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SOUHRN 

 
Cílem této práce je rozbor problematiky nových analytických metod založených 

na principu iontové mobilitní spektrometrie (IMS). Práce se zabývá teoretickým popisem 

iontové mobility, rozborem nízkonapěťových i vysokonapěťových technik. Práce obsahuje 

informace o instrumentálních možnostech IMS a to i ve spojení s dalšími instrumentálními 

analytickými technikami včetně používaných ionizačních technik. Dále je popsána 

problematika analýzy exploziv a narkotik i analýza těchto látek s využitím přenosných 

přístrojů.     

 Výhodou IMS přístrojů je nízký limit detekce a možnosti miniaturizace přístrojů. 

Typický problém miniaturizace přístrojů spočívá ve ztrátě citlivosti. Citlivost tzv. desktop 

IMS přístrojů využívaných na letištích je okolo jednoho nanogramu pro exploziva. Citlivost 

miniaturizovaných IMS přístrojů je řádově stokrát horší. Hlavním důvodem ztráty citlivosti je 

použití radioaktivního zdroje 
63

Ni, který generuje méně iontů než zdroje běžně používané 

u desktop zařízení. 

 Experimentální část se zabývá vysokonapěťovou IMS a jejím uplatněním ve forenzní 

chemii. Exploziva byla zkoumána pomocí DMS technologie. Na základě DMS záznamů bylo 

detekováno a charakterizováno osm různých exploziv.  

Na základě měření na DMS a FAIMS prototypů byl vyvinut nový ruční přenosný 

přístroj využívající DMS technologii. Tento nově navržený přístroj vyvinutý za spolupráce 

s RS Dynamics s.r.o. (Praha, Česká republika) a byl úspěšně aplikován na dvanáct 

zkoumaných narkotik.  

 

 

  



SUMMARY 

 
Aim of this study is an analysis of a new analytical method based on ion mobility 

spectrometry (IMS). This work offers theoretical description of ion mobility, low fielded and 

high fielded ion mobility spectrometry technique. It also includes information about 

instrumentation of IMS as well as IMS coupled with other analytical technique and ionization 

technique which was used. Next part provides information about explosives and narcotics and 

their analysis by handheld instruments. 

Advantage of IMS instruments is a low detection limit and a possibility 

of miniaturization. However, downsizing of instrument is often accompanied by a loss 

in sensitivity. Sensitivity of desktop instruments which are used at the airport is about one 

nanogram for explosives. Sensitivity of miniaturized IMS instruments is around 

one hundredth of the value of their desktop counterparts. The main reason for losing 

sensitivity is 
63

Ni used as an ionization source, which produces less ions than ionization 

sources routinely used in desktop instruments.  

Experimental part deals with high fielded IMS and its application in forensic 

chemistry. Explosives were analysed using differential mobility spectrometry (DMS). Based 

on DMS data detection and characterization of eight explosives was published.  

Based on measurements on DMS and FAIMS prototypes new handheld DMS 

instrument was developed. This new instrument was developed in a cooperation with RS 

Dynamics ltd. (Prague, Czech Republic) and was successfully applied for twelve different 

narcotics.  

  



CÍLE PRÁCE 

 
Poskytnout informace o technikách využívající IMS technologii, které nejsou běžně 

používanou instrumentální analytickou technikou. 

Charakterizace exploziv pomocí DMS. Proměření sady exploziv a nalezení odlišností 

mezi jednotlivými explozivy na základě záznamů z DMS.  

Prozkoumat chování komerčních vysokonapěťových IMS zařízení a testovat nový 

vysokonapěťový IMS přístroj pro analýzu narkotik.  

Optimalizace parametrů ovlivňující DMS analýzu.  

Vývoj ručního přenosného zařízení využívající DMS technologii pro analýzu narkotik, 

který je schopen vyhledávat a detekovat narkotika v těžkých podmínkách venkovního použití.     

 

  



SEZNAM ZKRATEK 

APCI – Chemická ionizace za atmosférického tlaku (Atmospheric Pressure Chemical 

Ionization)   

APPI – Fotoionizace za atmosférického tlaku (Atmospheric Pressure PhotoIonization) 

CCS – Srážkové průřezy (Collision Cross Sections) 

CNS – Centrální nervový systém 

CV – Kompenzační napětí (Compensation Voltage) 

DART – Přímá analýza v reálném čase (Direct Analysis in Real-Time) 

DESI – Desorpční ionizace elektrosprejem (Desorption ElectroSpray Ionization) 

DMS – Diferenční mobilitní spektrometrie (Differential Mobility Spectrometry) 

DNT – 1-methyl-2,4-dinitro benzene, Dinitrotoluen 

DTIMS – Iontová spektrometrie v driftové trubici (Drift Tube Ion Mobility Spectrometry) 

ESI – Ionizace elektrosprejem (ElectroSpray Ionization) 

FAIMS – Iontová mobilitní spektrometrie s vysokonapěťovou asymetrickou vlnou (Field 

Asymmetric waveform Ion Mobility Spectrometry) 

FTICR – Iontová cyklotronová rezonance s Fourierovou transformací (Fourier Transform Ion 

Cyclotron Resonance) 

FTIR – Infračervená spektroskopie s Fourierovou transformací (Fourier Transform Infrared 

Spectroscopy) 

GC – Plynová chromatografie (Gas Chromatography) 

HILIC – Chromatografie hydrofilních interakcí (Hydrophilic Interaction Liquid 

Chromatography) 

HMX – Octahydro-1,3,5,7-tetranitro-1,3,5,7-tetrazocine, Oktogen 

HMTD – Hexamethylentriperoxidiamin  

HPLC – Vysokoúčinná kapalinová chromatografie (High-Performance Liquid 

Chromatography) 

ICR – Iontová cyklotronová rezonance  

IEDs – Improvizovaná výbušná zařízení (Improvised Explozive Devices) 

IMS – Iontová mobilitní spektrometrie (Ion Mobility Spectrometry) 

LC – Kapalinová chromatografie (Liquid Chromatography) 

LIBS – Spektroskopie laserem buzeného plazmatu (Laser-Induced Breakdown Spectroscopy) 

LSI – Laser sprejová ionizace (Laser Spray Ionization) 

MALDI – Ionizace laserem za účasti matrice (Matrix-Assisted Laser Desorption/Ionization) 



MDMA – 3,4-Methylenedioxymethamphetamine, Extáze 

MPA – 1-(thiophen-2-yl)-2-methylaminopropane, Methiopropamin 

MS – Hmotnostní spektrometrie (Mass Spectrometry) 

MSI – Hmotnostně spektrometrické zobrazování (Mass Spectrometry Imaging) 

PETN – 2,2-Bis[(nitrooxy)methyl]propane-1,3-diyl dinitrate, Pentrit 

PIP – Pík produktového iontu (Product Ion Peak) 

Q – Kvadrupólový analyzátor (Quadrupole) 

RDX – 1,3,5-Trinitroperhydro-1,3,5-triazine, Hexogen 

RF – Radiofrekvenční napětí (Radiofrequency) 

RIP – Pík reakčního iontu (Reactant Ion Peak) 

RRS – Resonanční Ramanova spektroskopie (Resonance Raman Spectroscopy) 

SERS – Povrchově zesílená Ramanova spektrometrie (Surface-Enhanced Raman 

Spectroscopy) 

SESI – Sekundární elektrosprej (Secondary ElectroSpray Ionization)  

SWD – Stable Wave Detector 

TATP – Triaceton triperoxid 

Td – Townsend 

TNT  – 2-Methyl-1,3,5-trinitrobenzene, Trinitrotoluen 

TOF – Analyzátor doby letu (Time Of  Flight) 

TWIMS – Iontová mobilitní spektrometrie s pohybující se vlnou (Travelling Wave Ion 

Mobility Spectrometry) 

UV-VIS – Ultrafialová-viditelná oblast 

2D – Dvoudimenzionální
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1. ÚVOD 

Iontová mobilitní spektrometrie (IMS) existuje již od 50. let 20. století, 

kdy se využívala pro vojenské účely (analýza bojových chemických látek). Tyto IMS přístroje 

byly vyráběny co nejjednodušší na obsluhu, aby je mohli obsluhovat i nechemičtí pracovníci 

ve vojenském a bezpečnostním odvětví. Historie vysokonapěťové IMS je spjata se Sovětským 

svazem socialistických republik a patentem M. P. Gorshkova z roku 1982 [1]. Počátky vývoje 

vysokonapěťové IMS jsou spojeny s laboratořemi v nynějším Petrohradě, Uzbekistánu a 

na Sibiři. Další vývoj této techniky byl ovlivněn válkou v Afghánistánu a snahou vyvinout 

přenosný sensor pro analýzu min. V 80. a na začátku 90. let 20. století vznikly dva týmy 

zabývající se vysokonapěťovou IMS [2]. Jeden tým, tvořený výzkumníky ze Sibiře (I. A. 

Buryakov, E. V. Krylov a V. P. Soldatov) a z Taškentu (E. G. Nazarov, U. K. Rasulev) 

vyvinul v roce 1991 sensor s planárně uspořádanými elektrodami. Tento senzor pojmenovali 

jako driftový spektrometr, který později získal název diferenční mobilitní spektrometr. Druhý 

tým (tým soustředící se kolem M. P. Gorshkova) vyvinul vysokonapěťovou IMS s cylindricky 

uspořádanými elektrodami. Tato technologie byla poté přesunuta do Pittsburghu, kde získala 

pojmenování FAIMS [3]. S rozvojem měkkých ionizačních technik v 80. letech 20. století 

došlo ke spojení DMS technologie s ESI (zásluhou kolektivu soustředícího se kolem A. N. 

Verenchikova) a o dva roky později s APCI [4]. Technologie DMS se dostala do severní 

Ameriky prostřednictvím G. A. Eicemana z Univerzity v Novém Mexiku. G. A. Eiceman 

společně s Charles Stark Draper laboratoří v Cambridge v Massachusetts vyvinuli DMS čip, 

který se stal komerčně dostupný jako Sionex (Bedford, Massachusetts). V roce 2007 AB 

SCIEX ve spolupráci s firmou Sionex uvedli na trh komerční DMS-MS přístroj s obchodním 

názvem SelexION. DMS technologii lze nalézt v ručním přenosném sensoru Juno od firmy 

Chemring (Derby, Velká Británie), který se používá na detekci a identifikaci bojových 

chemických látek. S rozvojem nanotechnologie a výzkumu na Univerzitě v Cambridge je 

vývoj vysokonapěťové IMS technologie ve spojení s hmotnostní spektrometrií spjat s firmou 

Owlstone ve Velké Británii, která v této oblasti výzkumu úzce spolupracuje s Loughborough 

Univerzitou z Velké Británie.  

S rostoucí celosvětovou problematikou obchodu a pašováním drog roste potřeba 

detekce těchto látek. Kromě tzv. „klasických“ kontrolovaných narkotik jako jsou například 

kokain, heroin a metamfetamin, jsou v poslední době často zkoumány nové syntetické drogy 
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označované jako „Legal Highs“. Tímto označením jsou obecně nazývány substance, které 

mají prokazatelný psychomimetický účinek, avšak nejsou řazeny mezi kontrolované 

substance ve všech členských zemí Evropské unie. Nové syntetické drogy převážně syntetické 

kanabinoidy a katinony jsou centrem zájmu nejen pro forenzní chemiky, ale i pro analytické 

chemiky. Analýza exploziv je dalším odvětvím, které se potýká s nutností včasné detekce. 

Z nedávné historie teroristických útoků v Madridu v roce 2004, 2005 v Londýně, 2015 

v Paříži, 2016 v Bruselu, Nice a Mnichově, prosincový teroristický útok na vánočních trzích 

v Berlíně téhož roku nebo teroristický útok v dubnu 2017 v Petrohradě, je analýza těchto látek 

na letištích, sportovních stadionech, halách případně na dalších místech výzvou nejen 

pro analytické chemiky. Proto roste zájem o přenosné přístroje, které jsou schopny tyto látky 

analyzovat co nejrychleji.  
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2. TEORETICKÁ ČÁST   
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2.1. Iontová mobilitní spektrometrie 

Iontová mobilitní spektrometrie (IMS) umožnuje separaci iontů v plynné fázi 

na základě rozdílné pohyblivosti v prostředí inertního plynu. Separace iontů probíhá 

v elektrickém poli dle rovnice 1 [5].  

K =  
v

E
        (1) 

kde K – iontová mobilita [cm
2
∙V

-1
∙s

-1
], v – driftová rychlost, E – intenzita elektrického pole 

[V∙cm
-1

]. 

 

Iontová mobilita je přímo úměrná kvadrátu délky driftové trubice a nepřímo úměrná 

driftovému času dle rovnice 2. 

K =  

𝐿

𝑡𝐷
𝑉

𝐿

=  
𝐿2

𝑉∙𝑡𝐷
     (2) 

kde L – délka driftové trubice, V – elektrický potenciál,  tD – driftový čas 

Iontová mobilita závisí na teplotě (T) a tlaku (p), proto se používá termín redukovaná iontová 

mobilita K0, která již na těchto parametrech nezávisí (rovnice 3) [5, 6].  

𝐾0 =  K ∙  
273,15

𝑇
 ∙

𝑝

760
     (3) 

V určitém ohledu je IMS obdobou elektromigračních technik, neboť se ionty během 

průchodu letovou trubicí seřazují podle svých mobilit. IMS lze označit jako analogii 

elektroforézy v plynné fázi. Separace v IMS závisí na velikosti, tvaru, hmotnosti, náboji a 

na parametrech přístroje. Mezi tyto parametry se řadí např. vlastnosti použitého inertního 

plynu a typ modifikátoru. V literatuře pojednávající o IMS se často setkáme s jednotkou 

Townsend. Townsend (Td) je jednotkou redukované intenzity elektrického pole, což je 

intenzita elektrického pole dělená počtem částic v daném objemu. Za standardních podmínek 

tlaku (1 atm) a teploty (0°C) odpovídá 1 Td hodnotě 268,7 V∙cm
-1 

[7]. Rozlišení u IMS je 

definováno jako driftový čas td dělený šířkou píku Δt (rovnice 4) [8, 9].  

R =  
td

Δt
=  √

LEQ

16KTln2
    (4) 

kde td – driftový čas, Δt – šířka píku, L – délka driftové trubice, E – intenzita elektrického 

pole, Q – náboj iontu, K – mobilita iontu, T – teplota tlumícího plynu. 
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Pracujeme-li s vysokou hodnotou elektrického pole, je iontová mobilita funkcí síly 

elektrického pole (Obrázek 1). Ionty ve FAIMS/DMS analýze mohou mít rozlišné chování 

v závislosti na síle elektrického pole. Existují tři základní typy zakřivení – A, B a C (Obrázek 

1b) [10, 11]. Chování typu A je vysvětlováno jako opakované klastrování a deklastrování 

iontů s částicemi transportního plynu. Typ C je spojen s tzv. „hard sphere“ interakcemi 

s minimální pravděpodobností tvorby klastrů. Typ B je kombinací typu A a C, kde při vysoké 

hodnotě elektrického pole dominují „hard sphere“ interakce a při nízké hodnotě elektrického 

pole dominuje klastrování nebo polarizace [2]. S posunem technologie a možností dosáhnout 

větší hodnoty elektrického pole se zjistilo, že řada látek, která dříve vykazovala chování typu 

A, se při vyšší hodnotě elektrického pole chová jako typ C. Například dinitrotoluen (DNT) 

se při hodnotě elektrického pole do 100 Td chová jako typ A. S rozvojem technologie a 

dosažení vyššího elektrického pole (130 Td), se charakter chování iontů změnil na typ C [12]. 

Vysoká hodnota elektrického pole vyvolává ohřev iontů díky energetickým kolizím 

s molekulami inertního plynu, což vede k izomerizaci nebo disociaci [13]. 

 

 

Obrázek 1 Mechanismus klastrování a deklastrování iontů. Při nízké hodnotě elektrického 

pole (EL<1kV∙cm
-1

) dochází ke klastrování. Při vysoké hodnotě elektrického pole 

(EH~30kV∙cm
-1

) dochází k deklastrování (a). Tři základní typy zakřivení alfa křivek A, B a C 

(b). 
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Na elektrody je vkládáno střídavě silné a slabé napětí. Pro časový průběh napětí platí: 

Vmax ≠  - Vmin a zároveň Vmax ∙ tmax ≠ - Vmin ∙ tmin (Obrázek 2). 

 

 

Obrázek 2 Časový průběh napětí. 

   

Průběh napětí může být obdélníkový (rectangular) – ideální případ, bisinusoidální (dvě 

harmonické vlny) nebo sinusoidální (half sinusoidal) (Obrázek 3) [6, 12]. 

 

 

Obrázek 3 Tvary průběhu asymetrických vln: a) obdélníkový (rectangular), b) bisinusoidální 

(dvě harmonické vlny) a c) sinusoidální (half sinusoidal) [14]. 

 

S rostoucí sílou elektrického pole se iontová mobilita stává závislá na poměru 

elektrického pole a hustotě driftového plynu (E/N). Iontová mobilita je nepřímo úměrná 

jednotkové hustotě driftového plynu N (rovnice 5). α parametr popisuje závislost iontové 

mobility (K) na elektrickém poli.   

K = K0 {1 + α2 (
E

N
)

2

+ α4 (
E

N
)

4

+ ⋯ } = K0 ∙ (1 + α)   (5) 

K0 je redukovaná iontová mobilita, α2 a α4 jsou specifické alfa koeficienty iontu při vysoké 

hodnotě elektrického pole. 

Změnu mobility iontu při určité hodnotě E/N popisuje α funkce (rovnice 6). Alfa 

funkce je charakteristickou vlastností iontů stejně jako hodnota m/z v hmotnostní 

spektrometrii. Alfa není číslo, ale funkce, která se uvádí v širokém rozsahu elektrického pole.  

𝛼 (
𝐸

𝑁
) = {𝛼2 (

𝐸

𝑁
)

2

+ 𝛼4 (
𝐸

𝑁
)

4

+ ⋯ }       (6) 
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Pro výpočet těchto koeficientů je důležité znát charakter použité asymetrické vlny. 

Pro bisinusoidální vlnu lze α2 a α4 koeficienty vypočítat na základě rovnice 7.  

−𝐶𝑉 =  (𝐶𝑉3 +
5

6
𝐶𝑉 ∙ 𝑅𝐹2 +

1

9
𝑅𝐹3) 𝛼2 + (𝐶𝑉5 +

25

9
𝐶𝑉3 ∙ 𝑅𝐹2 +

10

9
𝐶𝑉2𝑅𝐹3 +

55

72
𝐶𝑉 ∙

𝑅𝐹4 +
55

486
𝑅𝐹5)𝛼4           (7) 

 

Rovnici 7 lze rozepsat jako soustavu rovnic, kde jedinými neznámými parametry jsou 

α2 a α4 (rovnice 8) [15].  

         −𝑐1 =  𝑎1 ∙ 𝛼2 + 𝑏1 ∙ 𝛼4 

         −𝑐2 =  𝑎2 ∙ 𝛼2 + 𝑏2 ∙ 𝛼4 

… 

−𝑐𝑛 =  𝑎𝑛 ∙ 𝛼2 + 𝑏𝑛 ∙ 𝛼4    (8) 

 

kde 𝑎 = 𝐶𝑉3 +
5

6
𝐶𝑉 ∙ 𝑅𝐹2 +

1

9
𝑅𝐹3, 𝑏 = 𝐶𝑉5 +

25

9
𝐶𝑉3 ∙ 𝑅𝐹2 +

10

9
𝐶𝑉2 ∙ 𝑅𝐹3 +

55

72
𝐶𝑉 ∙

𝑅𝐹4 +
55

486
𝑅𝐹5, 𝑐 = 𝐶𝑉.  

 

2.2 Experimentální uspořádání využívající iontovou mobilitu 

IMS může pracovat ve spojení s hmotnostní spektrometrií či nikoliv. V kombinaci 

s hmotnostní spektrometrií existují dvě možnosti experimentálního uspořádání. Jednou 

s variant je, že IMS je umístěna mezi iontovým zdrojem a hmotnostním analyzátorem. 

Druhou variantou je umístění IMS mezi dva hmotnostní analyzátory (např. mezi kvadrupólem 

a analyzátorem doby letu). V následující části kapitoly je popsána IMS bez hmotnostní 

spektrometrie. 

Mezi základní části IMS přístrojů patří ionizační část, separační část a detekční část 

(Obrázek 4).  

 

Obrázek 4 Schéma iontového mobilitního spektrometru. 



18 

 

Další důležitou částí přístroje je způsob zavádění vzorku do přístroje a počítač 

pro ukládání a zpracování naměřených dat nejedná-li se o plně přenosná zařízení.  

V ionizační části dochází k převedení neutrálních molekul analytu na nabité částice 

(ionty). Výběr ionizační techniky závisí na povaze studované látky. Neexistuje tudíž obecná 

ionizační technika, která by byla aplikovatelná na všechny typy vzorků. Pro látky s velkou 

molekulovou hmotností se nejčastěji používá ionizace elektrosprejem (ESI), ionizace laserem 

za účasti matrice (MALDI) a laser sprejová ionizace (LSI). V porovnání s hmotnostní 

spektrometrií, kde je zapotřebí vakuový systém, IMS pracuje za atmosférického tlaku. 

Pro plynné látky s menší molekulovou hmotností je nejčastějším zdrojem záření  
63

Ni, 

241
Am a 

3
H, nicméně zájem o tento typ ionizace upadá vzhledem k radioaktivitě 

63
Ni, 

241
Am a 

3
H. Jako náhrada radioaktivních zdrojů lze použít sekundární elektrosprej (SESI) [16, 17], 

fotoionizaci [18, 19] nebo ionizaci koronovým výbojem [20, 21]. Mechanismy těchto 

alternativ za ionizaci s využitím radioaktivního zdroje záření, byly porovnány v práci 

Crawford a kol.  [22]. Ionizační techniky využívající 
63

Ni, 
241

Am případně  
3
H mají řadu 

výhod (teplotní stabilita, známy mechanismus vzniku iontů atd.). Maximální energie 

elektronů emitovaných z 
63

Ni je 67 keV s průměrnou energií pohybující se okolo 17 keV a 

intenzitou záření 370 MBq. Alfa částice emitované z 
241

Am mají v porovnání s 
63

Ni podstatně 

vyšší energii a to 5,4 MeV s intenzitou záření 127 GBq, v praxi se používá intenzita záření 2,6 

MBq [23]. 
3
H poskytuje beta částice s intenzitou záření 0,4 MBq až 0,5 GBq [24].  

Nejčastěji používaným zdrojem je 
63

Ni, který se rovněž využívá v detektoru 

elektronového záchytu v plynové chromatografii [25]. Tento zdroj produkuje β částice, které 

ionizují inertní plyn (dusík) dle rovnice 9:  

 

𝑁2 + 𝛽 → 𝑁2
+ + 𝛽´ + 𝑒−     (9) 

kde β – záření produkované z 
63

Ni zdroje, 𝛽´– β záření po reakci s dusíkem, 𝑁2
+ – 

ionty produkované reakcí dusíku s β zářením. 

𝑁2
+ jsou ionty s krátkou dobou života. Reagují s 𝑁𝐻3, 𝑁𝑂 a 𝐻2𝑂 za vzniku 𝑁𝐻4

+, 

𝑁𝑂+a 𝐻3𝑂+. Hydratované formy těchto iontů jsou velmi stabilní. Jedná se o 𝑁𝐻4
+(𝐻2𝑂)𝑛, 

𝑁𝑂+(𝐻2𝑂)𝑛 a 𝐻3𝑂+(𝐻2𝑂)𝑛 [26, 27]. Protonová afinita 𝐻3𝑂+(𝐻2𝑂)𝑛, kde n = 1 je 827 

kJ∙mol
-1

, pro n = 2 je 911 kJ∙mol
-1

 a pro n = 3 je hodnota protonové afinity 984 kJ∙mol
-1  

[28].  

 Je-li přítomen kyslík v driftovém plynu, vznikají záporné reakční ionty. 
63

Ni 

produkuje vysokoenergetický elektron, který reaguje s kyslíkem za vzniku 𝑂2
− . Mechanismus 

vzniku záporných iontů u 
63

Ni je uveden v rovnici 10. 
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𝑂2 + 𝑒− → 𝑂2
− 

                                                   𝐻2𝑂 + 𝑂2
− ↔ 𝑂2

−𝐻2𝑂 

   𝐻2𝑂 + 𝑂2
−𝐻2𝑂 ↔ 𝑂2

−(𝐻2𝑂)2   (10) 

 

Hlavním záporným iontem je zde ion 𝑂2
−. Dalšími zápornými ionty vznikajícími při reakci 

se vzdušnou vlhkostí jsou 𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛 kde n = 1-3. Dalším možným záporným iontem je       

𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛(𝐶𝑂2)𝑚  vznikajícím při reakci s CO2, kde m = 1-2 [27].  

Po ionizaci následuje separace iontů, kde lze využít nízká hodnota elektrického pole 

(nízkonapěťová IMS) nebo vysoká i nízká hodnota elektrického pole (vysokonapěťová IMS). 

Obě tyto varianty experimentálního přístupu jsou rozebrány v následující kapitole. 

Za separační částí IMS je umístěn detektor. Fotonásobič lze využít k detekci, kde ionty 

dopadají na konverzní dynodu a dochází k uvolnění elektronu. Dopadem na fosforovou desku 

se uvolní fotony, které se zesílí ve fotonásobiči. K detekci lze využít tzv. Faradayova klec, 

kde dopadající ionty narážejí na povrch dynody, která emituje elektrony a indikuje se proud, 

který je následně zesílen a zaznamenáván.  

2.2.1. Iontová mobilitní spektrometrie v driftové trubici 

Iontová mobilitní spektrometrie v driftové trubici (DTIMS) je nejjednodušší 

konfigurací v IMS, mnohdy nazývaná jako konvenční IMS [6]. Tato technika patří mezi 

nízkonapěťové IMS techniky. DTIMS umožňuje pracovat jak za atmosférického tlaku, tak 

za sníženého tlaku. Pomocí DTIMS lze počítat srážkové průřezy bez nutnosti kalibrace [29]. 

Pohyblivost iontů v elektrickém poli popisuje Mason-Schampova rovnice, která má 

za standardních podmínek teplotu a tlaku tvar (rovnice 11) [30]: 

𝛺 =  
3𝑧𝑒

16𝑁
√

2𝜋

µ𝑘𝐵𝑇
  ∙

1

𝐾0
     (11) 

kde Ω – srážkový průřez pro interakci iontu s molekulami plynu, N – počet částic 

v daném objemu, kB – Boltzmanova konstanta, z – náboj iontu, K0 – mobilita za standardních 

podmínek teploty a tlaku. Dalšími faktory ovlivňujícími iontovou mobilitu jsou typ použitého 

driftového plynu a jeho vlhkost.    

Iontová pohyblivost je za daných okolností funkcí času průletu. Pak lze rovnici 

zjednodušit na tvar (rovnice 12): 

𝛺 =  𝑓 (𝑡𝑑)      (12) 

kde td je čas průletu driftovou trubicí. 
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Výpočet redukované iontové mobility látky (𝐾0)𝑥 se v praxi často vyjadřuje s ohledem na 

použitý vnitřní standard (kalibrant) (rovnice 13). 

(𝐾0)𝑥 =  
𝐾0

𝑘𝑎𝑙∙𝑡𝐷
𝑘𝑎𝑙

(𝑡𝐷)𝑥
     (13)

  

kde čitatel odpovídá součinu redukované iontové mobility a driftového času kalibrantu, 

ve jmenovateli se nachází driftový čas iontu x. Jako kalibrant při záznamu kladných iontů 

se používá např. nikotinamid nebo 2-metylpropanamid, při záznamu záporných iontů např. 

kyselina benzen 1,2,4,5- tetrakarboxylová [31], případně 4-nitrobenzonitril [32]. 

Driftová trubice v DTIMS je naplněna inertním plynem, který proudí v proti směru 

pohybu iontů. Na driftovou trubici je aplikováno slabé konstantní elektrické pole (2,5 – 20 

V∙cm
-1

). DTIMS nepracuje kontinuálně, ale vždy je do driftové trubice vpuštěn svazek iontů 

pomocí tzv. „ion gate“ [33, 34] nebo s využitím tzv. trychtýře („ion funnel“) [35, 36]. 

Diskontinualita zařízení má za následek snížení citlivosti, přičemž pouze 0,1 – 1 % 

generovaných iontů vstoupí do IMS [6]. 

Již v roce 1961 McDaniel provedl spojení DTIMS s magnetickým sektorovým 

analyzátorem což je považováno za první spojení DTIMS-MS [37]. V roce 1982 Hill a kol. 

spojili DTIMS s plynovým chromatografem [38]. V současné době je komerčně dostupným 

přístrojem využívající DTIMS technologii Agilent 6560 s hybridním Q-TOF hmotnostním 

analyzátorem [39] a DE-tector od Bruker [40]. Mezi tzv. přenosné desktop přístroje 

využívající DTIMS technologii patří Ionscan 500 DT a Ionscan 600 od firmy Smiths 

Detection [41]. RAID-M 100, µRAID, Road Runner od firmy Bruker [42-44] a LCD 3.3 od 

firmy Smiths Detection [45] jsou ruční přenosné přístroje využívají DTIMS technologii.  

Pro složité matrice lze využít DTIMS ve spojení s kapalinovým chromatografem [46-

49], se superkritickým fluidním chromatografem [50], případně s plynovým chromatografem 

(GC) [51]. Spojení GC-DTIMS bylo detailně rozebráno v review Kanu a kol. [27]. U DTIMS 

lze využít ionizaci elektrosprejem (ESI) [33, 34, 36], sekundárním elektrosprejem (SESI) 

[33], koronovou ionizaci [21, 33, 52-54], DESI [55] i tradiční ionizací využívající 
63

Ni [33]. 

DTIMS lze použít v kombinaci s TOF hmotnostním analyzátorem [34, 56], 

kvadrupólem [57] i hybridním Q-TOF hmotnostním analyzátorem [36]. Z důvodu přesnosti 

stanovení hmotnosti a zvýšení rozlišovací schopnosti lze zkonstruovat DTIMS v kombinaci 

s orbitrapem [58] nebo s iontovou cyklotronovou rezonancí s Fourierovou transformací 

(FTICR) (Obrázek 5) [6]. Ionty generované v nano elektrospreji (nano ESI) putují do DTIMS, 

kde se pomocí tzv. „ion gate“, systému optických zařízení a několika interface (hexapóly, 
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kvadrupól) dostanou do iontové cyklotronové resonanční (ICR) cely s hodnotou 

magnetického pole 7 Tesla.  

 

Obrázek 5 Schéma nano ESI-DTIMS-FTICR-MS zařízení [6]. Ionty z nano ESI putují 

do DTIMS, kde se pomocí ion gate, systému optických zařízení a několika interface (hexapól, 

kvadrupól) dostanou do ICR cely s hodnotou magnetického pole 7 Tesla.  

2.2.2. Iontová mobilitní spektrometrie s pohybující se vlnou 

Iontová mobilitní spektrometrie s pohybující se vlnou (TWIMS) je další 

nízkonapěťovou IMS technikou, která byla poprvé publikována v roce 2004 v práci Giles a 

kol. [59], jako komerčně dostupná platforma byla uvedena v roce 2006 [60].  

TWIMS je založena na separaci iontů pomocí série napěťových pulzů vytvářených 

sérií elektrod (Obrázek 6). Ionty jsou usměrňovány slabým elektrickým polem, kde probíhá 

separace na základě rozdílné iontové mobility s protisměrným pohybem inertního plynu [6]. 

Interakce s inertním plynem jsou nízkoenergetické elastické kolize vedoucí ve vzniku tzv. 

kulečníkových koulí (billiard balls)  [61]. TWIMS separace probíhá v elektrodynamickém 

poli, na rozdíl od DTIMS, kde se využívá elektrostatické pole. Elektrodynamické pole vzniká 

přenosem napěťových pulzů skrze sérii prstencových elektrod vytvářející pohybující se vlnu. 

Ionty v TWIMS tzv. „surfují“ na vlnách.  Ionty s větší pohyblivostí (iontovou mobilitou) 

putují driftovou trubicí rychleji, než velké ionty s nízkou pohyblivostí. V záznamu se nám 

nejprve objeví malé ionty s největší pohyblivostí, protože se nejdříve dostanou na detektor. 

Výhodou těchto přístrojů je možnost výpočtu srážkových průřezů (CCS). K výpočtu CCS je 

zde zapotřebí kalibrace se standardy [29]. 

TWIMS lze použít v kombinaci s ESI [62, 63] či MALDI [64].    
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Obrázek 6 Princip TWIMS separace [6]. Ionty s větší pohyblivostí (iontovou mobilitou) 

putují driftovou trubicí rychleji, než velké ionty s nízkou pohyblivostí. V záznamu se nám 

nejprve objeví malé ionty s největší pohyblivostí, protože se nejdříve dostanou na detektor.   

 

TWIMS přístroje často využívají hmotnostního analyzátoru doby letu (TOF) [65]. 

TWIMS lze použít v kombinaci s hybridním hmotnostním analyzátorem Q-TOF [60, 63, 66, 

67], kde je TWIMS umístěna mezi kvadrupól a analyzátor doby letu. Toto spojení bylo 

využito pro analýzu aminokyselin [62] a peptidů [68].  TWIMS s TOF hmotnostním 

analyzátorem se vyznačuje rychlým sběrem dat a dobrou citlivostí. Nevýhodou těchto 

přístrojů je poměrně nízká rozlišovací schopnost. Při kombinaci s kapalinovou chromatografií 

lze získat 3D graf [65]. 3D grafy mají na osách informace z LC (retenční čas), z TWIMS 

(driftový čas) a z MS (poměr hmotnosti a náboje – m/z) (Obrázek 7).    
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Obrázek 7 3D graf LC-IMS-MS analýzy peptidů [65]. 3D grafy obsahují informace z LC 

(retenční čas), z TWIMS (driftový čas) a z MS (poměr hmotnosti a náboje – m/z).  

2.2.3. Diferenční mobilitní spektrometrie a iontová mobilitní spektrometrie 

s vysokonapěťovou asymetrickou vlnou  

Diferenční mobilitní spektrometrie (DMS) a iontová mobilitní spektrometrie 

s vysokonapěťovou asymetrickou vlnou (FAIMS) se řadí mezi vysokonapěťové techniky 

v IMS. Tyto dvě techniky měření jsou si velmi podobné. Hlavní rozdíl mezi těmito 

technikami je v uspořádání elektrod. FAIMS pracuje s cylindricky (koaxiálně) uspořádanými 

elektrodami, zatímco u DMS je uspořádání elektrod planární [69, 70]. Oba tyto analytické 

přístroje obsahují ionizační, separační a detekční část. Ionizační část je oblastí, ve které 

dochází k ionizaci analytu, za ní následuje separační oblast, která je tvořena elektrodami, 

na které je vkládáno silné (>10 kV/cm) a slabé elektrické pole (<1kV/cm).  

Pracuje-li se při vysokých hodnotách vkládaného napětí, tak se ionty pohybují 

prostředím mezi elektrodami ve směru toku inertního plynu v závislosti na vloženém 
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kompenzačním napětí (CV). Pouze ionty s určitou hodnotou kompenzačního napětí 

se dostanou na detektor. Zbylé ionty jsou zachyceny na elektrodách (Obrázek 8) [6].   

 

 

Obrázek 8 Princip FAIMS/DMS separace [6]. Mezi dvě elektrody je vkládáno střídavě silné 

a slabé napětí. Ionty putují prostředím mezi elektrodami ve směru toku transportního plynu 

v závislosti na vloženém kompenzačním napětí (compensation voltage CV). Pouze ionty 

s určitou hodnotou CV se dostanou na detektor (CV2).  Ionty s jinou hodnotou 

kompenzačního napětí (CV1 a CV3) jsou zachyceny na elektrodách.     

 

Hodnota kompenzačního napětí v DMS a FAIMS závisí na několika parametrech [71]. 

Jedná se o závislost na polaritě disperzního napětí, na celkovém průtoku plynů, složení 

nosného plynu, teplotě elektrody, hodnotě externího napětí poměru teplot elektrod, průtoku 

a složení mobilní fáze. Chemické složení inertního plynu, síla vloženého napětí a teplota má 

vliv na klastrování či deklastrování. Při vysokém napětí roste iontová mobilita a dochází 

k deklastrování. Při nízkém napětí klesá iontová mobilita a dochází ke klastrování (Obrázek 

8a) [9]. Dalším významným parametrem je hodnota tlaku při DMS [72] a FAIMS [73].  

Ve FAIMS a DMS se ionty separují na základě rozdílné mobility v závislosti na síle 

elektrického pole. Charakteristickým znakem iontů ve vysokonapěťových technikách 

je koeficient α. Při slabém elektrickém poli dochází ke klastrování (vznik hydrátů). Při vysoké 

hodnotě elektrického pole dochází k rozbíjení klastrů a vzniku nehydratovaných 

protonovaných molekul. Pomocí α funkce lze separovat a identifikovat vzniklé ionty. Alfa 

křivky sedmi látek jsou zobrazeny na Obrázku 9 [7].  
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Obrázek 9 Závislost α koeficientu na redukované intenzitě elektrického pole pro sedm 

různých látek [7]. 

 Parametr α charakterizuje vliv elektrického pole na iontovou mobilitu. Při vysokých 

hodnotách elektrického pole je hodnota K závislá na α dle rovnice 14. 

 

𝛼 (𝐸) =  
𝐾 (𝐸)

𝐾 (0)
− 1     (14) 

  kde K (E) je iontová mobilita pro nízké elektrické pole, E je elektrické pole. 

 

FAIMS nevyžaduje vysoké vakuum ani velkou driftovou trubici, což vedlo 

k miniaturizaci FAIMS do formy čipu. Miniaturizovaný FAIMS čip dovede 100 až 10 000 

krát urychlit analýzu. Celý takto vyrobený čip zaujímá plochu 4 mm
2
, je složen z 16 elektrod, 

mezi nimiž je konstantní vzdálenost 0,1 mm (Obrázek 10) [74]. FAIMS čip od (Owlstone) 

v přístroji Lonestar byl použit k analýze dechu [75]. DMS přenosný přístroj JUNO od firmy 

Chemring se používá pro analýzu bojových chemických látek [76]. SelexION od firmy Sciex 

je komerčně dostupný přístroj obsahující DMS čip pracující ve spojení s MS [77]. FAIMS 

v kombinaci s LC-MS je komerčně dostupná od Thermo Fisher Scientific [78].   
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Obrázek 10 Čip FAIMS [79].  

 

Nejčastěji používaná ionizační technika pro DMS/FAIMS je ionizace s využitím 
63

Ni 

[70, 80]. Lze použít i fotoionizaci za atmosférického tlaku (APPI) [19], ESI 

pro vysokomolekulární látky [81] nebo DESI [82]. DESI-DMS mapování [82], DESI-FAIMS 

mapování [83] se používá pro tzv. imaging (MSI) biologického materiálu, kde DMS případně 

FAIMS poskytuje další informaci pro mapování zkoumaného materiálu (Obrázek 11).  

 

 

Obrázek 11 Porovnání DESI zobrazování a DESI-DMS zobrazování (MSI) 

biologického materiálu [82].  
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DMS/FAIMS lze použít v kombinaci s plynovou chromatografií – GC-DMS [84-86] 

kapalinovou chromatografií – LC-DMS [81, 87, 88] i s chromatografií s hydrofilní interakcí –

HILIC-DMS [89]. DMS může být použita jako separační technika pro hmotnostní 

spektrometrii – DMS-MS. DMS/FAIMS lze spojit s trojitým kvadrupólem [90, 91], 

analyzátorem doby letu [92], s hybridním hmotnostním analyzátorem typu iontová past a 

orbitrap [93] i s iontovou cyklotronovou rezonancí s Fourierovou transformací (FT-ICR) [94]. 

DMS/FAIMS s FT-ICR je výjimečná svým dosahovaným rozlišením a přesností stanovení 

hmoty. Ionty z FAIMS vykonávají v silném magnetickém poli kruhový pohyb 

s cyklotronovou frekvencí. Na desky vysílače je aplikováno radiofrekvenční napětí, 

vytvářející střídavé elektrické pole, jehož energie může být absorbována cirkulujícími ionty. 

Výsledkem je zvětšení poloměru jejich rotace a přiblížení k deskám vysílače. Ionty indukují 

v deskách přijímače odpovídající proud. Pro každý ion odpovídající frekvence nese informaci 

o poměru m/z a amplituda je mírou počtu iontů v cele. Fourierova transformace slouží 

k převodu z časové domény do domény frekvenční. Měřící cela je umístěna v silném 

magnetickém poli (7 Tesla) generovaném elektromagnety udržovanými v supravodivém stavu 

pomocí kapalného helia [94]. V DMS a FAIMS aplikacích se často setkáváme 

s využitím modifikátoru [8, 95, 96]. Poprvé byl jako modifikátor použit 2-chlorbutan, který 

zlepšil separaci proteinů. Modifikátory slouží ke zlepšení rozlišení izomerů. Jako 

modifikátory se nejčastěji používají alkoholy, aceton, acetonitril nebo chlorované látky [97, 

98]. Lze využít i ortogonality DMS/FAIMS ve spojení s nízkonapěťovou iontově mobilitní 

spektrometrií [99]. DMS/FAIMS v kombinaci s kapilární elektroforézou lze využít k analýze 

složité směsi lipopolysacharidů [100]. Pomocí FAIMS lze rozlišit diastereoizomery efedrinu 

[101]. DMS v kombinaci s MS lze použít pro rozlišení regioisomerů triacylglycerolů. kde tato 

technika slouží jako doplňková technika k argentační HPLC [102]. Výhodou DMS-MS 

analýzy spočívá v době trvání analýzy (minutová DMS-MS analýza v porovnání s hodinovou 

argentační HPLC analýzou). FAIMS lze využít ke zkoumání nemocí brambor [103] (Obrázek 

12). Měkká hniloba je často se vyskytující nemoc u brambor. Detekce měkké hniloby 

u brambor se obvykle provádí pomocí GC-MS [104]. Pro včasnou detekci měkké hniloby lze 

použít i FAIMS, která je v porovnání s GC-MS citlivější, rychlejší a cenově dostupnější.  
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Obrázek 12 Záznam FAIMS analýzy zdravé brambory (a, c) a brambory s měkkou hnilobou 

(b, d). Záznamy jsou naměřeny v kladném módu s hodnotou kompenzačního napětí v rozsahu 

-6 až 6 V s 512 kroky. Hodnota pro disperzní pole byla od 0 do 100 % s 51 kroky. Záznamy 

(c) a (d) jsou uvedeny pro 45% hodnoty disperzního pole.      

 

 FAIMS v kombinaci s LC-MS bylo použito pro analýzu moči [105] a porovnáno s LC-

MS technikou. Ionty nalezené prostřednictvím obou výše jmenovaných technik včetně 

společně odhalených iontů jsou zobrazeny na Obrázku 13. 
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Obrázek 13 a) 3D graf z ESI-FAIMS-MS analýzy moči. Na osách je zobrazen retenční čas 

z kapalinového chromatografu, kompenzační napětí z FAIMS, třetí osa představuje intenzitu 

iontu, kde intenzita roste od černé po červenou barvu. b) Grafické znázornění iontů 

nalezených pomocí LC-MS, LC-FAIMS-MS včetně iontů nalezených oběma technikami 

[105]. 

Nízkonapěťová IMS je ovlivněna klastrováním, kde driftový čas a molekulová 

hmotnost spolu úzce korelují, proto se tyto techniky podobají hmotnostní spektrometrii. 

Naproti tomu při vysokonapěťové IMS dochází k interakci iontu analytu s transportním 

plynem a v jistém ohledu lze tyto techniky přirovnat ke kapalinové chromatografii [2]. 

V literatuře píšící o DMS se můžeme setkat s pojmem ionogram [106], což jen dokazuje 

podobnost vysokonapěťových IMS technik s chromatografií.       

V porovnání s chromatografickými technikami má IMS velkou výhodu v době trvání 

analýzy. Zatímco u chromatografických technik probíhá analýza několik minut (v některých 

případech i několik desítek minut), v IMS trvá analýza řádově několik milisekund. 
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2.3. Exploziva 

Existuje spousta druhů exploziv, které lze rozdělit do různých kategorií. Podle 

rychlosti expanze lze exploziva dělit na vysokoenergetická a nízkoenergetická. 

Vysokoenergetická exploziva detonují, a lze je dále dělit podle citlivosti na primární, 

sekundární a terciální. Primární exploziva jsou velmi citlivé, nestabilní sloučeniny, mezi které 

se řadí TATP a HMTD. Sekundární exploziva jsou TNT, RDX, HMX, C-4, nitroglycerin, 

terciální je ammonit či amonledková trhavina. Nízkoenergetická exploziva hoří nebo 

deflagrují, detonují jen za extrémních podmínek. Do této kategorie spadá např. černý prach. 

Exploziva lze rozdělit na základě jejich aplikace na vojenská, komerční a improvizovaná 

výbušná zařízení tzv. IEDs z anglického termínu improvised explozive devices. Mezi 

vojenská se řadí C-4, PETN, RDX a HMX. Zástupci komerčních exploziv jsou nitroglycerin, 

dynamit a TNT. Mezi IEDs patří např. TATP a HMTD. Podle výbuchové přeměny 

se exploziva dělí na střeliviny, třaskaviny, trhaviny a pyrotechnické slože.   

2.3.1. Iontová chemie exploziv 

Většina exploziv (TNT, PETN, RDX) má vysokou elektronovou afinitu, proto 

při ionizaci vznikají převážně záporně nabité ionty. Výjimku tvoří např. HMTD, který vytváří 

kladný ion s hodnotou m/z = 145 odpovídající [𝐻𝑀𝑇𝐷 + 𝐻– 𝐶𝐻2𝑂– 𝐻2𝑂2]+ [32]. U exploziv 

existuje pět nejčastějších typů tvorby iontů. Ionty vznikají deprotonací (rovnice 15), výměnou 

náboje (rovnice 16), tvorbou aduktů (rovnice 17), tvorbou dimerů (rovnice 18) případně 

fragmentací (rovnice 19) [9]. 

Deprotonace: 𝑀 + 𝑂2
–

→ [𝑀– 𝐻]– + 𝐻𝑂2       (15) 

Výměna náboje: 𝑀 + 𝑂2
–

→ [𝑀]– + 𝑂2       (16) 

Tvorba aduktu: 𝑀 + 𝑂2
–

→ [𝑀 + 𝑂2]–       (17) 

Tvorba dimeru: 𝑀 + [𝑀 + 𝑂2]– → [𝑀2 + 𝑂2]–      (18) 

Fragmentace: 𝑀 + 𝑂2
–

→  [𝑋]− + [𝑀– 𝑋] +  𝑂2      (19) 

 

Některá exploziva jako TNT, DNT netvoří adukty a většinou ani fragmentové ionty. 

Vodík na metylové skupině je více kyselý než vodík vázaný na benzenovém jádru. Skupina 

NO2 vázaná na benzenové jádro u TNT případně DNT je stabilnější než NO2 např. u RDX. 

Proto při ionizaci TNT a DNT dochází zejména k výměně náboje a vzniku [𝑇𝑁𝑇]– nebo 
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k deprotonaci a vzniku [𝑇𝑁𝑇– 𝐻]–.  Tvorba iontů u DNT probíhá analogicky, tudíž vznikají 

[𝐷𝑁𝑇]– a [𝐷𝑁𝑇– 𝐻]–. Vznik [𝑇𝑁𝑇– 𝐻]–a [𝑇𝑁𝑇]– lze ovlivnit teplotou a sílou elektrického 

pole. Bylo zjištěno, že se vzrůstající teplotou a snižující se silou elektrického pole dochází 

ke konverzi [𝑇𝑁𝑇]– na [𝑇𝑁𝑇– 𝐻]– [107]. U RDX při ionizaci 
63

Ni byly pozorovány ionty 

s m/z = 268, což odpovídá [𝑅𝐷𝑋 + 𝑁𝑂2]– a  m/z = 257 a 259 odpovídající [𝑅𝐷𝑋 + 𝐶𝑙]–. 

Při ionizaci RDX pomocí koronového výboje, ESI a SESI vzniká ion s m/z = 284 odpovídající 

[𝑅𝐷𝑋 + 𝑁𝑂3]–. 𝑁𝑂3
− vzniká reakcí 𝑁𝑂2 s 𝑂2

− nebo reakcí 𝑁𝑂2
−s 𝑂2 [108]. U PETN 

při ionizaci 
63

Ni byly pozorovány ionty s m/z = 378, což odpovídá [𝑃𝐸𝑇𝑁 + 𝑁𝑂3]– a m/z = 

351 a 353 odpovídající [𝑃𝐸𝑇𝑁 + 𝐶𝑙]–. Minoritním iontem při ionizaci 
63

Ni je [𝑃𝐸𝑇𝑁– 𝐻]–. 

Při ionizaci koronovým výbojem s dusíkem jako driftovým plynem byl pozorován minoritní 

ion [𝑃𝐸𝑇𝑁 + 𝑁𝑂2]– [109]. ETN byl zkoumán pomocí ionizace DART, kde byl majoritním 

iontem [𝐸𝑇𝑁 + 𝑁𝑂3]– [110]. Tetryl se strukturně podobá TNT v tom, že má NO2 skupiny 

navázané na benzenovém jádru. Tetryl má navíc  NO2 skupinu navázanou i na atomu dusíku. 

Proto při ionizaci vzniká fragmentový ion s m/z = 241 odpovídající [𝑇𝑒𝑡𝑟𝑦𝑙– 𝑁𝑂2]–. U tetrylu 

lze pozorovat i ionty s m/z = 322 a 324 odpovídající [𝑇𝑒𝑡𝑟𝑦𝑙 + 𝐶𝑙]– a m/z = 349 odpovídající 

[𝑇𝑒𝑡𝑟𝑦𝑙 + 𝑁𝑂3]– [111].   

2.3.2. Analýza exploziv 

Pro analýzu exploziv lze použít separační, spektrální, elektrochemické techniky nebo 

lze použít kolorimetrické testy. Kolorimetrické testy umožňují analyzovat řádově mikrogramy 

exploziv.  Kolorimetrické sensory jsou založeny na Meisenheimerově nebo Griessově reakci. 

Exploziva jsou detekována na základě barevné změny mezi explozivem a činidlem, která je 

viditelná lidským okem [112]. K analýze exploziv lze použít kapilární elektroforézu  [113], 

GC s detektorem elektronového záchytu [114]. Komerčně dostupné jsou přístroje zaměřené 

na analýzu exploziv využívající GC-MS technologií Griffin G400 [115] i tzv. desktop MS 

přístroj Griffin
TM 

844 od firmy FLIR (Oregon, USA) [116]. HPLC s UV detektorem [117], 

HPLC s elektrochemickým detektorem [118] a HPLC-MS [119, 120]. Dinitrotoluen byl 

analyzován pomocí FAIMS [121] i DMS [70]. DTIMS [122], GC v kombinaci s DTIMS 

[123] nebo DTIMS v kombinaci s MS [32, 107] lze využít k analýze exploziv. Při analýze 

exploziv pomocí DTIMS se nejčastěji jako driftový plyn používá vzduch, případně samotný 

dusík. Z DTIMS analýzy se získá informace o driftovém času měřených látek. Pro porovnání 
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naměřených výsledků se většinou setkáváme s redukovanou mobilitou (Ko), která není závislá 

na teplotě a tlaku. Hodnoty redukovaných mobilit daných iontů exploziv, jsou uvedeny 

v Tabulce 1. U ionizace koronovým výbojem a u ionizace pomocí 
63

Ni byl jako driftový plyn 

použit vzduch, u ESI a SESI ionizace byl použit dusík jako driftový plyn.  

  

Tabulka 1 Hodnoty redukované iontové mobility daných iontů vybraných exploziv  

Látka Ion Ionizace K0 [cm
2
V

-1
s

-1
] Zdroj 

2,4-DNT 

[DNT]
–
 

63
Ni 1,61 [124] 

[DNT]
–
 Koronový výboj 1,60  [52] 

[DNT-H]
–
 

63
Ni 1,67/1,67 [124, 125] 

3,4-DNT [DNT]
–
 

63
Ni 1,54 [125] 

2,6-DNT [DNT-H]
–
 

63
Ni 1,61 [125] 

TNT 

[TNT]
–
 

63
Ni 1,49 [124] 

[TNT]
–
 Koronový výboj 1,50/1,55 [52, 107] 

[TNT-H]
–
 

63
Ni 1,54/1,54 [22, 32] 

[TNT-H]
–
 Koronový výboj 1,54/1,54 [22, 107] 

[TNT-H]
–
 ESI 1,59 [126] 

[TNT-H]
– 
 SESI 1,53 [22] 

RDX 

[RDX+NO3]
 – 

 Koronový výboj 1,38/1,38 [22, 52] 

[RDX+NO3]
 –
 ESI 1,42 [126] 

[RDX+NO3]
 –
 SESI 1,35 [17] 

[RDX+NO2]
 –
 

63
Ni 1,39/1,42 [22, 32] 

[RDX+NO2]
 –
 ESI 1,48 [126] 

[RDX+NO2]
 –
 SESI 1,42/1,40 [17, 22] 

[RDX+Cl]
 –
 

63
Ni 1,47 [32] 

[RDX+Cl]
 –
 SESI 1,44 [17] 

PETN 

[PETN+NO3]
 –
 

63
Ni 1,18/1,16 [22, 32] 

[PETN+NO3]
 –
 Koronový výboj 1,15/1,101/1,16 [22, 52, 127] 

[PETN+NO3]
 –
 ESI 1,19 [126] 

[PETN+NO3]
 –
 SESI 1,14/1,16 [17, 22] 

[PETN+Cl]
 –
 

63
Ni 1,22/1,153 [32] 

[PETN+Cl]
 –
 Koronový výboj 1,169 [127] 

[PETN+Cl]
 –
 SESI 1,20 [17] 

[PETN+NO2]
 –
 Koronový výboj 1,27 [109] 

[PETN-H]
–
 

63
Ni 1,27 [32] 

[PETN-H]
–
 SESI 1,25 [17] 

Tetryl 

[Tetryl+Cl]
 –
 

63
Ni 1,33 [111] 

[Tetryl+NO3]
–
 

63
Ni 1,29 [111] 

[Tetryl-NO2]
 –
 

63
Ni

 
1,48 [111] 

HMTD [HMTD+H-CH2O-H2O2]
+
 

63
Ni 1,74 [32] 

 

Pro analýzu exploziv lze použít přístroje využívající Rentgenovo záření [128]. 

Přístroje využívající Rentgenovo záření našly uplatnění při kontrole cestujících a zavazadel 

na letištích [129]. Touto technikou lze analyzovat i kilogramy exploziv. Těmito přístroji nelze 
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analyzovat stopová množství exploziv, další nevýhodou je velikost těchto přístrojů. Spektrální 

technika pracující v oblasti elektromagnetického záření mezi 30 až 300 GHz s vlnovou délkou 

od 1 do 10 mm tzv. spektroskopie využívající milimetrové vlny, lze využít k analýze exploziv 

[130], a našla uplatnění na letištích, kde dokáže analyzovat řádově gramy exploziv [131]. 

Terahertzová spektroskopie využívá oblast elektromagnetického záření mezi 0,3 až 10 THz 

(vlnová délka od 0,03 mm do 1 mm), tzn. mezi infračervenou a mikrovlnnou oblastí. Vlny 

v této oblasti spektra jsou schopné vybudit kmity mřížky v pevných látkách a interagovat 

s nosiči náboje lokalizovaných v nanočásticích. Růst zájmu o tuto techniku nastal s rozvojem 

intenzivních zdrojů záření a velmi citlivých detektorů [132]. Spektroskopie milimetrových vln 

proniká lépe do materiálu v porovnání s terahertzovou spektroskopii. Terahertzová 

spektroskopie má přibližně deset krát lepší rozlišení, protože vlnová délka v terahertzové 

spektroskopii je deset krát kratší v porovnání se spektroskopií milimetrových vln [133]. 

Detekce exploziv pomocí terahertzové spektroskopie je shrnuto v review Leahy-Hoppa a kol. 

[134].  

Další možností analýzy exploziv jsou techniky využívající fluorescenci [135] a 

chemiluminiscenci [136]. Fluorescence je vyvolána účinkem dopadajícího záření, kdežto 

chemiluminiscence je vyvolána po chemické reakci. Působením UV nebo VIS záření 

exploziva nefluoreskují. Exploziva lze měřit přímou metodou fluorescence, použijeme-li 

vysokoenergetické zdroje záření typu γ-zářiče případně Rentgenovo záření [135]. Exploziva 

lze analyzovat na základě zhášení flourescence. Tato technika založená na zhášení 

flourescence, se dá považovat za inverzní techniku ke kolorimetrickým testům. Jako 

fluorofory se používají organické nebo anorganické polymery, pyrol, malachitová zeleň, 

fenolová červeň, fluorescein či salicylaldiminový zinečnatý komplex [137]. 

Chemiluminiscence vzniká reakcí NO2 skupiny s luminolem (C8H7N3O2). Mezi rušivé látky 

při této technice měření patří ozón, oxid siřičitý a oxid uhličitý. Vliv ozónu a oxidu siřičitého 

lze odstranit přidáním siřičitanu sodného do roztoku luminolu. Vliv oxidu uhličitého lze 

odstranit úpravou pH [138].  

Ramanova spektroskopie a infračervená spektroskopie s Fourierovou transformací 

(FTIR) mají několik předností, proč se používají pro analýzu exploziv. Mezi tyto výhody patří 

možnost analyzovat plynné, kapalné i pevné vzorky organického i anorganického původu. 

Exploziva byla analyzována pomocí Ramanovy spektroskopie s excitační vlnovou délkou 785 

nm a 830 nm [139]. Při této hodnotě vlnové délky se vyskytuje nežádoucí fluorescence. 

Fluorescence závisí na použité vlnové délce laseru. Zvýšením vlnové délky lze odstranit 

nežádoucí fluorescenci. Exploziva byla zkoumána při vlnové délce laseru 1064 nm [140]. 
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Pro zvýšení selektivity Ramanovy spektrometrie lze využít nižší vlnové délky laseru – 

resonanční Ramanova spektroskopie (RRS). Ramanova spektrometrie s využitím UV laseru 

s vlnovou délkou 229 nm byla použita pro analýzu exploziv [141]. Vlnová délka UV laseru 

dramaticky ovlivňuje hodnotu signálu měřených exploziv. Bylo zjištěno, že při použití UV 

laseru (204 -257 nm) s klesající hodnotou vlnové délky roste odezva měřených látek [142]. 

Identifikace exploziv byla provedena na základě 2D spektra využívající RRS [143]. 

Povrchově zesílená Ramanova spektrometrie (SERS) s recyklovatelným substrátem 

obsahujícím Ni-Au nanovrstvu byla použita k analýze exploziv [144]. Exploziva lze 

identifikovat na základě charakteristického záznamu v oblasti otisku palce pomocí FTIR 

[145]. Analýza exploziv pomocí Ramanovy spektrometrie a FTIR je shrnuta v práci López-

Lópeze a kol. [146]. Spektroskopie laserem buzeného plazmatu (LIBS) se řadí mezi atomové 

emisní spektroskopické techniky využívající vysoko energetický laserový pulz pro excitaci. 

Vzhledem ke komplementaritě této techniky s Ramanovou spektroskopií lze využít spojení 

LIBS-Raman spektroskopii k analýze exploziv [147]. Další spektrální technika, kterou lze 

použít pro analýzu exploziv, je nukleární magnetická rezonance (NMR). Vzhledem 

ke skutečnosti, že exploziva obsahují kromě vodíku a uhlíku i NO2 skupinu, lze k identifikaci 

exploziv využít kromě 
1
H a 

13
C i 

15
N NMR spektroskopii [148].  

Velmi často používanou technikou v analýze exploziv je hmotnostní spektrometrie 

díky informaci o poměru hmotnosti a náboje m/z. Exploziva byla zkoumána pomocí 

hmotnostní spektrometrie s využitím ESI [149], APCI [150] i ionizačních technik pracujících 

mimo hmotnostní spektrometr a to DESI [151-155] a DART [110, 156]. DESI-MS byla 

vyvinuta v roce 2004 skupinou Cooks a kol. [153]. Během DESI-MS procesu je sprejovaný 

proud nabitých mikrokapek rozpouštědla nasměrován pomocí pneumaticky ovládané jehly 

směrem k testovanému povrchu za okolních podmínek. Sprej nárazem na povrch desorbuje 

analyty do plynné fáze a následně je ionizuje. Ionizované sloučeniny jsou transportovány 

skrze rozhraní za atmosférického tlaku do hmotnostního spektrometru, kde je rozpouštědlo 

odstraněno za pomocí tepla a vakua. Ionizace analytu při DART nastává po kolizi molekul 

s metastabilními atomy helia v excitovaném stavu, což popisuje tzv. Penningova ionizace. 

Kromě Penningovy ionizace dochází k dalším ion-molekulárním reakcím za vzniku 

obvyklých iontů se sudým počtem elektronů [156]. Výhodou posledních dvou zmíněných 

ionizačních technik, je skutečnost, že umožňují analyzovat pevné, kapalné i plynné vzorky 

bez jakékoliv úpravy. Důkazem je analýza exploziv přímo z lidské kůže [152]. Doba trvání 

analýzy těchto technik je řádově několik sekund, což je podstatně kratší doba v porovnání 

s GC-MS a HPLC-MS [154]. Problémem DESI/DART-MS je složitost kvantitativní analýzy. 



35 

 

Mezi látky rušící DESI-MS analýzu patří krémy, maziva, čisticí prostředky a výpary 

z automobilových výfuků [155]. DESI/DART ve spojení s MS pro analýzu exploziv je 

shrnuto v práci Morelata a kol. [157].  

K analýze exploziv byla z elektrochemických technik použita polarografie [158], 

cyklická voltametrie [159] i square wave voltametrie [160]. Separaci exploziv lze uskutečnit 

pomocí mikročipu micelární elektrokinetické chromatografie s následnou detekcí pomocí 

uhlíkové [161], zlaté [162] či diamantové elektrody s přídavkem bóru [163]. Tento mikročip 

lze použít pro separaci exploziv s následnou UV-VIS detekcí při 505 nm [164].   

Z ručních přenosných přístrojů lze využít přenosný detektor exploziv využívající 

automatické kolorimetrické analýzy [165, 166], Ramanovy spektrometry [140, 167], 

Ramanovu spektrometrii v kombinaci s FTIR [168]. Techniky založené na fluorescenci 

vyžadují pouze zdroj záření a detektor, obojí lze snadno zakomponovat do ručního 

přenosného zařízení [137, 169]. Dalšími ručními přenosnými přístroji jsou sensory založené 

na chemiluminiscenci [170, 171] či mikrokolonová LC v kombinaci s chemiluminiscenčním 

detektorem [172]. Ruční přenosné MS přístroje MINI 10 a 11 (Purdueova Univerzita, 

Indiana) [173] využívající miniaturizovanou iontovou past pro separaci iontů s DESI lze 

použít na analýzu exploziv [174]. Exploziva lze analyzovat pomocí ručních přenosných 

přístrojů využívající MS technologii s iontovou pastí Hardened Mobile Trace od Morpho 

Detection [175]. Ruční přenosné DTIMS přístroje SABRE 5000, TRACE-PRO nebo MMTD 

od Smiths detection jsou přístroje používající se k analýze exploziv [176].  

Exploziva lze vyhledávat na základě čichu zvířat. Čichové receptory myší [177], 

prasat [178] či psů [179] lze použít k detekci exploziv. Výhoda myší spočívá v jejich velikosti 

a možnosti proklouznout do míst, kam se pes díky své velikosti nedostane. Čichové receptory 

psů jsou schopny rozpoznat až femtogramová množství exploziva, což je důvod, proč 

se na letištích setkáme s těmito „živými analyzátory“.   

2.4. Narkotika 

Drogou (narkotikem) se rozumí omamné a psychotropní látky, jejichž výčet je uveden 

v přílohách 1 až 7 zákona č. 167/1998 Sb., o návykových látkách. V příloze 8 téhož zákona 

jsou uvedeny přípravky obsahující kontrolované látky [180]. 

Narkotika jsou velmi rozsáhlá skupina látek, která lze rozdělit dle různých hledisek 

do různých kategorií. Mezi tyto kategorie patří drogy s tlumivým účinkem na centrální 

nervový systém (CNS) (alkohol, heroin, sedativa), drogy s budivým účinkem na CNS 
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(amfetamin, kokain) a drogy, které mění vnímání (LSD). Další varianta, jak kategorizovat 

drogy, je na základě účinku dané drogy. Dělí se na narkotická analgetika (opiáty), stimulanty 

(amfetamin, metamfetamin, kokain, crack, extáze, tabák) a halucinogeny (LSD, houby, 

ketamin, meskalin).  

Některá narkotika jako např. ketamin spadají do více kategorií. Ketamin je látka 

s halucinogenními a tlumícími účinky. Ketamin byl použit během Vietnamské války pro své 

tlumící účinky. Používá se v medicíně pod obchodním názvem Ketalar. Další využití této 

látky je ve veterinářském lékařství [181, 182].  

Opiáty jsou narkotika tlumící bolest, která se vyrábí buď z opiového máku, nebo 

ze syntetických surovin. Opium je tzv. „sušené mléko“ opiového máku. Obsahuje účinná 

analgetika morfin a kodein. Heroin se vyrábí z morfinu a chemicky se jedná o diacetylmorfin.  

Heroin patří do skupiny opiátů tlumící bolest. Je používán jako lék proti kašli a průjmu 

[182].  

Stimulanty jsou velmi významnou kategorií narkotik působící na centrální nervový 

systém, vyvolávající pocit pohody, síly, energie a zvyšující výkonnost organismu. Kokain je 

nejúčinnější stimulační droga používaná v oblasti medicíny ke snížení teplot nebo jako 

anestetikum v oční chirurgii. Deriváty fenylethylaminů jsou typickým představitelem 

rekreačních drog se stimulačními účinky. Mezi fenylethylaminy patří např. amfetamin, 

metamfetamin a MDMA. Další důležitou skupinu tvoří strukturní analogy těchto látek. 

Metiopropamin (MPA) je představitelem strukturního analogu metamfetaminu. Benzenové 

jádro metamfetaminu je u MPA nahrazeno thiofenem (Obrázek 14) [183, 184]. 

 

Obrázek 14 Strukturní vzorec a) metiopropaminu a b) metamfetaminu.      

 

 Efedrin a pseudoefedrin jsou diastereoizomery, které se používají jako vstupní 

suroviny při syntéze metamfetaminu.   

Drogy můžeme členit dle jejich původu na drogy přírodní, polosyntetické a syntetické. 

Nové syntetické drogy jsou v poslední době rychle se rozvíjející oblastí. Zatímco tzv. 
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„klasické drogy“ jako např. kokain a heroin jsou poměrně dobře prozkoumány, a to i 

z hlediska jejich účinku a rizik, ty nové představují rizika, která jsou předmětem zkoumání. 

Nové syntetické drogy znamenají též velkou výzvu pro legislativu. Syntetické kanabinoidy a 

katinony patří mezi nejvíce rozšířené nově syntetizované psychoaktivní látky. Syntetické 

katinony jsou prodávány jako levná náhrada amfetaminu, MDMA a jiných stimulantů. 

Struktura syntetických katinonů je odvozena od katinonu, látky obsažené v rostlině Katě 

jedlé. Mefedron a etylon  jsou představiteli syntetických katinonů. JWH 250 je představitelem 

syntetických kanabinoidů, který byl syntetizován Huffmanem a kol. [185] a identifikován 

v roce 2009 německou federální kriminalistickou policií [186].  

2.4.1. Iontová chemie narkotik 

Většina narkotik má vysokou protonovou afinitu, proto při ionizaci vznikají převážně 

kladně nabité ionty. Detekce narkotik je založena na reakci analytu s hydratovaným protonem 

(𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛) (rovnice 20), případně na reakci s dopantem (R) (rovnice 21).  

𝑀 + 𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 → 𝑀𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛−1 + 𝐻2𝑂    (20) 

𝑀 + 𝑅𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 → 𝑀𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛−1 + 𝐻2𝑂 + 𝑅   (21)

  

Pro narkotika jsou typickými produktovými ionty [𝑀]+ a [𝑀 + 𝐻]+ 
vznikajících 

výměnou náboje a protonací analytu.  [187]. Výjimku tvoří heroin, u kterého byl pozorován 

fragmentový ion s hodnotou m/z = 310 [𝐻𝑒𝑟𝑜𝑖𝑛 − 𝐶𝐻3𝐶𝑂𝑂𝐻 + 𝐻]+ a m/z = 326 u kokainu 

odpovídající sodnému aduktu [𝐾𝑜𝑘𝑎𝑖𝑛 + 𝑁𝑎]+.  

2.4.2. Analýza narkotik 

Narkotika lze analyzovat pomocí separačních, spektrálních i elektrochemických 

technik. Narkotika lze analyzovat pomocí GC-MS, která je považována za zlatý standard 

analýzy narkotik. Důležitým krokem před samotnou GC-MS analýzou je proces extrakce. 

Narkotika byla analyzována pomocí GC-MS s headspace mikroextrakcí s tuhou fází [188], 

extrakcí kapalina-kapalina [189], případně extrakcí s tuhou fází [190]. Spojení HPLC-MS 

bylo využito k analýze narkotik ze slin [191], vlasů [192], mekonia [193], případně z moči 

[194]. Další separační technikou používanou pro analýzu narkotik je kapilární elektroforéza 

[195]. Pomocí kapilární elektroforézy lze od sebe rozlišit efedrin a pseudoefedrin [195]. 

Narkotika lze analyzovat pomocí DTIMS [196]. V Tabulce 2 jsou uvedeny hodnoty 
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redukované iontové mobility (K0) vybraných narkotik včetně typu použité ionizační techniky 

pro [𝑀]+ a [𝑀 + 𝐻]+. Jako driftový plyn byl u ionizace pomocí 
63

Ni použit vzduch, u ESI a 

SESI dusík.  

 

Tabulka 2 Hodnoty redukované iontové mobility vybraných narkotik 

Látka Ionizace K0 [cm
2
V

-1
s

-1
] Zdroj 

Amfetamin 

63
Ni 1,675 [187] 

ESI 1,62/1,557 [197, 198] 

SESI 1,665 [199] 

Metamfetamin 

63
Ni 1,643 [187] 

ESI 1,658/1,59/1,524 [31, 197, 198] 

SESI 1,63 [199] 

Heroin 
63

Ni 1,046 [187] 

SESI 1,037/1,135* [199] 

Kokain 

63
Ni 1,164/1,16 [187, 200]  

ESI 1,188/1,063/1,042** [31, 197, 198] 

SESI 1,15 [199] 

APCI,ESI 1,20 [201] 

Efedrin 
63

Ni 1,582 [187] 

Pseudoefedrin 
63

Ni 1.584 [187] 

MDMA 
63

Ni 1,472/1,467/1,47 [187, 202, 203] 

ESI 1,488/1,42/1,363 [31, 197, 198] 

Etylon 
63

Ni 1,379 [204] 

JWH 250 APCI,ESI 1,09 [201] 

Ketamin 
63

Ni 1,369 [181] 

Mefedron 
63

Ni 1,499 [202]  

ESI 1,43 [205] 

Methiopropamin (MPA) 
63

Ni 1,654/1,650 [202, 206] 

* [𝐻𝑒𝑟𝑜𝑖𝑛 − 𝐶𝐻3𝐶𝑂𝑂𝐻 + 𝐻]+, ** [𝐾𝑜𝑘𝑎𝑖𝑛 + 𝑁𝑎]+  

 

Jako driftový plyn se v DTIMS nejčastěji používá vzduch, případně samotný dusík. 

Narkotika byla zkoumána pomocí čtyř různých driftových plynů (helium, dusík, argon a oxid 

uhličitý) s ESI ionizací [198]. Každý z použitých plynů má odlišnou molekulovou/atomovou 

hmotnost i odlišnou polarizovatelnost, což jsou klíčové vlastnosti ovlivňující chování iontů 

v driftové trubici. Polarizovatelnost helia je 0,205∙10
-24

 cm
3
, dusíku 1,740∙10

-24
 cm

3
, argonu 

1,641∙10
-24

 cm
3
 a oxidu uhličitého 2,911∙10

-24
 cm

3
 [198]. Hodnoty redukovaných mobilit 

[𝑀 + 𝐻]+ kokainu, MDMA, amfetaminu, metamfetaminu a [𝑀 + 𝑁𝑎]+ kokainu jsou 

uvedeny v Tabulce 3. Z této tabulky je patrné, že nejvyšší hodnota redukované iontové 

mobility byla pozorována s heliem jako driftovým plynem, nejnižší hodnoty redukované 

iontové mobility byly pozorovány u argonu a oxidu uhličitého jako driftového plynu. 
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Tabulka 3 Hodnoty redukované iontové mobility vybraných narkotik s využitím různých 

driftových plynů 

Látka 
K0 

He Ar CO2 N2 

Kokain 3,382 0,933/0,916* 0,780/0,754* 1,063/1,042* 

MDMA 4,464 1,211 0,946 1,363 

Amfetamin 5,370 1,393 1,037 1,557 

Metamfetamin 5,001 1,359 1,050 1,524 

* [𝑀 + 𝑁𝑎]+ 

 

 Pro ruční přenosné přístroje má největší význam použití vzduchu jako driftového 

plynu. Narkotika byla zkoumána prostřednictvím FAIMS v kombinaci s MS. FAIMS-MS 

bylo použito k analýze amfetaminu, metamfetaminu a MDMA [207], k rozlišení opiátových 

isomerů [208] i k rozlišení efedrinu od pseudoefedrinu [101]. DMS v kombinaci s MS byla 

použita k analýze kokainu [209] a jeho metabolitů [210]. Analýza narkotik prostřednictvím 

FAIMS čipu bez předchozí separace a bez MS byla zkoumána pro kokain a morfin [211]. 

Samotný FAIMS čip byl použit pro analýzu Δ
9
 tetrahydrokanabinolu, amfetaminu a 

metamfetaminu [212].  

   Narkotika byla analyzována pomocí FTIR [213], Ramanovy spektrometrie s helium-

neonovým laserem [214], terahertzové spektroskopie [132] i 
1
H a 

13
C NMR [215].   

Hmotnostní spektrometrie je důležitou technikou i v analýze narkotik. K analýze 

narkotik lze využít MS s ESI [216] nebo ambientní ionizační techniky a to DESI [55, 217] a 

DART [204]. Zobrazení distribuce kokainu z otisku palce na skleněném podkladu bylo 

znázorněno s využitím DESI [217].   

Ruční přenosné přístroje Smiths detection využívající FTIR technologii [218]. Ruční 

přenosný přístroj využívající Ramanovu spektrometrii Tru Narc od Thermo Fisher Scientific 

lze použit pro analýzu narkotik [219]. Narkotika lze analyzovat pomocí ručního přenosného 

SERS přístroje [220]. Analýza narkotik pomocí ručních přenosných přístrojů využívající MS 

technologii s iontovou pastí Hardened Mobile Trace od Morpho Detection [175].  

Narkotika lze podrobit analýze na základě čichu zvířat. Čichové receptory myší [177]) 

a psů [221] lze použít k detekci narkotik. 
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3. EXPERIMENTÁLMÍ ČÁST 

3.1. Chemikálie a dávkování 

Exploziva 

 

• 2,4,6-trinitrotoluen (TNT), CAS 118-96-7 

• 2,4-dinitrotoluen (DNT), CAS 121-14-2 

• 2,4,6-trinitrofenol (kyselina pikrová), CAS 88-89-1 

• 2,4,6-trinitrofenyl-N-metylnitramin (tetryl), CAS 479-45-8 

• 1,3,5-trinitro-1,3,5-triazacyklohexan (RDX), CAS 121-82-4 

• 1,3-dinitro-2,2-bis(nitrometyl)propan (PETN), CAS 78-11-5 

• erythritol tertanitrát (ETN), CAS 7297-25-8 

• hexamethylentriperoxidiamin (HMTD), CAS 283-66-9 

 

 Exploziva pochází z Explosie a.s. Pardubice, jejichž vzorce jsou uvedeny na obrázku 

15. Jako rozpouštědlo byl použit aceton od Sigma Aldrich (St. Louis, Missouri, USA). 3 µl 

exploziva o koncentraci 1µg∙µl
-1

 bylo dávkováno pomocí Hamiltonovy mikrostříkačky do tzv. 

vyvíječky, která generuje plynnou fázi v návaznosti na regulovaném zahřívání. Vyvíječka 

byla navržena tak, aby poskytovala konstantní množství (tok) analytu. Nadávkované množství 

může sloužit i pro více než jeden tzv. sken jak je ukázáno na záznamech časových řezů 

v kapitole 4.3. 
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Obrázek 15 Strukturní vzorec a) TNT, b) 2,4-DNT, c) pikrové kyseliny, d) tetrylu, e) RDX, 

f) PETN, g) ETN a h) HMTD. 

 

Narkotika 

 

• 1-fenyl-2-aminopropan (amfetamin), CAS 300-62-9 

• N-metyl-1-fenylpropan-2-amin (metamfetamin), CAS 537-46-2 

• (R,S)-2-metylamino-1-fenylpropan-1-ol (efedrin), CAS 299-42-3 

• (S,S)-2-metylamino-1-fenylpropan-1-ol (pseudoefedrin), CAS 90-82-4  

• 3,4-metylenedioxy-N-etylkatinon (etylon), CAS 1112937-64-0 

• 3,4-metylendioxy-N-metamfetamin (MDMA), CAS 42542-10-9  

• 2-metylamino-1-(4-metylfenyl) propan-1-on (mefedron), CAS 1189805-46-6 

• metiopropamin (MPA), CAS 801156-47-8 

• benzoylmetylekgonin (kokain), CAS 50-36-2 

• diacetylmorfin (heroin), CAS 561-27-3  

• 2-(2-chlorofenyl)-2-(metylamino) cyklohexanon (ketamin), CAS 6740-88-1 

• 1-pentyl-3-(2-metoxyfenylacetyl) indol (JWH 250), CAS 864445-43-2 
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 Narkotika pochází z Kriminalistického ústavu v Praze, jejichž vzorce jsou uvedeny 

na obrázku 16. Jako rozpouštědlo byl použit methanol od Sigmy Aldrich (St. Louis, Missouri, 

USA). 1 µl narkotika o koncentraci 1µg∙µl
-1

 bylo dávkováno pomocí Hamiltonovy 

mikrostříkačky na hodinové sklíčko, které bylo poté přiloženo do DMS přístroje RS 

Dynamics-Dragon.  

 
 

Obrázek 16 Strukturní vzorec a) amfetaminu, b) metamfetaminu, c) efedrinu, d) 

pseudoefedrinu, e) etylonu, f) MDMA, g) mefedronu, h) methiopropaminu, i) kokainu, j) 

heroinu, k) ketaminu a l) JWH 250.      

3.2. Instrumentace a software 

Exploziva byla měřena na prototypu přístroje s DMS technologií využívající 
63

Ni 

k ionizaci iontů. Vzdálenost mezi elektrodami v DMS čipu činila 0,05 cm.  Separační napětí 

500-1500 V a kompenzační napětí od -40 do +15 V bylo použito pro analýzu exploziv. 

Vzduch zbavený přebytečné vlhkosti pomocí aktivního uhlí a molekulového síta byl použit 

jako driftové médium. Průtok vzduchu byl nastaven na 50 ml∙min
-1

. Teplota DMS sensoru 

byla 80-100°C v závislosti na typu exploziva.  
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Za účelem porovnání a vizualizace naměřených dat byl ve spolupráci s RS Dynamics 

vyvinut speciální software. Tento software umožnuje přímou komunikaci počítače s DMS 

přístrojem a byl navržen tak, aby umožnoval úpravu parametrů (např. rozsah separačního 

a kompenzačního napětí). Navržený software poskytuje tzv. fingerprint záznam kladných a 

záporných iontů najednou (Obrázek 17).  Jedná se o 3D graf, kde na ose x je kompenzační 

napětí, na ose y je separační napětí (RF voltage) a na ose z je intenzita. Každý pixel v 3D 

grafu mapuje intenzitu daného iontu pro určitou kombinaci separačního a kompenzačního 

napětí. 

 

Obrázek 17 Ukázka DMS záznamu pomocí navrženého softwaru.      

 

 Intenzitu měřených iontů lze rozlišit na základě konfigurovatelné barevné palety. 

Strmost gradientu palety lze nastavit v pěti intervalech s cílem zisku nejlepšího kontrastu 

barev. Barevný rozsah komerční Sionex palety je od tmavě modré přes světle modrou, 

zelenou a žlutou až k červené barvě, která odpovídá největší intenzitě. Nově navržená paleta 

(Color palette) pracuje v barevném rozsahu od světle modré přes tmavě modrou, zelenou, 

žlutou, červenou až k růžové barvě, která odpovídá největší intenzitě (Obrázek 18). Nově 

navržená paleta (Color palette) se jeví jako přehlednější, vzhledem k efektivnějšímu využití 

kontrastů barev. Pro výzkum méně intenzivních iontů u Sionex palety porovnáváme světle 

modře zbarvené ionty na tmavě modrém podkladu. U nově navržené palety porovnáváme 

tmavě modře zbarvené ionty na světle modrém podkladu, které se jeví jako přehlednější.  
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Obrázek 18 Ukázka DMS záznamu s využitím komerční Sionex palety a nově navrženou 

paletou (color palette).       

Software rovněž umožňuje matematickou manipulaci s daty jako například odstranění 

pozadí, porovnání jednotlivých záznamů i průměrování dat. Další klíčovou vlastností tohoto 

softwaru je možnost přímé komunikace s Matlabem (MATLAB 2015b).  

Narkotika byla měřena na přístroji RS Dynamics-Dragon využívající 
63

Ni k ionizaci 

iontů (Obrázek 19). Vzdálenost mezi elektrodami v DMS čipu činila 0,06 cm. Separační 

napětí 500-1500 V a kompenzační napětí od -40 do +15 V bylo použito pro analýzu narkotik. 

Vzduch zbavený přebytečné vlhkosti pomocí aktivního uhlí a molekulového síta byl použit 

jako driftové médium. Průtok vzduchu byl nastaven na 50 ml∙min
-1

. Teplota DMS sensoru 

byla 70-120°C v závislosti na typu narkotika. 

 

 

Obrázek 19 Přístroj RS Dynamics-Dragon. 
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U experimentů prováděných na přístrojích pracujících na principu iontové mobilitu je 

potřeba uvádět jaký driftový plyn byl použit, aby bylo možné výsledky tabelovat. Analýza 

driftových plynů byla prováděna na přístroji FAIMS od firmy Owlstone z Velké Británie 

(Obrázek 20). Tento přístroj využívá koronovou ionizaci společně s fotoionizací pro tvorbu 

iontů. Čistota dusíku byla 99,9 %, kyslíku 99,5 % a oxidu uhličitého 99,5 %. Z tlakové láhve 

zkoumaného plynu byl veden vývod, který ústil přímo do dávkovací jehly FAIMS přístroje. 

Pro analýzu driftových plynů bylo využito separační napětí do 55 V, kompenzační napětí      

od -6 V do +4 V. Analýzy byly provedeny při teplotě 60°C a průtoku 50 ml∙min
-1

. 

 

 

Obrázek 20 FAIMS přístroj  
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4. VÝSLEDKY A DISKUZE 

4.1. Alfa funkce 

S využitím experimentálních hodnot kompenzačního a separačního napětí 

v jednotkách Townsend (Td), lze vypočítat α2 a α4 koeficienty. Přepočet kompenzačního a 

separačního napětí z Voltů do Townsendů je založen na skutečnosti, že 1 Td odpovídá 268,68 

V∙cm
-1

 při tlaku 101 325 Pa a teplotě 273,15 K. Pro výpočet α2 a α4 koeficientů byla použita 

metoda průměrování (AVG) a metoda nejmenších čtverců. Metoda průměrování pracuje 

s naměřenými hodnotami kompenzačního napětí při určitém RF a počítá alfa koeficienty 

odpovídajících dvojic CV a RF, ze kterých se získá výsledná hodnota na základě průměru 

jednotlivých mezivýsledků. Metoda nejmenších čtverců je známou metodou používanou 

pro aproximaci řešení předurčené soustavy rovnic. K výpočtu obou metod byl použit software 

Matlab. Výpočet α2 a α4 koeficientů je ukázán na efedrinu a pseudoefedrinu. Pro čtyři 

hodnoty separačního napětí (RF = [1180; 1280; 1380; 1480]) byly odečteny čtyři hodnoty 

kompenzačního napětí (CV = [-2.45; -2.61; -2.89; -3.02]) pro efedrin a (CV = [-3.68; -4.15; -

4.55; -4.89]) pro pseudoefedrin. Čtyři hodnoty kompenzačního napětí v rozsahu separačního 

napětí od 1180 V do 1480 V bylo použito k výpočtu α2 a α4 koeficientů (Tabulka 4). 

 

Tabulka 4 Hodnoty separačního napětí (RF) a kompenzačního napětí (CV) pro efedrin a 

pseudoefedrin 

Látka RF [V] CV [V] 

Efedrin 

1180 -2,45 

1280 -2,61 

1380 -2,89 

1480 -3,02 

Pseudoefedrin 

1180 -3,68 

1280 -4,15 

1380 -4,55 

1480 -4,89   

 

Každá dvojice RF a CV je znázorněna pomocí přímky v Obrázku 21. Průsečík daných 

přímek pro metodu průměrování je znázorněn pomocí červené hvězdičky a pomocí zeleného 
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křížku pro metodu nejmenších čtverců (Obrázek 21). Průsečíky přímek pro ostatní zájmové 

látky jsou uvedeny v příloze (P1-P5).   

 

Obrázek 21 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů pseudoefedrinu a efedrinu. Osa 

x představuje α2 koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík 

metody průměrování, zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 

 

Hodnoty α2 a α4 koeficientů pro efedrin a pseudoefedrin a rozdíly mezi těmito 

metodami s využitím metody průměrování a metody nejmenších čtverců jsou uvedeny 

v Tabulce 5. Hodnoty α2 a α4 koeficientů a rozdíly mezi těmito metodami pro ostatní 

narkotika jsou uvedeny v příloze P6. Největší rozdíly těchto dvou metod výpočtu byly 

pozorovány pro heroin a etylon. Pro α2 koeficient tento rozdíl činil 0,3008∙10
-6

 pro heroin a 

0,2291∙10
-6

  pro etylon. Nejmenší rozdíly byly pozorovány u mefedronu a amfetaminu. Pro α2 

koeficient tento rozdíl činil 0,0156∙10
-6

 pro mefedron a 0,0264 ∙10
-6

  pro amfetamin. 

 

Tabulka 5 Hodnoty α2 a α4 koeficientů efedrinu a pseudoefedrinu s využitím metody 

průměrování (AVG) a metody nejmenších čtverců (LS). Δ symbolizuje rozdíl mezi AVG a 

LS.  

Látka 
α2 [∙10

-6
] α4 [∙10

-10
] 

AVG LS Δ AVG LS Δ 

Efedrin 5,72 5,57 0,15 -4,21 -3,93 0,27 

Pseudoefedrin 8,35 8,25 0,10 -5,60 -5,41 0,19 
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Alfa křivky efedrinu a pseudoefedrinu s využitím metody průměrování i metody 

nejmenších čtverců jsou zobrazeny na obrázku 22. Vizualizace rozdílů mezi metodou 

průměrování a metodou nejmenších čtverců efedrinu a pseudoefedrinu je znázorněna 

na obrázku 22. Vizualizace rozdílů zkoumaných metod výpočtu α2 a α4 koeficientů dalších 

zájmových látek jsou uvedeny na Obrázku 39 v kapitole 4.3. 

Metoda průměrování a metoda nejmenších čtverců byla použita pro výpočet α2 a α4 

koeficientů. Mezi těmito metodami byly nalezeny určité rozdíly, které však nemají zásadní 

vliv na charakter alfa křivek.  Např. pro efedrin a pseudoefedrin při hodnotě redukované 

intenzity elektrického pole 90 Td jsou rozdíly menší než 0,8∙10
-3

 (Obrázek 22c).  

 

 

Obrázek 22 Alfa křivky efedrinu a pseudoefedrinu s využitím metody nejmenších čtverců 

(a), metody průměrování (b) a rozdíl mezi těmito metodami (c). 

4.2. Analýza exploziv pomocí diferenční mobilitní spektrometrie 

Ionty vznikají chemickou reakcí mezi analytem a reakčními ionty. Při použití 
63

Ni 

jako zdroje β záření vznikají 𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 a 𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛, které v záznamu označujeme jako píky 

reakčních iontů (RIP). Poté dochází ke kolizím mezi analytem (M) a hydratovaným 

kyslíkovým aniontem 𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛 za vzniku klastru 𝑀𝑂2

−(𝐻2𝑂)𝑛
∗ , který je poté stabilizován 

odstraněním vody za vzniku produktového iontu 𝑀𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛−𝑥 (rovnice 22) [9], které 

v záznamu označujeme jako píky produktových iontů (PIP) [15].   

 

𝑀 + 𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛 ↔ 𝑀𝑂2

−(𝐻2𝑂)𝑛
∗ ↔ 𝑀𝑂2

−(𝐻2𝑂)𝑛−𝑥 + 𝑥𝐻2𝑂   (22) 

 

V DMS spektrech exploziv lze nalézt tři významné odezvy s odlišnou hodnotou 

kompenzačního napětí. Jedna odezva odpovídá píku reakčního iontu, druhá vlhkosti, třetí píku 
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produktového iontu. Pro RDX jsou hodnoty kompenzačních napětí -25,23 V pro RIP, -22,65 

V pro vlhkost a 1,34 V pro PIP (Obrázek 23b) pro RF = 1060 V. Hodnota kompenzačního 

napětí vlhkosti a RIPu se shoduje s hodnotami naměřenými pro samotný vzduch (blank) 

(Obrázek 23a).     

 

Obrázek 23 3D záznam záporných iontů vzduchu (blank) (a) a RDX (b) pro RF = 500 až 

1500V a CV = -40 až +15 V. Ve spodní části obrázku jsou zobrazena diferenční mobilitní 

spektra pro RF = 1060 V.   

 

Tetryl, kyselina pikrová, DNT, ETN, PETN a TNT byly analyzovány pomocí DMS 

v záznamu záporných iontů. Každá z těchto látek poskytuje odlišnou odezvu při RF = 1060 V. 

Hodnoty kompenzačních napětí jsou 0,97 V pro tetryl, 0,23 V pro kyselinu pikrovou, -1,61 

V pro DNT, 1,71 V pro ETN, 1,34 V pro PETN a -0,13 V pro TNT (obrázky 24 a 25). 
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Obrázek 24 3D záznam záporných iontů tetrylu (a), kyseliny pikrové (b) a DNT (c) pro RF = 

500 až 1500V a CV = -40 až +15 V. Ve spodní části obrázku jsou zobrazena diferenční 

mobilitní spektra pro RF = 1060 V.   

 

Obrázek 25 3D záznam záporných iontů ETN (a), PETN (b) a TNT (c) pro RF = 500 až 

1500V a CV = -40 až +15 V. Ve spodní části obrázku jsou zobrazena diferenční mobilitní 

spektra pro RF = 1060 V.   

  



51 

 

K porovnání těchto šesti exploziv lze použít diferenční mobilitní spektrum. 

Při hodnotě separačního napětí 1040 V poskytovalo všech šest měřených explosiv 

zkoumaných záznamu záporných iontů při teplotě 80°C charakteristickou odezvu (Obrázek 

26).  

 
Obrázek 26 Diferenční mobilitní spektrum exploziv při hodnotě separačního napětí 1060 V. 

HMTD bylo měřeno v kladném záznamu iontů vzhledem k jeho nižší hodnotě 

elektronové afinity v porovnání s ostatními zkoumanými explozivy (Obrázek 27). 
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Obrázek 27 3D záznam kladných iontů vzduchu (blank) (a) a HMTD (b) pro RF = 500 až 

1500V a CV = -40 až +15 V. Ve spodní části obrázku jsou zobrazena diferenční mobilitní 

spektra pro RF = 1060 V.   

Pro výpočet α2 a α4 koeficientů a pro zobrazení alfa křivek jednotlivých exploziv byla 

použita data z Tabulky 6 [15]. Tato tabulka obsahuje hodnoty separačního a kompenzačního 

napětí v jednotkách (V) i (Td) pro osm zkoumaných exploziv. Vzdálenost mezi elektrodami 

byla 0,05 cm. Na základě dat uvedených v tabulce 6 byly vypočteny hodnoty α2 a α4 

koeficientů, které jsou shrnuty v Tabulce 7. Jednotka α2 koeficientu je 10
-6 

Td
-2

, α4 koeficientu 

je 10
-10 

Td
-4

. Např. pro TNT je hodnota α2 koeficientu 2,6164∙10
-6

 Td
-2

, hodnota α4 

koeficientu                 -2,8450∙10
-10

 Td
-4

.    
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Tabulka 6 Hodnoty separačního napětí a kompenzačního napětí měřených exploziv. 

Látka Mód 
Teplota 

[°C] 

RF 

[V] 

RF 

[Td] 

CV 

[V] 

CV 

[Td] 

PETN Záporný 80 

1060 78,90 1,34 0,10 

1250 93,05 2,08 0,16 

1390 103,47 2,82 0,21 

1490 110,91 3,56 0,27 

TNT Záporný 80 

1060 78,90 -0,13 -0,01 

1420 105,70 0,97 0,07 

1460 108,68 1,71 0,13 

DNT Záporný 80 

850 63,27 -0,87 -0,06 

1060 78,90 -1,61 -0,12 

1460 108,68 -1,24 -0,09 

ETN Záporný 80 

870 64,76 0,97 0,07 

1060 78,90 1,71 0,13 

1250 93,05 2,45 0,18 

1430 106,45 3,56 0,26 

Kyselina 

pikrová 
Záporný 80 

1060 78,90 0,23 0,02 

1280 95,28 0,60 0,04 

1380 102,72 1,34 0,10 

1470 109,42 2,08 0,15 

RDX Záporný 100 

970 72,20 0,97 0,07 

1060 78,90 1,34 0,10 

1310 97,51 2,45 0,18 

1390 103,47 3,19 0,24 

Tetryl Záporný 80 

850 63,27 0,60 0,04 

1060 78,90 0,97 0,07 

1250 93,05 134 0,10 

1460 108,68 2,45 0,18 

HMTD Kladný 80 

850 63,27 -0,13 -0,01 

1060 78,90 0,23 0,02 

1160 86,35 0,60 0,04 

1270 94,54 0,97 0,07 
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Tabulka 7 Nelineární funkce zkoumaných exploziv 

DNT α = 3,21∙10
-6

(E/N)
2
-1,76∙10

-10
(E/N)

4
 

TNT α = 2,62∙10
-6

(E/N)
2
-2,85∙10

-10
(E/N)

4
 

Pikrová kyselina α = 0,83∙10
-6

(E/N)
2
-1,49∙10

-10
(E/N)

4
 

Tetryl α = -1,61∙10
-6

(E/N)
2
+0,50∙10

-10
(E/N)

4
 

PETN α = -1,82∙10
-6

(E/N)
2
+0,12∙10

-10
(E/N)

4
 

RDX α = -1,43∙10
-6

(E/N)
2
-0,43∙10

-10
(E/N)

4
 

ETN α = -2,65∙10
-6

(E/N)
2
+0,65∙10

-10
(E/N)

4
 

HMTD α = 1,05∙10
-6

(E/N)
2
-2,15∙10

-10
(E/N)

4
 

 

Závislost iontové mobility na redukované intenzitě elektrického pole (E/N) do 110 Td 

bylo použito ke grafickému rozlišení jednotlivých exploziv (Obrázek 28). 

 

 

Obrázek 28 Křivky alfa funkce jednotlivých exploziv měřených v záznamu záporných iontů.  
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4.3. Analýza narkotik pomocí diferenční mobilitní spektrometrie 

Ionty vznikají chemickou reakcí mezi analytem a reakčními ionty. Při použití 
63

Ni 

jako zdroje β záření vznikají 𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 a 𝑂2
−(𝐻2𝑂)𝑛. Poté dochází ke kolizím mezi analytem 

(M) a hydratovaným protonem 𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 za vzniku klastru 𝑀𝐻+𝐻2𝑂𝑛
∗, který je poté 

stabilizován odstraněním vody za vzniku produktového iontu 𝑀𝐻+𝐻2𝑂𝑛−𝑥 (rovnice 23) [9]. 

 

𝑀 + 𝐻+(𝐻2𝑂)𝑛 ↔ 𝑀𝐻+𝐻2𝑂𝑛
∗ ↔ 𝑀𝐻+𝐻2𝑂𝑛−𝑥 + 𝑥𝐻2𝑂  (23) 

 

Narkotika byla nejdříve zkoumána na stejném prototypu přístroje DMS technologií 

jako exploziva. Při vyšších teplotách (nad 100°C) nastal při analýze narkotik problém 

s kontaminací DMS přístroje. Proto byl vyvinut nový DMS přístroj (RS Dynamics-Dragon), 

který neobsahuje teflon a epoxid jako pojivo oproti předchozímu prototypu přístroje. Dalším 

odlišností těchto dvou přístrojů je skutečnost, že přístroj RS Dynamics-Dragon využívá čip s 

mezerou mezi elektrodami 0,06 cm v porovnání s předchozím přístrojem, který obsahoval čip 

s mezerou o velikosti 0,05 cm. RS Dynamics DMS přístroj byl navrhnut tak, aby nepotřeboval 

vyvíječku, ale aby dávkování probíhalo přímo do přístroje buď pomocí hodinového sklíčka 

případně nanesením zkoumané látky na speciálně upravený papír.   

Separace v iontové mobilitní spektrometrii závisí na vlastnostech iontu a parametrech 

přístroje. Mezi parametry přístroje ovlivňující separaci v DMS patří typ použité driftového 

plynu (kapitola 4.3.1.), průtok (kapitola 4.3.2.) a teplota driftového plynu (kapitola 4.3.3.) 

případně použití modifikátoru (zkoumáno, ale nevedlo ke zlepšení separace). 

Při analýze narkotik pomocí DMS jsme se setkali se skutečností, že charakteristické 

odezvy PIP ležely blízko u sebe. K rozlišení takových odezev byla využita softwarová funkce 

tzv. „SWD“. Zkratka představuje Stable Wave Detector, který byl popsán v disertační práci 

Jana Dupače [222]. Tento detektor využívá Fourierovy transformace, odtud pochází slovo 

Wave - vlna. Pomocí SWD lze určit vrchol píku i pro nesymetrické píky a tím minimalizuje 

možnost chybné identifikace látek. Po proměření zkoumané látky se nastavil rozsah 

kompenzačního napětí, ve kterém bude látka klasifikována. Kromě této funkce, lze pomocí 

ručního přenosného přístroje Dragon měřit odezvy jednotlivých látek v čase. V praxi to 

probíhá tak, že se zvolí jedna hodnota separačního napětí, při které se zkoumá odezva po dobu 

několika milisekund až sekund. Tento typ záznamu tzv. „Time plot“ se dá přirovnat 

k chromatografickému záznamu, kde figuruje retenční čas. Ukázka tohoto typu záznamu je 

zobrazena na obrázku 29. Na Obrázku 29a je znázorněna odezva čistého hodinového sklíčka 
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(blank) v rozsahu kompenzačních napětí od -40 do +15 V  po dobu 4 sekund pro hodnotu 

separačního napětí 1480 V. Za stejných podmínek byla poté analyzována zkoumaná narkotika 

na Obrázku 29b uvedeno pro MPA. Každé zkoumané narkotikum poskytovalo odezvu lišící 

se hodnotou kompenzačního napětí. Na základě těchto odlišností byl nastaven pro každé 

narkotikum rozsah kompenzačních napětí, pomocí kterého byla provedena klasifikace 

zkoumaných látek.  

 

Obrázek 29 Záznam čistého hodinového sklíčka (blank) a) a narkotika b) pro hodnotu 

separačního napětí 1480 V v rozsahu kompenzačního napětí od -40 do +15 V po dobu 4 s. 

Růžová barva symbolizuje nejvíce intenzivní ionty, světle modrá barva symbolizuje ionty 

s nízkou intenzitou.   

 

Další varianta záznamu je tzv. 3D graf. Tento typ záznamu znázorňuje intenzitu 

zkoumaných látek v širokém rozsahu RF. Rozsah RF byl nastaven od 500 V do 1500 V, 

rozsah CV od -40 do +15 V. Tento typ záznamu je ukázán na obrázku 30. Obrázek 30a náleží 

záznamu čistého hodinového sklíčka (blank), Obrázek 30b znázorňuje narkotikum (MPA).   
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Obrázek 30  3D graf čistého hodinového sklíčka (blank) a) a narkotika b) v rozsahu 

separačního napětí od 500 V do 1500 V a kompenzačního napětí od -40 V do +15 V.  

4. 3. 1. Analýza driftových plynů 

Na FAIMS přístroji byly porovnávány čtyři odlišné driftové plyny. Byl zkoumán 

vzduch, kyslík, dusík a oxid uhličitý (Obrázek 31). Separační napětí do 55 V, kompenzační 

napětí v rozsahu od -6 V do +4 V, teplota 60°C a průtok 50 ml∙min
-1

 bylo použito na analýzu 

driftových plynů. Intenzita iontů v záznamu kladných iontů roste od modré po červenou 

barvu. V záznamu záporných iontů intenzita iontů roste od červené po modrou barvu.  

Z obrázku 31 je patrné, že pro záznam kladných iontů poskytuje oxid uhličitý velmi intenzivní 

odezvu v širokém rozsahu kompenzačních napětí, kde jsou detekovány zájmové látky. Tudíž 

je tento plyn nejméně vhodný jako driftový plyn pro záznam kladných iontů. Nejméně 

intenzivní odezvu poskytuje dusík v kladném i záporném módu. Vzduch jako driftový plyn 

poskytuje další odezvu díky přítomnosti kyslíku, oxidu uhličitého a vzdušné vlhkosti. 

Pro ruční přenosná zařízení má největší význam vzduch jako driftový plyn. Ostatní varianty 

vyžadují zásobní láhev, která komplikuje použitelnost takového přístroje ve venkovních 

podmínkách ručně přenositelného přístroje.  
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Obrázek 31 FAIMS záznam vzduchu, dusíku, oxidu uhličitého a kyslíku v kladném i 

záporném módu.  

4. 3. 2. Optimalizace průtoku 

Průtok driftového plynu hraje důležitou roli při DMS analýzách. Průtok 10 až 60 

ml∙min
-1

 byl zkoumán při DMS analýze JWH 250 (Obrázek 32). Při těchto hodnotách průtoku 

bylo zjištěno, že s rostoucí hodnotou průtoku vzduchu roste i intenzita iontu a nedochází 

k posunu k jiným hodnotám kompenzačního napětí.   

 

Obrázek 32 Vliv průtoku na intenzitu iontu pro DMS analýzu JWH 250. 
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4. 3. 3. Optimalizace teploty 

Teplota driftového plynu je významným parametrem při DMS analýze. Teplota 

na rozdíl od průtoku má vliv na polohu píku. Tzn., že při analýze stejné látky při různé teplotě 

jsou pozorovány odezvy při různých hodnotách kompenzačního napětí. Teplota ovlivňuje 

iontovou mobilitu dvěma různými způsoby. Teplota ovlivňuje hustotu plynu a poměr 

klastrování ion-neutrálních částic. Změny v distribuci kinetické energie ion-neutrálních částic 

se projevují změnou distribuce kolizních energií a iontové mobility těchto částic [72]. Vliv 

teploty na DMS analýzu byl zkoumán pro pět různých narkotik [11]. Narkotika byla 

zkoumána při teplotě 75-120°C. Při hodnotě separačního napětí 1480 V byly nalezeny 

největší rozdíly v poloze produktového iontového píku. Produktový iontový pík 

metamfetaminu a kokainu poskytuje odezvu pro celý vybraný rozsah teplot. Amfetamin 

poskytoval odezvu v rozmezí teplot od 90 do 120°C, ketamin v rozmezí teplot od 85 

do 120°C a heroin v rozmezí teplot od 110 do 120°C (Tabulka 8). Tabulka 8 obsahuje 

informace o posunu produktového iontového píku (Δ) vlivem teploty. Vliv teploty na polohu 

produktového iontového píku při hodnotě separačního napětí 1480 V, je nejvýraznější 

pro amfetamin (0,83 V) a metamfetamin (0,64 V) (porovnáno v teplotním rozsahu, kde 

všechna narkotika poskytovala odezvu). Naproti tomu produktový iontový pík kokainu 

pro teplotní rozsah 110-120°C poskytoval odezvu při stejné hodnotě kompenzačního napětí. 

Závěrem lze konstatovat, že u všech zkoumaných látek docházelo vlivem rostoucí teploty 

k posunu ke kladnějším hodnotám kompenzačních napětí (posun píků doprava v grafech).   
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Tabulka 8 Vliv teploty na polohu produktového iontového píku vybraných narkotik. 

Teplota  [°C] 

Kompenzační napětí [V] 

Amfetamin Metamfetamin Ketamin Heroin Kokain 

75 - -5,18 - - 2,29 

80 - -4,35 - - 2,29 

85 - -3,79 0,08 - 2,43 

90 -6,83 -3,24 0,63 - 2,56 

95 -6,28 -2,69 0,90 - 2,84 

100 -6 -2,14 1,18 - 2,98 

105 -5,45 -1,45 1,46 - 3,12 

110 -4,9 -0,56 2,12 2,43 3,33 

115 -4,62 -0,34 2,22 2,84 3,33 

120 -4,07 0,08 2,22 2,84 3,33 

Δ
*
 [V] 2,76 5,26 2,14 0,41 1,04 

 * posun produktového iontového píku v rozsahu teplot 110-120°C. 

 

Hodnota kompenzačního napětí produktového iontového píku metamfetaminu leží 

v rozsahu od -5,18 V při 75°C do +0,08 V při 120°C (Obrázek 33).     
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Obrázek 33 Vliv teploty na polohu produktového iontového píku metamfetaminu 

Pro optimalizaci teploty byla pro šest zkoumaných narkotik vybrána teplota 110°C, 

pro dalších šest 90°C. Pro všechna zkoumaná narkotika byla použita hodnota separačního 

napětí 1480 V. Do softwaru byla nainstalována funkce pro rekonstrukci píků z naměřených 

dat. Na základě této funkce lze analyticky popsat a rozlišit naměřené píky ležící blízko u sebe.  

Hodnota kompenzačního napětí pro amfetamin je -4,9 V, pro metamfetamin -0,56 V, 

pro ketamin +2,12 V, pro heroin +2,43 V, pro JWH 250 +3,18 V a pro kokain +3,33 V 

(Obrázek 34). Hodnota kompenzačního napětí pro MPA je -6,28 V, pro pseudoefedrin            

-4,89 V, pro mefedron -4,50 V, pro MDMA -3,85 V, pro efedrin -3,02 V a pro etylon -1,90 V 

(Obrázek 35).  
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 Obrázek 34 Diferenční mobilitní spektra šesti narkotik při teplotě 110°C. 

 

 
Obrázek 35 Diferenční mobilitní spektra šesti narkotik při teplotě 90°C. 

Hmotnost, náboj a tvar iontu jsou klíčovými vlastnostmi iontu v iontové mobilitní 

spektrometrii. Tvar je specifickou vlastností iontu, která je charakteristická pro iontovou 

mobilitní spektrometrii a odlišuje se tím od hmotnostní spektrometrie, kde dochází k separaci 

pouze na základě poměru hmotnosti a náboje. Důkazem toho, jaký význam má tvar zkoumané 

látky při separaci v iontové mobilitní spektrometrii je separace efedrinu a pseudoefedrinu. 
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Tato dvě narkotika mají stejnou hodnotu poměru hmotnosti a náboje, tudíž nelze tyto látky 

rozlišit pomocí hmotnostní spektrometrie. Zaměříme-li se na efedrin a pseudoefedrin 

v Obrázku 35, je patrné, že tyto dvě látky se stejnou hodnotou m/z lze od sebe rozlišit pomocí 

DMS. Detail separace těchto dvou látek je znázorněn na Obrázku 36.  

 

Obrázek 36 Diferenční mobilitní spektrum pseudoefedrinu a efedrinu při hodnotě 

separačního napětí 1480 V a teplotě 90°C. 

 

 Pro výpočet α2 a α4 koeficientů a pro zobrazení alfa křivek jednotlivých narkotik byla 

použita data z příloh P7 a P8. Tyto tabulky obsahují hodnoty separačního a kompenzačního 

napětí zkoumaných narkotik. Vzdálenost mezi elektrodami byla 0,06 cm. Hodnoty α2 a α4 

koeficientů jsou vypočteny metodou průměrování (Tabulka 9) a metodou nejmenších čtverců 

(Tabulka 10). Rozdíly mezi jednotlivými metodami výpočtu jsou uvedeny v příloze P6 a 

Tabulce 5. Jednotka α2 koeficientu je 10
-6 

Td
-2

, α4 koeficientu 10
-10 

Td
-4

.    
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Tabulka 9 Nelineární funkce zkoumaných narkotik vypočtená metodou průměrování. 

Látka Teplota Nelineární alfa funkce 

Kokain 110°C α = -2,40∙10
-6

 (E/N)
2 
– 0,05∙10

-10
 (E/N)

4
 

JWH 250 110°C α = -1,74∙10
-6

 (E/N)
2 
– 0,55∙10

-10
 (E/N)

4
 

Heroin 110°C α = -1,43∙10
-6

 (E/N)
2 
– 0,64∙10

-10
 (E/N)

4
 

Ketamin 110°C α = -1,32∙10
-6

 (E/N)
2
 – 0,25∙10

-10
 (E/N)

4
 

Metamfetamin 110°C α = 3,75∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,12∙10

-10
 (E/N)

4
 

Amfetamin 110°C α = 7,72∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,72∙10

-10
 (E/N)

4
 

MPA 90°C α = 9,39∙10
-6

 (E/N)
2 
– 5,58∙10

-10
 (E/N)

4
 

Pseudoefedrin 90°C α = 8,35∙10
-6

 (E/N)
2 
– 5,60∙10

-10
 (E/N)

4
 

Mefedron 90°C α = 6,86∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,09∙10

-10
 (E/N)

4
 

MDMA 90°C α = 6,42∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,19∙10

-10
 (E/N)

4
 

Efedrin 90°C α = 5,72∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,21∙10

-10
 (E/N)

4
 

Etylon 90°C α = 4,46∙10
-6

 (E/N)
2
 – 3,37∙10

-10
 (E/N)

4
 

 

Tabulka 10 Nelineární funkce zkoumaných narkotik vypočtená metodou nejmenších čtverců 

Látka Teplota Nelineární alfa funkce 

Kokain 110°C α = -2,50∙10
-6

 (E/N)
2 
+ 0,13∙10

-10
 (E/N)

4
 

JWH 250 110°C α = -1,67∙10
-6

 (E/N)
2 
-0,67∙10

-10
 (E/N)

4
 

Heroin 110°C α = -1,73∙10
-6

 (E/N)
2 
-0,08∙10

-10
 (E/N)

4
 

Ketamin 110°C α = -1,29∙10
-6

 (E/N)
2
 -0,33∙10

-10
 (E/N)

4
 

Metamfetamin 110°C α = 3,55∙10
-6

 (E/N)
2
 -3,77∙10

-10
 (E/N)

4
 

Amfetamin 110°C α = 7,74∙10
-6

 (E/N)
2
 -4,79∙10

-10
 (E/N)

4
 

MPA 90°C α = 9,28∙10
-6

 (E/N)
2 
– 5,37∙10

-10
 (E/N)

4
 

Pseudoefedrin 90°C α = 8,25∙10
-6

 (E/N)
2 
– 5,41∙10

-10
 (E/N)

4
 

Mefedron 90°C α = 6,88∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,12∙10

-10
 (E/N)

4
 

MDMA 90°C α = 6,38∙10
-6

 (E/N)
2
 – 4,12∙10

-10
 (E/N)

4
 

Efedrin 90°C α = 5,57∙10
-6

 (E/N)
2
 – 3,93∙10

-10
 (E/N)

4
 

Etylon 90°C α = 4,69∙10
-6

 (E/N)
2
 – 3,81∙10

-10
 (E/N)

4
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Závislost iontové mobility na E/N v rozmezí od 0 do 100 Td bylo použito pro grafické 

rozlišení narkotik. Šest zkoumaných narkotik bylo měřeno při 90°C (Obrázek 37), dalších šest 

při 110°C (Obrázek 38). K výpočtu alfa koeficientů a následné sestrojení alfa křivek bylo 

provedeno pomocí metody nejmenších čtverců a metody průměrování. Detaily výpočtu těchto 

metod je popsáno v kapitole 4. 1. Alfa funkce.  

 

 

Obrázek 37 Alfa křivky šesti zkoumaných narkotik měřených při teplotě 90°C. a) pomocí 

metody průměrování b) pomocí metody nejmenších čtverců. 

 

Obrázek 38 Alfa křivky šesti zkoumaných narkotik měřených při teplotě 110°C. a) pomocí 

metody průměrování b) pomocí metody nejmenších čtverců. 

 

Rozdíly metody nejmenších čtverců a metody průměrování všech zkoumaných 

narkotik jsou zobrazeny na obrázku 39. Největší rozdíly zkoumaných metod byly pozorovány 
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pro heroin a etylon (1-1,2∙10
-3

), nejmenší rozdíly byly pozorovány pro amfetamin a mefedron 

(méně než ± 0,8∙10
-3

).  

  

 
 

Obrázek 39 Grafické znázornění rozdílů mezi metodou průměrování a metodou nejmenších 

čtverců pro zkoumaná narkotika.  
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5. ZÁVĚR 

Disertační práce se zabývá testováním zařízení založené na principu iontové mobility. 

První část disertační práce obsahuje teoretické základy iontové mobilitní spektrometrie. Dále 

je rozebrána problematika nízkonapěťové a vysokonapěťové iontové mobilitní spektrometrie. 

S ohledem na skutečnost, že má praktická měření probíhají na vysokonapěťových přístrojích, 

je zde těmto vysokonapěťovým technikám věnována největší pozornost. Mezi výhody DMS a 

FAIMS patří velká citlivost měření, selektivita a rychlost analýzy. Nevýhodou těchto technik 

je skutečnost, že se zde pracuje při vysoké intenzitě elektrického pole, tudíž se nacházíme 

v nelineární oblasti závislosti iontové mobility na redukované intenzitě elektrického pole a 

nelze měřit srážkové průřezy. Další část teoretické části disertační práce se zabývá explozivy, 

narkotiky a jejich analýzou. V disertační práci je popsána analýza exploziv a narkotik pomocí 

instrumentálních metod analytických včetně technik založených na principu iontové mobility, 

především více prozkoumaných nízkonapěťových IMS technik.    

Experimentální část spolu s výsledky a diskuzí se opírá o dva články publikované 

v mezinárodních časopisech, kde figuruji jako první autor a o příspěvky prezentované 

na mezinárodních konferencích. Na konci disertační práce je uveden podrobný seznam 

publikační činnosti a aktivit souvisejících s tématem předkládané disertační práce.  

 V praktické části je popsán výpočet alfa koeficientů, který slouží k sestrojení alfa 

křivek. Na základě alfa křivek bylo charakterizováno osm exploziv a dvanáct narkotik. Každé 

analyzované explozivum poskytovalo charakteristickou odezvu na DMS přístroji. 

Pro hodnotu separačního napětí 1060 V bylo pozorováno osm různých odezev 

kompenzačního napětí ležících v rozsahu od -1,61 V do +1,71 V. Sedm explosiv (DNT, TNT, 

RDX, kyselina pikrová, tetryl, PETN a ETN) bylo měřeno v záporném záznamu iontů. 

HMTD má v porovnání s ostatními měřenými explozivy nižší hodnotu elektronové afinity, 

proto bylo analyzováno v kladném záznamu iontů. Závislost iontové mobility na redukované 

intenzitě elektrického pole v rozmezí od 0 do 120 Td bylo použito ke grafickému rozlišení 

jednotlivých exploziv.    

   Testování nového ručního přenosného přístroje využívající DMS technologii bylo 

zkoumáno pro dvanáct různých narkotik. Analyzovaná narkotika se řadí mezi látky s vysokou 

protonovou afinitou, proto byl využit záznam kladných iontů. Na novém DMS přístroji byla 

provedena optimalizace průtoku a teploty. Zvyšující se průtok driftového plynu má 

za následek zvýšení intenzity iontů. Nemá však vliv na hodnotu kompenzačního napětí 

(na polohu píku). Bylo zjištěno, že teplota ovlivňuje hodnotu kompenzačního napětí 



68 

 

zkoumaných narkotik. S rostoucí teplotou dochází k posunu píků ke kladnějším hodnotám 

kompenzačního napětí. Šest narkotik bylo analyzováno při teplotě 90°C (MPA, 

pseudoefedrin, mefedron, MDMA, efedrin a etylon), dalších šest při teplotě 110°C 

(amfetamin, metamfetamin, ketamin, heroin, JWH 250 a kokain). Za daných teplotních 

podmínek při hodnotě separačního napětí 1480 V poskytovala každá proměřovaná substance 

charakteristickou odezvu. Závislost iontové mobility na redukované intenzitě elektrického 

pole v rozmezí od 0 do 100 Td bylo použito ke grafickému rozlišení jednotlivých narkotik.  

Ukázalo se, že detekci exploziv a narkotik lze provést pomocí ručního přenosné 

přístroje pracujícím na principu iontové mobility. Kvantitativní analýza pomocí tohoto 

ručního přenosného přístroje může být námětem pro další studie v této oblasti. Dalším 

odvětvím, kde by tento přístroj mohl nalézt uplatnění, je např. analýza pesticidů 

v potravinách. 
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PŘÍLOHY 

P1 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů amfetaminu a metamfetaminu. Osa x 

představuje α2 koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík metody 

průměrování, zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 

 

 

P2 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů kokainu a heroinu. Osa x představuje α2 

koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík metody průměrování, 

zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 
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P3 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů ketaminu a JWH 250. Osa x představuje 

α2 koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík metody 

průměrování, zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 

 

 

P4 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů etylonu a MDMA. Osa x představuje α2 

koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík metody průměrování, 

zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 
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P5 Grafické znázornění výpočtu α2 a α4 koeficientů mefedronu a MPA. Osa x představuje α2 

koeficient, osa y α4 koeficient. Červená hvězdička znázorňuje průsečík metody průměrování, 

zelený křížek znázorňuje průsečík metody nejmenších čtverců. 

 

 

 

P6 Hodnoty α2 a α4 koeficientů s využitím metody průměrování (AVG) a metody nejmenších 

čtverců (LS). Δ symbolizuje rozdíl mezi AVG and LS.  

Látka 
α2 [10

-6
] α4 [10

-10
] 

AVG LS Δ
* 

AVG LS Δ
* 

Etylon 4,46 4,69 0,23 -3,37 -3,81 0,43 

MDMA 6,42 6,38 0,04 -4,19 -4,12 0,07 

MPA 9,39 9,28 0,11 -5,58 -5,37 0,21 

Mefedron 6,86 6,88 0,02 -4,09 -4,12 0,03 

Kokain -2,40 -2,50 0,10 -0,05 0,13 0,18 

Heroin -1,43 -1,73 0,30 -0,64 -0,08 0,56 

Ketamin -1,32 -1,29 0,03 -0,25 -0,33 0,08 

Metamfetamin 3,75 3,55 0,20 -4,12 -3,77 0,35 

Amfetamin 7,72 7,74 0,02 -4,72 -4,77 0,05 

JWH 250 -1,74 -1,67 0,07 -0,55 -0,67 0,12 
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P7 Hodnoty kompenzačního napětí (CV) a separačního napětí (RF) pro narkotika měřená 

při teplotě 110°C. 

Látka RF [V] CV [V] 

Kokain 

1180 1,67 

1280 2,22 

1380 2,78 

1480 3,33 

JWH 250 

1180 1,48 

1280 1,88 

1380 2,45 

1480 3,18 

Heroin 

1180 1,11 

1280 1,67 

1380 2,22 

1480 2,43 

Ketamin 

1180 1,11 

1280 1,11 

1380 2,01 

1480 2,12 

Metamfetamin 

1180 -1,11 

1280 -1,11 

1380 -0,56 

1480 -0,56   

Amfetamin 

1180 -3,52   

1280 -4,07   

1380 -4,62   

1480 -4,90   
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P8 Hodnoty kompenzačního napětí (CV) a separačního napětí (RF) pro narkotika měřená při 

teplotě 90°C. 

Látka RF [V] CV [V] 

Etylon 

1180 -1,68 

1280 -2,11 

1380 -2,08 

1480 -1,90 

Efedrin 

1180 -2,45 

1280 -2,61 

1380 -2,89 

1480 -3,02 

MDMA 

1180 -2,88 

1280 -3,22 

1380 -3,68 

1480 -3,85 

Mefedron 

1180 -3,18 

1280 -3,69 

1380 -4,20 

1480 -4,50 

Pseudoefedrin 

1180 -3,68 

1280 -4,15 

1380 -4,55 

1480 -4,89   

MPA 

1180 -4,38   

1280 -5,05   

1380 -5,65   

1480 -6.28   
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