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Дорогие коллеги! 
Я очень рад приветствовать такую представительную конференцию по акту-
альной проблеме! Эта проблема является частью общей фундаментальной за-
дачи, такой как идентификация неизвестных соединений с помощью хромато-
масс-спектрометрического метода. Ей занимаются много лет, накоплен уже 
большой опыт. Специфика тех объектов, с которыми вы работаете, требует, 
чтобы мы подошли гораздо более серьёзно, чем к просто поиску так называе-
мых неизвестных соединений при решении классической аналитической зада-
чи. Поэтому здесь, конечно, помимо хромато-масс-спектрометрии в варианте с 
газовой хроматографией, наверняка должны быть задействованы не только 
библиотеки ионизации электронами, или химической ионизации. Надо исполь-
зовать и двумерные библиотеки, и когда мы получаем спектры МС/МС, в ряде 
случаев, для загрязненных проб, это может быть очень важным критерием об-
наружения и идентификации вещества. 
Очень хорошо, что поднят вопрос о жидкостной хроматографии-масс-
спектрометрии. У этого метода огромное будущее, в том числе и для приборо-
строителей нашей страны. Если сейчас мы создадим библиотеки к зарубежным 
приборам, которые будут основываться на каких-то усреднённых подходах, мы 
можем сформировать и требования к отечественному оборудованию. 
Нельзя не сказать и о различных методах, которые мы используем для расче-
тов индексов удерживания. Это не только экспериментальные индексы, полу-
ченные опираясь на стандарты, сейчас мы умеем рассчитывать индексы и тео-
ретически. Наверняка в наших библиотеках должны быть и расчётные, и экспе-
риментальные спектры. Тогда у нас будет несколько критериев: данные ГХ-МС 
и данные ВЭЖХ-МС/МС, и рассчитанные спектры и в жидкостной, и в газовой 
хроматографии. Хотя, конечно, расчёт спектров это пока далёкое будущее. По-
ка мы пытаемся создать программы, которые позволяли бы правильно прово-
дить библиотечную идентификацию.  

Я желаю вам успехов в вашей работе! 

Алексей Константинович Буряк, чл.-корр. РАН, директор  
Института химии и электрохимии им.А.Н.Фрумкина РАН (ИФХЭ РАН) 








































