別が可能か否かを検討した。 

その結果、MPP、APDB 及び MMC については、GC/MS、

LC/PDA/MS または LC/MS/MS のいずれかの分析法により、位置

異性体において差異が確認されたことから、識別が可能であるこ

とが確認された。 

FMP及び APBについては、GC/MSの保持時間以外に特異な差

異が確認されなかったことから、識別には GC/MS による標準品

の保持時間との比較が必要と思料された。 
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