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ABSTRAKT

Diplomova prace je zaméfena na vyuziti infraervené spektrometrie u Hasi¢ského
zachranného sboru CR. K této praci byl vyuzit novy mobilni spektrometr True Defender FT
firmy Ahura, zaptjceny z Institutu ochrany obyvatelstva Lazné¢ Bohdanec.

Cilem prace bylo seznamit se stimto pfistrojem a sjeho moZnostmi pii identifikaci
neznamych latek. Experimentdlni ¢ast byla zaméfena na ovéfeni moznosti tohoto piistroje
pomoci sady modelovych vzorkli, kterd vychdzi zredlnych situaci feSenych piislusniky
Hasi¢ského zachranného sboru. V zavéru prace jsou porovnany moznosti vyuziti mobilniho
infraCerveného spektrometru True Defender FT a dal$Siho mobilniho pfistroje z vyzbroje HZS -
Ramanova spektrometru First Defender.

ABSTRACT

This diploma work is aimed at the use of infrared spectrometry by Fire Brigade Units of the
Czech Republic. A new portable instrument True Defender FT produced by Ahura was used for
this purpose. It was lent by the Institute of Citizens’ Protection in Lazné¢ Bohdanec.

The goal of this work was to get acquainted with this instrument and to evaluate its ability to
identify unknown substances. Experimental part was aimed at the testing of this spectrometer
with the help of model sample set, containing samples from real situations solved by members of
Fire Brigade Units of the Czech Republic.

Possibilities of mobile infrared spectrometer True Defender FT and mobile Raman
spectrometer First Defender are finally compared.

KLICOVA SLOVA

Infracervena spektrometrie, mobilni analyzatory, spektrometr True Defender Ahura, chemické
latky, databaze spekter, Hasi¢sky zachranny sbor.

KEYWORDS

Infrared spectrometry, mobile analysers, spectrometer True Defender FT, chemical
substances, database of spectra, Fire Brigade Units.
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1 UVOD

Ceska republika ma rozvinuty chemicky primysl a zaroveti je tranzitni zemi, pies kterou se
dopravuje zbozi a suroviny v ramci celé Evropy. Na pfevoz zbozi a surovin se vyuziva silnic¢ni,
elezniéni, letecka a vodni doprava. Diky tomuto jsou na Hasi¢sky zachranny sbor CR kladeny
vysoké pozadavky ve sméru rychlého a efektivniho feSeni pii zdsahu na chemickou latku.

Pii zasahu jednotek HZS CR na likvidaci chemickych latek je hlavni a prvoradou tlohou
jednotek rychlé zabezpeceni mista, kde se nachdzi neznama latka, aby se zamezilo ohrozeni lidj,
zvifat a Zivotniho prostfedi. Proto je nutné mit piipravené jednotky HZS CR jak po odborné
strance, tak po strdnce vybaveni moderni pfistrojovou technikou pro identifikaci neznamych
chemickych latek.

V poslednich letech dochazi k obméné a sjednoceni prostfedkt na detekci chemickych latek.
Praktické zkuSenosti pfislusniki HZS jednoznacné prokazuji potiebu vybaveni jednotek
predurcenych k zasahu na nezndmé latky pifenosnymi analyzatory. Jednotky se na misté udalosti
pii zasahu s chemickou latkou casto setkavaji s tim, Ze tyto nezndmé latky nejsou oznaceny,
nelze spolehlivé zjistit tidaje z obald, piipadné nejsou v potfddku piepravni doklady.V mnoha
piipadech se stalo, Ze k pfepravovanym chemickym latkdm byly doklady, ale nebyly prelozeny
do jazyku statd, pies které byly piepravovany, a tim byla ztizena identifikace latky. V CR plati
zékon 371/2008 Sb., kterym se méni zakon ¢. 356/2003 Sb., o chemickych latkach a chemickych
piipravcich a o zméné nékterych zdkonl, ve znéni pozd¢jSich predpist, ale ten je v mnoha
ptipadech porusovén, a to jak z neznalosti zdkona, tak i tmysIné.

Prepravované chemické latky mohou byt v pevném, kapalném i plynném skupenstvi. Z tohoto
divodu je potieba vybavit jednotky analyzatory, které uméji rychle a spolehlivé identifikovat
latky razného skupenstvi na misté udalosti, pficemz jejich obsluha je jednoducha. Velitel zasahu
potiebuje co nejrychleji identifikovat nalezenou nezndmou chemickou latku tak, aby mohl rychle
a adekvatné rozhodnout o dalsi ¢innosti zasahujicich ptislusniki, stanoveni stupné ochrany, o
revizi nebezpecné zony a stanoveni rizika, a nasledné i o tom, zda na mist¢ méa potfebnou
techniku, vybaveni, dostatek ptislusnikii a v neposledni fadé¢ o pripadném vyzadani nasazeni
dalsi specialni techniky a vyzadani Krajského opera¢niho informacniho stfediska o vyslani
mobilni laboratore HZS CR, které jsou dislokovany v Tiemosné, Kamenici, Laznich Bohdanec,
Frenstatu pod Radhostem a v TiSnové.

Ze statistickych daji jednoznaén& vyplyvd vysoky podil vyjezdd jednotek HZS CR
k zasahtim na NL mimo zasah na ropné produkty - naptiklad v roce 2008 to bylo 1024 zasaht,
v roce 2009 — 925 zdsahti a v roce 2010 - 893 zasaht .

Ptenosné analyzatory u jednotek predurcenych na zasah s nezndmou latkou jsou dilezité pro
rychlou identifikaci nezndmych latek na misté udalosti. Jednotky HZS jsou v moha ptipadech
povolany pii zasahu Policie Ceské republiky, kdy je potieba identifikovat nalezené latky. Tato
pomoc je vyzadana napiiklad pfi nalezeni mista, kde jsou pfipravovany navykové latky. Na misté
zasahu se provede zajiSténi nalezenych latek a na misto je povoldna vyjezdova skupina -
chemicka laboratot HZS CR.

Tato diplomova prace je zaméfena na vyuziti mobilniho infracerveného spektrometru s
Fourierovou transformaci (FT-IR). Spektrometr po svém uvedeni na trh v roce 2008 ziskal
nékolik ocenéni, naptiklad Cygnus Inovation Award pro nejlepsi produkt v oblasti HAZMAT a
WMD a cenu Frost & Sullivan ,,Produkt roku 2008 v oblasti identifikace chemickych latek*.
V praci budou moznosti tohoto pfistroje otestovany pomoci shodné sady vzorkid jako
v experimentalni ¢asti magisterské prace Ing. Heleny Mic¢ankové zamétené na vyuziti mobilniho
Ramanova spektrometru First Defender. V zavéru této prace bude provedeno porovnani vysledku
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méfeni obou piistrojii a posouzena vhodnost pouziti ptistroje IC spektrometru True Defender
Ahura u HZS CR.

2 TEORETICKA CAST

2.1 Infradervena spektrometrie

Jedna se o analytickou metodu, ktera studuje slozeni chemickych latek a smési na zaklade
interakce infraerveného zafeni se vzorkem. Infracervené zareni objevil v roce 1800 Herschel pii
pozorovani spektra sluneéniho zafeni pomoci hranolu; v roce 1882 Abney a Festing pomoci
fotografii spekter 53 sloucenin objevili absorpéni pasy spojené s ur¢itymi organickymi skupinami
v molekule. Rozséhly vyzkum na pocatku 20 stoleti podnikl W.W. Coblentz, ktery na zakladé
proméfeni stovek sloucenin vyslovil hypotézu, Ze wurcité funkéni skupiny absorbuji
charakteristické vinové délky infraCerveného zareni a vytvofil tzv. atlasy infracervenych spekter

[1].
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Obrazek 1: Spektrum elektromagnetického zareni

Infracervend spektrometrie patii spolu s Ramanovou spektrometrii mezi metody moderni
molekulové spektrometrie, které jsou zalozené na interakcich elektromagnetického zareni s
molekulami analyzovanych latek. Metoda je =zalozena na absorpci energie fotonl
elektromagnetického zareni, které zplisobuje zmény vibracnich a rotac¢nich stavii molekul
v zavislosti na uspofddani atomu a vazeb v téchto molekulach [2]. Jedna se o absorpcni
spektrometrii v rozsahu vlnodti 13000 - 20 cm™ nazyvanych jako infraCervend oblast
elektromagnetického spektra. Oblast je definovana v rliznych zdrojich literatury s menSimi ¢i
veétsimi rozdily. Podle zdroje [3] je infracervenym zafenim je elektromagnetické zafeni v rozsahu
vlnovych délek 0.78 — 1000 mm, coZ odpovida rozsahu vilno&td 12800 — 10 cm™. Rozsah je
rozdélen na blizkou (13000 - 4000 cm™), stfedni (4000 - 200 cm™), nejpouzivanéjsi pro béZznou
analyzu, a vzdalenou (200 - 10 cm™) oblast. V infradervené spektrometrii je velmi &asto
pouzivanou jednotkou vlnocet, tj. pocet vlnovych délek obsazenych v jednotce délky podle
vztahu 1/A. Je tieba si uvédomit ze tato jednotka je také vyjadienim energie fotonii z dané
oblasti elektromagnetického zateni podle vztahu E=h*f = h*c/A [eV], kde h je Planckova
konstanta, f je frekvence fotonu, c je rychlost svétla ve vakuu, A je vlnova délka a E je
energie ¢astice v elektronvoltech. Foton s frekvenci n =3 x 10" Hz ma vlnovou délku Ao = 1
mm, energii 1,24 eV a vlnocet 10 000 cm™. Energie fotoni infracerveného zafeni neni
dostatecna pro excitaci elektroni v molekulovych orbitalech, ale postacuje ke zméné vibra¢niho



stavu (ke zvétSeni amplitudy vibrace vazeb v molekule) nebo rotaéniho stavu molekuly
(zrychleni rotace).

Molekula pfi zméné elektronového stavu méni 1 své vibrani a rotacni stavy, pfi zméné
vibracnich stavii se méni i stavy rotac¢ni. Energetickd kvanta, nutna pro vibra¢ni a rota¢ni
prechody, odpovidaji vIino¢tim v oblasti infracerveného zafeni (vyuZivany rozsah vlnoctl je
5000-500 cm™). Tyto piechody tvoii teoreticky zaklad infradervené spektroskopie.

Jsou mozné 3 typy prechodu:

a) Cisté vibracni

b) &ist& rotatni, ve vzdalené infradervené oblasti, popt. mikrovinné oblasti spektra (0-40 cm™)

¢) kombinované vibra¢né/rotacni

Ptechody a) a c) lezi vétSinou v tzv. stfedni oblasti infracerveného zafeni 5000-200 cm™.
Vibracni, nebo vibra¢né rotacni piechod je vyvolan absorpci prislusného kvanta infracerveného
zéateni molekulou a ve spojitém infracerveném spektru zdroje se projevi jako absorpéni pas,
definovany vlnoc¢tem absorpéniho maxima, Sitkou/poloSitkou péasu a intenzitou absorpce,
vyjadfenou absorbanci ¢i transmitanci.

Vibraci dvouatomové molekuly popisuje kvantova mechanika modelem linearniho
harmonického oscildtoru, kterym vysvétluje, Ze vibracni energie molekuly E, muze nabyvat
pouze urcité¢ diskrétni hodnoty - molekula mize byt jen v urcitych energetickych stavech
definovanych vibra¢nim kvantovym ¢islem v (¢islo nabyva celé nezdporné hodnoty 0,1,2 ,3) [2].

E,=hv(u+1/2) (1)

Energetickd hladina v = 0 se nazyvé zdkladni vibracni stav. Kvantova mechanika dokazala,
ze plati-li harmonickd aproximace, je vibracni prechod spojeny s absorpci nebo emisi energie
mozny pouze mezi sousednimi energetickymi hladinami (zména v o =*1); tento pfechod se
oznacuje jako zadkladni (fundamentélni). Redlné molekuly se vSak chovaji jako anharmonicky
oscilator — po dosazeni tzv. disociacni energie dojde k roztrzeni vazby a naopak pfi zkracovani
vazby (tj. pfi pfiblizovani jader) energie prudce nartsta.
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Obrazek 2: Potencialova kifivka harmonického (A) a anharmonického (B) oscildatoru



Proto nema potencialova kiivka symetricky tvar a také rozdily mezi jednotlivymi vibra¢nimi
stavy nejsou stejné. Rovnéz neplati striktné pravidlo, ze prechod je mozny pouze mezi dvéma
sousednimi energetickymi hladinami, ale s mensi pravdépodobnosti mohou probihat i pifechody
vice nez o jedni¢ku - tzv. vys$§i harmonické (overtone) prechody. Pravdépodobnost téchto
prechodt je daleko mensi nez u zékladnich (fundamentalnich) a odpovidajici absorpéni pasy jsou
kterou si miizeme zjednodusit jako soustavu hmotnych bodi v prostoru. Polohu kazdého
hmotného bodu miiZzeme na zidklad¢ piedstav klasické mechaniky popsat soufadnicemi
vztazenymi ke tfem prostorovym osam x, y,z — kazdy volny bod ma tedy 3 stupné volnosti.
Systém N hmotnych bodi pak bude mit 3N stuptiii volnosti. Pohyb atomi lze pak popsat jako
soucet vibraci jednotlivych oscilatort skladajicich molekulu — soucet normalnich vibraci.
Z celkového poctu 3N stuptiii volnost pfipada na vibra¢ni pohyby u linearni molekuly 3N-5, u
nelinearni 3N-6 stupiii volnosti. RozliSujeme 2 zakladni typy vibraci viz. obr. 2 A, B:

- valenéni (v) kdy atomy vibruji podél vzajemné vazby a neméni se valen¢ni thly

které se dale d¢li na
- symetrické vg —neaktivni v infrac¢erveném spektru (aktivni v Ramanové spektru)
- asymetrické v, —aktivni v infracerveném spektru,

- deformacni (o) pii kterych se méni valen¢ni thly vazeb, délky vazeb se neméni, maji nizsi

energii a ve spektru lezi pti niz§ich frekvencich nez vibrace valencni.

V zavislosti na typu molekuly rozliSujeme dale vibrace, charakteristické pro skupiny atomu
které jsou soucasti molekuly — tzv. charakteristické vibrace a frekvence atomovych skupin.

A C
- e s
v, (CO,) D (€0, ) ,
© 8 o ‘ "
Y—é—-qr o——o0 <
gico,) g {co,) ‘
B
y v v 2900 w o ow
) o
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Obrazek 3: Vibracni mody molekuly oxidu uhlicitého (A) a vody (B), vy - symetricke,
Vs — asymetrické valencni vibrace, o —deformacni vibrace, znaménka v krouzku
vyznacuji vibraci nad a pod rovinou ndkresny. Jemnd rotacni struktura vibracniho pdsu
plynného methanu (C)

Také pro rota¢ni piechody molekul (volna rotace je mozna hlavné u latek v plynném stavu)
plati vybérové pravidlo, ze jsou dovoleny jen ptechody mezi sousednimi energetickymi
hladinami, provazené zménou rota¢niho kvantového ¢isla J o 1. Oproti vibraénim piechodim
vSak energetické rozdily rotacnich stavi klesaji, takZe je za normalnich podminek jejich obsazeni
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priblizné stejné pravdépodobné — tato skutecnost se v experimentalnim spektru projevi fadou
rotacnich Car (pasti), tzv. jemnou rotaéni strukturou vibra¢niho pasu (viz obr. 3 C).

V analytické praxi sledujeme ptedevsim rota¢ni pfechody v kombinaci s prechody vibra¢nimi,
které jsou vazany na vyskyt charakteristickych vazeb mezi atomy schopnymi pfijmout energii
fotonli infracerveného zateni. Sledovani Cisté rotacnich piechodl je experimentdlné znacné
naro¢né (je potieba spektrometrii s vysokym rozliSenim v mikrovinné oblasti spektra). Proto
u latek v kapalném a pevném stavu jemnou rota¢ni strukturu na béznych pfistrojich nerozli§ime a
sledujeme jen spektrum obalové kiivky vibra¢né-rotacniho pasu [2].

Vystupem je infraervené spektrum, které je grafickym zobrazenim funkéni zavislosti
absorbované energie, vétSinou vyjadiené jako % transmitance T , piipadné absorbance A
v zé&vislosti na vlnové délce dopadajiciho zéafeni.

Tx:q)/ () 0 (2)

kde T, transmitance (propustnost) je definovana jako pomér toku zéfeni, které proslo soustavou
@, k toku zafeni vstupujiciho do soustavy @y. V praxi byva vztah uvadén jako méieni
transmitance vzorku po odectu pozadi (P, orek/ Ppozadi). Absorbance je definovéana jako zaporné
vzaty dekadicky logaritmus transmitance [2].

A= - IOglo(T}L)Z- IOglo(CD/ D ()): 10g10(CD()/ (I)) (3)

2.1.1 Vztahy mezi infracervenym spektrem a strukturou latky a technika méreni

Infracervend spektrometrie je analytickd technika urcend predevSim pro identifikaci a
strukturdlni charakterizaci organickych sloucenin a také pro stanoveni anorganickych i
organickych latek.

Z hlediska kvalitativni interpretace infracerveného spektra lze konstatovat, Ze infracervené
spektrum je charakteristické pro jednotlivé latky do té miry, Ze neni mozno nalézt dvé latky se
zcela shodnymi spektry. Dale pak, Ze se jednotlivé funkéni skupiny projevuji podobné a tudiz lze
rozborem infraCerveného spektra potvrdit nebo vyloucit ptitomnost charakteristickych skupin
v molekule. Z infracerveného spektra 1ze kromé informace o charakteristickych skupinach ziskat
informace o rozlozeni téchto skupin v molekule. Pfi rozboru spektra se obvykle postupuje tak, ze
se nejprve prifadi absorpéni pasy charakteristickym skupindm, které jsou pievazné v oblasti
vy§§ich vlno&ti (4000 - 1200 cm™) a prislusi predev§im valenénim vibracim molekuly. Poté se
fesi oblast nizkych vlno&ti - tzv. oblast otisku palce (1200 - 200 cm™), v niZ lezi absorpéni pasy,
které identifikuji kazdou molekulu jako chemické individuum (jde o deformacéni vibrace
molekul) [2].
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Tabulka 1: Rozsahy vinoctit absorpcnich pasii béznych skupin v IR spektru

Charakteristické vibrace

4000-1600 cm™

X-H(O-H, N-H, N-H2)

3600 cm™!

C-H

~3000 cm™

-CH3, -CH2-, -C-H

<3000 cm™ jednoduché vazby

>3000 cm! nasobné vazby, arométy

C=C, C=N, C=C=C

2000-2500 cm’™

C=0 1700 cm™ (vysoce charakteristické, velmi intenzivni)
C=C 1650 cm™

C=N 1650 cm™ daleko intenzivngjsi nez C=C

Aromaty 1500 cm™

Skeletalni vibrace 1500-600 cm™ (otisk palce)

C-C, C-N, C-0 <1300 cm™

C-H (aromaty,olefiny) deform.vibr. 900-600 cm’!

C-hal., C-S, S-S, Si-S, Si-Si <700 cm’

vibrace viceatomovych aniontti (sulfaty, fosfaty, silikaty) <2000-400 cm™* (3iroké, nevyrazné pasy)

Jak jiz bylo feceno, je infracervena spektroskopie pouzivana k identifikaci chemické struktury
latek jiz od 30. let 20. stoleti. Zdkladnimi prvky infraterveného spektrometru jsou zdroj
infracerveného zafeni, monochrométor, na kterém dochédzi k rozdé¢leni spojitého spektra
infraCerveného paprsku a vybéru vhodné vinové délky, detektor infracerveného zareni a
vyhodnocovaci zafizeni. Prvni spektrometry pracujici na principu rozkladu svétla (disperzni
spektrometry) neumoziovaly analyzu siln¢ absorbujicich matric. Analyza pevnych vzorkl byla
vétSinou omezena na praskové materidly, které byly méfeny ve form¢ smési s halogenidy
alkalickych kovu lisované do tenkych tablet, nebo metodou kapilarni vrstvy, suspenze prasku v
lehkém alifatickém oleji mezi okénky z monokrystalti halogenida alkalickych kovi nebo kovi
alkalickych zemin. Kapalné i plynné vzorky bylo mozno méfit v zasad¢ bez omezeni [3]. Diky
pokroku v rychlejSim zpracovani dat nastupuji v posledni dobé infracervené spektrometry
konstruované na bazi interferometru misto monochromatoru, na kterém dochdzi pouze
k rozdéleni spojitého spektra infraderveného paprsku. Michelsonliv interferometr pracuje na
principu rozdéleni paprsku zafeni vychazejiciho ze zdroje na polopropustném zrcadle, kde
dochazi k prichodu jedné casti paprsku na pohyblivé zrcadlo a odrazeni druhé ¢asti paprsku na
pevné zrcadlo. Odtud se oba paprsky odrazeji zpét na polopropustné zrcadlo a vzorek je ozafovan
modulovanym polychromatickym zarenim. Interferenci paprskii vznikd interferogram, ktery
obsahuje informaci o IR absorpnim spektru. Digitalizaci interferogramu a matematickou
metodou - Fourierovou transformaci se ziska klasické infracervené spektrum (odtud nazev FTIR
spektrometr). FTIR spektrometry vykazuji celou tfadu vyhod. Interferometr ma oproti
monochromatoru veétsi propustnost toku zafeni, protoze nemd omezujici vstupni a vystupni
Stérbinu, dale umoziiuje velmi piesné nastaveni vinocCtl - pro kontrolu pohybu zrcadla se pouziva
laser. Protoze je vzorek je umistén za interferometrem je omezen vliv emise ze vzorku (emisni
zafeni neni modulovano). Pfistroje s interferometrem jsou mechanicky jednodussi. Pfi méteni
dopada na detektor vzdy celé polychromatické zatfeni. Uspotadani FTIR spektrometru proto
umoziuje provadeét 1 experimenty, pii nichz dochéazi k velkym energetickym ztratdm, tj. méteni
siln¢ absorbujicich vzorkli nebo méteni s nastavci pro analyzu pevnych ¢i kapalnych vzorkl v
odrazeném svétle - reflektancni infraervend spektroskopie. Rozvoj FTIR spektrometrie umoznil
i rozvoj infracervené mikroskopie [3, 4, 5, 6, 7].
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2.1.2 Vybér techniky a priprava vzorku

Infradervend spektra mizeme méfit pro latky ve vSech skupenstvich (plynném, kapalném i
pevném), pro individudlni slouceniny i pro smeési. Jednou z podminek pro ziskani kvalitniho
spektra je vhodna uprava vzorku a volba techniky méfeni.

Pro kapalné vzorky je pro kvalitativni stanoveni vhodné meéteni vzorku v rozpoustédle v
kyveté o ur¢ité tloustce majici okénka z materialu propoustéjiciho IC zafeni, nejéastdji z KBr
nebo NaCl. Pokud je kapalny vzorek nerozpustny v bézné€ pouzZivanych rozpoustédlech (CHCls,
CCly, CS,), muze byt ve velmi malém mnozstvi méfen transmitancné ve formé kapilarni vrstvy
mezi dvéma KBr (NaCl) okénky. Dal$i moZnosti je naneseni kapky vzorku na tabletu KBr.
V soucasnosti je vSak stale vice rozsifovangj$i technika zeslabeného tiplného odrazu (ATR).

Pevné vzorky, které jsou rozpustné v bézné pouzivanych rozpoustédlech (CHCls, CCly) je
mozné méiit ve formé roztoku v béznych kyvetach uréenych pro kapalné vzorky. Jinou
technikou je piiprava tenkého filmu vzorku jeho rozpusténim v urcitém rozpoustédle, ktery
vznikne odpafenim rozpoustédla na vhodném okénku pres které mlzeme zméfit infracervené
spektrum vzorku. Podle n¢kterych autort 1ze tuto techniku pouzit i pro méteni latek rozpustnych
ve vode. Jako okénko pouzivaji napt. ZnSe, Si nebo AgCl. Pro kvantitativni analyzu mtize byt pfi
této technice pouzit vnitini standard (napf. KSCN). Vnitini standard musi byt homogenné
rozptylen ve vzorku a nesmi reagovat s analyzovanym vzorkem. Casto pouZivanou technikou je
homogenizace vzorku v malém vibra¢nim mlynku s KBr nebo rozetfenim s KBr v achatové
misce. Takto ziskany homogenni prasek je potom slisovan do tenké tablety, ktera je analyzovéana
na infraderveném spektrometru.

Dalsi variantou je tzv. nujolova technika, pii které je pevny vzorek homogenizovan s malym
mnozstvim parafinového oleje a vyslednd suspenze je potom méfena mezi dvéma KBr nebo
NaCl okénky ve formé tenké vrstvy. Protoze parafinovy olej siln¢ absorbuje v oblasti valenc¢nich
a deformacnich vibraci C-H vazeb, je méteni v Nujolu dopliiovano métenim v oleji Fluorolube,
ktery je polymerem —(CF,-CFCl)-. Nevyhodou této techniky je obtizné dosazeni stejnomérné
tloustky vrstvy a technika tudiZ neni vhodna pro kvantitativni analyzu pokud neni moZno pouZzit
vhodny vnitini standard.

Dnes stale vice rozsifenou moznosti je pouziti reflektancnich technik. Prihledné tenké filmy,
povrchové laky, folie na lesklém kovovém podkladu a rovné tenké vybrusy a lesténé vzorky lze
méfit zrcadlovou odraznosti, znamou pod ndzvem zrcadlova (spekularni) reflektance. Oproti
tomu pro vzorky s nerovnym a nepravidelnym povrchem nebo praskové latky je vyhodné pouziti
difuzni reflektance, kterd je zndma jako diffuse reflectance infrared Fourier transform
spectroscopy (DRIFT). Oproti spekularni reflektanci je métena difiizné rozptylena slozka zateni.
Jestlize je analyzovana latka nerozpustna v bézné pouzivanych rozpoustédlech a neni z ni mozno
ptipravit tenkou folii nebo préskovy vzorek, je k dispozici zajimavd DRIFT technika, kterd
spo¢iva v adjustaci vzorku na papirovy kotoucek obsahujici na povrchu praskovy karbid
kiemiku. Vzorek je jednoduSe ,,nabrouSen” na brusnou vrstvu a vysledna vrstva je méfena
pomoci DRIFT techniky. Infra¢ervené spektrum SiC je mozno digitalné odecist [3, 4, 5, 6, 7].
Principem techniky zeslabeného tplného odrazu (ATR, Attenuated Total Reflection) je uplny
odraz zéafeni na fazovém rozhrani méfeného vzorku a méficiho krystalu z materidlu o vysokém
indexu lomu. Pii této technice je vzorek pomoci ptitlacného mechanismu (pevné latky) nebo diky
svym vlastnostem (kapaliny) v dokonalém kontaktu s ATR krystalem a zafeni pronika ¢aste¢né
do analyzovaného materialu. Jestlize vzorek absorbuje zareni o urcité frekvenci, pak tato slozka
bude v odrazeném svétle zeslabena — spektrum se vsak zcela nepodobéd absorpénimu spektru
latky a ovliviiuje ho 1 material ATR krystalu (béZné pouZzivané jsou ZnSe, diamant, Ge). Vyhody
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techniky spocivaji v minimalni pfipravé vzorkil, snadném c¢isténi krystalu a moznosti jednoduse
méfit pevné i kapalné vzorky. Jistou nevyhodou je deformace ATR spekter oproti spektrim
transmisnim — méfeni probihd na povrchu materidlu v hloubce 0,5 — 5 um v zéavislosti na vinoc¢tu
zateni do které pronikaji evanescentni viny. Pouziti techniky ATR zptisobuje posun v intenzité
vibra¢nich past a také malé, ale vyznamné rozdily v absolutni frekvenci. Intenzita ziskan¢ho
spektra je zavisla na hloubce penetrace evanescentni viny do vzorku v zavislosti na vinové délce
infracerveného zateni. Tento vliv je zvlasté patrny pii kratSich vlnovych délkach (vyssi vinocty)
kde je prinik evanescentni vin vzorkem niz$i. V dasledku toho mohou typické signaly v oblasti
vino&tu 4000-2800 cm™ (napi. vibraci C-H, NH a O-H skupin) chybét, jestlize neni proveden
dostatek scand, neni zajistén spravny piitlak ATR krystalu ke vzorku nebo neni pouzit vhodny
odrazovy uhel ATR krystalu. NejvaznéjsSim ATR artefaktem v ziskaném spektru je absolutni
posun ve frekvenci, ktery Cini interpretaci ATR spektra nejednoznacnou bez pouziti ATR
korekce. V soucasné dobé je béznou soucasti obsluzného software laboratornich pfistroji ATR
korek¢ni algoritmus, ktery je mozno pro tuto upravu vyuzit, je vSak nutné mit vySe uvedené
rozdily na védomi pii interpretaci a analyze ATR spekter a jejich vyhodnocovani pomoci
transmisnich spekter a spektralnich knihoven [2, §].

2.2 Mobilni analyzatory
2.2.1 Obecné informace

Analyzatory ptredstavuji plné automatizované pristroje pouzivané k identifikaci a n¢kdy 1 ke
stanoveni nebezpecnych latek. Obecné se skladaji z detekénich prvki - detektorti, vyhodnocovaci
(pamétové) a zobrazovaci jednotky a zdroje napéjeni. Ptistroje si mizeme rozdélit na tii skupiny,
atona:

e univerzalni analyzatory, které méii hodnotu urcité vlastnosti prostiedi a v zavislosti na
jeji zméné je mozno stanovit mnozstvi latky. Typickym piikladem jsou fotoionizacni
detektory a explozimetry. Pfistroje mohou na zakladé znamych zékonitosti méfit
koncentraci znamé latky v prostiedi po nastaveni pfislusnych korek¢nich faktord. Pii
meéieni je vSak nutno pocitat s moznym vlivem ostatnich latek ve smési (u explozimetri
je to vliv hoflavych plyntll). Tyto piistroje jsou velmi dobtfe vyuzitelné pti vyhledavani
zdroje uniku a nebezpeci.

e selektivni analyzatory, které selektivné méfi koncentraci urCité nastavené nebezpecné
latky a jsou schopny ji dlouhodobé monitorovat, a to i ve smési s jinymi plyny a parami
(na rozdil od detektor univerzalnich)

e multikomponentni analyzatory, které vedle stanoveni koncentrace a dlouhodobého
monitorovani nebezpecnych latek umoziuji rovnéz identifikaci latek nezndmého slozeni,
v souCasnosti nartstd trend vyuziti tzv. HAZMAT/First response analysers -
inteligentnich pfiistroji s vlastni paméti, zabudovanou analytickou vyhodnocovaci
jednotkou a databazi nebezpecnych latek pouzitelnych pro ziskani prvotnich informaci u
zasahu

Hlavnimi vyhodami vyuZivani analyzatord pfi mimotadnych udalostech je vysoky komfort
méfeni, moznost neptetrzittho monitorovani, ukladani naméfenych dat do paméti, jejich
vyhodnoceni na PC, moZnost zapojeni akustického 1 svételného signédlu pii dosaZeni urcité
koncentrace, vysoka selektivita aj. K nevyhodam casto patii velmi vysoké potizovaci nédklady,
znacné naroky na udrzbu a servis, nutnost kvalifikované obsluhy. Roz§ifena nejistota stanoveni
se pohybuje kolem 5 %.
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Mezi uvedené druhy prostiedki nelze stavét pevné hranice. Rada béznych detektort jiz dnes
ma nékteré prvky analyzatorti. Vybér vhodného prostiedku k plnéni tkold chemického prizkumu
zavisi na pozadované citlivosti, konkrétni latce, frekvenci monitorovani a zplsobu pienosu
informaci. Je nutné si uvédomit, Zze pro métreni v misté udalosti a jeho okoli nemusi vzdy drahy
pfistroj znamenat to nejlepSi feSeni. Nékteré moderni plné automatizované analyzatory, byt
urcené ke stanoveni unikajici latky, méfi jen do nizkych hodnot koncentraci, nebot’ jsou uréeny
ke kontrole Zivotniho prostfedi, popt. mohou mit ,,méfici nulu“ nastavenu na pozadi, coz pii
zahdjeni méfeni po mimotadné udélosti, kdy v daném misté koncentrace nebezpecné latky klesa,
predstavuje dosahovani zapornych hodnot koncentraci. S takovymi pfistroji potom neni mozné
pozadavky chemického prizkumu naplnit. Proto by naprostou samoziejmosti pii vybéru

vhodného prostfedku méla byt spoluprace s odborniky [9].

2.2.2  Univerzalni analyzatory
V univerzéalnich detektorech je vyuzivan urcity fyzikalni nebo fyzikdlné-chemicky proces,

kterému podléha urcitd skupina latek a vSechny latky této skupiny jsou také prostiedkem

detekovany. Teoreticky je mozno vyuzit celou fadu principti, ale v praxi prevazuji u detektort
nasledujici principy:

e spalovani na odporovém télisku, které v disledku hofeni méni svou teplotu a tedy i svij
odpor. Tyto tzv. explozimetry (katarometry) detekuji vSechny hotlavé plyny a pary.

e ionizace molekul plynu UV zéfenim: tzv. fotoionizatnimi detektory I1ze detekovat vSechny
plyny a pary, jejichZ ionizacni potencial je niz§i nez energie pouzité UV vybojky, kterd
vétSinou ¢ini 9,8, 10,6 nebo 11,7 eV.

e ionizace molekul plynu v dasledku hoteni: tzv. plamenoioniza¢ni detektory detekuji opét
vSechny plyny a pary schopné hoteni.

Podstatou univerzalni detekce je skutecnost, ze pozitivni odezvu neposkytuji slozky vzduchu a
ze se piistroje vétSinou ,nuluji na nekontaminované ovzdu$i. Z univerzalnich principt
uvedenych detektort vyplyvaji jejich dvé hlavni aplikace pifi mimotadnych udalostech
doprovazenych uvolnénim nebezpecnych chemickych latek do ovzdusi:

e 7jisténi, zda pfi udalosti uniké néjaka nebezpecna latka
e piesné stanoveni nebo monitorovani uréité nebezpecné latky za predpokladu, Ze tato latka
vyznamn¢ pievazuje v ovzdusi nad ostatnimi piipadnymi plyny a parami

Univerzalni detektory jsou schopny detekovat rovnéz bojové otravné latky v ovzdusi. Je vSak
tteba védet, ze jejich citlivost v zadném ptipadé nepostacuje na méfeni koncentrace bojovych
otravnych latek na Grovni nejvySe ptipustnych koncentraci.

Tuzemské detektory hotlavych plyni a par PD-5, PD-6 (obr. 4) a PD-81 patii mezi levné a
Siroce rozsitené prostiedky. Jsou vyrabény pro ucely vyhledavani uniku plynt vlivem netésnosti
v armaturach, potrubich a rozvodech plynu v plynovych kotelnach, u hotdki plynovych peci
apod. Méfeny plyn se spaluje na Zhavém télisku z polovodicové keramiky, které tak méni sviyj
odpor. Elektronicka ¢ast pfistroje vyhodnocuje zmény intenzity proudu vlivem zmén odporu
zhavého téliska. Piistroj je po konstrukéni strance feSen velmi jednoduSe. Sestavd ze sondy,
tvofené duralovou komaxitovanou trubkou, a vlastniho detektoru. Sonda je opatfena propojovaci
Stidrou s konektorem, kterym se ptipojuje k pfednimu panelu detektoru. Jednotlivé typy se lisi
napajecim zdrojem. PD-81 je proti obéma predchdzejicim typiim miniaturizovan, takze ho lze
obsluhovat v jedné ruce. Cela obsluha pfistroje po zapnuti spo¢iva v nastaveni nuly pomoci
potenciometru v prostfedi prostém hoflavych plynt a par, zvoleni piislusné citlivosti, umisténi
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sondy do méfeného prostoru a odecteni pirislusSné hodnoty na stupnici. Kromé pohybu rucicky
pristroje signalizuje detektor vyskyt plynu rovnéz akusticky a opticky. Podobnym pfistrojem je
detektor hotlavych plyni a par GADET-P, ktery je ur¢en k méteni koncentrace latek v ovzdusi v
prostorech s nebezpe¢im vybuchu, pfi kontrole koncentrace par rozpoustédel a tedidel, pfi
svafovani, detekci Uniku hoflavych latek z nddrzi, potrubi, provoznich armatur, v kotelnach,
strojovnach apod. Méfici rozsah ptistroje odpovida koncentraci dolni meze vybusnosti dané latky
¢1 smési latek ve vzduchu. Piistroj pracuje na stejném principu jako piedchézejici typy. Pro svoji
relativné nizkou citlivost jiz dnes piistroj piestava byt pouzivan, stejné jako detektor hotlavych
plyni AIM 815-Z, ktery rovnéZ diive byl ve vybave jednotek HZS.

V CR je dale rozifeno pouzivani miniaturizovanych kapesnich (osobnich) explozimetrt
AUER Ex-METER II, EX 2000, GDP 2000, GD 2000, CK 2000, GasAlertLEL aj. Né&které tyto
typy jiz maji moznost piipojeni na PC s vyvolanim udalosti, které nastaly béhem méficiho cyklu.
Vyvojovym trendem vSak je dnes spiSe uplatnéni kombinace katarometru jako univerzalniho
¢idla a selektivnich ¢idel v ramci selektivnich analyzatord [9]

Z piistrojii pracujicich na fotoioniza¢nim principu slouzi v HZS CR jiz druhou desitku let
fotoioniza¢ni detektor DL-101 (obr. 4). Umoziuje pouzit UV vybojky s riznou energii UV
zéteni a tak ovliviiovat selektivitu detekce. Pouzitim UV lampy o energii 11,7 eV, kterou jsou
vybaveny detektory DL-101 vSech chemickych laboratoii HZS, je zabezpecena detekce velkého
mnozstvi latek, tedy vysoky stuperi universalnosti, za cenu pomérné¢ nizké selektivity. Takto
vybavenym pfistrojem nelze detekovat pouze nékteré latky (kyanovodik, chlorkyan, bromkyan,
alifatické nitrily, freony a methan), jejichz ioniza¢ni potencidl je vyssi nez 11,7 eV. Fotoionizac¢ni
detektor DL-101 je mikroprocesorovy analyzator, ktery detekuje a na displeji pfimo zobrazuje
koncentraci (v jednotkach ppm) fady plynd. Pfi méfeni mohou byt hodnoty koncentraci spolu s
dalSimi potfebnymi informacemi (datum, cas, ¢islo méfeného mista, Cislo kalibracni kiivky)
automaticky ukladany az do poctu 255 zadznami. VSechny ulozené hodnoty mohou byt kdykoliv
pozdéji vyvolany na displeji pfistroje, popt. lze informace odeslat na tiskarnu nebo PC. Vedle
piimého zobrazovani hodnot koncentrace méfeného plynu je mozné zvolit uréité koncentracni
meze, které jsou signalizovany rovnéz opticky a akusticky.

—

Obrazek 4: Detektor horlavych plynit a par PD-6 (A), Fotoionizacni detektor DL-101 (B)

Detektor DL-101 jiz v soucasné dob& zacind v podminkach chemickych laboratoti HZS
zastaravat. Obecné je v CR nahrazovan modern&j$imi typy, mezi kterymi je zvlasté populérni
fotoioniza¢ni detektor MiniRAE 2000 (obr. 5), ktery se vyznaCuje minimalnimi rozméry a
hmotnosti, vestavénymi kalibracemi na vice jak 100 organickych latek, vysokou citlivosti a
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mimotadn¢ jednoduchou obsluhou zabezpecovanou tiemi tlacitky. Podobnymi uZivatelskymi
vlastnostmi a moznostmi disponuje také fotoionizacni detektor 2020, pfistroje MultiRAE a
ModuRAE.

Obrazek 5: Fotoionizacni detektor MiniRAE 2000

Ptedstavitelem univerzalniho plamenoioniza¢niho detektoru je ptistroj MicroFID. Vyznacuje
se aplikacnimi moZznostmi 1 vlastnostmi shodnymi s modernimi fotoioniza¢nimi detektory.
Zvlast propracovano je vyhodnocovani méfeni po pfipojeni na PC, ke kterému je pouzivan
specialni software STAR 21. Dalsimi piiklady jsou plamenoioniza¢ni analyzatory uhlovodiki
HCS51M-LCD a Thermo-FID. Existuji i detektory kombinujici rlizné principy, jako je tzv. dvojity
detektor TVA 1000, ktery pii méteni vyuziva jak fotoionizacni, tak plamenoionizacéni princip [9].

2.2.3 Selektivni analyzatory

Selektivni analyzatory méfi nebo monitoruji selektivné koncentraci urcité nastavené
nebezpecné latky, a to 1 za podminek, kdy je tato latka v ovzdusi ve smési s jinymi plyny a
parami. Krom¢ meéfeni koncentrace jsou tedy selektivni analyzatory schopny identifikovat
prislusnou latku v ovzdusi, avsak nelze jimi provést identifikaci zcela neznamé latky.

Podminkou selektivniho méfeni urcité nastavené latky je takova charakteristika nebo vlastnost
latky, kterda je proti ostatnim rozdilnd. Takovych principli existuje velké mnozstvi, ale pro
konstrukeci selektivnich analyzatord jsou nejcetnéji vyuzivany:

e méfeni elektrochemického potencialu — elektrochemicka cidla

e absorpce v infracervené nebo UV oblasti spektra — infracervené a UV analyzatory a ¢idla

e meéfeni zbarveni vrstvy sorbentu ve viditelné oblasti spektra — analyzatory na
optoelektronickém principu

e ionizace molekul zafi¢i a méfeni pohyblivosti iontli — spektrometry pohyblivosti iontt.

Selektivitu analyzatoru nelze v zddném piipadé precenovat nebo ji povazovat za absolutni.
Rusivé vlivy jinych latek mohou mit nékolik divodi:

e nckterd z méfenych latek je piitomna ve vysoké koncentraci, a tak ovlivituje méfeni latek o

nizké koncentraci; s timto jevem je mozné se setkat predev$im u elektrochemickych ¢idel
e analyzovana latka poskytuje iont, jehoz pohyblivost v elektrickém poli mize byt shodnd
s pohyblivosti rusivého iontu; tak mohou napt. nékteré chlorované uhlovodiky vyvolat na
spektrometru pohyblivosti ionti faleSny signal detekce yperitu
e analyzovana latka vykazuje v infracerveném spektru absorpéni pasy, jejichZ poloha je totozna
s pasy rusivych latek
e analyzovand latka poskytuje stejnou barevnou reakci jako rusSiva latka; vysledkem jsou
nespolehlivé vysledky na analyzatorech zaloZzenych na optoelektronickém principu

Tradi¢nimi predstaviteli selektivnich analyzatorti jsou pfistroje s elektrochemickymi cidly.

Dodévaji se v rtiznych provedenich a verzich. Témi nejjednodussimi jsou jednoplynné pienosné
analyzatory, které umoziuji méfeni koncentrace jednoho zvoleného plynu. VétSinou jsou
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konstruovany jako variantni s vyménitelnym elektrochemickym ¢idlem. Po vlozeni piislusného
¢idla se automaticky nastavi kalibrace pfistroje na odpovidajici latku. Soucasné jednoplynné
analyzatory se vyznacuji malou hmotnosti a rozméry a byvaji vybaveny osvétlenym displejem,
akustickym, optickym a vibraénim alarmem a moznosti pfipojeni k PC. Piikladem takovych
prostiedkit jsou TX 2000 nebo GasAlert Extreme. Mezi né patii i prostiedky jednordzové
bezudrzbové, které mohou méfit nepietrzité koncentrace nebezpecnych latek po urcitou dobu bez
potieby kalibraci a udrzby. Napt. detektor GasAlert100 s elektrochemickymi ¢idly na sulfan a
oxid uhelnaty je uréen k provozu po dobu 100 dni nebo GasAlertClip Extreme k méfeni
koncentrace sulfanu, oxidu uhelnatého a oxidu sifi¢itého nebo kysliku po dobu 2 let.

Sirsi uplatnéni potom nachazeji multidetektory plynd. Umoziuji sou¢asné méfeni vice plynid a
nejcastéji jsou zaloZzeny na kombinaci univerzalniho ¢idla na hotlavé plyny (katarometr) a
vymeénitelnych elektrochemickych ¢idel na toxické latky. V riznych provedenich se pak jesté
objevuje kombinace s infratervenym c¢idlem na oxid uhli¢ity. Multidetektory v nejbéznéjsich
konstrukcich méfi simultanné koncentrace ¢tyt riznych plynt. Pristroji tohoto typu jsou QRAE
Plus (Obrazek 7), prosttedky tady ToxiRAE, BM 22 Plus, GasAlertMax, GasAlertMicro,
GasAlertMicro 5 (soucasné méti 5 plynti) (Obrazek 6), TRIPLE Plus, analyzatory série RM a
série 4000 aj. Vedle tradi¢ni konstrukce spocivajici v kombinaci univerzalniho katarometru a
vyménitelnych elektrochemickych ¢idel na toxické latky je zajimavym vyvojovym trendem spojeni
téchto senzorli s detektorem fotoionizaénim v prostiedku GasAlertMicro 5 PID. Neékteré typy
pristroji jsou vyrabény i jako soucasti rozsahlejSich monitorovacich systémi, tj. ve spojeni
s poplachovou ustfednou (detektor CTX 300). Na uvedenych principech jsou vSak vyrabény téz
pristroje, umoznujici soubézné meéteni vice plynt. Piikladem jsou u néas pouzivané pfistroje fady
ANAGAS, které jsou urceny k méteni oxidu uhli¢itého, kysliku, sulfanu, oxidu dusiku, chloru,
vodiku, oxidu uhelnatého a kyanovodiku [9].

Obrazek 6: Multidetektor GAS Alert Micro 5 PID
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Obrazek 7: Multimonitor plynit QRAE Plus

Z multiplynovych pfistroji s elektrochemickymi &idly je u HZS CR nejvice rozsifen
Multidetektor plynt MX21 Plus (Obrazek 8), ktery umozniuje soucasné detekovat a méfit
koncentraci az Ctyi nebezpecnych latek ve vzduchu, jejichz ndzev a hodnota koncentrace se
zobrazuje na displeji. Pro kazdy plyn je pfistroj vybaven zaménitelnym senzorovym blokem na
elektrochemickém principu. Vyrobce nabizi celkem 26 senzorti na latky toxické, vybusné, oxid
uhligity a kyslik. Cidlo na hoilavé latky detekuje plyny vrozsahu 0 — 100 % dolni meze
vybusSnosti a soucasn¢ umoznuje métit koncentraci 30 predprogramovanych hotlavych plyna a
par. Pro ucely dalkového odbéru vzorkli je mozné pfistroj vybavit ru¢nim systémem nebo
elektroCerpadlem. Vyhodnoceni na PC potom poskytuje fadu informaci o pribéhu zmén
koncentrace latky, maximalni dosazené a primérné koncentraci véetné mista a casu méteni. Pres
znaéné rozsiteni v CR se piistroj prestal v roce 2005 vyrabét a byl inovovan na model MX2100
se srovnatelnymi uzivatelskymi vlastnostmi a podstatné mensimi rozmery.

Obrazek 8: Multidetektor plynit MX21 Plus

Na elektrochemickém principu je zalozen také osobni detektor bojovych otravnych latek
ICAD (Individual Chemical Agent Detektor), pouzivany v americké armad¢. Pristroj vedle sebe
detekuje vizudlné a akusticky nastavené koncentrace nervové-paralytickych, zpuchytujicich a
vSeobecné jedovatych bojovych otravnych latek. Jeho velmi nizkd hmotnost (215 g) a rozméry
(11,0 x 6,6 x 2,8 cm) ho ptedurcuji k vyuziti jako osobniho detektoru v terénu, ale je mozné ho
instalovat i ve vozidle. Detektor je ukdzan na Obrazku 9.
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Obrazek 9: Detektor bojovych otravnych latek ICAD

Analyzatory zaloZzené na absorpci v infracervené nebo UV oblasti spektra jsou vétSinou
konstruovany tak, ze plyn je nasavan do plynové kyvety, kde se zméfi ve vymezené oblasti
vlnovych délek jeho spektrum a na zdklad€ intenzity absorpéniho pasu pfistroj vypocitd obsah
latky v ovzdusi. Stejné jako u predchazejiciho typu analyzatorti se vyrabéji ptistroje jednoplynné,
jako napft. analyzator oxidu sifi¢itého AF21M-LCD, analyzator ozonu O341M-LCD (oba na
principu absorpce UV zafeni), analyzator oxidu uhelnatého CO11M-LCD, analyzator oxidu
uhli¢itého Airwatch 1750 (oba absorpce IR zareni), nebo s kalibracemi volitelnymi mezi vice
plyny. Ptikladem je opticky systém SANOA vybaveny detektorem s diodovym polem, ktery je
uréen k méfeni koncentrace oxidu sifi¢itého, oxidi dusiku, ozonu, aromatickych uhlovodikii a
dalsich latek, a infraCerveny analyzator MIRAN (Obrazek 10) , na némz Ize volit z nabidky vice
nez 100 plynt a par. Ve verzi MIRAN-Saphir potom umoziiuje simultdnni méfeni péti zvolenych
plyni [9].

Obrazek 10: Infracerveny analyzator plynit MIRAN

Z analyzatori zalozenych na optoelektronickém principu jsou nékteré jednotky HZS
vybaveny c¢ipovym méficim systémem Driger CMS (Obrazek 11). Tento piistroj pracuje
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v podstaté na stejném principu jako detek¢ni trubicky, tj. zdkladem je chemické reakce za vzniku
barevného produktu, avSak vyuziva objektivni optoelektronické vyhodnoceni zmény zbarveni.
Systém se skladd z analyzeru a &ipa specifickych pro méfeny plyn. Cip je tvofen deseti
uzavienymi kapilarami, ve kterych je ¢inidlo poskytujici s méfenou latkou barevnou reakci. Po
otevieni sklenéné kapildry se pfes reagencni systém nasava s konstantnim pritokem zkoumany
vzorek vzduchu a probiha chemické reakce sledované slozky s ¢inidlem. Specifické parametry
potiebné pro méfeni a pro reagencni systém (napf. pritok, max. méfici ¢as apod.) jsou uloZeny v
carovém kodu natisténém na Cipu. Analyzer je pfed méfenim nacte a pouzije k vyhodnoceni.
Vyhodnoceni dané hodnoty pro nebezpe¢ny plyn probiha automaticky a je zobrazeno na LC-
displeji jako koncentrace v jednotkach ppm. Datova pamét integrovanda v CMS analyzeru
umoziuje ukladani az 50 vysledkd méteni (s ¢asem a datem). Pfistroj se pouziva pro kratkodobé
méfeni riznych nebezpecnych latek ve vzduchu ve formé plynii nebo par. Vyrobce dodava Cipy
pro vSechny vyznamné a rozsifené nebezpecné latky.

Obrdzek 11: Cipovy mérici systém Drciger CMS

Explozimetry Pac Ex, Pac Ex 2, OLDHAM EX2000 (Obrazek 12) slouzi ke zji§téni
piitomnosti vybusné koncentrace hoflavych plynii a par. Detektor plyni EX 2000 je pienosny
méfici piistroj uréeny k méfeni koncentrace metanu v ovzdusi, a to v rozsazich od 0 do 5% (dolni
mez vybusnosti) a od 5% do 100% plynu. K pfepnuti rozsahu dochédzi automaticky. Pfistroj je
vybaven pln¢ grafickym LC displejem zobrazujicim meétfenou koncentraci plynu, svételnou a
akustickou signalizaci pfekroceni nastavitelnych alarmovych arovni nebo poruchy, ovladacimi
tlacitky, ochrannym obalem a popruhem pro noSeni. Zdrojem pro provoz je dobijeci NiMH
baterie. Odbér vzorku ovzdusi probiha difuzi nebo za pomoci odbérové soupravy [9].

21



Obrazek 12: Explozimetr Oldham EX2000

2.2.4 Multikomponentni analyzatory
Spi¢ku v mobilni instrumentélni technice predstavuji multikomponentni analyzatory, které

vedle stanoveni koncentrace a dlouhodobého monitorovani nebezpecnych latek umoziuji rovnéz
identifikaci latek nezndmého slozeni. VétSinou se jednd o kvalitni analytické pfistroje, jejichz
praci mimo laboratof si v minulosti nikdo neumél piedstavit. Dnes jsou jiz bézné konstruovany v
pienosnych ¢i mobilnich verzich tak, aby odolavaly otfesim a vykyvim meteorologické situace,
a proto mohou byt vyuzity k plnéni ukoli chemického prizkumu.
Ve vyvoji této tiidy pristroji prevazuji v soucasné dob¢ nasledujici druhy analyzatori:
pienosné plynové chromatografy

infraervené analyzatory

Ramanovy spektrometry

spektrometry pohyblivosti iontl

mobilni plynové chromatografy s hmotnostnim detektorem

Z plynovych chromatografii je chemickymi laboratofemi HZS CR pouZivan Pienosny
digitalni plynovy chromatograf Voyager (Obrazek 13), ktery je urcen k automatické identifikaci
a stanoveni koncentrace plynti a par v ovzdu$i. Chromatograficka analyza probihd na ctyfech
riznych kapilarnich kolonéach, vystupy analyzy jsou chromatogram, piehled pikd s retenénimi
Casy a prehled nazva identifikovanych latek s hodnotami koncentrace. Je vybaven
fotoioniza¢nim detektorem (PID) a detektorem elektronového zachytu (ECD). Nosnym plynem
je vzduch nebo dusik. K jeho hlavnim vyhodam pro vyuziti pti chemickém prizkumu je moznost
analyzy Sirokého spektra latek, moznost automatického nepfetrzittho monitorovani
nebezpeénych latek, vysokd presnost stanoveni, moznost tvorby vlastnich knihoven
chromatogramd, jednoduché obsluha a automatické ukladani namétenych dat do paméti piistroje
a jejich pozdgjsi zpracovani na PC. Podobnymi prostiedky, vyskytujicimi se v CR, jsou pfenosné
plynové chromatografy fady Scentograph a Scentoscreen.
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Obrazek 13: Prenosny digitalni plynovy chromatograf Voyager

Infracervené analyzatory plynt pfedstavuji v podstaté bézné FTIR spektrometry, které po
zmeéfeni infracerveného spektra provedou porovnani naméfenych dat se spektry uloZzenymi
v knihovné a vyhodnoti nejvice podobna spektra latek v potadi dle vypocitané pravdépodobnosti.
K jejich nespornym nejvyznamnéj$im vyhodam patii vysoka rychlost analyzy. K takovym
mobilnim prostiedkiim patii napt. FTIR spektrometr Bruker Vector 22, ktery vedle plyna
umoziuje 1 identifikaci latek v ostatnich skupenstvich, nebo plynovy analyzator GasID,
vybaveny komerc¢ni knihovnou zahrnujici 5.500 spekter plynt a par.

Ponékud odlisn¢ je feSeno vyhodnoceni spekter u multikomponentniho plynového FTIR
analyzatoru Gasmet DX-4000 (Obrazek 14), ktery je urCen k identifikaci a stanoveni plynt a par
ve smésich. Jeho aplika¢ni moznosti zahrnuji predevS§im monitorovani emisi v Zivotnim
prostiedi, kontrolu koncentrace plyni a par a monitorovani ovzdusi v pracovnim prostiedi.
Pfistroj umoziiuje jednoduchou kalibraci na jednotlivé latky a jejich analyzu pomoci
pocitacového zpracovani spekter naméienych plynovych smési. Stejné jako u jinych FTIR
plynovych analyzatort piistroj nasava vzduch do plynové kyvety s optickou délkou 10 m, kde je
zméteno spektrum vzorku. Jeho zvlastnost spociva v tom, Ze fizeni Cinnosti analyzatoru, jeho
kontrola a vyhodnocovani namétfenych dat jsou provadény externim PC pomoci software
CALCMET, ktery dokaze ve smési rozlisit a stanovit az 30 riznych plynnych slozek. Vysledkem
analyzy je potom piehled vSech latek, pfitomnych ve vzorku vzduchu (v€etné vodnich par a
oxidu uhlic¢itého), a jejich koncentrace.
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Obrazek 14: Multikomponentni plynovy FTIR analyzator Gasmet DX-4000

Chromatografy s hmotnostnim detektorem ptedstavuji nejdokonalejsi a zaroven nejdrazsi typ
uvedené tfidy analyzator. Spojuji separaci latek s vyuzitim principu plynové chromatografie a
jejich identifikaci hmotnostni spektrometrii. Radové v minutich provadgji identifikaci a
stanoveni t€kavych organickych latek. Vedle vSech prednosti systému GC/MS jsou vybaveny
rovnéz zafizenim pro piimy nastfik vzorku do hmotnostniho spektrometru. Po zvoleni metody
analyzy a nastaveni chromatografu pfistroj ukdze vSechny operani podminky a signalizuje
moznost zahdjeni ddvkovani. VSechny operace jsou plné¢ automatizované. Spojeni s PC umoziiuje
zavadéni novych knihoven hmotnostnich spekter, vyvoj novych metod, uklddani hmotnostnich
spekter zmétenych latek a dalsi aplikace shodné se stacionarnimi pfistroji.

U nas je ve vybaveni nékterych armadnich a hasi¢skych jednotek i jinych subjektli mobilni
hmotnostni spektrometr EM 640 (Obrazek 15), popi. EM 640 S. Je uren pro automatickou
identifikaci a stanoveni koncentrace nebezpecnych latek pii chemickych havariich, analytické
kontrole ovzdu$i a odpadnich vod, monitorovani ovzdusi a kontrole chemického odzbrojeni.
Vyznacuje se vysokou citlivosti méteni, kratkou dobou plynové chromatografického cyklu a
rozsédhlou knihovnou informaci o nebezpecnych latkach. Nékteré vojenské a hasi¢ské jednotky
USA disponuji pienosnym plynovym chromatografem s hmotnostnim detektorem Hapsite. Jedna
se o pfistroj napajeny bateriemi s mimotadné nizkou hmotnosti (16 kg). Displej na ptedni strané
piistroje (Obrazek 16) ukazuje ndzev a koncentraci latky v ovzdusi. Jeho hlavni pfednosti pro
Siroké vyuziti v terénu je velmi jednoduché obsluha.
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Obrazek 15: Mobilni hmotnostni spektrometr EM 640

Obrazek 16: Prenosny plynovy chromatograf s hmotnostnim detektorem Hapsite

Spektrometry pohyblivosti iontii nasly pro svoji mimotadnou citlivost a pfesnost uplatnéni
hlavné v analyze bojovych otravnych latek. Pristroj nasava cerpadlem vzduch do méfici trubice,
kde jsou molekuly latky ionizovany B-zafi¢em. Vzniklé ionty jsou pak separovany v driftovaci
trubici v protiproudu inertniho plynu za snizeného tlaku na zakladé jejich rozdilné pohyblivosti
v elektrickém poli. Na konci driftovaci trubice ionty dopadaji na detektor, kde je méfena jejich
intenzita. Vysledkem jsou piky ve spektru, jejichz poloha charakterizuje relativni pohyblivost a
uruje druh latky, plocha piku jeji koncentraci v analyzovaném vzduchu. V soucasné dobé
zaznamenaly spektrometry pohyblivosti iontli znacny rozvoj u ftady vyrobcd, ptficemz
konstrukéni vyvoj smétuje predevsim k miniaturizaci do formy osobnich detektortii. Predstaviteli
modernich analyzatort jsou napt. detektory M90-DI-C, detekéni systémy bojovych otravnych
latek fady GID nebo ChemPro 100.

HAZMAT/First response analysers jsou zafizeni v€asné vystrahy, kterd jsou v posledni dobé
konstruovana pro prvotni rozbory minimalné zaskolenou obsluhou pfimo na mist¢ mimotradné
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udélosti, pficemz jejich ucelem je poskytnout pfimo v nebezpecné zéné vysledky rozboru a
zjisténi moznych rizik nalezenych latek a popiipadé identifikaci latek v jednoduché podobé
zasahujicim.

U nas jsou v Armadé CR, u jednotek HZS ale i u jinych subjektt (nap. v ochranném systému
metra) rozSifeny detektory pro rychlou identifikaci a vystrahu fady RAID (Rapid Alarm
Identification Detector), zahrnujici typy RAID-1 (Obrdzek 17), RAID-R, RAID-E, RAID-S,
RAID-M a RAID-XP. Znich se u nés nejcetnéji pouziva detektor RAID-1. Je urcen pro
nepretrzité sledovani pritomnosti bojovych otravnych latek (latky typu V a rozkladné produkty,
soman, sarin, tabun, sulfidicky a dusikaty yperit, vSechny derivaty lewisitu vcetné jejich smési,
kyanovodik) 1 jinych nebezpecnych latek (amoniak, chlor, oxid sifi¢ity, chlorované uhlovodiky)
v ovzdusi, lokalni monitorovani povrchl za Gc¢elem detekce vybranych nebezpecnych latek a
jejich stanoveni. Pfitomnost nebezpecnych latek je pod zkratkou latky zobrazena na displeji, dale
je signalizovana opticky a akusticky. Po spojeni pfistroje s PC Ize vyuzit dal§i analytické
aplikace, jako jsou pribézné sledovani koncentrace urcité latky vcéetné zaznamu cCasového
priabéhu hodnoty koncentrace, zpracovani protokolli o méteni, ukladani spekter dalSich latek,
tvorba knihoven téchto spekter, vyména knihoven v paméti ptistroje apod. [9].

Obrazek 17: Detektor pro rychlou identifikaci a vystrahu RAID-1

Ptenosny detektor nebezpecnych plynt a bojovych otravnych latek GDA 2 (Obrazek 18) je
uréen k identifikaci a stanoveni bojovych otravnych latek a primyslovych toxickych latek
v ovzdusi. Se zafizenim lze pracovat v terénu bud’ ve stacionarnim, nebo v mobilnim rezimu.
Pomoci ptistroje GDA 2 Ize provadét detekci neznamych plynnych latek v ovzdusi, zejména
identifikaci a stanoveni bojovych otravnych latek a primyslovych toxickych latek, dale lze
provadét monitorovani ovzdus$i. S pomoci specidlniho odpatfovaciho nastavce lze provadeét
detekce, identifikace, stanoveni a monitorovani bojovych otravnych latek a pramyslovych
toxickych latek na kontaminovanych povrsich. Jako uzivatelsky vystup slouzi svételnd a zvukova
vystrazna signalizace dosazeni urcené koncentrace detekovanych latek. Piistroj GDA 2 pracuje
souCasné¢ na Ctyfech nasledujicich detekénich principech: spektrometrie pohyblivosti iontd,
fotoioniza¢ni detekce, detekce elektrochemickym c¢lankem, detekce polovodicovymi cidly.
Kazda latka v ovzdusi se vyznaCuje pii dané koncentraci uritym signalem v nékterych z
uvedenych cidel. Software pfistroje vyhodnoti pomér signali — odezvu vzorku v jednotlivych
¢idlech a detektorech, porovna je s daty ulozenymi v knihovné a pfifadi nejpravdépodobnéjsi
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strukturu latky véetné jednoduchych smési. Na zéklad¢ intenzity signalu ur¢i koncentraci latek v
ovzdusi. K zamezeni piesyceni detekéni komory vysokymi koncentracemi latek je detektor
vybaven unikdtnim automatickym fedicim systémem, ktery reguluje fedéni méteného vzorku
plynu podle skute¢né naméteného signalu. Dal$i ochranou proti kontaminaci senzorti nadmérnym
mnozstvim chemickych latek je promyvaci proces (Cleaning Mode), kdy je do pfistroje piivadén
pouze okolni vzduch ¢istény filtrem. Kromé toho se GDA 2 stejnym zplsobem sam ¢isti pred
méfenim, takze odpada chyba uZivatele pfi nulovani piistroje. Ve vybaveni jednotek HZS — s
vyjimkou HZS hl. m. Prahy a nékterych vyjezdovych skupin chemickych laboratoii HZS kraji —
tak analyzator dnes predstavuje jediny prostiedek analyzy plyni a par nezndmého sloZeni.
Ptistroj je schopen identifikovat pouze urcité latky, které jsou uloZeny v jeho knihovné /cca 40
plyni/. Jedna se o latky, které zachranné sbory a jednotky evropskych statl povazuji v soucasné
dobé a na soucasném stupni rozvoje chemického primyslu za nejaktudlnéjsi. Patii mezi né
anorganické toxické plyny chlor, amoniak, kyanovodik, chlorkyan, sulfan, sirouhlik,
chlorovodik, fluorovodik, fosfin, fosgen,hydrazin a oxidy sifi¢ity, dusi¢ity a uhelnaty, z
organickych pak alifatické a aromatické uhlovodiky, chlorované uhlovodiky vinylchlorid,
trichlorethan, trichlorethylen a tetrachlorethylen, dale toluendiisokyanat a kyslikaté slouceniny
methanol, ethanol, formaldehyd, akrolein, aceton a kyselina octova. Déle knihovna analyzétoru
obsahuje bojové otravné latky nervovée paralytické (tabun, sarin, soman, cyklosarin, latka VX) a
zpuchytujici (sulfidicky a dusikaty yperit a lewisit). Analyzator umoZznuje méteni plynii a par v
ovzdusi ve tfech nasledujicich rezimech:

Zakladni rezim - rezim GDA: pouziva se vzdy za Gc¢elem prvotni detekce a identifikace latky
v ovzdusi. Rezim se automaticky nastavi po zapnuti piistroje a na displeji se objevi jednotlivé
méfici kandly a prislusné signaly. Jiz v této fazi se provadi detekce nezndmé latky, nebot” urcity
signal na nekterém z kanall jiz vypovida o skutecnosti, ze v méfeném vzduchu je piitomna
néjaka latka. Po ustdleni signdlli na jednotlivych kandlech provede analyzator identifikaci latky.
Pti pozitivni identifikaci latek se na displeji objevi pismenny symbol identifikované latky a jeji
koncentrace.

Rezim méfeni samotnym fotoionizacnim detektorem - rezim PID: do rezimu se ptechazi z
diavodu potieby presného stanoveni priimyslovych toxickych latek v ovzdusi. Umoziiuje méfeni
koncentrace nasledujicich 17 latek: aceton, akrolein, amoniak, benzen, chlorbenzen, sirouhlik,
kyselina octovd, ethanol, sulfan, hexan, hydrazin, isobutylen, styren, toluen, toluendiisokyanat,
trichlorethylen, vinylchlorid. Koncentrace latek 1ze stanovit v rezimu PID pouze za piedpokladu,
ze identita métené latky je zndma a méfend latka je ve vzduchu pfitomna sama nebo je proti
ostatnim piitomnym primyslovym toxickym plyniim a pardm ve vyrazném piebytku. Displej v
rezimu PID ukazuje nézev (symbol) meéfené latky, hodnotu jeji zdsahové tolerovatelné
koncentrace ETW (tj. tolerovatelnd koncentrace pro 4hodinovy pobyt bez ochrany dychacich
cest) a jeji zmefenou koncentraci.

ReZzim meéteni samotnym spektrometrem pohyblivosti ionti — rezim IMS: rezim se zapina v
piipadé, kdy pfistroj v rezimu GDA identifikuje bojovou otravnou latku a je nutné vyloucit
falesné signaly. Na displeji se objevi tii fadky oznacené G (latky s pozitivni detekci v kladném
modu, tj. zejména nervoveé paralytické otravné latky), H (latky s pozitivni detekci v zaporném
modu, tj. zejména zpuchytujici otravné latky) a T (jiné toxické latky). Pti pozitivni detekci se
objevi symbol latky a formou sloupcového diagramu jeji mnozstvi [10, 11, 12, 13].
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Obrazek 18: Prenosny detektor nebezpecnych plynit a BOL GDA 2

Tabulka 2: Prehled néekterych latek detekovanych GDA 2

Detekce GDA2
Aceton kyanid chlorbenzen oxid sificity
Akrolein sirovodik chlorkyan tetrechlorethylen
Amoniak methanol hydrazin toluen
Benzen oxid dusicity ethanol trichlorethan
oxid uhli¢ity fosgen formaldehyd trichlorethylen
oxid uhelnaty fosfin chlorovodik vinylchlorid
Chlor styren fluorovodik hexan

Prenosny Ramanitiv spektrometr First Defender (Obrazek 19) je urcen k identifikaci pevnych a
kapalnych vzorkt, gelt, kalt, pastovitych hmot. Z chemického hlediska dokéze identifikovat
Siroké spektrum organickych i1 anorganickych latek, primyslové toxické latky, bojové otravné
latky, vybuSniny, drogy atd. Podminkou je pfitomnost referenéniho Ramanova spektra v
knihovné spekter. Piistroj naopak neni schopen identifikovat pfedev§im biatomové molekuly s
iontovymi nebo iontové polarnimi vazbami (napt. chlorid sodny), kovy a vétSinu nekovovych
prvki, vodu, bilkoviny, vysoce fluoreskujici slouc¢eniny, B-agens, plyny apod. Obecné je velmi
rychlé a bezproblémové méteni jakychkoliv kapalin. U pevnych latek jsou potom znac¢né rozdily,
které vyplyvaji mj. z polohy ohniska laserového paprsku a intenzity Ramanova spektra vzorku.
Me¢ieni jsou totiz nastavena tak, ze u kapalin je ohnisko laseru,,uvniti* latky, zatimco u pevnych
latek na povrchu. Znamena to, Ze ¢im je pevna latka tmavsi a lesklejsi, tim vice odrazi excitacni
zafeni a méfeni trva déle. Spektrometr naprosto spolehliveé rozliSuje izomery latek, napt. spravné
urcuje polohy atomt chloru v chlorovanych uhlovodicich. Také umi rozlisit 1,1,1-trichlorethan
od 1,1,2- izomeru nebo vzajemné rozlisit o-, m- a p-dichlorbenzen. Piekvapujici je schopnost
ptistroje identifikovat jednotlivé slozky smési latek, prestoze manual k piistroji oznacuje analyzu
za mén¢ spolehlivou. V Institutu ochrany obyvatelstva byla Uspé$né ovéfena moznost
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identifikace vSech bojovych otravnych latek, které jsou v knihovné pfistroje. Zde je tieba
vyzdvihnout vyznamné zvysSeni bezpecnosti prace, kdy je danou latku mozno identifikovat ptimo
v uzaviené ampuli a predejit tak potencidlni nebezpecné kontaminaci. Identifikovany byly i
znacn¢ rozlozené preparaty, u nichz jeSté pfistroj rozpoznal ptipadné produkty rozkladu.
Rozsahlé testy byly provedeny pii aplikaci na identifikaci vybusnin, kdy je tfeba vénovat zv1astni
pozornost bezpecnosti prace, nebot’ energie fadoveé stovky mW dokaZze iniciovat zahotfeni smési a
v urcitych piipadech i1 rozsdhly vybuch a znifeni pfistroje. Cenné vysledky rovnéZz pfistroj
poskytoval pfi terénnich méfenich hornin a minerald. V porovnavané diplomové praci Ing.
Micankové bylo zjisténo pii méfeni smési, ze pfevaznou vétSinou piistroj identifikoval pouze
jednu slozku smési (vétSinou tu dominantni) a jako druhou slozku nabidl latku kterda ve smési
nebyla pfitomna nebo naopak piitomnost dalSich latek nedetekoval. V ptipadé ndlezu neznamé
latky, ktera by mohla ohrozovat zasahujici pfislusniky nebo dal$i osoby je proto nanejvys
vhodné, aby vysledky méteni piistrojem byly ovéteny dal§imi nezavislymi analyzami. Na druhé
stran¢ piistroj pfedstavuje oporu z hlediska prvotnich udaji, které lze o zkoumaném vzorku
piimo v terénu ziskat. V piipadé ndlezu a identifikace Cistych latek lze jednoznacné fici, ze
pokud je dana latka uloZena v knihovné pfistroje, poskytne piistroj cenné informace zasahujicim
jednotkam a v piipad€, Ze neni o Cistoté latky pochyb a oznaceni na obalu je shodné s latkou
identifikovanou pfiistrojem je vysledek témer jisté spravné [14, 15, 16].

Obrazek 19: Prenosny Ramaniiv spektrometr First Defender

Mobilni infracerveny spektrometr True Defender je zodolnény mobilni analyzator pracujici
na principu infracervené spektrometrie s Fourierovou transformaci (FTIR) v rozsahu vinoc¢tu
4000-650 cm™ se spektralnim rozlisenim 4 cm™. Ptistroj je vyuzitelny pro rychlou identifikaci
neznamych chemikalii v terénu - jeho hmotnost je 1,4 kg (Obrazek 20). Podobné jako mobilni
Ramantv spektrometr umoziiuje zasahujicim méfit a vyhodnocovat nezndmé vzorky piimo v
nebezpecné zon€. Podminkou je, aby infraervena spektra zkoumanych latek (nebo komponent
smési) byla uloZena v interni knihovné piistroje — pfistroj informuje i o tom, Ze nalezl pouze
podobnost vzorku se spektrem v knihovné. Vzorek je mozno méfit jako kapalinu, gel nebo
pevnou latku kontaktn€ pomoci jednoodrazového diamantového ATR ndstavce s piitlacnym
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systémem - konfigurace pfistroje doddvana pod oznacenim FT - nebo jako plyny a pary pomoci
jednoodrazové reflexni plynové kyvety - konfigurace piistroje dodavand pod oznafenim FTG
(Obrazek 21). Pro kazdou aplikaci je potiebnd samostatnd verze piistroje — podle dostupnych
materiali neni mozno kombinovat oba méfici nastavce na jednom zatizeni. Pfistroj je pomoci
unikatniho software Decision Engine™ firmy Ahura Scientifics schopen vyhodnotit pfitomnost
latek nebo smési latek v naméfeném spektru a poskytnout jasné vysledky analyzy, které
nevyzaduji uzivatelskou interpretaci nebo hodnoceni. Sou€asné pfistroj nabidne zasahujicim
ptislusnikim v angli¢tiné zékladni informace o nebezpeCnosti identifikované latky. Rozsah
identifikovanych latek je omezen pouZitou knihovnou spekter, ktera lze rozsitit. Dal§i moznosti
identifikace pifinasi roz$ifeni pfistroje s ATR néstavcem na konfiguraci FTi, kdy je moZno
pomoci zabudovaného GSM modemu zaslat ziskané informace z analyzy (jako nazev
chemikalie, CAS cislo a naméfené spektrum pfimo na operacni stiedisko nebo odbornikiim z
Thermo Scientific nebo analytikiim z laboratofi k dalSimu zpracovani formou bézné SMS nebo e-
mailu s ptilohou (¢itelném napt. na mobilu, mobilnim pocitaci nebo smartphonu). Tato moznost
minimalizuje vznik komunika¢nich chyb v pribéhu predavani informace mezi zasahujicimi -
velitelem zésahu a operacnim - fidicim stfediskem a davd moznost veliteli zasahu ziskat ptfimo
informace nutné k jeho rozhodovani pfi fizeni zdsahu, dale pak poskytuje odbornikiim v tylovém
z4dzemi moznost porovnavat a vyhodnocovat namérené udaje prakticky on-line z mista nalezu
neznamé latky bez nutnosti jejich dojezdu na misto udélosti v prvotni fazi zdsahu. Touto cestou
dochazi jak ke zlepSeni ochrany zasahujicich a obyvatelstva, tak i1 ke zlepSeni pifedavani
informaci o zdroji ohrozeni. Pfistroj bez modemu umoziuje stdhnout namétené udaje pres SD
pamétovou datovou kartu ve formé JPEG report vystupu analytického software a primarnich
dat v obecném formatu s piiponou .spc ¢itelnou béznymi spektrometrickymi programy.

V soucasné dobé zakoupila licence na mobilni spektrometry a firmu Ahura firma Thermo
Scientific, kterd ve svém portfoliu nabizi mobilni Ramantiv a FTIR spektrometr jako vzajemné se
dopliujici techniky pro potfeby prvotni identifikace neznamych latek u zasahu. V této praci bude
podrobné popsan piistroj pracovisté Institutu ochrany obyvatelstva Lazn¢ Bohdane¢, ktery byl
dodan do CR jako jeden z prvnich a pofizen pro potieby HZS v roce 2009, piistroj ma knihovnu
obsahujici 7598 spekter latek. V soucasné dobé disponuje HZS CR 4 ks téchto piistroji [17, 18,
19].
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Obrazek 20: Prenosny mobilni analyzator FT IR

Obrazek 21: Prenosny mobilni analyzator FTG

Kromé vyse popisovanych pfistrojii fady Ahura Defender firmy Thermo existuje na trhu
n¢kolik dalSich ptfenosnych FTIR systémi. Obvykle se jednd o zatizeni velikosti kuftiku, které
poskytuje moznosti analyzy vzorkli po otevieni vika na ATR ndstavci nebo jiném vzorkovacim
zafizeni - s timto uspofaddnim pracuji napiiklad ptistroje Mobile-IR firmy Bruker Optics, nebo
infracerveny spektrometr malo zndmé estonské firmy Interspectrum - Interspec 300-XZ, ktery
pro provedeni analyzy vyzaduje navic pfipojeni externiho PC. Naopak ru¢ni verzi pistolového
analyzatoru s nabizi napfiklad firma A2 Technologies (od roku 2011 soucast skupiny Agilent)
piistroj 4100 ExoScan a velmi znamd firma na poli detekce nebezpeCnych materidlt
Smithsdetection HazMatID Ranger. Obé firmy nabizi unikétni zafizeni schopné bezdratové
komunikace pomoci WiFi nebo Bluetooth s vlastni knihovnou latek (ovladaci mobilni pocitac).
Zatizeni firmy Smithsdetection je nabizeno v kombinaci s dal$imi mobilnimi pfistroji —
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kuffikovym infracervenym spektrometrem HazMatID 360, ktery umoziuje pohodInéjsi analyzu
pomoci diamantového ATR nastavce. Obecné je nutno fici, Ze béhem uplynulych péti let
prodélaly mobilni FTIR detektory pevnych materialli velké zmény co se miniaturizace tyka. Jeste
v roce 2004 byly v pfehledu mobilnich infracervenych analyzatorti zminovany piistroje, jejichz
hmotnosti byly fadové kolem 15 kg. V soucasné dobé se hmotnosti nejleh¢ich ptistroji pohybuji
na urovni 2,5 kg, pocty latek v zabudovanych knihovnach se pocitaji na tisice a blizi se hranici
10000 latek, vyjimku tvoii systém HazMatID Ranger, kde je celkovy pocet latek ve knihovnach
32000 (ru¢ni zatizenitkufr) a navic umoZiiuje pomoci pocitace porovnat vysledky pokrocilou
kombinovanou analyzu vzorkd pomoci méfeni ziskanych z mobilniho Ramanova spektrometru
Responder RCI [20, 21, 22, 23, 24].

Obrazek 22: HazMatiD Ranger

Zajimavou skupinu tvoii spektrometry pro detekci plynnych latek v otevieném prostoru —
SIGIS 2 (potizuje v soucasné dob& CHL 100 Lazné Bohdane¢) a LIDAR (ma k dispozici VSB -
TUO Ostrava). Ve valné vétsin€ aplikaci vySe uvedenych spektrometri dochézi k detekci
v prostoru 0 malém objemu ¢i dokonce v prostoru zcela uzavieném. Velice efektivni a do
budoucna nepochybné perspektivni metodou je sledovani plynnych latek v prakticky
neohrani¢eném prostoru. Takto funguje zatizeni LIDAR (LIght Detection And Ranging) nebo
SIGIS 2 (Scaning Infrared Gas Imaging System). Princip je jednoduchy, technické naroky na
zatizeni, pfedev§im na rychlost zpracovani signald, jsou vSak zna¢né, cena je proto odpovidajici.
LIDAR vysilad nad sledovanou oblast pulzni laserovy paprsek o vinové délce, kterou absorbuje
analyt a méfi intenzitu tohoto zéafeni odrazenou z atmosféry (od molekul plynii, prachovych ¢i
aerosolovych ¢astic) zpét k pfistroji. Intenzita ptijatého zareni zavisi jednak na vzdalenosti, ze
které bylo zafeni odrazeno, a jednak na obsahu absorbujicich molekul analytu. Korekce na
zeslabeni intenzity zafeni vzdalenosti je provedena tak, Ze soubézné s méficim zafenim je
vysilano zafeni o vinové délce, kterou analyt neabsorbuje. Vyhodnocuje se rozdil intenzit téchto
dvou zéfeni v zavislosti na vzdalenosti od LIDARU (obr. 23). Soucasna elektronika je schopna
zpracovat odrazeny signal jiz ze vzdalenosti fadové stovek metri. Smér vysilaného zafeni lze
meénit v horizontalnim 1 vertikdlnim sméru a ziskat tak prostorovy obraz obsahu analytu nad
sledovanou oblasti [25].
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Obrazek 23: Princip ¢innosti LIDAR

Naproti tomu systém SIGIS pracuje pouze s pfichazejicim infracervenym zarenim. Vlastni
analyza je provadéna tak, ze nejprve dojde k nasnimani mista udélosti videokamerou a nasledné
na ziskaném snimku oznaéi obsluha oblast, kde mé pftistroj provést analyzu, pfistroj pak
vyhodnoti v redlném case oznacenou oblast a vizualizuje potencidlné nebezpecnou oblast do
videosnimku. Kombinace rotujici hlavy a skenovaciho zrcadla umoziuje praci systému v rozsahu
360° [26].

rotujici GPS
hlava
—— video a infralervené kamery

skenovaci zrcadlo

teleskop

Obrazek 24: Systém SIGIS 2 a vizualizace mista uniku amoniaku
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Oba systémy tak umoZiluji zobrazit piitomnost oblaku potencidlné nebezpecné latky na
vzdalenosti stovek metrti az n¢kolika kilometrt. Praktické zkuSenosti s pfistrojem SIGIS 2 budou
teprve u HZS CR postupné ziskavany.

2.3 Prenosny spektrometr TrueDefender FT

Mobilni infracerveny analyzator TrueDefender FT, zapijceny Institutem ochrany obyvatelstva
Lazn& Bohdanec pro praktickou ¢ast této diplomové prace, byl potizen v roce 2009 v konfiguraci
FT, tj. pro méfeni kapalin, past, gelt, folii, praska a pevnych vzorkt. Jak jiz bylo vySe popsano,
piistroj disponuje integrovanym diamantovym ATR a specidlnim pfipravkem, tzv. sample
crusherem pro reprodukovatelné pritlaceni vzorku k ATR krystalu. Ptistroj je diky vlastni
zabudované analytické vyhodnocovaci jednotce a databazi o rozsahu 7598 nebezpecnych latek
vyuzitelny zejména pro ziskani prvotnich informaci o nezndmém vzorku u zasahu. Obdobné¢ jako
Ramantv spektrometr First Defender se vyznacuje vyrazné zlepSenou spolehlivosti identifikace
latek (minimalizace faleSnych pozitivnich identifikaci) a také schopnosti za ptiznivych podminek
automaticky identifikovat smési latek az do péti komponent. Automatickd identifikace latek je
velmi dutlezitou schopnosti, vredlné praxi se totiz Casto vyskytuji smési latek. Je tézko
predstavitelné, ze by obsluha spektrometru pracujici v terénnich podminkach a v ochranném
obleku zkoumala spektralni knihovny a provadéla jejich manudlni substrakce a snazila se
identifikovat smés latek (a to i za predpokladu ze obsluhou by byl expert na praci s
infraCervenymi spektry a spektralnimi knihovnami). Velkou vyhodu je, ze spektrometr spliiuje
pozadavky vojenské normy MIL 810F (vodotésny, prachotésny, narazuvzdorny, umoziiuje
kompletni dekontaminaci, snasi teplotni Soky).

r

Obrazek 25: Souprava prenosného spektrometru TrueDefender FT IR
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Obrazek 26: Prenosny spektrometr TrueDefender FT pohled zepredu
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Obrdzek 27: Prenosny spektrometr TrueDefender FT pohled zezadu a zespodu

Hapajeci konektor -

USB konektor

Otvor pro pamet'ovou
kartu

Kyt pro baterii

Aktivni svételny
indikator
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sample crushel

>

platforma s malym mnozstvim
vzorku

%

Obrazek 28: Sample crusher — pritlacny mechanismus na vzorky pro zajisteni homogenniho

tlaku a ziskani lepsiho spektra

2.3.1 Technické parametry pristroje FT IR

Hmotnost pfistroje:

Provozni teploty:
Ptislusenstvi:

Spektralni rozsah:
Optika ATR
Spektralni rozliseni:
Jazykova kombinace

1,3 kg v provozuschopném stavu vcetné baterie

-25az+40°C

AC adaptéry, baterie, sample crusher, ¢teCka pamét'ové karty,
pamétova karta, akumulédtorova karta, vzorkovaci tyCinky,
pipetky, kovové Spachtle, hadtik, alkohol

4000 — 650 cm’™

diamantovy krystal

4cm™!

anglitina, arabstina, ¢instina, japonstina [27].
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2.3.2. Postup méreni — skenovani

&y

X Carvel background san

15 SMCOrCis TRy

Obrazek 29: Komunikace pristroje s uZivatelem pri snimani kontrolniho spektra pozadi

MozZnosti analyzy vzorkd pomoci hlavice se vzorkovacim ATR krystalem jsou popsany
v navodu pfistroje nasledovné:

Jednéd—li se o kapalinu, je mozné bud’ hlavici se vzorkovacim ATR do kapaliny pfimo ponofit
nebo nanést kapicku vzorku pomoci pipety ¢i tamponu na vzorkovaci ATR krystal. Jako varianta
je vnavodé nabizena analyza kapiCky tekutiny na Spejli s vatou, kterd se pritiskne na
vzorkovaci ATR krystal. Na $pejli s vatou je mozno pfipravit stejnym zptisobem k méfeni také
pastovity vzorek. Jedna-li se o jemny prasek, je mozné bud hlavici se vzorkovacim ATR
pritisknout co nejsilnéji do vzorku nebo pouzit k ziskani dobrych vysledki Sample Crusher —
pfitlaény mechanismus na vzorky pro zajiSténi homogenniho tlaku a ziskani lepSiho spektra.
Vlastni méfeni vzorku pak zacind kontrolou cistoty ATR plosky diamantového krystalu a
snimanim kontrolniho spektra pozadi. Poté je mozno dle charakteru vzorku zvolit zplsob
naneseni vzorku na hlavici se vzorkovacim ATR a zméfit vlastni spektra vzorku. Ovladani
piistroje je velmi intuitivni a pfistroj vzdy ukazuje na displeji provadénou ¢innost. V zavislosti na
vlastnostech vzorku a kvalité infraCerveného spektra piistroj sdm urcuje pocet skenii a délku
méfeni. Pokud uzivatel chce, miize tuto moznost nastavit i ruéné. Pfi pouziti Sample crusheru je
ptedpoklad, Ze pfistroj bude na né& postaven; proto se jednim tlacitkem nabizi moznost
prevraceni displeje o 180°, aby obsluha mohla pohodIné naméfené tidaje vyhodnotit [27].

2.3.3. Interpretace naskenovanych vysledki
Jak jiz bylo popsano vySe, pfistroj samostatné¢ provede pomoci inteligentnich algoritmil
vyhodnoceni vzorku a uzivateli nabidne hotovou zpravu (report) o méfeni, ve které pomoci barev
informuje uzivatele o vysledku analyzy. UZivateli se zobrazi Ctyfi druhy barevnych reporti:
1) zeleny — vyhodnocovaci software pfistroje nalezl jeden nebo vice shod sejmutého
spektra s knihovnou
2) modry — software piistroje pouzil metodu skladani spekter - vytvoieni modelového
spektra a vyhodnotil vzorek jako smésné spektrum vice latek z knihovny, poptipadé
jako Cistou latku a smésné spektrum dalSich latek (procentudlni udaj u jednotlivych
latek znaci podil téchto latek na vytvoreni modelu smésného spektra, procentudlni udaj
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3)

4)

u komponenty zna¢i mnozstvi informace, které toto spektrum vycerpalo z naméfeného
spektra (neni vzdy 100 %)

zluty — software pftistroje shodu v knihovné nenalezl, avSak na zaklad¢ vysoké
podobnosti spekter nabidl latku podobnou, kterou obsahuje jeho knihovna.

cerveny — latku nebylo mozno identifikovat bud’ pro nedostate¢nou intenzitu spektra,
nebo z diivodu nenalezeni shody s knihovnou.

Vyhodna je moznost ulozeni naskenovanych spekter do knihovny

2.3.4. Detailni zobrazeni naskenovaného vysledku

1)
2)
3)

4)

Chemicky nizey, [k : Seml2 i
Kategorie knihovny i i 'ﬂ‘

k]
CAS éislo’

HFPA kosodtuerec

Obrazek 30: Zobrazeni vysledku mérent

Chemicky nazev: nazev identifikované chemické latky
Kategorie knihovny: seznam kategorii pro identifikaci chemické latky
CAS (Chemical Abstracts Service) ¢islo: mezinarodni ¢iselné chemické pojmenovani a
kategorizace chemické latky
NFPA kosoctverec, oznaCovany jako ,diamant“ podle standardu NFPA 704
nastaveném americkym National Fire Protection Association poskytuje zachranaiim
dilezité informace o pouzité chemikalii (pro bezpecnost uzivatell) a slouzi k rychlému
a snadnému identifikovani rizikovych a nebezpecnych latek.
Ctyii pole kosoétverce jsou typicky barevné kodovany:

a. modra - uroven ohrozeni zdravi

b. cervena — hotlavost

c. - chemicka reaktivita

d. bila - specidlni kédy pro jednotliva rizika
Zdravi, hoflavost a reaktivita jsou stanoveny na stupnici od 0 (bezpecna latka) po 4
(rizikova latka) [27].

Jak jiz bylo zminéno v pfedchozim textu, je ulozend data mozno vytisknout nebo prenést do
pocitace prostfednictvim pamétové karty ve formé reportu, ve kterém je vysledek analyzy a
referenéni spektrum ve formatu obrazku. Piistroj umoznuje také vyexportovat jen samotné
spektrum vzorku a spektrum pozadi ve formatu grams (*.spc) textového souboru, nebo reachback
— pro firemni podporu dodavatelem. Nevyhodou je, Zze dodavatel k pfistroji nedodava zadny
software pro interpretaci / analyzu spekter, nebot” predpoklada ¢isté terénni vyuziti pfistroje.
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Obrazek 31: Ukdzka namereného spektra

3 EXPERIMENTALNI CAST

3.1 Piiprava vzorku

I |;l iy

I|
LN |
i LAERALN G B L
| L adl ¥

o

gl

Jako testovaci vzorky byly pouzity nezndmé slouceniny z ndlezu ve sklepnich prostorach
zékladni Skoly. Piepravka obsahovala 68 neznamych latek, které se nachazely v plastikovych
bednach v pomérné velkém mnozstvi v neporusenych obalech, pfevazné ve sklenénych lahvich
hnédé, bilé nebo zelené barvy, déale v plastovych lahvich a igelitovych obalech. Nékolik malo
vzorkd se nachazelo pfimo ve vialkdch. VétSina obalii byla oznacena napisem o jakou latku se
jedna, ale baleni nebylo ptivodni (latka mohla byt zaménéna za jinou neznamou latku), vétSina
oball byla zazatkovana korkovou nebo sklenénou zatkou a obsah byl pouze napiiklad do jedné

tretiny obalu. Jednd se o stejné chemické latky, které byly pouzity v diplomové praci

Ing.

Heleny Micankové, a proto bude mozno v diskuzi porovnat vhodnost pouziti obou piistroja [28].

080 12:18PM 7/18/2011
.irvh: Hexane, Petroleum ether,
07 12:12 PM

12:07 PM
12:03 PM
11:58 AM
11:56 AM
11:46 AM

Obrazek 32: Meéreni pomoci pritlacného ndstavce a ukdzka prehledu méreni v pristroji

71182011
7/18/2011
7/18/2011
7/18/2011
7/18/2011
7/18/2011
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3.2 Metodika snimani infracervenych spekter vzorki pristrojem True Defender

Malé mnozstvi vzorku bylo vzdy odebrano z ptivodniho obalu a pfipraveno pro meéfeni
ptistrojem True Defender. Podle skupenstvi vzorku (kapalina nebo pevna latka) byl zvolen
zpusob snimani spektra. Pfi snimani spekter byl pouzit také ptitlacny nastavec Sample crusher.
Pted méfenim vzorkl pro potieby této diplomové prace byly vyzkouSeny vSechny mozZnosti
méfeni vzorkd, které jsou uvedené v kapitole 2.3.2 tj. popsané v navodu vyrobce. V zavislosti na
provedenych pokusech byly pro méfeni spekter v této praci nakonec pouzity nasledujici dvé
metody:

Kapalné vzorky byly pomoci jednorazové pipety nakapnuty na hlavici se vzorkovacim ATR.
Dalsi metody uvedené v kapitole 2.3.2 popisuji, Ze je mozné ponofit hlavici se vzorkovacim ATR
pfimo do kapalné latky, avSak intenzita spektra neni timto méfenim ovlivnéna — méteni probiha v
tenké povrchové vrstvé kapaliny. Ponofeni by pfipadalo v uvahu v podminkidch u zésahu,
pfipadné u velmi t€kavych latek, kdy dochdzi diky odpatfovani k rychlému sniZovéani vrstvy na
meéfici ploSce ATR krystalu. Vznikly problém Ize jednoduse odstranit snimanim spektra kapaliny
nalité ptfimo do néstavce Sample crusheru — v nasem ptipadé toho vSak nebylo zapotiebi.

Pevné latky byly analyzovany vzdy po naneseni vzorku do nastavce Sample crusher pro
dosazeni rovnomérného pfitlaku. Na piikladu asi 5 vzorki bylo zjisténo, Ze ptitlacovani latky bez
nastavce nevede k ziskdni dobrych infracervenych spekter, které by pfistroj spolehlivé
vyhodnotil, a proto byl nastavec Sample crusher radéji pouzit k sejmuti vSech spekter pevnych
latek — nastavec je upraven tak, ze pii pfitlaceni rozmélni vzorek (pokud mé hrubsi zrnitost) a
také jej mirn€ homogenizuje.

3.3 Metodika snimani Ramanovych spekter vzorku piistrojem First Defender

Protoze v diskuzni a vysledkové ¢asti prace je zahrnuto porovnani vysledki méteni mobilniho
Ramanova spektrometru s infracervenym spektrometrem je vhodné na tomto misté zminit
zékladni zpisoby snimani Ramanovych spekter vzorkl timto pfistrojem které provadéla Ing.
Micankova ve své diplomové praci [28]:

Pro snimani Ramanovych spekter je k excitaci molekul pouzit laser, kterym by se neznamé
latky mély méfit velmi opatrné (od nejnizsi nastavitelné energie po nejvyssi), popiipadé nastavit
zpozdéni méteni a vzdalit se od piistroje z diivodu rizika iniciace exploze v pfipad¢, ze se jedna o
latku nestabilni.

Ke sniméani Ramanovych spekter vzorkl externim zptisobem, kdy chemicka latka ztstava v
puvodnim obalu, nebo je rozptylena na plose, je pouzita snimaci hlava s optickym vystupem,
umisténd na vrcholu pfistroje. V tomto piipad€é je nejvysSsi intenzita excitujiciho laserového
zateni pfiblizné 18 mm pied optickym vystupem umisténym v pfedni ¢asti pfistroje. V ptipade,
ze je tfeba méfit tenkou vrstvu latky, Ize pouzit nastavec (koénicky stit), ktery se jednoduse a
lehce ptipevni na opticky vystup. Poté 1ze se snimaci hlavou identifikovat napt. chemické latky
ve slabosténné nadobé (3 mm a slabsi). Ptiklady: PET lahve, ¢iré sklenéné lahve, ¢iré plastové
sacky, také kaluze kapaliny o hloubce minimalné 5 mm.

Méfeni nelze uskutecnit pies neprithledné nadoby jako napft. silnosténné plastové nadoby,
kanystry, polystyrenové Salky apod.- sniméni spekter téchto latek pies tak silné obaly neni
mozné. Proto je nutno vzorek umistit do vialky z borosilikdtového skla o objemu 4 ml, kterou
vlozime do interniho vzorkovaciho prostoru. Pfi méfeni je tfeba pamatovat na skute¢nost, ze
vlastni méfeni probihd u dna vialky (nesmi byt nevhodné umistény samolepky /popisky vzorkil) a
se vzorkem je vhodné béhem analyzy pohybovat, jedna-li se o nehomogenni strukturu.
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3.4 Priprava smésnych vzorki pro spektrometry

Protoze podle propagacnich materidlu a manuali je pomoci unikatniho software Decision
Engine'™ firmy Ahura Scientifics schopen ramantv i infraterveny spektrometr samostatnd
vyhodnotit nejen pfitomnost Cistych latek ale 1 smési latek v naméfeném spektru, byla pro
ovéteni funkénosti tohoto software pfipravena také fada smésnych vzorki. Pied analyzou smési
byly nejprve vzdy zméteny jednotlivé Cisté slozky a poté jejich smés. Pro pfesné namichani
pomeért kapalnych vzorki byly pouzity sklenéné pipety s pipetovacim baldnkem. Objemové dily
smési pevnych latek byly namichany pomoci dvou malych 2 ml vialek, které byly vzdy naplnény
Cistou latkou az po okraj a poté byla smés obou latek homogenizovana protiepanim v 10 ml
vialce. Kyselina pikrovda byla navédzena na laboratornich analytickych vahach
v chemické laboratofi Skoliciho stfediska HZS JmK Tisnov. Pro ovéfeni identifikace smési je
v diskuzni a vysledkové ¢asti prace je zahrnuto porovnani vysledkii méteni mobilniho Ramanova
1 infracerveného spektrometru s naslednym komentarem.

4 VYSLEDKY A DISKUZE

4.1 Identifikace neznamych latek

Po provedeni snimdni spektra a automatickém vyhodnoceni byly vysledky nabidnuté
piistrojem v reportu - protokolu o méfeni - srovnany se skutecnosti néasledujicim zplisobem:
V piipadé, Ze pfistroj latku identifikoval spravné, byla shoda vyznacena do tabulky vysledki
pismenem I, pokud pfistroj latku neidentifikoval, byla neshoda vyznacena pismenem N. Byla-li
latka identifikovana nespravné, bylo méfeni oznaceno pismenem F a v pfipadé neuspésného
snimani spektra pismenkem X.

Pro porovnani efektivnosti méfeni byla zaznamenana délka registrace infracerveného spektra
(délku urcuje software pfistroje automaticky na zékladé intenzity infracerveného spektra, je vSak
mozné ji nastavit 1 ru¢n¢) a shoda naméteného spektra s knihovnou. Vzorky, jejichz obaly nebylo
mozno oteviit, nebyly analyzovany

Tabulka 3: Vysledky méreni vzorkii pristrojem True Defender

Méfeni pFistrojem” a

~ E ‘g

35 g Oznaée'ni na | g L E s o < E Pozndmka § £

=z S | cbalulitka P32 2 S| Identifikovani litka |3 E (25 2 s

& SE| 2 Ba.|RE %

3 polystyren A z polystyren 100 0 I

etalon

4 ethylacetat N z ethylacetat 2 I

5 uhli¢itan sodny A ¢ zadna shoda 50 3 N

33 dusi¢nan A z dusi¢nan draselny 100 0 4 I
draselny

34 sadrovec A z sadrovec 300 5
35 skrob A 4 vice vysledku (latky 100 0 6
obsahujici skrob)

sira A nenaméieno >420 7 X

37 dusi¢nan A Z dusi¢nan olovnaty 50 0 8 N
stiibrny

36 naftalen A 4 naftalen 100 0 9 1

hydroxid A nenameéieno >420 10 X
véapenaty

38 dusi¢nan sodny A 4 dusi¢nan sodny 100 10 11 1

39 polyethylen A z vyssi alkany, parafin 0 300 naslo i halogenované alkany 12 N

40 kyselina A ¢ zadna shoda 0 13 N
citronova

42 oxid vépenaty A m smés 70% (60% 30 0 14 1
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Mé¥eni pFistrojem” a
= 2 2
35 ‘g Oznafeni nma | _ ¢| 2 52 |aE Poznimka E E
=z S | obalulitka —\Z 21 £ 8 | |qendifikovand litka | £ S| 25 2 S 2
& SE| S E Ba.|RE #
CaCOs,
9%(NH4)2S04,1% sod.
sul kys. akrylove)
43 chlorid litny A m smés chloridi a 0 0 vodny roztok nasyceny 15 N
monohydr. chlore¢nant ve vodé
neznama latka A nenameéieno >420 16 X
49 chroman A 4 2 latky chroman a 100 0 zcela odlisné latky, nutné 17 N
draselny manganistan draselny porovnat vlastnosti
50 dusi¢nan A z dusi¢nan barnaty 100 0 18 I
barnaty
48 hasici prasek A ¢ zadna shoda 0 0 19 N
44 Ibumax A z Ibuprofen 100 0 20 1
45 cukr A z Sacharéza 100 0 21 I
46 bezv.uhli¢.sodn | A Z uhli¢itan sodny 50 0 porovnat s méfenim €. 5 22 I
y
6 ethanol N z ethanol 100 0 23 1
7 petrolether N m smés 93% (73% lehké 73 0 24 I
uhlovodiky-
petrolether, 16%
mineralni rozpostédla
a nahrazky xylenu, 4%
citrusovy olejovovy
Cistic)
8 olej N 4 slune¢nicovy olej 100 0 nabidnuto vice r. oleji 25 I
slune¢nicovy
9 petrolej N 4 kerosen 100 0 vice ropnych latek 26 1
10 xylen N m smes 95% (87% xylen, 87 0 27 I
8% ethylbenzylamin)
11 benzen N z benzen 100 0 28 1
12 aceton N z aceton 100 0 29 I
13 ethylacetat N 4 ethylacetat 100 0 30 I
14 kyselina sirova N ¢ zadna shoda 0 0 31 N
15 kyselina N ¢ zadna shoda 0 0 32 N
dusi¢na
16 glycerin N m smés 96% (95% 95 0 33 I
glycerin, 1% voda)
18 diethylether N Z ethylen glykol diethyl 50 3 34 N
ether
19 formaldehyd N 4 formaldehyd roztok 100 5 35 I
roztok
20 persteril N ¢ zadna shoda 0 0 36 N
21 kyselina octova N z kyselina octova 100 5 37 I
22 peroxid vodiku N z voda 70 0 38 N
30%
51 NL ¢.7 A ¢ zadna shoda 0 0 39 N
52 NL ¢.8 A z nebélend mouka 50 10 40 N
53 NL ¢.9 A 4 uhli¢itan sodny 50 5 41 N
54 NL ¢.6 A m smés 75% (59% 5 42 N
uhlicitan vapenaty,
15%
hexafluorozirkonat
amonny, 2%
surfurylchlorid)
47 polystyren A z polystyren 100 10 43 I
granule ¢&.
55 polystyren A 4 polystyren 100 20 44 I
granule z.
56 laktoza A z a-Laktoza monohydrat 100 5 45 I
57 Skrob kukufiény | A z kukfi¢ny skrob 100 5 nabidnuto vice $krob. Latek 46 1
24 olej Inény N 4 Inény olej 50 6 nabidnuto vice olejnatych latek | 47 I
58 siran amonny A z siran amonny 100 8 48 I
59 uhli¢itan A m smés 78% (73% 73 6 49 I
vapenaty CaCOs, 5%
(NH4),SO4)
krystal. sira A nenaméieno >420 50 X
60 siran zinecnaty A m smés 92% (63% 63 0 51 I

ZnS0s4, 29%
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Mé¥eni pFistrojem” a
= 2 2
35 ‘g Oznafeni nma | _ ¢| 2 s | < Poznimka E E
=z 2 EEuis e SE| £ 2 | tdentifikovani litka |3 E SRR S 2
= &k > 5 b |RE =

MgSO4*7H20)
61 hydroxid A ¢ zadna shoda 0 8 52 N

vapenaty
62 parafin A z parafin 100 7 nabidnuto vice vyssich alkant 53 1
63 siran hlitino- A ¢ zadna shoda 0 0 54 N
draselny

64 ¢istény parafin A z parafin 100 10 nabidnuto vice vyssich alkant 55 1
65 D-galaktosa A ¢ z4dna shoda 0 0 sil. mol. sig. 56 N
66 chlorid zelezity A ¢ zadna shoda 0 15 57 N
67 vapenec A 4 uhli¢iran vapenaty 100 7 58 1
69 IMKOP ¢-13 N z 2-methoxyethanol 100 3 59 1
70 IMKOP ¢.14 N z m-toluidin 100 6 60 I
71 IMKOP ¢&.15 A z dusi¢nan amonny 100 61 I
72 IMKOP ¢.16 N m smeés 75% (71% 71 0 62 1

chorbenzen, 2%

dibenzyl amin, 1%

phenethylamin)
73 IMKOP ¢.17 A 4 sifi¢itan sodny 50 10 63 N
74 IMKOP ¢.18 A z chlore¢nan sodny, 0 15 10 scanu nastaveno ru¢né 64 N

akrylonitril
68 oxid zine¢naty A ¢ zadna shoda 0 15 65 N
30 akrylonitril N z akrylonitril 100 2 66 I
Poznamky k tabulce:
Latky které jsou v tabulce vicekrat se v souboru nachazely v riznych obalech, popft. Cistoté

(viz polystyren).
1) Poznamka k zptisobu méfieni a vyhodnoceni pristrojem:
Pouzit pfitlacny nastavec na ATR Sample crusher
A — ano — vétSinou pevné vzorky
N —ne — vétSinou kapalné vzorky
vyhodnoceni piistrojem — dle reportu:

z - zelené identifikovéana spolehlivé 1 nebo vice latek

m - modre identifikovana smés (komponenty vypsany)
7 - zluté latka nebyla v knihovné nalezena, ale nalezena podobna latka
¢ - Cervene piistroj latku neni schopen identifikovat
Shoda s knihovnou — jestlize pfistroj identifikoval pouze kationt/aniont bylo sniZzeno o
polovinu podilu latky

2) Porovnani vysledki pristroje se skutecnosti:
I — Identifikace,
N — latka nebyla nalezena v knihovné — nebyla identifikovana

F — falesné vysledky

X — pftistroj nebyl schopen registrovat infraervené spektrum latky v ase krat§Sim nez 7,5
minuty nebo nebyl schopen zméfit vzorek pro slaby signal.
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4.2 Vyhodnoceni identifikace neznamych latek

Tabulka 4: Prehled provedenych méreni a uspésnosti méreni vzorkii

v 9 Podil Priumérna 2 st g
. Pocet Pocet ST Prumérna
. el Pocet e Sl S uspésnych shoda s
Zpiusob méreni v . | neuspésnych | uspésnych o 3 doba
méreni méFeni m&Feni méreni knihovnou méFent (s)
(Y0) (Y0)
S ptitlaénym
nastavcem 44 4 40 90,9 57,9 20,5
(pevné latky)
Bez pftitlacného
nastavce 22 0 22 100 72,5 1,4
(kapalné latky)
Celkem 66 4 62 93,9 63,1 13,7

Po provedeni méteni bylo provedeno rozdéleni méfeni podle poctu uspésnych a neuspésnych
meéfeni a zpracovan prehled o uspéSnosti identifikace latek piistrojem. Jak jiz bylo feceno
zmoznosti sniméani vzorku pfistrojem vyly vybrany dva zakladni zpisoby a to meéieni
s pritlacnym néstavcem a bez pouziti tohoto nastavce. Jako dal§i moznost bylo provéfeno
snimani spektra kapaliny z latkou nasyceného vatového tamponu, které se prili§ neosvédcilo —
nebylo mozno ziskat reprodukovatelné vysledky, zaleZelo na nasycenosti tamponu a na viskozité
latky. Bezpochyby je vhodné pomoci tamponu nanaSet na meéfici ploSku ATR pastovité latky,
které lze takto dobfe rozetiit — v nasem ptipad¢ takovyto vzorek nebyl Zadny.

Na zdaklad¢ ziskanych dat bylo provedeno porovnani uspéSnosti métfeni. Vysledky jsou
shrnuty déle.

4.3 Porovnani uspésnosti identifikace vzorkii a jejich vyhodnoceni

Pro porovnani méfeni vzorkd bylo pouzito obdobnych kritérii, jako v praci Ing. Heleny
Micankové vychdzejicich zporovnani uspéSnych méfeni zhlediska poctu spravné
identifikovanych vzorkli, délky meéfeni a kvality ziskaného spektra (mira shody spektra
s knihovnou). Tato kritéria jsou vzdjemné¢ porovnana v nasledujicich tabulkach:

Tabulka 5: Uspésnost méreni vzorkit

pocet podil v %
meéteni vzorkil - neuspésnych (X) 4 6,06
méfeni spravné identifikovanych vzorki (I) 40 60,61
méfeni falesné identifikovanych vzorki (F) 2 3,03
méfeni neidentifikovanych vzorki (N) 20 30,30
celkovy pocet méreni 66 100, 00
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Graf 1: Porovnani uspésnosti méreni vzorkii

Tabulka 6: Rychlost méreni vzorkii a kvalita ziskanych spekter

rimérny &as (s) primérna shoda s
P y knihovnou (%)
meéteni vzorkd - uspésnych (I+N+F) 13,7 63,1
meéteni spravng identifikovanych vzorka (I) 10,5 84,8
méfeni faleSné identifikovanych vzorki (F) 7.5 100,0
méteni neidentifikovanych vzorkit (N) 20,8 16,0
25 20,8
o
= 20
s
= 15 13,7
€ 10,5
3
S 10 A
(=]
5 4
0 -
uspésna méreni (I+N+F) méreni spravné méreni faleSné méreni
identifikovanych vzork identifikovanych vzorka neidentifikovanych
(U] (F) vzorki (N)
Graf 2: Porovnani rychlosti mérent vzorkii (sekundy)
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Graf 3: Porovnani kvality namérenych spekter pri mereni vzorkii



4.4 Porovnani uspéSnosti identifikace latek mobilnim Ramanovym

spektrometrem a infracervenym spektrometrem.

Pro porovnani uspésnosti identifikace neznamych latek pomoci mobilnich spektrometri —
Ramanova a infracerveného - byla sestavena tabulka porovnavajici vysledky méfeni obéma
piistroji a vzajemné rozdily.

Tabulka 7: Porovnani identifikace latek mobilnim Ramanovym a infracervenym
spektrometrem

Infracerveny spektrometr (FTIR)

Ramaniiv spektrometr

= Oznaceni na g 2 E T = 2, £ A E
S ORI A 2 | £ |Identifikovani litka «%| £ | £ | £ |dentifikovanalitka | 28 | = | E
. S8 T & 2|2 T\ 2|2
o = ] =
72 @
1 |polystyren etalon 3 z |polystyren 100 1 1 z  |polystyren 100 1 \
2 |ethylacetat 4 z |ethylacetat I 3 z |Ethylacetat 100 I \
3 |uhli¢itan sodny 5 ¢ |z4dna shoda N 5 z  |hexahydrat dusi¢nanu 58 F X
hofecnatého
4 |dusi¢nan draselny | 33 z |dusi¢nan draselny 100 I 7 z |dusi¢nan draselny 81 1 \
5  |sédrovec 34 z |sadrovec I 8 z |Sadrovec 100 1 N
6  |Skrob 35 z |vice vysledku (latky obs. 100 9 z  |Skrob 27 I A%
Skrob)
7 |sira nenaméteno X 11 z |Sira 86 1 R
8  |dusiCnan stiibrny | 37 7 |dusi¢nan olovnaty 50 N 13 z |dusi¢nan stiibrny 47 1 R
9  |naftalen 36 7 |naftalen 100 1 14 z  [Naftalen 8 1 \
10 |hydroxid vapenaty nenaméfeno X 16 7 |chlorid antimonny 58 F X
11 |dusi¢nan sodny 38 z _|dusi¢nan sodny 100 I 18 z _|dusi¢nan sodny 100 I \
12 |polyethylen 39 z |vyssi alkany, parafin 0 N 19 ¢ |z4dna shoda 0 N X
13 |kyselina citronova | 40 ¢ |zadna shoda N 21 z |kyselina citronova 100 1 R
14 |oxid vapenaty 42 m |sme 70% (60% CaCOs;, 30 N 23 z |uhli¢itan vapenaty 100 I \Y%
9%(NH4)2S04,1% sod. stl
kys. akrylove)
15 |chlorid litny 43 m |smés chloridii a chlore¢nantd 0 N 24 ¢ |zadny zapis 0 N X
monohydr. ve vodé
16 |nezndma latka nenaméteno X 25 z _|kfemenny pisek 73 I R
17 |chroman draselny | 49 z |2 latky chroman a 100 N 26 z |chroman draselny 100 1 R
manganistan draselny
18 |dusi¢nan barnaty 50 z |dusi¢nan barnaty 100 I 27 z |dusiCnan barnaty 100 I N
19 |hasici prasek 48 ¢ |zadna shoda 0 N 28 m |siran amonny 85 1 R
20  |Ibumax 44 z _|Ibuprofen 100 I 29 m __|Ibuprofen 71 I \
21 |cukr 45 7 |Sachardza 100 1 150 z  |Cukr 100 N IR
22 |bezv.uhli¢.sodny 46 z |uhli¢itan sodny 50 I 32 z  |58% dusi¢nan lithny, 39 I v
39% dusi¢nan sodny
23 |ethanol 6 ethanol 100 I 33 z _ |Ethanol 100 1 \Y
24 |petrolether 7 smés 93% (73% lehké 73 I 35 m |Ethanol 65 N | IR
uhlovodiky-petrolether, 16%
mineralni rozpostédla a
nahrazky xylenu, 4%
citrusovy olejovovy Cisti¢)
25 |olej slune¢nicovy 8 z |slune¢nicovy olej 100 I 36 z |araSidovy olej 19 F IR
26 |petrolej 9 z |kerosen 100 I 37 z |Raid 100 I \
27 |xylen 10 m [smés 95% (87% xylen, 8% 87 I 38 m |Xylen 79 I v
ethylbenzylamin)
28 |benzen 11 z |benzen 100 I 40 z  |Benzen 100 I Vv
29 |aceton 12 z |aceton 100 I 41 z _|Aceton 76 1 \
30 |ethylacetat 13 z |ethylacetat 100 I 43 z |Ethylacetat 100 I Vv
31 |kyselina sirova 14 ¢ |zadna shoda 0 N 45 m__|kyselina sirova 75% 74 1 R
32 |kyselina dusi¢na 15 ¢ |zadna shoda 0 N 47 m__|kyselina dusi¢na 69 I R
33 |glycerin 16 m |smé 96% (95% glycerin, 1% | 95 I 49 z |glycerin 57 I \%
voda)
34 |diethylether 18 z |ethylen glykol diethyl ether 50 N 51 z |diethyl ether 100 1 R
35 |formaldehyd 19 z |formaldehyd roztok 100 I 52 z  |formaldehyd roztok 100 I \%
roztok
36 |persteril 20 ¢ |zadna shoda 0 N 53 m |kyselina octova 58 1 R
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Infracerveny spektrometr (FTIR) Ramaniiv spektrometr -
: : 3
'g Oznaceni na E = E a = = 'E A E
S ORISR 2 | £ |Identifikovani litka S| 2| & | £ |lentifikovanilitka | 28 | = | E
= =4 T 2| 2|4 T | & |2
> =~ > =
) 2
37 |kyselina octova 21 z |kyselina octova 100 I 55 z |kyselina octova 100 \%
38 |peroxid vodiku 22 Z |voda 70 N | 58 z  |peroxid vodiku 100 R
30%
39 |NL¢.7 51 ¢ |z4dna shoda 0 N 64 ¢ |zadny zapis 0 N X
40 |NL¢.8 52 7 |nebélena mouka 50 N 65 z  |bild kukufi¢na moucka 27 1 R
41 [NL¢9 53 7 |uhli¢itan sodny 50 N 67 m [|uhli¢itan barnaty 42 1 R
42 |NL¢.6 54 m |sme 75% (59% uhlicitan N 68 m [|uhli¢itan vapenaty 60 I \%
vapenaty, 15%
hexafluorozirkonat amonny,
2% surfurylchlorid)
43 |polystyren granule| 47 z |polystyren 100 I 71 z  |Polystyren 11 I v
¢.
44 |polystyren granule| 55 z |polystyren 100 I 73 z  |Polystyren 36 I A%
z.
45 |laktoza 56 z |a-Laktoza monohydrat 100 I 75 z |Laktoza 100 I \
46 |skrob kukuftiény 57 z |kukfi¢ny skrob 100 I 77 z |bramborovy §krob 27 1 \
47 |olej Inény 24 7 |Inény olej 50 1 78 z |Inény olej 100 1 \
48 |siran amonny 58 Z |siran amonny 100 I 80 m |siran amonny 81 1 \
49  |uhli¢itan vapenaty | 59 m |smes 78% (73% CaCOs, 5% 73 I 83 ¢  |zddna shoda 0 N IR
(NH4),SO4)
50 |krystal. sira nenaméfeno X 88 z  |krystal.sira 100 1 R
51 |siran zine¢naty 60 m |smes 92% (63% ZnSOs, 29% | 63 I 90 m |mix potas.siran 51 I \Y%
MgS0,4*7H,0)
52 |hydroxid vépenaty | 61 ¢ |74dna shoda 0 N 93 m  |phosp.pentachloride 46 F X
53 |parafin 62 z |parafin 100 I 94 z |Parafin 17 I \
54 |siran hlitino- 63 ¢ |zadna shoda 0 N 95 z |siran hlinito-draselny 64 I R
draselny
55 |cistény parafin 64 z |parafin 100 I 96 ¢ |z4dna shoda 0 N | IR
56 |D-galaktosa 65 ¢ |zadna shoda 0 N 98 ¢ |zadny zépis 0 N X
57 |chlorid zelezity 66 ¢ |zadna shoda 0 N 99 m_[fluorid vapenaty 46 N X
58 |vapenec 67 z |uhli¢iran vapenaty 100 I 101 uhli¢itan vapenaty 100 1 \
59 |IMKOP ¢-13 69 z |2-methoxyethanol 100 I 103 z _ |2-methoxyethanol 100 I N
60 [IMKOP ¢.14 70 z |m-toluidin 100 I 105 z _|m-Toluidin 100 1 \
61 |IMKOP ¢.15 71 z |dusi¢nan amonny 100 I 106 z _|dusi¢nan amonny 100 I \
62 |IMKOP ¢.16 72 m |smés 75% (71% chorbenzen, 71 I 107 m |chlorbenzen 73 I \%
2% dibenzyl amin, 1%
phenethylamin)
63 |IMKOP ¢&.17 73 7 |sifi¢itan sodny 50 N | 108 z |[sifiCitan sodny 100 I R
64 |IMKOP ¢.18 74 Z _|chlore¢nan sodny, akrylonitril 0 N [ 109 z _ |krystal.sira 88 I R
65 |oxid zine¢naty 68 ¢ |zadna shoda 0 N | 143 m __|Chloropicrin 66 F X
66 |akrylonitril 30 z |akrylonitril 100 I 148 7z |Akrylonitril 100 1 \
Poznamky k tabulce:

Byly porovnavany vzorky métfené pfimo ve vialce Ramanovym spektrometrem s vyjimkou
vzorku €. 94, ktery byl méfen ptimo.

1) Poznamka k zpusobu méieni a vyhodnoceni pFistrojem:

vyhodnoceni pfistrojem — dle reportu:

z - zelené identifikovéna spolehlivé 1 nebo vice latek

m - modre identifikovana smés (komponenty vypsany)

7 - 7zluté latka nebyla v knihovné nalezena, ale byla nalezena podobna latka (jen infracerveny

spektrometr)

¢ - Cervene pristroj latku neni schopen identifikovat

Shoda s knihovnou — jestlize pftistroj identifikoval pouze kationt/aniont bylo sniZeno o
polovinu podilu latky
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2) Porovnani vysledki pristroje se skute¢nosti:

I — Identifikace,

N — latka nebyla nalezena v knihovné — nebyla identifikovana

F — falesné vysledky

X — pfistroj nebyl schopen sejmout infracervené spektrum latky v Case kratSim nez 7,5
minuty.

3) Porovnani pristroju a identifikace latky:

V — Verifikace latky — latku oba pfistroje

R — latku identifikoval jen Ramaniiv spektrometr

IR — latku identifikoval jen infracerveny spektrometr

X — ani jeden pfistroj nebyl schopen latku identifikovat

Tabulka cislo 8: Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pri identifikaci vzorkii

Pocet vzorki Podil v %
Identifikoval jen Ramantiv spektrometr 17 25,8
Identifikoval jen FTIR spektrometr 5 7,6
Identifikoval Ramantv i FTIR spektrometr 35 53,0
Neidentifikoval ani Ramaniv ani FTIR spektrometr 9 13,6

Neidentifikoval ani
Raman ani FTIR
13,6%

Identifikoval jen Raman
25,8%

Identifikoval jen FTIR
7,6%

Identifikoval Raman i
FTIR
53,0%

Graf 4: Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pri identifikaci vzorki

Ze ziskanych vysledkd 1ze dokazat, ze kombinované pouziti obou spektrometrii k méfeni
stejnych vzork vyrazn€ zvysilo pravdépodobnost identifikace vzorkd z nalezené¢ho souboru
Cistych latek.

4.4.1. Vyhodnoceni kombinovaného vyuziti mobilniho Ramanova spektrometru
a infracerveného spektrometru k identifikaci Cistych latek.

Diky provedenym experimentdlnim zkouskdm infracerveného spektrometru na redlnych
vzorcich byl ziskan soubor dat, které umoznily provéfeni moznosti identifikace neznamych latek
z realného nalezu souboru chemikalii Hasi¢skym zachrannym sborem pomoci tohoto mobilniho
ptistroje. Vzhledem ke skutecnosti, ze Ing. Micankova ve své diplomové praci [28] provadéla
analyzy prakticky totozného souboru vzorkii otvird se v této Casti prace jedine¢nd moznost
porovnani identifikace souboru pevnych a kapalnych latek pomoci dvou miniaturizovanych
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terénnich spektrometrii. V experimentalni ¢éasti této prace byly prométeny konkrétni latky
z ndhodného nalezu vétstho mnozstvi laboratornich chemikalii v ptivodnich obalech, které
zarucovaly jistou miru prvotni identifikace druhu latky na zdkladé popiskil téchto obald.
Vzhledem k omezeni obou metod byly na zaklad¢ udajii na obalech vylouceny takové latky,
které by zkuSend obsluha z méfeni obéma piistroji vyloucit méla tj. kovy v praskové i
granulované form¢. Autor této diplomové prace prométil celkem 66 rliznych chemikalii pomoci
infracerveného spektrometru a ziskané vysledky porovnal s identifikaci stejnych latek pomoci
Ramanova spektrometru, které ve své diplomové praci provedla Ing. Mi¢ankova. Celkem bylo
pouzitim kombinace obou piistrojii identifikovano 57 latek tj. 86,4 % porovnavanych vzorkt
Cistych latek.

Z vysledkii porovnani je patrny vyrazny piinos infracerveného spektrometru pro potvrzeni
¢asti vysledkt ziskanych pomoci Ramanova spektrometru. Méteni bylo potvrzeno u 35 vzorki tj.
53 % métenych vzorkll. Naopak nespornou vyhodou Ramanova spektrometru zlistdva moznost
bezkontaktniho métfeni vzorkh pfimym méfenim pies obal, kdy bylo mozno ziskat u vice jak
poloviny latek vyhodnotitelny vysledek, coz v ptipad¢ infracerveného spektrometru mozné neni.

Samotny Ramantiv spektrometr First Defender (vyrobce Ahura Scientific) byl z celkového
mnozstvi 66 analyzovanych latek Uspé€Sny pii identifikaci v 52 piipadech, tj. v 78,8 %
porovnavanych vzorku, ve dvou piipadech vSak ukdzal nesmyslny vysledek. Je-li posuzovana
identifikace pfisluSnych latek Ramanovym spektometrem, je nutno si uvédomit, Ze piistroj neni
pln¢ schopen identifikovat kromé plynt také nékteré biatomové molekuly s iontovymi nebo
iontové poldrnimi vazbami (napt. chlorid sodny), kovy a vétSinu nekovovych prvki, vodu,
bilkoviny a vysoce fluoreskujici slouceniny (zpravidla tmavé, siln¢ barevné vzorky), kdy dochazi
k vyraznému prodluzovani doby snimani spektra [14].

FTIR spektrometr True Defender FT (vyrobce Ahura Scientific) byl celkového mnozstvi 66
analyzovanych latek ucinny v 40 méfenich, tj. v 60,6 %. Jelikoz spektrometr, méfici v
infraCervené oblasti, je nabizen jako doplitkkovy pfistroj pro identifikaci a verifikaci latek
zmétenych pomoci Ramanova spektrometru, ma nckterda omezeni spocivajici v moznostech
identifikace anorganickych latek z hlediska rozsahu latek ulozenych v knihovné. Spektrometr
neni schopen (stejné jako Ramaniv spektrometr) detekovat plyny, biologické vzorky, kovy,
iontove soli a prvky bez kovalentni vazby [29].

Pouzité snimani spekter pomoci ATR techniky a konstrukce pfistroje navic neumoziuji
snimani kvalitnéjSich spekter anorganickych latek. Z tohoto diivodu je uspéSnost piistroje nizsi
pii méfeni sloucenin tohoto typu.

Jestlize by do uspésné identifikace byla zapoctena méfeni, kdy piistroj zméfil spektra vzorku,
ale latku nemohl identifikovat, jelikoZ nemél srovnani s knihovnou (po uloZeni do knihovny by
se latky staly identifikovatelnymi), potom by ucinnost pfistroje vzrostla na cca 70 - 80% - tuto
operaci v§ak neni mozno provadét v terénu bez piedchozich laboratornich ovéfeni, jak je ziskané
spektrum kvalitni a vhodné pro zafazeni do knihovny. Na vlastnim vyhodnocovacim software
pristroje je vidét pokrok v identifikaci latek, jejichz spektrum je podobné latce z knihovny (latka
je vyznacena zlut¢). Dal§im omezenim pro terénni identifikaci vzorku je velmi omezend moznost
méfeni vodnych roztokil infracervenym spektrometrem. Pro pouziti této techniky naopak mluvi
skutecnost, ze pro vétSinu vzorkl je Cas analyzy vyrazné krat$i nez pii snimani Ramanovych
spekter (primérny ¢as snimani Ramanova spektra byl 75 sekund a infracerveného 13 sekund, coz
pii vétsim poctu vzorkl piedstavuje vyraznou tUsporu ¢asu). Pfi méfeni stejnych vzorki pres obal
pomoci Ramanova spektrometru by bylo tieba, dle méfeni Ing. Mi¢ankové, jest¢ mnohem vice
casu.
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Po uvédomeéni si vSech téchto skute¢nosti je patrno, Ze piistroje skute¢né piedstavuji v oblasti
identifikace latek vynikajici pomocniky, jelikoz jejich tuspéSnost identifikace nezndmych
pevnych a kapalnych vzorkl byla 86,4 % [29].

4.5 Zpusob usporadani pokusu pii identifikaci smési latek pripravenych ve vialce

Pro porovnani uspéSnosti identifikace smési Ramanovym spektrometrem byla pouzita stejna
kritéria jako pro méfeni ve vialce a v obalu tj. pocet spravné identifikovanych vzorki, délka
meéieni a kvalita ziskaného spektra (mira shody spektra s knihovnou).

Cést vzorki byla analyzovéna na laboratornim Ramanové spektrometru, ktery mé k dispozici
chemicka laboratoi Skoliciho stfediska HZS JmK Tisnov (tento spektrometr mél v dobé méfeni
knihovnu spekter se 7500 latek). Jmenovité se jednalo o spektra ¢.1 - 32, ostatni spektra byla
zméfena na Ramanové spektrometru PS Lidicka.

Pfi méfeni infracervenym spektrometrem byly méfeny kapalné smési zplisobem popsanym
v kapitole 3.2. tj kapalné vzorky jako kapicka na hlavici se vzorkovacim ATR, pevné vzorky
pomoci Sample crusheru. Déle bylo sledovano, zda pfistroje nalezly ob¢ slozky smési. V ptipadé
fedéni vzorku byl sledovan vliv koncentrace latky ve vzorku na délku snimani spektra.

4.6 Vyhodnoceni identifikace smési organickych liatek
4.6.1 Smés benzin-nafta (organické kapaliny)

Tabulka 9: Smésny pomer benzinu a nafty a vysledky analyz

Infracerveny spektrometr (FTIR) Ramaniiv spektrometr _
0 - "’0
Latka/Smés - = = _ S
(smésny g B[ B R g | = g & | £
- y pomér £ = ~| = £ o -~ = | 35
Z  |vobj.%) £ | £ |Identifikovans latka 2| = S | £ |Identifikovana litka o8 = | E
s e o] = <= S ) > g S e
S A = 3 [~ = ] S & =
N 5 = x5 =
5 2 7]
Benzin (100%) | 75 | ¢ |7adn4 shoda o | N |1 m gg;} ; fitek (benzin 89 I | R
mix latek
Kerosen (smés vyssich nafta+petrolej 59 %,
0,
Nafta (100%) 76 z alkani), dalsi ropné latky 100 N 2 M hafta 5%, sklo 4%, 1% 69 N F
organické latky
benzin —nafia A (71%): smés alkanti
1 (75%:25%) 78 m |(kerosen), B(18%) Ligroin 89 I 5 m |nafta 75 % 75 N F
e (alkylbenz.+niz.alkany)
. A (83%): smés alkant . o) o
2 ?ggj‘f‘sg;e)‘ﬁa 77 | m |(kerosen), B(11%) Ligroin 94 | 1 |127 | m zfn::ilciz ﬁﬂi“g; 73 N | F
oone (alkylbenz.+niz.alkany) & yore
. P Mix (nafta 5%),
3 |benzin—nafta 79 | m [Kerosen (smés vysSich 100 | N | 4 m  |kerosen, petrolej 60%, 68 N |V
(25%:75%) alkani), dalsi ropné latky sklo 3%

Jedna se o smési, které maji charakteristické lokalni sloZeni v zavislosti na zdroji pivodu a
pfidanych aditivech.

Ramanitiv spektrometr smés vyhodnotil nespravné — coz muze byt ovlivnéno jednak lokalnim
slozenim produktu a jednak faktem, ze obé¢ latky predstavuji samy o sobé komplikované smési a
nemaji vyrazné spektrum.

Infraderveny spektrometr na rozdil od Ramanova spektrometru nebyl schopen porovnat
s knihovnou Cisty benzin, v ¢emZ byl horsi neZ Ramantv spektrometr. Naopak u smési nafta-
benzin vzdy nabidl kombinaci leh¢i a téz§i destilaéni produkt ropy, coz vice odpovidalo realité.
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Pouziti pfistroji pro jednoznacnou identifikaci této smési neni mozné, alespoit vSak odhali
priblizny druh a obsah latek ve smési.

4.6.2. Smés dvou nepolarnich kapalin hexan-dichlorethan

Tabulka 10: Smésny pomér nepolarnich latek a vysledky analyz

hexan (100%) hexan (niz§i alkany) hexan \
dichlorethan (100%) 81 z_|1,2-dichlorethan 100 F 7 z 1,2-dichlorethan 100 N
hexan - dichlorethan mix 3 litek 38 % 1,2-
4 83 ¢ |zadna shoda 0 N 8 m |dichloreth, 50% anorg. 88 N R
(75%:25%) ,
latky
. mix 2 komponent 69
5 ?Se(’)‘;“ : Oﬁ,}c)hl"rethan 82 | m |% 12-dichlorethan, | 75 | F | 9 | ¢ #4dnd shoda 0 N | F
om0 zbytek org. latky
hexan - dichlorethan . . .
6 (25%:75%) 84 7 |1,2-dichlorethan 100 N 10 z 1,2-dichlorethan 100 N F

Jedna se o smési dvou organickych kapalin, alkanu a chlorovaného alkanu. Ramaniv

spektrometr vyhodnotil jen jednu slozku ve smési, navic smés obsahujici latky ve stejném
objemovém poméru nevyhodnotil viibec, takze by bylo vhodné provést potvrzujici analyzu
v laboratofi.
Infracerveny spektrometr obdobné¢ jako Ramaniv spektrometr nebyl schopen identifikovat jednu
smés (s niz§im podilem chlorovaného alkanu). Na rozdil od Ramanova spektrometru oznacil
vzdy smés nejednoznacné. Dobra je identifikace chlorovaného alkanu obéma pfistroji shodné
jako 1,2-dichlorethan, vzhledem k jejich omezenym citlivostem a rozsahu méfeni. Obdobna smes
muze byt napf. soucasti primyslovych rozpoustédel.

4.6.3. Smés ethanol-kyselina pikrova (trinitrofenol)

Tabulka 11: Smesny pomer latek ethanol- kyselina pikrova a vysledky analyz

ethanol (100%) ethanol ethanol
lgff;ma pikrova | g | & |74dna shoda 0 | N |12 | 2z |kyselina pikrova 100 | R
ethanol - kys. pik. . . o
7 |8333¢/lti.1g |87 | ¢ |#adnashoda 0 | N |13 | m [mix3latek(39% 70 N | X
do 12 ml) Ethanol)
) . . . o o mix 3 latek (76 %
3 ethanol - kys. pik. 88 m |mix 2 latek 77% ethanol 4% 30 N 14 m  |Ethanol, 2% 2-chlor-5- 31 N X
(41,67 g/1) 3-hexyn-1-ol nitroanilin)
ethanol - kys. pik. mix 2 latek 76% ethanol 16% mix 2 latek 90%
0 (20,88 g/) 89 m ethylenglykol 2 N 15 ™ lethanol 2% 2-propanol 2 N X
mix 2 latek 94%
cthanol - kvs. pik mix 3 latek 81% ethanol 3% ethanol 3%
10 (10,44 g/l)y PR 90 | m 3-hexyn-1-ol, 4% 2- 88 N 16 m |denaturované 97 N | X
’ methyltetrahydrofuran alkoholové
rozpoustédlo
ethanol (100%) 91 7 |ethanol 100 1 11 z |ethanol 100 1 N4
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Smés pevné organické latky (vybusného trinitrofenolu) a organické kapaliny - ethanolu, ktera
byla pfipravena jako nasyceny roztok kyseliny pikrové rozpusténim 1 g kyseliny pikrové ve 12
ml ethanolu, tj. 83,33 g/l, a dal§im fedénim nasyceného roztoku. Ramantiv spektrometr
vyhodnotil dominantni slozku ve smési — rozpoustédlo a jako ostatni latky nabidl nesmysIné
polozky.

Infracerveny spektrometr nebyl schopen identifikovat kyselinu pikrovou v Cistém stavu.
Obdobné¢ jako Ramantiv spektrometr nebyl FTIR schopen identifikovat kontaminaci ethanolu
kyselinou pikrovou, ale vzdy rozpoznal, ze se jednd o smés. Zajimavé bylo posledni méteni
ethanolu, kdy vlivem ¢iSténi ATR nastavce od stop kyseliny pikrové doSlo ke zméteni spektra
¢istého ethanolu s naruSenym odectenim slepého spektra na pozadi v oblasti nizkych vinoctid —
vlivem nedosusSeni pied odectem spektra pozadi, pfistroj vSak bezchybné nabidl ethanol s tim, Ze
spektrum neni zcela shodné s knihovnou. Obecné se da fici, Ze odecet smési Cinil obéma
pristrojim problémy, avSak vzdy nabidly moZnost, ze se jedna o ethanol ve smési. Oba pfistroje
sice nejsou schopny identifikovat ptidavek 0,83 - 0,1 % trinitrofenolu, avsak tento ptidavek jiz
ovlivni spektra natolik, Ze oba piistroje neidentifikuji Cisty ethanol.

4.6.4. Smés polarni-nepolarni organicka kapalina

Tabulka 12: Smesny pomer latek hexan, dichlorethan, ethanol a vysledky analyz

Infracerveny spektrometr (FTIR) Ramaniiv spektrometr _
0 - MO
Litka/Smés = = = 3
etz ¥ =1 = ) = ~ = =) =
- |(smésny pomér = = £ ~| = 2 = < s | 3
£ |vobj.%) S | £ |Identifikovana litka 2| g 2 £ |Identifikovana litka 2 = | &
I~ o 2 = = S 2 < = ~ P =)
S A 3 [~ ] S & <
> >J = S =
5 2 7]
hexan (100%) 80 z |hexan (niz$i alkany) 100 I 6 z  |hexan 100 1 \
?I‘f)%l‘,zr)etha“ 81 | z |12-dichlorethan 100 F | 7 | z [12-dichlorethan 100 F
ethanol (100%) 85 z |ethanol 100 I 11 z _ |ethanol 100 I \
ethanol - 51% ethanol, 39% 1,2- #adné shoda (1,2-
11 |dichlorethan 92 m |dichlorethan, 2% kiemicitan 92 I 18 ¢ dichlorethan) ? 0 N F
(50%:50%) véapenaty
ethanol - hexan N wAq s
12 (50%:50%) 94 z |ethanol 100 F 19 ¢ |z4dna shoda 0 N F
ethanol - hexan - N o o
13 |voda (1:1:1) - tezsi| 95 | m |017 ethanol, 28% voda, 2% = o, I |20 | z [|ethanol 100 I |F
kiemicitan vapenaty
frakce
ethanol -
14 |dichlorethan-vodal o3 | o 4404 shoda 0 | N |21 | z [1,2dichlorethan 100 I |R
(1:1:1) - tezsi
frakce

Ptipravend smés polarni a nepolarni organické kapaliny, které jsou spolu misitelné. Kapaliny
byly smiseny v poméru 1:1.

Ramantv spektrometr latky ve smési nebyl schopen identifikovat. Po zméfeni spektra smési
byl vzdy pfidén stejny objem vody (métfeni 20 a 21) aby doslo k oddéleni nepolarni a polarni
kapaliny a poté bylo méfeni opakovéano byla zmétena spodni (t¢zsi) faze ve vialce — piistroj pak
odd¢€lené slozky smési opét urcil bez probléma.

Infracderveny spektrometr také hexan ve smési nebyl schopen identifikovat, avSak byl uspésny
s identifikaci smési ethanol : dichlorethan (1:1) oproti Ramanovu spektrometru. Zajimavé pak
bylo, Ze infra¢erveny spektrometr neidentifikoval dichlorethan po extrakci. Ethanol po extrakci
naopak identifikoval i s ur¢enim, Ze doslo k nafedéni ethanolu vodou.
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4.6.5. Smés cukr-mouka (pevna organicka latka)

Tabulka 13: Smésny pomer latek mouka, rozemlety cukr krystal a vysledky analyz

A
mouka (100%) | 96 | z |nebélena mouka 100 | 1 |149 | 2 g;’;i‘*; (26%) askrob |, I
f:;:g} itly Oguolﬁro) 97 z |mouckovy cukr, sacharoza 100 1 151 z |cukr 100 1
smés cukr krystal 75% Skupina A sacharéza a o o

15 |mouka 98 m |mouckovy cukr, 4% 2- 78 F 152 m 63 /Okc ukrv,k?]ja 86 1
(50%:50%) methylen-1,3-propandiol nouka a skro
smés cukr krystal
mouka 99 ¢ |zadna shoda 0 N
(33%:66%)
smés cukr krystal
mouka 100 7 |nebélena mouka 100 N
(25%:75%)

Pripravend smés obsahovala slozky, pouzivané ve faleSnych ,,antraxovych® zasilkach, se
kterymi se setkavali piislusnici HZS CR v dob& po obdobnych ttocich v USA. Latky byly
smiseny v poméru 1:1. Ramantiv spektrometr latky ve smési byl schopen identifikovat.

Infracerveny spektrometr nebyl schopen identifikovat mouku ve smési cukr mouka (1:1),
proto byly provedeny dalsi dva pokusy, které vedly k zjisténi, ze automaticky vyhodnocovaci
software pfistroje smés s ptevahou mouky detekuje az od cca 75% mouky jako mouku.

I tomto ptipadé by po pouziti obou piistroji byla vhodna nasledna laboratorni kontrola.

4.6.6. Smés uhlic¢itan sodny a siran sodny (pevna anorganicka latka)

4 4 4

Tabulka 14: Smesny pomer latek uhlicitan sodny, siran zinecnaty a vysledky méreni

60% dusi¢nan sodny

uhli¢itan sodny < lszaoz a litny; 25% uhli¢itan

(100%) 005 | ¢ |zadna shoda 100 1 144 m o dny: 6% Uhlicitan 91 N
strontnaty

. SV < smés 52% epsomova

siran zinec¢naty smés 92% (63% ZnSO4, 29% o o/ o

(100%) 060 | m MgSO,*7H,0) 63 F 89 m ;ﬁ’e gi a/tc.y siran 93 N

siran

16 zmecnarty:uhhcna 105 | & |7adna shoda 0 N IR & %adna shoda pod I N
n sodny Carou detergent
(50%:50%)

Jedna se o meéfeni smési, kterd obsahovala slozky, které by také mohly byt pouzity ve
fale$nych ,antraxovych® zasilkach, se kterymi se setkavali piislusnici HZS CR v dobé po
obdobnych tutocich v USA. Latky byly smiseny v poméru 1:1. Ramantv spektrometr s obtizemi
identifikoval Cisté latky 1 latky ve smési. Infracerveny spektrometr také neidentifikoval uhlic¢itan
sodny a smés, avSak potvrdil pfitomnost siranti v kombinaci s Ramanovym spektrometrem.
Nésledovat by méla identifikace kationtli a aniont pomoci laboratornich metod, popiipadée
rentgenofluorescencni analyza.
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4.6.7. Smés pevna organicka-anorganicka latka

Tabulka 15: Smes latek dusicnan sodny,bramborovy skrob a vysledky analyzy

E’lrggf,'/i")m"y' Skrob | 5, kukuicny skrob 100 1 | 111 | 2z [bramborovy skrob 100 1|
?fg(‘)izaf sodny | 5 dusiénan sodny 10| 1 | 112 | 2z |dusicnan sodny 100 1|
17 il;fi‘r’};;‘(lggi?gg%) 101 7adna shoda 0 | N |114] m gg/"dgl‘;if;fy sodny, 87 N | X
18 Z‘;{ﬂf;f;‘;i;,“;‘;‘%) 102 kukuficny skrob 100 | N | 115 m ;,?/:A’dgésiif;i‘;s"d“y” 87 N | X
19 :ﬁ;ﬂ’y?;‘;};}n;g%) 103 kukufi¢ny $krob 100 | N | 117 | & |74dnd shoda 0 N | X
20 :ﬁg%g?;;},z“;?%) 104 :(f;/r‘;y,gk“’b’ 40% dusi¢nan 96 | i | 118 | & |#4dn4 shoda 0 N | F

Pfipravend smés organické latky - Skrobu a anorganické latky - dusi¢nanu sodného simuluje
napt. nékteré drogistické pripravky, popiipadé podomacku vyrobené hoflavé smési. Ramantv
spektrometr vyhodnotil jednu slozku dusi¢nan sodny a smés o 75% objemu skrobu nebyl smés
schopen vyhodnotit viibec. Infraderveny spektrometr byl schopen poznat potencidlné vice
nebezpecnou smés s vét§Sim obsahem oxidovadla (dusi¢nanu sodného). Déle pfistroj 1épe nasel
Skrob ve vzorku, kde bylo dusi¢nanu méné (souvisi patrné s intenzitou infra¢ervencho spektra
anorganické a organické latky).
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4.6.8. Smés organicka polarni kapalina — Fedéna vodou

Tabulka 16: Smésny pomer ldatek etanol, voda a vysledky méreni

Infracerveny spektrometr (FTIR)

Ramanuyv spektrometr

. - Qo
Latka/Smés o = _ _ = | g
= |(smény pomér I = g _ s £ o g _ = | 3
= |vobj.%) 2 | £ |Identifikovana litka S 2 £ [Identifikovana latka 28 = £
S B :‘3 = ] o ] s < S S
> ] S &~ = A S g | X
> ﬁ i 5)
ethanol (100%) 006 | z |ethanol 100 i 22 z  |ethanol 100 1 \
_ D) . 910 90,
1 ethanol - voda 106 | m 67 % .evthanol,, 21 A],voda,Z % 91 I 23 4 ethanol 100 I v
(50%) kemicitan vapenty
22 f;ga;‘;l)' voda 1107 | m |539% ethanol; 40% voda 93 | 1 |24 | z |ethanol 100 1|V
,970
23 2};2;’1 -voda 108 | & |s4dnd shoda 0 | N |25 | z l|ethanol 100 I |R
- 0, .10, * 1081
24 [fthanol-voda o 1 81% voda;1% kiemiCitan 82 | N |26 | z |ethanol 100 I |R
(16,6%) vapenty
25 Eg";f}l)' voda 27 | z  |ethanol 100 1 |R
,070
26 ?éhg‘;‘;l)' voda 28 | z lethanol 100 1 |R
, o
ethanol - voda
27 (6.25%) 29 z  |ethanol 100 I R
28 E’;EZ‘;OI - voda 30 |z l|ethanol 100 I |R
zadna shoda (v
ethanol - voda M A
29 (3.33%) 31 ¢ |podtextu ethanol) 0 N R
zadna shoda (v
30 cthanol - voda 32 ¢ |podtextu ethanol) 0 N R

(2,5%)

Smés polarni organické kapaliny, ktera byla postupné natedéna vodou az na koncentraci, kde
jiz software spektrometrti neurCil spolehlivé, zda smés obsahuje tuto kapalinu. V ptipadé
ethanolu to bylo v ptipadé analyzy na Ramanov¢ spektrometru pod koncentraci 5% objemovych
— pticemz doslo k prodlouzeni doby snimani spektra ze 7 sekund pro koncentrovany ethanol az
na 323 sekund pro 5% ethanol. Infracerveny spektrometr byl schopen identifikovat ethanol ve
vodném roztoku pouze do koncentrace 33,3% objemovych a poté jiz diky nafedéni vodou nebyla
identifikace ethanolu mozna. Délka snimani infracerveného spektra se na rozdil od Ramanova
spektrometru neprodluzovala v zavislosti na poklesu koncentrace latky.
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4.6.9. Smés organicka kyselina — fedéna vodou

Tabulka 17: Smésny pomer latek kyselina octovd, redénd vodou a vysledky méreni

Infracerveny spektrometr (FTIR) Ramanuyv spektrometr _
D
Latka/Smés o = N ) ] | 8
= |(smény pomér ] E_| & € | & g _ s | &
= |vobj.%) 2 | & |Identifikovani litka - § = 2 E Identifikovana latka - § = E
S s | A T 2| 2= 2 & | 2
> >3 = > =
>0 72] (7))
31 5232)1232%§tova 113 | z [|kyselina octova 100 I 135 z  |kyselina octova 100 I v
kyselina octové 74% kyselina octova,
32 110 | ¢ |zadna shoda 0 N 136 | m [11% dimethylamin 86 I R
96% (48%) hvdrochlorid
ydrochlori
77% kyselina octova,
kyselina octova 10% dimethylamin
33 96% (24%) 111 ¢ |zadna shoda 0 N 137 m  |hydrochlorid, 89 I R
2%dichlordimethylsil
an
kyselina octova 73% kyselina oc-tové,
34 112 | ¢ |zadna shoda 0 N 138 m 8% dimethylamin 82 I R
96% (12%) hvdrochlorid
ydrochlori
60% kyselina octova,
kyselina octova 7% dimethylamin
35 96% (6%) 139 m  |hydrochlorid, 69 I R
1%dichlordiethylsila
n
36 l;gﬁzlg%c“"’a 140 | ¢ |z4dny zépis N N | X
zadna shoda (v
37 [ocet 115 | ¢ |#adna shoda 0 | N |141 | ¢ [podtextuk. octovd) N N | x
kyselina octovd 115 |« |z44n4 shoda 0o | N X
96% (72%)

Jedna se o méfeni smési organické kyseliny octové, ktera byla postupné natfedéna vodou az na
koncentraci, kde jiz software Ramanova spektrometru nebyl schopen spolehlivé urcit, ze smés
obsahuje kyselinu octovou. V piipad¢ kyseliny octové to bylo pod koncentraci 6% objemovych
pfi méfeni Ramanovym spektrometrem. Infracerveny spektrometr mél problémy jiZ po mirném
nafedéni 96% kyseliny vodou. V tomto piipadé byl proveden experiment s manudlnim
odecitanim 60 scand pii koncentraci 48 % obj, avSak ani poté nebyl schopen infracerveny
spektrometr smes identifikovat.

Pro porovnani byla v praci Ing. Micankové zméfena Ramanovym spektrometrem také
viceslozkova smés s kyselinou octovou - kuchyiisky ocet, ktery ma obsahovat kyselinu octovou.
Patrn¢ vlivem pifimési karamelu vSak nebyla kyselina octovd ve vzorku identifikovana
jednoznacéné. V piipadé Ramanova spektrometru dochédzelo k vyraznému prodluzovani doby
méfeni pii niz§ich koncentracich kyseliny z doby méteni 10 s => 96 % kyselina octova az na
dobu 680 s => 3 % kyselina octova.

Me¢ieni koncentrovanych a fedénych anorganickych kyselin dusicné a sirové nebylo
provadéno nebot’ infracerveny spektrometr je nebyl schopen identifikovat ani v koncentrovaném
stavu viz reporty €. 26 a 28, které byly provedeny s koncentrovanymi kyselinami. Navic vznikla
obava z mozného poskozeni ATR krystalu témito koncentrovanymi kyselinami.

4.7. Porovnani uspéSnosti identifikace smési mobilnim Ramanovym
spektrometrem a infraervenym spektrometrem.
V nasledujici tabulce a grafu je vidét piispévek obou piistroji k identifikaci smési neznamych
latek. V praxi by vSak u vétSiny analyz smési uzivatel musel interpretovat vysledky opatrnéji a
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zvazit dalsi potvrzujici expertizy. VEtsi tispéSnost Ramanova spektrometru pii identifikaci smési
je nadhodnocena zapocitinim 8 vzorkd rtznych koncentraci ethanolu a 4 vzorkl riiznych
koncentraci koncentrace kyseliny octové do celkového poctu identifikovanych smésnych vzorku
(37). Na druhé stran¢ Ramantv spektrometr prokézal i v predeslém hodnoceni Cistych latek vétsi

v

piistroju pfi identifikaci smési nez pii analyze Cistych latek.

Tabulka 18: Porovndni uspésnosti mobilnich spektrometrii pri identifikaci vzorkii smési

Pocet vzorki Podil v %
Identifikoval jen Ramantiv spektrometr 14 37,84
Identifikoval jen infracerveny spektrometr 8 21,62
Identifikoval Ramantiv i infraderveny spektrometr 5 13,51
Neidentifikoval ani Ramaniiv ani infracerveny spektrometr 10 27,03

Neidentifikoval ani
Ramanuv ani FTIR
spektrometr

27%

Identifikoval Ramantiv
spektrometr
37%

Identifikoval Ramanuv |
FTIR spektrometr
14% Identifikoval FTIR
spektrometr
22%

Graf 5: Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pri identifikaci vzorkit smési

4.8. Vyhodnoceni kombinovaného vyuziti mobilniho Ramanova spektrometru
a infracerveného spektrometru k identifikaci pripravenych smési latek

Pti méfeni smési se nam naopak ukazuje problém spocivajici v pouziti téchto terénnich
technik bez ptedchozi separace vzorku zkuSenym analytikem. I kdyZ oba pftistroje byly schopny
néjakym zpusobem zméfit a vyhodnotit az 27 (72,97 %) z celkového poctu 37 ptipravenych
smési, verifikovat jsou schopny pouze 5 (13,5 %) smési. Infracerveny spektrometr poskytl
informace o 13 smésich (35,13%). Ramantv spektrometr poskytl informace o 19 smésich (51,35
%). Pfi métfeni smési je patrny vliv toho, Ze pro fadu latek obé techniky poskytuji velmi dobie
strukturovana vibraéni spektra. Velka cast latek ma kvalitni infradervené (IR) i Ramanovo
spektrum, intenzita jednotlivych past se ale 1i8i a pokud dojde k smiseni vice latek je smésné
spektrum c¢asto nevyhodnotitelné. IR spektrometrie ma intenzivngjsi signal pro malé polarni
molekuly (voda, HCI, nékteré soli) nebo slouceniny s jednoduchymi vazbami C-C, C-H, C-O,
alifatické uhlovodiky, cukry/Skrob/celuléza. Oproti tomu Ramanova spektrometrie mé intenzivni
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spektra Cerveného fosforu, siry, polyatomickych anorganickych sloucenin (dusi¢nan amonny,
kyanidy, ...) a vétSiny organickych latek také poskytuje intenzivnéjsi spektra (benzen, fenoly,
...)[29].

Proto se také cCasto stalo, ze pfistroje nenalezly ob¢ slozky smési. V ptipad¢ fedéni vzorku
vodou byla patrna nevyhoda infracerveného spektrometru, ktery nebyl schopen identifikovat jiz
realativné vysoké koncentrace latek vlivem velmi intenzivniho spektra vody. Proto 1 pfi pouZiti
kombinace obou pfistrojl plati zavér vysloveny v praci kolegyné Micankové: ,,V piipadé nalezu
neznamé latky, kterd by mohla ohrozovat zasahujici ptislusniky nebo dals$i osoby, je proto
nanejvys vhodné, aby vysledky méfeni piistrojem byly ovéteny dal§imi nezavislymi analyzami.*
[28]

4.9. Moznost identifikace infracervenych spekter knihovnou laboratorniho pristroje.

Jak jiz bylo zminéné, oba pfistroje umoziuji uzivateli vyexportovat také namérené spektrum
ve formatu GRAMS™ (piipona souboru *.spc), ktery otevie napt. voln¢ dostupny program
Spekwin32, jenz spektrum umi uloZit v obecném formatu j-camp.dx i ve formatech pro jiné
spektrometry. Program je mozno bezplatné pouzivat v piipadé nekomercniho vyuzivani [29, 30].

V pribéhu zpracovani dat k této praci bylo zjisténo, Ze 1 kdyz maji oba piistroje stejnou
ptiponu vyexportovanych spekter (*.spc), v pfipad¢ infracerveného spektrometru je mozno
pracovat se spektry ve formatu v jakém jsou vyexportovany z pfistroje bez prevodu pies tieti
programy v programu firmy Thermo-Nicolet Omnic 8. Jiné spektrometrické programy naopak
konverzi vyzaduji i z formatu formatu GRAMS™ (programy pro pfistroje Perkin-Elmer a
Shimadzu). Je smutnou skutecnosti, Ze 1 kdyz je format GRAMS™ S$iroce rozsifeny jako obecny
standard pro infradervend spektra, pfesto neni zcela kompatibilni se vSemi programy. Pro
porovnani je pak nutné spektra opét vhodné pievadét podle potfeby univerzalnim nekomerénim
programem. Moznost identifikace infracervenych spekter knihovnou laboratorniho pfistroje je
rozSitenou moznosti identifikace u varianty infracerveného spektrometru FTi, ktery umoziuje
odeslani zmeétfeného spektra piimo odborné analytické laboratoifi na e-mail. Na pocitaci
s vhodnym programem je pak mozno vyhodnotit ziskana data. V této ¢asti diplomové prace jsem
se pokusil ve spolupraci s Mgr. Kukletou vyhodnotit namétend spektra v programech Omnic 8 a
Spekwin 32. Jako prvni bylo porovnéno infracervené spektrum dusi¢nanu amonného se spektrem
téze latky zméfené na prenosném spektrometru Bruker Alpha. Pomoci programu Spekwin 32
bylo infracervené spektrum dusi¢nanu amonného ziskané na pftistroji True Defender (scan 71)
nejprve porovnano se spektrem naméfenym mobilnim infracervenym spektrometrem Bruker
Alpha a poté se spektrem z vefejné pristupné knihovny, ziskaného sniménim transmisniho
spektra pevné latky v njuolu [45]. Ze ziskanych vysledki je jasné vidét nizsi citlivost ATR
spekter obou pfistroji, nizs$i kvalita spektra ptistroje TrueDefender a vliv techniky ATR na
intenzitu jednotlivych ¢asti spektra oproti transmisnim metodam.
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Obrazek 33: Spektrum dusicnanu amonného a jeho automatické porovnani
s knihovnou mobilniho pristroje
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Obrazek 34: Porovnani FTIR spektra prenosného pristroje Bruker Alpha (Cerné) a
mobilniho pristroje Ahura True Defender (Cervené) - spektrum NH NOj3 jednoodrazovym
ATR
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Obrazek 35: Porovnani spekter z predchoziho obrazku se stejnou latkou — standardem
z databadze webbook.nist.gov, technika snimani transmise v nujolu (Cerné spektrum)

Pomoci programu Omnic 8 a knihoven infraCervenych spekter bylo dale zkoumano
infracervené spektrum hydroxidu véapenatého, které nebylo piistrojem Ahura True Defender
identifikovano — scan 61 a byla nalezena shoda s infracervenym spektrem hydroxidu vapenatého
v knihovn¢ laboratorniho pfistroje.
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Obrazek 36: Porovnani spektra neznamé latky (nahore) s laboratorni knihovnou
umoznilo neznamou latku identifikovat jako hydroxid vapenaty
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Pomoci programu Omnic 8 a knihoven infracervenych spekter bylo zkoumano piistrojem
Ahura True Defender nespravné identifikované spektrum diethyletheru (scan 18) a byla nalezena
podobnost se spektrem diethyletheru v knihovné laboratorniho piistroje.

i No Positive Match I
Ethylene giycol diethyl ethe Ethylene glycol diethyl ether

No exact match found in the library, but items with ‘
some similar features were identified. Contact
Thermo (800-374-1992) for spectral analysis ‘
assistance. [ ‘
Aty s e e s e et e |

SCIENTIFIC {S {

TruDefender FT v
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Wavenumber (cm -1)

RACEK - Scan018 7/12/2011 1:43 PM

Obrazek 37: Identifikace scanu 18 jako Ethylenglykol diethyleter diky podobnosti spektra
se spektrem z knihovny pristroje
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Obrazek 38: Porovnani scanu 18 s knihovnou infracervenych spekter laboratorniho
pristroje umoznilo neznamou latku presnéji identifikovat jako diethylether

Pomoci programu Omnic 8 byla provedena interpretace spektra nezndmé latky (scan 37),
kterou pfistroj Ahura True Defender identifikoval jako dusi¢nan olovnaty a jejiz spektrum
v knihovné¢ laboratorniho pfistroje nebylo. Vysledkem interpretace je, ze latka pravdépodobné
obsahuje anorganicky dusi¢nan.
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Obrazek 39: Vysledek mereni dusicnanu stribrného — nalezeno spektrum podobné latky
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Obrazek 40: Interpretace spektra vzorku v software Omnic 8 potvrdila pritomnost
anorganickych dusicnanii

Na predchazejicich ptikladech byly uvedeny moznosti dal§iho zkoumani spekter namétenych

mobilnim pfistrojem pomoci programii pro laboratorni pfistroje. Timto zkoumanim je mozZno
ziskat dalSi cenné informace o struktufe analyzovanych latek, které mohou vést k jejich
identifikaci. Z vysledkii pokusi vyplynulo, Ze v ptipad€ dostupnych infracervenych knihoven a
zkuSené obsluhy lze z infracervenych spekter namétenych pfistrojem Ahura True Defender ziskat
jesté celou fadu dalSich informaci které nejsou uvedené v reportu, nebo tyto informace upiesnit.
Detailnéjsi studium ziskanych spekter by mohlo byt ndmétem dal$i odborné prace, kterou by
bylo mozno v ramci metodiky vyuziti tohoto pfistroje u HZS zpracovat.
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5  ZAVER

Cilem prace bylo ovéfeni moznosti identifikace neznamych latek pomoci mobilniho
infraerveného spektrometru True Defender a porovnani ziskanych informaci s vysledky méfeni
stejnych vzorkl a smési pomoci Ramanova spektrometru (s vyuZitim dat z diplomové prace Ing.
Micankové). Prakticky bylo ovéfeno, Ze méfeni obéma piistroji soucasné prindsi zasahujicim
zachranafim vice informaci o analyzovaném vzorku. Kombinace pozitivniho vysledku u obou
pristroju verifikovala (potvrdila) pfitomnost ur¢itého typu latky u 53 % vzorkl. Verifikace
dvéma nezadvislymi metodami je vyzadovdna pro zakladni identifikaci nebezpecnych latek.
V piipad¢ terénniho prizkumu u zasahu pifi moznosti méfeni ob&éma pfistroji je schopna
zasahujici jednotka potvrdit vice jak polovinu nélezii chemicky cCistych latek pfimo na misté
zéasahu a ve velmi kratkém case.

Nevyhodou pro zasahujici je nutnost manipulovat pfimo s latkou pfi méfeni infra¢ervenym
spektrometrem ve srovnani se spektrometrem Ramanovym, kde mize nékdy dostatovat pouze
identifikace latky pies obal. V pifipadé nutnosti manipulace se vzorkem pak z hlediska piipravy
vzorku k méteni plati opak. Pfi uzavirani vzorku do vialky, ktera je v fad¢ ptipadl je nezbytnou
procedurou pro kvalitni provedeni analyzy pomoci Ramanova spektrometru, je nutno
manipulovat s miniaturni vialkou, kterou neni vhodné kontaminovat na vnéjSim povrchu. Naopak
lze pomérné rychle a jednoduse ptipravit malou ¢ast vzorku pro méteni pomoci infracervené¢ho
spektrometru, nebot’ do nastavce infracerveného spektrometru lze dat i prebytecné mnozstvi latky
a obsluha se nemusi bat kontaminace kyvetového prostoru potiisnénou vialkou jako v ptipadé
Ramanova spektrometru. Navic po ptipravé vzorku a zahajeni snimani spektra u infracerveného
pristroje vybaveného bezdratovym pienosem dat odpada dalsi slozity proces predavani informaci
a dat, ktera mohou byt odeslana bezprostiedné¢ po méteni piimo osobam v tylu, kde mohou byt
vyhodnocovana a ptipadné déale zpracovavana. To umozniuje veliteli zdsahu nebo analytikiim
lepsi rozhodovani, a také neni nutno zatézovat obsluhu pfiistroje, pracujici vétSinou v ochranném
odévu, naroénym odecitanim informaci z displeje pfistroje. Z hlediska bezpecnosti pfi méteni
neznamych latek by obsluha méla vzorek nejprve zméiit Ramanovym spektrometrem, piicemz
musi postupné zvySovat energii laseru a pouzivat automatické zpozdéné zahdjeni méfeni po
odstupu do bezpecné vzdalenosti, a teprve poté provést méfeni pomoci pfitlaku FTIR
spektrometrem. Pii méfeni vzorku FTIR spektrometrem bez pfitlaku neni nutno pofadi méteni
dodrzet. Dosud nebyly vypracovany metodiky pro pouziti pfistrojii na prvotni screeningoveé
méfeni na misté udalosti, které by zahrnovaly vlastni screening pomoci téchto mobilnich
piistrojii, nasledny odbér vzorkil a jejich nasledné vyhodnoceni v tylovém prostoru zasahu, kde
by bylo provedeno detailnéj$i provedeni analyz naptiklad v mobilni laboratoti HZS s moZnostmi
provedeni analyz dal§imi technikami a pfistroji.

Pti analyze smési latek provedené ve druhé ¢asti prace bylo dosazeno kombinaci pouziti obou
piistrojit vyrazné lepSich vysledkl nez nasazenim kazdého pftistroje zvlast. Byly vSak potvrzeny
zaveéry Ing. Micankové, ze pro oba pfistroje predstavuje problém identifikace slozek smési jiz pfi
procentualnich zménach koncentrace. Pii méfeni smési fakticky zalezi na tom, kterd slozka smési
ma vyrazngj$i infraCervené nebo Ramanovo spektrum, které je poté vétSinou identifikovano
spolehlivé (bohuzel pak diky své intenzit¢ casto neumozni identifikaci dalsi komponenty smési).
Dalsi moznosti pfistroji jsou proto omezené — potvrdit slozky smési se podafilo jen u 13,5%
smési. Proto je tfeba - pokud pfistroj nemd danou smés piimo v knihovné uloZenou jako
komercni nebo z diivéjsi doby - velmi dobfe zvazit vérohodnost vysledkli méfeni. Moznosti
analyzy nezndmych smési Ize na zdklad¢ zkuSenosti Ing. Mic¢ankové a zkuSenosti ziskanych pfi
zpracovani praktické Casti této prace pomoci vhodné upravy vzorku (naptiklad rozdélenim
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polarnich a nepolarnich latek pfiddnim vody ke vzorku) vyrazné ovliviiovat. Nevyhodou je, Ze
v tomto piipad¢ jiz pfistroj nemulze obsluhovat ,,chemicky nevzdélany* operator. Pokud by
nezndmou smeési bylo ohrozeno zdravi nebo Zivoty osob, je dulezité provést vzdy naslednou
detailni analyzu.

Ob¢ zafizeni jsou vSak v prvni fadé urcend pro ,,First Responders®, tedy pro velmi rychlou
detekci prvnimi jednotkami, které piijedou na misto zasahu, a proto je jejich schopnost detekce v
Sirokém rozsahu od potencidlnich teroristickych utokd bojovymi chemickymi latkami az po
pramyslové havéarie zacilena na rychlé provedeni analyzy a snadnou obsluhu a jejich cilem neni
separacniho kroku na za¢atku analyzy.

Zavérem lze poznamenat, Ze provedena méfeni nalezenych latek ve sklepé budovy zékladni
Skoly kombinaci obou spektrometrii zvySila mnoZstvi identifikovanych latek na vice nez 86 %, a
jak jiz bylo uvedeno, potvrdilo identifikaci u vice nez 53 %. Méfenim tak byla potvrzena
hypotéza Ing. Mic¢ankové, Ze oba spektrometry poskytuji v prvotni fazi zasahu cenné informace
zasahujicim jednotkdm a kombinace Ramanovy a infracervené spektrometrie umoziuje potvrdit
fadu vysledkil (uznédvana konfirmac¢ni metoda) jiz v terénu. Pro nékteré vzorky také miize byt Cas
analyzy u mobilni IR spektrometrie také vyznamné krats$i neZ u Ramanovy spektrometrie.

Z hlediska strategického fizeni zdsahu si vSak vzdy musi velitelé vyzadat dalsi odbornou
podporu a pocitat se skutecnosti, ze vysledky ziskané z téchto pftistrojii jsou ptedbézné a musi byt
dale ovéfeny, nebot’ tyto pristroje nejsou schopny identifikovat vysoce toxické latky v nizkych
koncentracich ani spolehlivé zjistit vSechny nebezpecné latky ve vzorku. Jednou z moZnosti, jak
eliminovat tuto slabinu, je vyuziti dalkového ptenosu dat, ktery infracerveny spektrometr nabizi,
a jejich dalsi zpracovani odbornou podporou. Dalsi zarukou pro eliminaci nespravnych vysledka
je dobte vyskolena obsluha. Obsluhu téchto pfistroji nyni zabezpecuji zkuseni technici chemické
sluzby - pfislusnici z opérnych stanic poskytujicich odbornou podporu ostatnim jednotkam HZS.
Tito specialisté vétSinou v piipadé uniku ¢i ndlezu neznamé latky a pti havéariich doprovazenych
rozséhlou kontaminaci tzce spolupracuji s vyjezdovou skupinu chemické laboratofe HZS CR a
piipadné s dalSimi orgény statni spravy a samospravy.
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SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK A SYMBOLU

B-agens

BOL
CO CR
DDT
FT IR
FT

FD

G

GF
H
HAZCAT
HZS CR
IMKOP
IF

1ZS

K

KOPIS
MU

NL

NMR

NIR
NF

PET
PCB

UV - VIS
\%4

Choroboplodné biologické latky nazyvané B-agens jsou Zivé
mikroorganismy nebo toxiny k vyvolani onemocnéni nebo iimrti osob,
zvitat nebo rostlin

Bojové otravné latky

Civilni ochrana Ceskoslovenské republiky (pted rokem 1989)
Dichlordifenyltrichlormethylmethan

Mobilni spektrometr True Defender

Fourierova transformace

First Defender (prvni obréance)

Latky s pozitivni detekci v kladném modu (nervove paralytické otravné
latky)

Sedé filtry

Latky s pozitivni detekci v zaporném modu (zpuchyiujici otravné latky)
Chemicka identifikacni souprava

Hasi¢sky zachranny sbor Ceské republiky

Imitanty kontaminovaného prostiedi

Interferencni filtr

Integrovany zachranny systém

Kyveta

Krajské operacni informacni stiedisko

Mimotadna udalost

Nebezpec¢na latka

Spektroskopie nuklearni magnetické resonance, Nuclear magnetic
resonance (spectroscopy)

Spektrometrie v blizké infracervené oblasti (,,near-infrared
spectrometry*)

Nodge filtr

Objektiv

Polyethylentereftalat

Polychlorované bifenyly - skupina latek vznikajicich chloraci bifenylt
Jiné toxické latky

Spektroskopie v ultrafialové a viditelné oblasti

Velitel zdsahu
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SEZNAM OBRAZKU, TABULEK A GRAFU

Obrazek 1
Obrazek 2
Obrazek 3

Obrazek 4

Obrazek 5

Obrazek 6

Obrazek 7

Obrazek 8

Obrazek 9

Obrazek 10
Obrazek 11
Obrazek 12
Obrazek 13
Obrazek 14
Obrazek 15
Obrazek 16
Obrazek 17
Obrazek 18
Obrazek 19
Obrazek 20
Obrazek 21
Obrazek 22
Obrazek 23
Obrazek 24
Obrazek 25
Obrazek 26
Obrazek 27
Obrazek 28

Obrazek 29
Obrazek 30
Obrazek 31
Obrazek 32
Obrazek 33

Obrazek 34

Obrazek 35

Spektrum elektromagnetického zateni

Potencialova kiivka harmonického (A) a aharmonického (B) oscilator
Vibra¢ni mddy molekuly oxidu uhli¢itého (A) a vody (B), vs -
symetrické, v, — asymetrické valen¢ni vibrace, c —deformacni vibrace,
znaménka v krouzku vyznacuji vibraci nad a pod rovinou nékresny,
Jemna rotac¢ni struktura vibra¢niho pasu plynného methanu (C)
Detektor hotlavych plynt a par PD-6(A), Fotoioniza¢ni detektor DL-101 (B)
Fotoioniza¢ni detektor MiniRAE 2000

Multidetektor GAS Alert Micro 5 PID

Multimonitor plyntit QRAE Plus

Multidetektor plyntit MX21 Plus

Detektor bojovych otravnych latek ICAD

Infracerveny analyzator plyni MIRAN

Cipovy métici systém Driger CMS

Explozimetr Oldham EX2000

Ptenosny digitalni plynovy chromatograf Voyager

Multikomponentni plynovy FTIR analyzator Gasmet DX-4000

Mobilni hmotnostni spektrometr EM 640

Ptenosny plynovy chromatograf s hmotnostnim detektorem Hapsite
Detektor pro rychlou identifikaci a vystrahu RAID-/

Ptenosny detektor nebezpecnych plyni a BOL GDA 2

Prenosny Ramantiv spektrometr First Defendr

Ptenosny obilni analyzator FT IR

Prenosny mobilni analyzator FTG

HazMatiD Ranger

Princip ¢innosti LIDAR

Systém SIGIS 2 a vizualizace mista uniku amoniaku

Souprava spektrometr TrueDefender FT

Ptenosny spektrometr TrueDefender FT pohled zepiedu

Prenosny spektrometr TrueDefender FT pohled zezadu

Sample crusher — pfitlacny mechanismus na vzorky pro zajisténi
homogenniho tlaku a ziskani lepsiho spektra

Komunikace piistroje s uzivatelem pii snimani kontrolniho spektra pozadi
Zobrazeni vysledku méteni

Ukéazka naméteného spektra

Meéieni pomoci pritlaéného nastavce a ukazka ptrehledu méfeni v piistroji
Spektrum dusi¢nanu amonného a jeho automatické srovnani

s knihovnou mobilniho pftistroje

Porovnani FTIR spektra pfenosného pfistroje Bruker Alpha (Cern¢) a
mobilniho ptistroje Ahura True Defender (Cervené)- spektrum NH4NO;
jednoodrazovy ATR

Porovnéni spekter z ptedchoziho obrazku se stejné latkou — standardem
z databaze webbook.nist.gov, technika snimani v njuolu (¢erné spektrum)
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Obrazek 36

Obrazek 37

Obrazek 38

Obrazek 39

Obrazek 40

Tabulka 1:
Tabulka 2:
Tabulka 3:
Tabulka 4:
Tabulka 5 :
Tabulka 6:
Tabulka 7:

Tabulka 8:
Tabulka 9:

Tabulka 10:
Tabulka 11:
Tabulka 12:
Tabulka 13:
Tabulka 14:
Tabulka 15:
Tabulka 16:
Tabulka 17:
Tabulka 18:

Graf 1:
Graf 2:
Graf 3:
Graf 4:
Graf 5:

Porovnani spektra neznamé latky (nahote) s laboratorni knihovnou
umoznilo nezndmou latku identifikovat jako hydroxid vapenaty
Identifikace scanu 18 jako Ethylenglykol diethylether diky podobnosti
spektra se spektrem z knihovny pfiistroje

Porovnani scanu 18 s knihovnou infracervenych spekter piistroje
umoznilo neznamou latku presnéji identifikovat jako diethylether
Vysledek méteni dusi¢nanu stiibrného — nalezeno spektrum podobné
latky

Interpretace spektra vzorku v software Omnic 8 potvrdila pfitomnost
anorganickych dusi¢nani

Rozsahy vInoctii absorpcnich pasti béznych skupin v IR spektru
Ptehled nékterych latek detekovanych GDA 2

Vysledky méteni vzorki piistrojem, True Defender

Ptehled provedenych méteni a GspéSnosti méteni vzorkl

Uspé&snost méfeni vzorkd

Rychlost méfeni vzorki a kvalita ziskanych spekter

Porovnani identifikace latek mobilnim Ramanovym a infraCervenym
spektrometrem

Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pti identifikaci vzorki
Smésny pomér benzinu a nafty a vysledky analyz

Smésny pomér nepolarnich latek a vysledky analyz

Smésny pomér latek etanol- kyselina pikrova a vysledky analyz
Smésny pomér latek hexan, dichlorethan, ethanol a vysledky méteni
Smésny pomér latek mouka, rozemlety cukr krystal a vysledky analyz
Smésny pomér latek uhli¢itan sodny, siran zinec¢naty a vysledky méfeni
Smés latek dusi¢nan sodny,bramborovy Skrob a vysledky analyzy
Smésny pomér latek ethanol, voda a vysledky métfeni

Smésny pomér latek kyselina octova, fedéna vodou a vysledky méfeni
Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pti identifikaci smési

Porovnani uspésnosti métreni vzorka

Porovnani rychlosti méfeni vzorki (sekundy)

Porovnani kvality namétenych spekter pii méteni vzorkl

Porovnani GspéSnosti mobilnich spektrometrt pti identifikaci vzorkt
Porovnani uspésnosti mobilnich spektrometrii pti identifikaci smési
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