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1  Úvod 
 

Úvodem bych se chtěl zmínit o tom, proč jsem si vybral toto téma bakalářské 

práce. Jedním z důvodů je moje zaměstnání - pracuji jako technik chemické služby 

Hasičského záchranného sboru Královéhradeckého kraje a ve své praxi se často 

setkávám s nálezy neznámých látek. Dalším důvodem je globální politická 

a bezpečnostní situace, při které vystupují do popředí úkoly, kdysi téměř neznámé 

a zčásti i neuskutečnitelné, a to v terénu bezpečně analyzovat neznámé látky bez rizik 

spojených s manipulací a převozem vzorků do výzkumných analytických pracovišť. 

Od roku 2001, resp. po nešťastných událostech ve Spojených státech, řeší 

bezpečnostní a záchranářské týmy na celém světě nálezy různých kapalin a pevných 

látek ponechané na místech s velkým pohybem civilních osob. S ohledem na 

uskutečněné pokusy použít nebezpečné chemické nebo biologické látky proti 

obyvatelstvu za účelem dosažení různých cílů, které provedly skupiny osob napojených 

především na teroristické organizace, vyvstávají před bezpečnostními složkami nové 

úkoly spojené s rozhodováním, zda ohlášený nález látky je skutečnou hrozbou pro 

obyvatele a tím i důvodem k zahájení rozsáhlých evakuačních opatření, nebo se jedná o 

chemickou látku, která nemůže svými vlastnostmi společnost ohrozit. K tomuto 

rozhodování je nutná rychlá analýza neznámých látek přímo v terénu – na ulici, či 

v prostorách pošt, škol a podobných institucí. Jednou z možností jak provést analýzy 

pevných nebo kapalných látek v terénu je využití instrumentální analytické metody – 

Ramanovy spektrometrie. 
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1.1  Cíl práce 

Cílem bakalářské práce je v teoretické části popsat vznik a princip Ramanovy 

spektrometrie, teoretické možnosti jejího využití a omezující podmínky pro analýzu 

látek touto metodou. Praktická část je zaměřena na metodiku analýzy neznámých látek 

a porovnání výsledků měření neznámých látek pomocí Ramanova spektrometru First 

Defender s ohledem na pozitivní nebo negativní identifikaci, nastavení přístroje 

a způsob měření. 

 

1.2  Úkoly práce 

 Pro zpracování bakalářské práce byly stanoveny následující úkoly: 

a) Zpracovat teoretickou část zaměřenou na definici Ramanovy spektrometrie, 

popsání jevu, uvedení možností a omezujících podmínek metody a základní 

popis analytických přístrojů 

b) Popsat způsoby analýzy neznámých látek pomocí Ramanova (disperzního) 

spektrometru First Defender 

c) Porovnat výsledky měření neznámých látek s ohledem na pozitivní či 

negativní identifikaci vzorku 

d) Porovnat výsledky identifikace neznámých látek s ohledem na nastavení 

přístroje a způsob měření 

e) Zpracovat závěrečné vyhodnocení práce 
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2  Část teoretická 
 

2.1  Úvod do problematiky 
 

2.1.1  Objev a základ metody 

Ramanova spektrometrie je metodou vibrační molekulové spektrometrie, která 

byla pojmenována po indickém fyzikovi siru Čandrašékharu Venkatau Ramanovi 

(nositeli Nobelovy ceny za fyziku z roku 1930). Profesor Raman spolu s K. S. 

Krišnanem popsali v roce 1928 jev neelastického optického rozptylu, který je základem 

metody. Jedná se o metodu, která je vhodná pro identifikaci látek, při určování jejich 

složení a struktury. Tuto metodu lze s úspěchem použít při analýze vybraných pevných 

látek (krystalické i amorfní materiály, kovy, polovodiče, polymery atp.), kapalin (čisté 

látky, roztoky vodné i nevodné), plynů, dále též při analýze povrchů (např. sorbenty, 

elektrody, senzory) či při analýze biologických systémů (od biomolekul po 

mikroorganismy). [1] 

 

2.1.2  Definice 

 Podstatou Ramanova rozptylu je zářivý dvouatomový přechod mezi dvěma 

stacionárnímu vibračními stavy molekuly, jejichž energie jsou E1 a E2, vyvolaný 

interakcí s fotonem dopadajícího záření o frekvenci hEE /|| 120 −>ν  kde h je 

Planckova konstanta, a provázený vyzářením fotonu rozptýleného záření o frekvenci νR. 

[2] 
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2.1.3  Popis Ramanova rozptylu 
 

Efekt Ramanova rozptylu si lze zjednodušeně představit jako současnou 

absorbci fotonu budícího záření molekulou, kdy molekula přechází na virtuální 

energetickou hladinu, a emisi sekundárního fotonu, za splnění podmínky zachování 

energie: 

 

 

V klasickém přiblížení (vedle popisu pomocí kvantové teorie) platí pro molekulu 

interagující se zářením, že v molekule je indukován dipólový moment p  

 

 

 

kde v0 je frekvence budícího záření, vvib je vibrační frekvence, E je vektor intenzity 

elektrického pole dopadajícího záření, q jsou vnitřní souřadnice molekuly a α je 

polarizovatelnost molekuly. Z rovnice vyplývá, že molekula emituje záření 

s nezměněnou frekvencí v0 (Rayleighův rozptyl) a dále záření s frekvencemi v0-vvib 

a v0+vvib, které se souhrnně nazývá Ramanův rozptyl, přičemž nižší frekvence odpovídá 

Stokesovu rozptylu a vyšší anti-Stokesovu rozptylu (obr. 1) 
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Je zřejmé, že pro vznik Ramanova rozptylu je nutné, aby při daném vibračním pohybu 

docházelo ke změně polarizovatelnosti, tzn. aby  

 

 

Tato podmínka je základním výběrovým pravidlem Ramanovy spektrometrie odlišující 

ji od infračervené spektrometrie, kde základní podmínkou je změna dipólového 

momentu během příslušného vibračního pohybu. 

Pokud je daný vibrační mód aktivní v Ramanově spektru, je principielně možné 

pozorovat dvě linie symetricky rozložené kolem Rayleighova rozptylu a to ve 

Stokesově a anti-Stokesově oblasti. V praktickém případě se však měří pouze spektrum 

v oblasti Stokesova rozptylu z důvodu nutnosti odfiltrovat Rayleighův rozptyl, jehož 

intenzita je asi 105-1012 -krát vyšší než intenzita Ramanových linií. [2] 

 

2.1.4  Ramanova vs. infračervená spektrometrie 

 Ramanova spektra podobně jako infračervená spektra informují o vibračních 

a rotačních pohybech polyatomických částic. Frekvence vibračních modů je závislá na 

hmotnosti atomů a na síle vazeb mezi nimi tj. na základních parametrech popisujících 

strukturu molekuly. Obecně lze říci, že identifikační možnosti Ramanovy spektrometrie 

jsou srovnatelné s potenciálem spektrometrie infračervené. Vibrační frekvence molekul 

jsou nezávislé na tom, zda je studujeme kteroukoli z metod, avšak intenzity spektrálních 

linií budou pro obě metody zřetelně odlišné. [2] 

V Ramanově spektru je intenzita pásů úměrná druhé mocnině změny 

polarizovatelnosti během vibračního pohybu, zatímco v infračerveném spektru je 

úměrná druhé mocnině změny dipólového momentu. Vzhled infračervených 

a Ramanových spekter je tak silně ovlivněn symetrií molekul (buněk krystalu) 

a symetrií jednotlivých vibračních pohybů. Pro molekuly s nízkou symetrií jsou pásy 

všech vibrací pozorovatelné v obou typech spekter (samozřejmě s rozdílnou intenzitou), 

pro molekuly s vysokou symetrií se Ramanovo a infračervené spektrum navzájem 

doplňují. Ramanova spektrometrie je však nezastupitelná při identifikaci symetrických  

0≠
∂
∂

q
α
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funkčních skupin (-C=C-, -C≡C-, -S-S-), vazeb obsahujících síru (C-S, -S-H), jakož i v 

dalších případech kdy infračervená spektrometrie selhává. [1] 

Srovnání charakteristických frekvencí Ramanovy a infračervené spektrometrie 

různých funkčních skupin je uvedeno v tabulce č. 1. [3] 

Tabulka č. 1 

Funkční skupina Oblast 
[cm-1] 

Intensita 
Raman 

Intensita 
IR 

O-H 3000-3650 slabá silná 

N-H 3300-3500 střední střední 

≡C-H 3300 slabá silná 

=C-H 3000-3100 silná střední 

-C-H 2800-3000 silná silná 

C≡C 2220-2260 silná slabá až nulová 

C≡N 2100-2250 proměnlivá proměnlivá 

C=O 1680-1820 proměnlivá silná 

C=C 1500-1900 silná slabá až nulová 

C=N 1610-1680 silná střední 

 

Průběh spektra, tj. závislost intenzity Ramanova rozptylu na vlnočtu, se 

prakticky neliší od spektra infračerveného, avšak Ramanova spektra jsou narozdíl od 

infračervených podstatně jednodušší a to díky nízké intenzitě kombinačních a svrchních 

přechodů v porovnání s fundamentálními přechody. [1] 
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2.2   Techniky měření Ramanova spektra 

 V instrumentální analýze využívající efektu Ramanova rozptylu se používají 

spektrometry disperzní i spektrometry s Fournierovou transformací. Hlavními součástmi 

spektrometru je zdroj excitujícího záření – zpravidla výkonný optický kvantový 

generátor (laser), vzorkovací prostor, sběrná optika, disperzní prvek nebo interferometr 

a detektor. Jako zdroj záření lze použít různé typy laserů pokrývající viditelnou (VIS) 

oblast, blízkou infračervenou (NIR) oblast, případně i ultrafialovou (UV) oblast. [2] 

 

2.3  Rozdělení Ramanových spektrometrů 

 V laboratorní praxi jsou většinou využívány systémy, ve kterých jsou připraveny 

optické cesty pro několik laserů umožňujících přizpůsobit vlnovou délku excitace 

řešené problematice. Výhodou excitace v UV-VIS oblasti je vyšší intenzita rozptylu 

(intenzita rozptylu klesá se čtvrtou mocninou vlnové délky excitujícího záření), naopak 

zásadní nevýhodou jsou rizika velmi intenzivní fluorescence nebo nežádoucích 

fotochemických reakcí. Tato rizika jsou dána polohou virtuální hladiny v oblasti 

elektronově excitovaných hladin. Právě potlačení rizika nežádoucích fotochemických 

reakcí je hlavní výhodou excitace Ramanova jevu v NIR oblasti, kdy virtuální hladina je 

pod úrovní elektronově excitovaných stavů (obr. 1). NIR excitace však vzhledem k nižší 

intenzitě rozptylu vyžaduje systémy o vysoké světelnosti a vysoce citlivé (chlazené) 

detektory. Tok záření Ramanova rozptylu obecně též roste se zvyšujícím se tokem 

excitujícího laserového záření, tzn. se zvyšujícím se výkonem laseru. Výkon laseru, 

který lze většinou v daném rozsahu softwarově nastavit, je však limitován riziky ohřevu 

měřené látky a případným rozkladem, nebo změnou struktury měřeného vzorku. [2] 
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 Novinkou v oblasti Ramanovy spektrometrie je vývoj přenosných spektrometrů, 

kdy nové technologie umožňují miniaturizaci přístrojů při zachování vysoké kvality 

měření. Takto koncipované přístroje jsou široce použitelné pro identifikaci zejména 

pevných a kapalných látek při terénních analýzách vzorků. Vyhodnocení změřeného 

Ramanova spektra je založeno na principu hledání shodných znaků Ramanova spektra 

měřeného vzorku s Ramanovým spektrem čisté látky uloženým v knihovně přístroje. 

V současnosti jediným výrobcem přenosných Ramanových spektrometrů je firma 

Ahura, která se svým přístrojem First Defender posunula hranice využití Ramanovy 

spektrometrie směrem k širokému využití této metody při terénní identifikaci látek. [6] 

 

2.4   Přenosný Ramanův spektrometr First Defender 

Jedná se o jednoduchý, dobře ovladatelný přístroj pro terénní identifikaci látek v 

pevném a kapalném skupenství, kterým lze provést identifikaci látek v časovém 

horizontu od několika sekund do několika minut. Rozměry (300x150x76 mm) 

a hmotnost (1,8 kg) přístroje jsou skutečně minimální, přístroj je schopen nezávislého 

provozu na baterii v délce až 5 hodin (obr. 2). Vyhodnocení měřeného spektra je 

prováděno tzv. metodou otisku prstu „finger print“, která spočívá v porovnání shodných 

znaků Ramanova spektra měřené látky s Ramanovým spektrem uloženým v knihovně 

přístroje, která obsahuje více než 7 500 Ramanových spekter. Knihovnu lze libovolně 

rozšiřovat uživatelem. Výsledky měření jsou interpretovány na LCD obrazovce 

přístroje, lze je přenést na datovou kartu, případně vytisknout ve formě krátkého 

protokolu měření (obr. 3). [4] 
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Technická data přístroje First Defender: 

Rozsah Ramanova spektra  250 - 2875 cm-1 

Spektrální rozlišení   7 - 10,5 cm-1 

Excitační vlnová délka laseru  785 ± 0,5 nm 

Výstupní výkon laseru  300 mW /nebo nižší - nastavitelný/ 

Detektor    CCD Silicon 2048 pixelů 

Vzorkovací prostor   Interní /Vial Holder/ 

Externí /Point and Shoot/ 

 Integrovaný počítač s paměťovou kartou 

 Integrační čas    250 ms – 10 s, automaticky nastavovaný 

 Teplotní rozsah   -20 - +40°C 

 Napájení    7,4 V Li-Ion baterie 

      230 V pomocí adaptéru 9 V, 1,5 A 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Obrázek č. 2 – Ramanův disperzní spektrometr First Defender 
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Obrázek č. 3 – Interpretace výsledků měření 
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3  Část praktická 

 

3.1  Specifika analýz neznámých látek v terénu 

 Obecně lze říci, že při analýze neznámé látky v terénu je nutno postupovat 

způsobem, kterým minimalizujeme následky vzniklé pozitivní identifikací vzorku 

s vysokým stupněm rizika. Tímto rizikem mohou být nejen vysoká toxicita nebo 

reaktivita identifikované látky, ale také například explozivní rozklad látky již 

v samotném počátku měření, tj. při excitaci měřeného vzorku. 

 Problémem při práci s neznámou látkou je také skutečnost, že nevíme-li nic o 

vlastnostech chemické látky, musíme pracovat v nejvyšším stupni ochrany. Tuto 

ochranu v současnosti docílíme v terénních podmínkách pouze protichemickým 

přetlakovým oděvem v kombinaci s izolačním dýchacím přístrojem. Práce v těchto 

ochranných prostředcích je velmi náročná na koordinaci a nelze předpokládat vyšší 

míru manuální zručnosti při zkoumání vzorku. Z těchto důvodů je možné používat pro 

analýzu neznámých látek v terénu pouze ty přístroje, které nejsou příliš náročné na 

manipulaci nebo jsou schopny analýzy, aniž by bylo nutné zpracovávat vzorek běžnými 

laboratorními postupy. 

Ramanův spektrometr First Defender firmy Ahura svojí konstrukcí a nastavením 

měření umožňuje dodržet tyto obecně platné zásady za všech okolností. 
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3.2  Způsoby měření Ramanovým spektrometrem First Defender 

 Přístroj First Defender umožňuje provést změření Ramanova spektra látky 

dvěma způsoby: 

První možností je měření externí – kdy je měřená látka umístěna v přepravním 

obalu (propustném pro laserové, resp. Ramanovo záření), popřípadě rozptýlena na 

ploše. V tomto případě je nejvyšší intenzita excitujícího laserové záření přibližně 

18 mm před optickým výstupem umístěným na přední spodní části přístroje (obr. 4), 

načtení (scan) Ramanova rozptylu probíhá stejnou cestou. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
     Obrázek č. 4 – Optický výstup spektrometru First Defender 
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Pro usměrnění toku laserova záření, resp. lepší vymezení ohniskové vzdálenosti, 

je možné použít nástavec, který připojíme na optický výstup (obr. 5). Při tomto způsobu 

měření je nutné dodržet požadovanou vzdálenost měřené látky od optického výstupu 

přístroje, aby nedošlo k identifikaci materiálu podložky nebo stěn přepravního obalu. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
        Obrázek č. 5 – Nástavec optického výstupu spektrometru First Defender 

Druhým způsobem je umístění vzorku měřené látky do vialky o objemu 4 ml, 

kterou vložíme do interního vzorkovacího prostoru, kde přístroj po excitaci vzorku 

laserem provede načtení Ramanova spektra. Při tomto způsobu měření je blokován 

výstup excitačního záření mimo přístroj. 

Obě možnosti lze ve výstupním protokolu z měření rozlišit v okně diagnostiky 

přístroje – externí měření vzorku je popsáno textem „Point and Shoot“, interní způsob 

nese označení „Vial Holder“. 

Důležitým bezpečnostním prvkem použitelným při obou způsobech měření je 

využití odloženého startu měření. Jedná se o možnost nastavit časové zpoždění spuštění 

měření, resp. zahájení ozařování vzorku laserem. V tomto režimu lze nastavit odložení 

zahájení měření o 5 – 120 s a tím zabránit ohrožení obsluhy při pokusu o identifikaci 

látek, u kterých dochází k nežádoucí fotochemické reakci. 
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3.2.1  Nastavení zdroje excitujícího záření 

 Jak již bylo uvedeno výše tok záření Ramanova rozptylu roste se zvyšujícím se 

tokem excitujícího laserového záření, tzn. se zvyšujícím se výkonem laseru. Avšak u 

identifikace neznámé látky mohou hrozit rizika rozkladu vzorku s nežádoucími 

následky. Přístroj First Defender umožňuje nastavit výkon laseru ve třech úrovních: 50, 

150 a 300 mW. Údaje o nastavení výkonu laseru jsou ve výstupním protokolu z měření 

uvedeny v okně diagnostiky přístroje pod označením „Power Setting:“ výkon 50 mW je 

označen textem „Low“, 150 mW „Med“ a 300 mW „High“. Samozřejmostí dodržení 

obecných zásad bezpečnosti při identifikaci neznámých látek je při měření postupovat 

vždy od nastavení nejnižšího výkonu laseru k vyššímu. 

 

3.2.2  Interpretace výsledků identifikace neznámé látky 

 Při identifikaci neznámé látky přístroj First Defender porovnává shodné znaky 

načteného Ramanova spektra se spektrem uloženým v knihovně přístroje. Veškeré 

naměřené výsledky jsou automaticky ukládány do souborů v paměti přístroje a je možné 

je exportovat na paměťovou kartu. Výsledkem načtení Ramanova spektra neznámé 

látky mohou být následující zobrazení výsledku na LCD panelu přístroje: 
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• „Positive match found“ - Shoda načteného Ramanova spektra se spektrem 

uloženým v knihovně přístroje = látka nebo směs je identifikována, lze zobrazit 

číslo CAS popř. UN kód, lze listovat v databázi údajů o vlastnostech látek 

a jejich rizicích (obr. 6). V některých případech může být identifikováno více 

látek s podobnými spektry. V takových případech je v procentech uváděna 

pravděpodobnost shody načteného spektra se spektrem uloženým v knihovně 

přístroje. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Obrázek č. 6 – Pozitivní identifikace látky 
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• „Mixture“ – Naměřené Ramanovo spektrum směsi jednotlivých položek 

v knihovně přístroje. Procenta značí podíl látek ve směsi = směs látek je 

identifikována s určitou pravděpodobností danou součtem procentuelních bodů 

(obr. 7). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
         Obrázek č. 7 – Pozitivní identifikace směsi 
 
• „No match found“ – nebyla nalezena žádná shoda se spektry uloženými 

v knihovně přístroje = látka nebyla identifikována (obr. 8). V některých 

případech může být na obrazovce zobrazena látka s podobným spektrem 

v knihovně přístroje. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
         Obrázek č. 8 – Negativní identifikace 
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3.3  Měření neznámých látek v terénu 

 Pro porovnání výsledků identifikace neznámých látek byla použita data z měření 

provedených v období 12. 7. 2007 – 6. 8. 2007 v jednom z nelegálních skladů, které 

byly objeveny bezpečnostními složkami ve Východních Čechách. Pomocí Ramanova 

spektrometru First Defender byla prováděna identifikace neznámých látek, které byly 

postupně odebírány z neoznačených nádob (obr. 9). Byly to látky v pevném 

nebo kapalném skupenství, u kterých byla empiricky předpokládána možnost změření 

Ramanova spektra, tzn. že byly vyloučeny ty vzorky, které by zcela zjevně nebylo 

možné změřit – prášky tmavé nebo černé barvy, fluorescentní kapaliny apod. 

 Výsledky analýz neznámých látek jsou zpracovány v tabulce č. 2. Ukázky 

vybraných protokolů identifikace látek nalezených v nelegálním skladu jsou uvedeny 

v příloze č. 2. 

 

Obrázek č. 9 – Sklad neznámých látek 
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Tabulka č. 2 
Číslo 

měření 
Datum 
měření 

Způsob 
měření 

Výkon 
laseru 

Výsledek 
měření Identifikovaná látka CAS Poznámka 

1 12.7.2007 Point High No Match    
2 12.7.2007 Point High No Match    
3 12.7.2007 Vial High No Match    
4 12.7.2007 Vial High No Match    
5 12.7.2007 Vial High No Match    
6 12.7.2007 Vial High No Match    
7 12.7.2007 Vial High No Match    
8 12.7.2007 Vial High No Match    
9 12.7.2007 Vial Med No Match   fluorescence 

10 12.7.2007 Vial High No Match    
11 12.7.2007 Vial High No Match    
12 12.7.2007 Point High No Match    
13 12.7.2007 Vial High No Match    
14 12.7.2007 Point High No Match    
15 12.7.2007 Vial High No Match    
16 12.7.2007 Point High No Match    
17 12.7.2007 Vial High Positive Síran hořečnatý heptahydrát 10034-99-8  
18 12.7.2007 Point High No Match    
19 12.7.2007 Vial High Mixture Downtherm A 77%, Malathion 7%  
20 12.7.2007 Vial Med Positive Kyselina octová 64-19-7  
21 12.7.2007 Vial High No Match    
22 12.7.2007 Vial High Mixture Chlorečnan olovnatý+kyselina chlorečná 73%  
23 12.7.2007 Vial High No Match    
24 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
25 12.7.2007 Vial High No Match    
26 12.7.2007 Vial High No Match    
27 12.7.2007 Vial High No Match    
28 12.7.2007 Vial High No Match    
29 12.7.2007 Vial High No Match    
30 12.7.2007 Vial High Positive Tetrahydrothiofen 110-01-0  
31 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
32 12.7.2007 Vial High No Match    
33 12.7.2007 Point High Positive Formaldehyd 50-00-0  
34 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
35 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
36 12.7.2007 Vial High No Match    
37 12.7.2007 Vial High No Match    
38 12.7.2007 Vial High No Match    
39 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
40 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
41 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
42 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
43 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
44 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
45 12.7.2007 Vial High Positive Dichroman draselný 7778-50-9  
46 12.7.2007 Vial High No Match    
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47 12.7.2007 Vial High No Match    
48 12.7.2007 Vial High Mixture Chlorečnan olovnatý+kyselina chlorečná 57%  
49 12.7.2007 Vial High Positive Octan rubidný 57%   
50 12.7.2007 Vial High Positive Octan rubidný 69%   
51 12.7.2007 Vial High Positive 1,1,1-Trichlorethane 71-55-6  
52 12.7.2007 Vial High Positive Kyselina fosforečná 7664-38-2  
53 12.7.2007 Vial High No Match    
54 12.7.2007 Vial High Positive Kyselina mravenčí 64-18-6  
55 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
56 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
57 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
58 12.7.2007 Vial High No Match    
59 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
60 12.7.2007 Vial High No Match    
61 12.7.2007 Vial High No Match    
62 12.7.2007 Vial High No Match   barva 
63 12.7.2007 Vial High No Match    
64 12.7.2007 Vial High No Match    
65 12.7.2007 Vial High No Match    
66 12.7.2007 Vial High No Match    
67 12.7.2007 Vial High No Match    
68 12.7.2007 Vial High No Match    
69 12.7.2007 Vial High No Match    
70 12.7.2007 Vial High No Match    
71 12.7.2007 Vial High No Match    
72 12.7.2007 Vial High Positive Kyselina ftalová 88-99-3  
73 12.7.2007 Vial High Positive Kyselina adipová 124-04-9  
74 12.7.2007 Vial High No Match    
75 12.7.2007 Vial High No Match    
76 12.7.2007 Vial High No Match    
77 12.7.2007 Vial High No Match    
78 12.7.2007 Vial High No Match    
79 12.7.2007 Vial High No Match    
80 12.7.2007 Vial High No Match    
81 12.7.2007 Vial High No Match    
82 16.7.2007 Vial High Positive Dichroman draselný 7778-50-9  
83 17.7.2007 Vial High Mixture Síran sodný+benzen+detergent 69%  
84 18.7.2007 Vial Med Positive Síran hořečnatý heptahydrát 10034-99-8  
85 18.7.2007 Vial High Positive Dichroman draselný 7778-50-9  
86 18.7.2007 Vial High Positive Triethanolamine 102-71-6  
87 18.7.2007 Vial Med Positive Diethylether 60-29-7  
88 18.7.2007 Vial High Positive Uhličitan barnatý 513-77-9  
89 18.7.2007 Vial High Positive Dusičnan sodný 7631-99-4  
90 18.7.2007 Vial Med Positive Dusičnan draselný 82%   
91 18.7.2007 Vial Med Positive Dusitan sodný 7632-00-0  
92 18.7.2007 Vial High Positive Dichroman draselný 7778-50-9  
93 18.7.2007 Vial High Positive Polyvinylchlorid 9002-86-2  
94 18.7.2007 Vial High Mixture Dusičnan sodný+dusičnan litný 65%  
95 18.7.2007 Vial Med Positive Dusitan sodný 7632-00-0  
96 18.7.2007 Vial Med Positive Citronan sodný 6132-04-3  
97 18.7.2007 Vial High Positive Uhličitan vápenatý 471-34-1  
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98 18.7.2007 Vial Med Positive Formamid 75-12-7  
99 19.7.2007 Vial Med Positive Kyselina boritá 10043-35-3  

100 19.7.2007 Vial Low Positive Diethylether 60-29-7  
101 19.7.2007 Vial Low Positive Octan olovnatý trihydrát 6080-56-4  
102 19.7.2007 Vial High Positive Siřičitan sodný 7757-83-7  
103 23.7.2007 Vial Med Positive Octan olovnatý 72%   
104 23.7.2007 Vial High Positive Kyse1ina dusičná 11%, fluorid olovnatý 6%   
105 23.7.2007 Vial High Mixture Chlorid antimonitý 63%, acetylbromid 10%  
106 23.7.2007 Vial High Positive Oxid olovnatý   
107 23.7.2007 Vial High Positive Chlorid amonný 12125-02-9  

108 23.7.2007 Vial High Positive Ethylendiamintetraoctan sodný 
dihydrát 6381-92-6  

109 23.7.2007 Vial Med Positive Síra 7704-34-9  
110 23.7.2007 Vial Med Positive Síra 7704-34-9  
111 23.7.2007 Vial High Positive Chlorid amonný 12125-02-9  
112 23.7.2007 Vial High Positive Chlorid amonný 12125-02-9  
113 23.7.2007 Vial Med Mixture Dusičnan stříbrný 78%, dusičnan lanthanitý 10% 
114 23.7.2007 Vial Med No Match    
115 24.7.2007 Vial High Mixture Dusičnan draselný+dusičnan cesný 78%  
116 24.7.2007 Vial Med Positive Chloroform 67-66-3  
117 24.7.2007 Vial Med Positive Síra 7704-34-9  
118 24.7.2007 Vial High No Match    
119 24.7.2007 Vial Med Mixture Palmitoyl chlorid+Myristoyl chlorid 66%  
120 24.7.2007 Vial Med Mixture Kyselina octová 80%, dimethylamonium chlorid 9% 
121 24.7.2007 Vial Med Mixture Kyselina octová 60%, methylcyklopentan 15%  
122 25.7.2007 Vial Med Positive Igepal CO-210 27176-93-8  
123 25.7.2007 Vial Med Positive Triethanolamin 102-71-6  
124 25.7.2007 Vial Med Positive Kyselina octová 64-19-7  
125 25.7.2007 Vial High Mixture Tetraethylene glycol dimethyl ether 83%, pentaethylen glycol 
126 25.7.2007 Vial High Mixture Dusitan sodný 44%, dusičnan sodný+dusičnan litný 40% 
127 26.7.2007 Vial Med Positive 1,2 propandiol 57-55-6  
128 26.7.2007 Vial Med Mixture Dusičnan lanthanitý+dusičnan galitý 57%  
129 26.7.2007 Vial Med Mixture Síran hořečnatý 65%, síran zinečnatý 2%  
130 26.7.2007 Vial Med Positive 1,2 propandiol 57-55-6  
131 26.7.2007 Vial Med Mixture Síran hořečnatý 79%, síran zinečnatý 1%  
132 26.7.2007 Vial High Mixture Síran hořečnatý 64%, síran zinečnatý 27%  
133 26.7.2007 Vial Med No Match    
134 1.8.2007 Vial High Mixture Chlorečnan olovnatý trihydrát+kys. chlorečná 81% 
135 1.8.2007 Vial High Mixture Trifluorooctan thalitý 70%, 2-amino-5-bromo pyridin 2% 
136 1.8.2007 Vial High Positive Chlorid amonný 12125-02-9  
137 1.8.2007 Vial Med Positive Močovina 57-13-6  
138 1.8.2007 Vial Low Positive 3-nitrobenzensulfonan sodný 127-68-4  
139 1.8.2007 Vial High Mixture Dimethyldioctadecylammonium chlorid 59% 
140 6.8.2007 Vial Low Positive Kys. chlorečná 48%, chlorečnan olovnatý 42%  
141 6.8.2007 Vial Med Positive Dusičnan sodný 7631-99-4  
142 6.8.2007 Vial Med Positive Glukonolakton 90-80-2  
143 6.8.2007 Vial High Positive Kyselina mravenčí 64-18-6  
144 6.8.2007 Vial Med Mixture Kyselina mravenčí 80%, Ethyl-formiát 9%  
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4  Diskuse 
 Výsledkem terénních analýz neznámých látek provedených v nelegálním skladu 

jsou následující graficky zpracované údaje, které poodhalují možnosti využití 

přenosného přístroje First Defender využívajícím Ramanovy (disperzní) spektrometrie. 

 Při dodržení všech obecných zásad bezpečné manipulace s neznámou látkou, 

bylo provedeno měření Ramanova spektra u 144 neoznačených vzorků kapalných 

a pevných látek. Výsledkem byly pozitivní identifikace látek u 54 měřených vzorků tj. 

ve 38%. Ve 21 případech bylo načtené Ramanovo spektrum přiřazeno směsi látek, resp. 

více spektrům uloženým v knihovně přístroje. U těchto 15% případů bylo možné 

považovat identifikaci látky pouze za orientační výsledek, ovšem s možností vybrat 

z nějakého omezeného okruhu látek tu s nejvyšší nebezpečností a podle toho volit další 

postupy nakládání s neznámou látkou. U 69 měřených vzorků nebylo možné nalézt 

shodu mezi měřeným Ramanovým spektrem neznámé látky a spektry látek uloženými 

v knihovně přístroje. Výsledky měření všech látek, u kterých byla provedena 

identifikace Ramanovým spektrometrem First Ahura jsou uvedeny v grafu č. 1. 

Výsledky identifikace neznámých látek

No Match
47%

Positive
38%

Mixture
15%

 
Graf č. 1 
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 V dalším porovnávání výsledků identifikace neznámých látek bylo využito 

možnosti přístroje provést manuální nastavení různých úrovní výkonu zdroje 

excitujícího záření, tj. různých výkonů laseru. Při samotném měření bylo v souladu se 

zásadami bezpečnosti práce prováděno snímání Ramanova spektra postupným 

zvyšováním výkonu laseru. Nejnižší výkon laseru stačil k pozitivní identifikaci u 5 % 

měřených vzorků. Ve 40 % měření byl získám pozitivní výsledek nastavením střední 

hodnoty výkonu a u 55% pozitivních identifikací bylo nutné použít maximální výkon 

zdroje excitujícího záření jak je uvedeno v grafu č. 2. 

 

Výkon zdroje excitujícího záření

High
55%

Med
40%

Low
5%

 
Graf č. 2 

 Jak již bylo popsáno výše přístroj First Defender umožňuje měřit neznámou 

látku externě, tj. přes obal nebo rozprostřenou na ploše, bez nutnosti přímého kontaktu 

osoby provádějící měření s neznámou látkou. Tato možnost byla považována za velmi 

výhodnou, avšak v praxi poskytlo toto měření pozitivní výsledek pouze v jediném 

případě. Svoji negativní roli v tomto porovnání výsledků měření jistě sehrává významný 

fakt, že většina nalezených neznámých látek byla uložena v obalech z tmavého 

silnostěnného skla nebo plastu. V těchto případech bylo po negativních zkušenostech 

při testování spektrometru automaticky prováděno převedení vzorku do vialek 

a následné měření Ramanova spektra v interním prostoru přístroje. 
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5  Závěr 

 Moderní technologie, známé v dřívějších letech pouze z výzkumných úkolů 

v kosmických a zbrojních programech, stále častěji pronikají do běžného života. 

S postupujícím rozvojem vědy a techniky se bohužel také rozšiřuje snaha některých 

skupin o zneužití chemických látek ve prospěch úzkého okruhu osob, jejichž cílem je 

ovládat okolí šířením strachu, napětí a paniky. Úkolem bezpečnostních sborů je těmto 

útokům na samu podstatu lidské společnosti čelit a dokázat využít k účinné obraně 

veškeré prostředky, které jim současná věda poskytuje. Využití Ramanovy (disperzní) 

spektrometrie v terénní analýze neznámých látek poskytuje výsledky, které by ještě 

před několika lety byly naprosto neuskutečnitelné. Touto metodou lze s minimálně 

padesátiprocentní úspěšností určit neznámou látku přímo v terénu, během několika 

sekund až minut, a na základě těchto výsledků rozhodovat o dalších opatřeních, často 

spojených s evakuací velkého počtu osob z veřejných prostor, s následky na psychiku 

všech zúčastněných a nemalé ekonomické ztráty. 

Ve své bakalářské práci jsem se pokusil shrnout výsledky měření neznámých 

látek pomocí novinky v instrumentální analýze – přenosného Ramanova (disperzního) 

spektrometru. V době měření v nelegálním skladu byl použit přístroj (jeden z prvních 

v České republice) vybaveným knihovnou s přibližně 4 600 spektry a přesto byla 

výsledkem měření bezpečná identifikace 38% vzorků chemických látek a 15% směsí. 

Jestliže dnes čítá knihovna stejného přístroje více než 7 600 Ramanových spekter lze 

předpokládat, že významně vzroste i úspěšnost pozitivního výsledku identifikace, 

samozřejmě s ohledem na limity metody. Vzhledem ke skutečnosti, že nebylo možné 

nalézt v literatuře žádná relevantní data o úspěšnosti měření neznámých látek přímo 

v terénu pomocí Ramanovy spektrometrie, pokusil jsem se tento neznámý prostor 

zmapovat a své zkušenosti s využitím této instrumentální metody popsat touto 

bakalářskou prací. 
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