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(67) Die Erfindung betrifft ein Verfahren zur Simulation phsophororganischer chemischer Kampfstoffe vom Typ der
V-Kampfstoffe fiir die Eichung von lonenbeweglichkeits-Spektrometern, wobei die Substanzen (z. B. Kampfstoffe)
du.ch die unterschiedliche Beweglichkeit der aus ihnen gebildeten Quasimolekiile identifiziert werden. Verwendet
werden Substanzen, die im Vergleich zu den realen V-Kampfstoffen wesentlich untoxischer sind und in der
lonenquelle des lonenbeweglichkeits-Spektrometers lonen erzeugen, deren Beweglichkeit denen der realen
V-Kampfstoffe entsprechen. ErfindungsgemiR werden ein Phosphororganika der Struktur
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gleichzeitig in das lonenbeweglichkeits-Spektrometer dosiert, wobei im Plasma der lonenquelle durch
Patronentransfer von den Tragergasionen (H,0),H* Adduktionen (Phosphcrorganika) (Amin) (H,0)H* entstehen,
deren Molmasse nur 2 amu groRer ist als die der zu simulierenden lonen (V-Kampfstoff) (H,0)H*.
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Patentanspriiche:

1. Verfahren zur Simulation von V-Kampfstoffen mit wenig toxischen Substanzen fiir die qualitative
Eichung von lonenbeweglichkeitsspektrometern, dadurch gekenrizeichnet, daf in das Plasma der
lonenquelle des lonenbewaglichkeitsspektrometers ein Gemisch aus O,S- :
Diethylmethyithiolphosphonat oder O,S-Diethylethylthiolphosphonat und einem Amin im ppm-
bzw. sub-ppm-Bereich und einem Verhéltnis der Konzentrationen von Phosphororganika und Amin
von 1:1000 bis 1:10000 dosiert wird.

2. Verfahren nach Punkt 1, dadurch gekennzeichnet, daR als Amin Dimethyl-, Diethyl- oder
Diisopropylamin verwendet wird.

3. Verfahren nach Punkt 1, dadurch gekennzeichnet, daR die Auswahl der einzusetzenden
Bestandteile des Gemisches in Abhéngigkeit vom zu simulierendnn V-Kampfstoff erfolgt.

Hierzu 2 Seiten Zeichnungen

Anwendungsgebiet der Erfindung

Die Erfindung ist anwendbar auf dem Gebiet der Militdrtechnik zur herstellungsseitigen Eichung von
Kampfstoffnachweisgeriten mit lonenbeweglichkeitsspektrometern und zur Einsatzvorbereitung oder Ausbildung an derartigen
Geréten.

Charakteristik des bekannten Standes der Technik

Der sicherheitstechnische Aufwand bei der qualitativen Eichung von substanzerkennenden Detektionssystemen steigt enorm
mit der Toxizitdt der nachzuweisenden Substanzen. Das gilt insbesondere fiir Kampfstoff-identifizierende Systeme. Zu den
modernen Kampfstoff-ldentifizierungssystemen gehéren die Gaschromatographie, die Kombination Gaschromatographie/
Massenspektrometrie und die lonenbeweglichkeitsspektrometrie {IMS).

Beim IMS-Verfahren gilt als MeRgréBe die Zeit, in der eine bestimmte Kampfstoff-lonenart einen vorgegebenen Driftraum
durchlauft. Diese Zeiten, auch Driftzeiten genannt, bzw. die aus ihnen berechneten lonenbeweglichkeiten hiingen nicht nur von
der Masse, sondern auch von der raumlichen Struktur der aus dem jeweiligen Kampfstoff erzsugten lonen ab, wodurch eine zur
Zeit nicht exakt vorausberechenbare, gekriimmte lonenmasse-lonenheweglichkeits-Funktion entsteht. Fiir die Nachbildung der
kleineren und leichteren Molekiile der Kampfstoffe Sarin und Soman eignen sich die bekannten Simulationsstoffe
Dimethylmethylphosphonat (DMMP) u,.d Diisopropylmethylphosphonat (DIMP), wihrend fiir die schwereren, verzweigten
Molekiile der V-Kampfstoffe bislang keine gesigneten Simulationsstoffe bekannt sind.

Ziel der Erfindung

Ziel der Erfindung ist es, ein Verfahren zur qualitativen Eichung von lonenbewaglichkeitsspektrometern zum Nachweis von
V-Kampfstoffen zu entwickeln, das keine Verwendung toxischer Substanzen und damit keinen gesonderten
sicherheitstechnischen Aufwand erfordert.

Darlegung des Wesens der Erfindung !

Der Erfindung liegt die Aufgabe zugrunds, ein Verfahren zur Eichung von lonenbeweglichkeitsspektrometern zum Nachweis von
V-Kampfstoffen durch die Verwendung von Substanzen geringer Toxizitét zu entwickeln, die im Plasma der lonenquelle dos
lonenbeweglichkeitsspektrometers lonen bilden, deren Molmassendifferenz zu unter gleichen Bedingungen gebildeten lonen
von V-Kampfstoffen geringer ist, als die Massenauflésung des Spektrometers.

ErfindungsgeméR wird die Aufgabe dadurch gelést, daB als Simulationsstoff ein Gemisch aus sinem Phosphororganika der
Struktur
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und einem Konzentrationsverhiltnis von 1:1000 bis 1 +10000, vorzugswaise 1:1000 bis 1:5 J00, mit einer Konzentration im
Trégergas im ppm- bzw. sub-ppm-Bereich hergestelit und in das Plasma der lonenquelle des Spektrometers dosiert wird. Die
Alkylreste R, R’, R” werden in AbhZngigkeit vom zu simulierenden V-Kampfstoff gewihlt, wobei die einzusetzenden
Phosphororganika 100 bis 1000mal untoxischer sind als die bekannten V-Kampfstoffe.

In der lonenquelle entstehen durch Protonentransfer von den Trégergasionen (H;0)nH* Adduktionen der Art
{Phosphorarganika) {Amin) (H,O)H*, deren Molmasse nur um 2amu groBer ist, als die der zu simulierenden V-Kampfstofi -,
Die Unterschiede in den Strukturen des Simulationsions
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und ihr EinfluB auf die sich nach der Forme!
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mitKo — reduzierte lonenbeweglichkeit

e ~ Elementarladung

N ~ Anzahldichte des Driftgases

m — Massedeslons

i, — Masse des Drifigasmolekdils

k — Boltzmann-Konstante

T - absolute Temperatur

{1~ mittlerer StoBquerschnitt zwischen lonund Driftgasmolekiil

undQp =n(rm + ry¥, rn—lonenradius
ry—Driftgasmolekiilradius

ergebenden lonenbeweglichkeit sind bei Molmassen grdBer 200 amu vernachlissigbar. Die Molmassendifferenz ist kleiner als
die Massanauflésung des IMS-Verfahrens.

Ausfiihrungsbeispiel

Als Beispiel fiir das erfindungsgemiRe Verfahren soll die Simulation von IMS-detektablen fonen des Kampfstoffes EDMM
dienen. Figur 1 zeigt das Schema der gleichzeitigen Dosierung von Phosphororganika und sekundirem Amin in die lonenquelle
des lunenbeweglichkeitsspektrometers.

In Figur 2 sind die positiven lonenbeweglichkeitsspektren fiir das Trégergas Luft, fir Dimethylamin, fiir das Phosphororganika

0,S-Diethylmethylthiolphosphonat {im weiteren mit SIM1 abgekiirzt) und fiir das Gemisch von Dimethylamin und SIM 1

dargestellt,

Figur 3 gibt die lonenmasse-lonenbeweglichkeits-Abhéngigkeit wieder.

1. Am Eingang des lonen' sweglichkeitsspektrcmaters 4 befindet sich ein Gasweg 5 mit dem Aktivkohlefilter 1 und den
Dosiervorrichtungen 2fiir das Phosphororganika und 3 fiir das sekundére Amin. Die Dosiervorrichtungen 2 und 3kénnen bei
Verwendung von PermeationsgefiBen raumlich zusammenfallen. Die angesatgte Luft wird durch das Aktivkohlefilter 1 von
strenden Substanzen befreit. Dirs so gereinigte Luft gelangtin ein DosiergefiR, in dem sich PermeationsgefiRe befinden, die
mitden Substenzen SIM 1 und Dimethylamin gefiillt sind. Die aus diesen PermeationsgefdRen austretenden Substanzdiampfe
gelangen auf diese Weise gleichzeitig tiber den Gasweg 5 in die lonenquelle des Spektrometers 4.

2. Wird von dem Spektrometer 4 die vom Filter 1 gereinigte Luftangesaugt, erhalt man das Spektrum 1 (Figur 2) fiir die positiven
Trégergasionen (H,0),H*, dessen Maximum der Beweglichkeit Ko* = 2,36cm¥/Vs entspricht. Erfolgt die Dosierung von z.B.
8 ppm Dimethylamin HN(CH;),, dann entsteht das Spektrum 2 mit einem Peak fiir Amir-lonen (HN{CH;), ;H* (Beweglichkeit
Ko* = 2,17¢cm?/Vs). Wiirden anstelle des Amins z.B. 16ppm SIM1 in den Gasweg 5 dosiert, dann wiire das Spektrum 3 das
Resultat. Die beiden Peaks im Spektrum 3 entsprechen dsn lanen (SIM 1 {H0H" (Ko™ = 1,70em?/Vs) und (SIM1),H*

(Ko™ = 1,25cm?%Vs). Bei gleichzeitiger Dosierung von Dimethylamin und SIM 1 mit den oben genannten Konzentrationen
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bildet sich das Spektrum 4 heraus. Die beiden Peaks des Spektrums 4 gehdren zu den lonen HN(CH,), ,H* (Ko* = 2,17¢m?/

Vs) und (SIM 1{HN{CH3);} (H,0)H* (Ko* = 1,68cm?/Vs), von denen der 2.Peak von der erfindungsgemaB erzeugten lonen
herriihrt, die-die lonen der Substanz EDMM
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nachbilden.
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