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1. Abstrakt

Tato bakalafska prace se zaméiuje na problematiku profilace drogovych smési. Konkrétné
sleduje mozné uplatnéni diskriminac¢ni analyzy drogovych smési vyuzivajici jejich termolyzu
a naslednou identifikaci vznikajicich nizkomolekuldrnich plyni pro levnou a operativni

profilaci drogovych smési.

Pro studium produktii termolyzy byla pouzita infracervend spektroskopie s Fourierovou
transformaci. Vzorky drog byly dale podrobeny referencni analyze Ramanovou spektroskopii,

energetickou disperzni rentgenovou spektroskopii a stanoveni teploty tani.

Ziskana data ukazuji, ze vzorky drog se termolyzou rozkladaji za vzniku odlisnych plynnych
produktt, takZe je lze rozlisit od sebe a ziskat tak informace pouzitelné k profilaci za ucelem
jejich ztotoznéni. Shodnost chemickych profilii terénnich vzorkii drogovych smési muze

souviset naptiklad s jejich spoleCnym zdrojem v daném patie distribucni site.

Vysledky ukazuji zna¢ny potencial této techniky pro potieby rychlé, operativni, rutinni a

standardni profilace drogovych smési za G€elem jejich ztotoZnéni.

1. Abstract

This bachelor thesis focuses on the analysis of drug mixtures. Specifically, it focuses on the
possible development of a discriminatory analysis of drug mixtures using the thermolysis of
these mixtures and the subsequent identification of low-molecular gases as thermolysis

products.

Fourier-transform infrared spectroscopy was used to study thermolysis products. Drug
samples were further subjected to a reference analysis by Raman spectroscopy, EDS and

melting point determination.

The data obtained show that drug samples are decomposing by thermolysis to produce
different gaseous products so that they can be differentiated from each other. The results show

the considerable potential of this technique as a standard drug analysis.

1. Kli¢ova slova
termolyza, FTIR, drogy, pfimé&si
1. Keywords

thermolysis, FTIR, drugs, additives



1. Uvod

Drogy a navykové latky jsou jednim z nejvice medidlné sledovanych a obecné diskutovanych
celospolecenskych problémil a to jak dnes, tak napfi¢ historii. Zasadnim problémem téchto
latek je nerozlu¢né spojeni jejich navykovosti s pozitivnimi pocity a vjemy doprovazejici
jejich uzivani. Uzivatelé je velmi Casto za¢nou v touze po euforickych pocitech naduzivat. To
vede obvykle k fyzickym i1 psychickym postizenim doprovdzenym ztratou sebekontroly.
Ta ¢asto vyusti jednak ve vysokou manipulovatelnost uzivatele, tak i jeho zvySenou agresivitu
vuci okoli, v fad€ pfipadl vedouci az k nésilnym ¢intim. Volné uzivani téchto latek tudiz neni
mozné tolerovat, nebot’ by s velkou pravdépodobnosti vedlo k naprostému rozkladu moderni
spoleCnosti. Neutuchajici potieba zavislého jedince po dalsi davce navykové latky
samoziejm¢ implikuje jeho ochotu udélat cokoliv, aby tuto davku dostal. Na zdklad¢ této
skute¢nosti uz od starovéku existoval prosperujici trh s ndvykovymi latkami, ktery v pribchu
Casu stale rostl. V reakci na néj se stile rozvijely zplsoby a metody odhalovani jak téchto

latek, tak jejich distribuce, vyroby ¢i urceni pivodu.

Cilem této bakalatska prace je navrhnout snadnou metodu k chemické profilaci drogovych
smési a naslednou rychlou diskrimina¢ni analyzu vedouci k rozliSeni vzorkd navykovych
latek, a to jejich porovnanim s databazi jiz analyzovanych vzorkl za u¢elem vylouceni vzorka
s evidentné odlisSnym chemickym profilem ptfed podrobnou analyzou pomoci sofistikovanych
standardnich 1 velmi pokrocilych metod. Ta vyZaduje zna¢nou erudici, lidské zdroje, je
finan¢né i1 casové velmi naroc¢na, coz je jednim z hlavnich problému operativniho boje proti
drogdm. Navrzeny zplsob diskriminac¢ni analyzy se zakladd na termolyze téchto latek a
vychazi z predpokladu, Ze piimési vkazdém vzorku distribuované navykové latky,
pochézejici z ur¢itého mista, identifikuji vyrobni postup a jednoduché chemické latky vzniklé
termolyzou vzorku budu na zéklad€ toho odliSné podle riznych chemickych sloZzeni smési.
Termolyzou vzorku drogy a analyzou produkti by mélo byt mozné dany vzorek piifadit k jiz
existyjicimu zmétenému vzorku shodného chemického slozeni, a poukazat tak na mozny

spole¢ny zdroj obou vzork.

Vsechny obrazky vytvotfené pro ucely této prace vznikly v programech Libre CAD a Gimp.



2. Teoreticka cast

2.1 Drogova problematika

Kriminalita souvisejici suzivanim drog je v soucasnosti jeden z nejvyraznéjsich
spoleCenskych problému. V fadé praci na toto téma je uvazovana pouze kriminalita pfimo
spojena s drogami (jako je drZeni, vyroba, obstarani atd.), ovSem drogy jsou provazany
s jinymi druhy kriminality. Kriminalitu spojenou s drogami je mozné roztiidit do nékolika

kategorii.

Prvni je kriminalita opatfovaci. To je trestna Cinnost spojend se ziskanim majetku ci
finan¢nich prostredkt, které drogové zavisly potfebuje k obstarani budoucich davek drogy,
protoze ceny drog jsou vysoké (fadové tisice K¢/gram). Jedna se jak o prosté kapesni kradeze,
vloupani se do vozidel (velmi Gasty typ trestné ¢innosti v CR) bytd, skladd apod., tak i
majetkovou kriminalitu a zpronevéry, az po nasili kvili majetku a financim — sem patfi
loupezné vrazdy. Vzdy je vSak cilem ziskani financi, nebo cennych véci za n¢ sménitelnych.
V roce 2015 bylo zjisténo 156 tis. ekonomicky motivovanych trestnich ¢innosti, z ¢ehoz

opatfovaci kriminalita uZivatel drog tvofi 33 %. Nejvyssi podil pfedstavovaly kradeze.[1]

Dalsi kategorii je kriminalita pdchand pod vlivem drog. Sem patii Siroky vycet kriminalniho
chovéni, jako je trestna ¢innost nasilna, majetkova, pfipadné sexudlni delikty (zde se jedna
veétSinou o alkohol, nelegalni drogy obvykle sexualni aktivitu tlumi), nejednd se vSak o
propracované a komplexni nezdkonné chovani. Charakter téchto trestnych ¢int logicky
souvisi s béznymi UCinky vyvolanymi drogami, jako je zvySené sebevédomi a ztrata
sebekontroly ¢i zvySovani agresivity. Pod vlivem drog bylo spachano v roce 2016 celkem
15953 trestnych ¢inti, z toho témét 80 % piipada na alkohol a 20 % na ostatni navykové latky.

Celkove se jednéd o 16 % ze vSech trestnych ¢ina.[1]

Kone¢né 1ze mluvit o vlastni drogové kriminalité. Priméarni drogova kriminalita je oznaceni
pro trestné €iny definovanych zédkonem ¢. 40/2009 Sb., trestniho zdkoniku. Jsou to vyroba,
distribuce a jiné nakladani s psychotropnimi latkami, pfechovavani pro vlastni potiebu,
péstovani, vyroba a drZeni pfedmétl urcenych k vyrobé drog. Za primarni drogovou
kriminalitu bylo v r. 2016 zadrZeno 3657 osob, z toho stihano bylo pfes 3300. Témét 46 %
stihanych byli recidivisté. S poftem 5594 trestnych ¢ind se jednd o 2,6 % veSkeré trestné

¢innosti.[1]



Domaci produkci drog dominuje marihuana (713 kg zachyceno, 299 odhalenych péstiren
konopi v roce 2016), néasledovana pervitinem (90,1 kg zachyceno, 261 varen - obvykle

domaci, nejcasteji v Moravskoslezském, Jihomoravské a Usteckém kraji).

2.2 Analytické metody zkoumani drog

V soucasné dobé se pro identifikaci drogovych smési pouzivaji témet vyhradné dvé skupiny
analytickych metod — spektroskopie a chromatografie. Ostatni metody nejsou dostatecné

univerzalni, nebo selhdvaji pro nové drogy ¢i jejich derivaty.

Mezi hlavni vyhody chromatografickych metod patii jejich vysoké citlivost a schopnost
rozdéleni drogovych smési na jednotlivé komponenty, ovSem tyto metody se vyznacuji nizsi
rozliSenim. Tento nedostatek 1ze vykompenzovat spojenim s vhodnou spektralni metodou,
pouzivanou jako detektor separovanych komponent pivodni drogové smési. Takto se
pouzivaji dva nejrozsifenéj$i druhy chromatografie — vysokoucinnd kapalinova
chromatografie [2],[3], pouZzivajici jako mobilni fazi vhodnou kapalinu/rozpoustédlo, a
plynova chromatografie [4],[5], ktera jako mobilni fazi pouziva tzv. nosny plyn. Za zminku
stoji 1 tzv. superkritickd fluidni chromatografie, pouZivajici jako mobilni fazi kapalny oxid
uhli¢ity pod vysokym tlakem, ktery se po prichodu chromatografem a opétovném snizZeni
tlaku opét zplyni a nekontaminuje tak vzorek pted dalSim pouZitim. Nejcastéji pouzivanym
detektorem je pak hmotnostni spektrometr, ktery identifikuje vstupujici latku jeji ionizaci a
naslednou analyzou zastoupeni hmotnosti téchto iontti. Dalsi varianty kapalinové a plynové

chromatografie jsou uvedeny v [6],[7]

Dale se vyuziva spektrometricka detekce pii 254 nm [8], ale spiSe pro vzorky télnich tekutin
které lze analyzovat také hmotnostni spektrometrii. [9] Dal§i moznosti je kapalinova
chromatografie s hydrolytickou interakci [10] nebo ionizacni sprejovou metodou FAPA
s hmotnostni detekci na nové drogy, pfiCemz tato metoda ma potencidl nahradit GC [11].
Vzorek nevyzaduje prakticky Zadnou ptredupravu a analyza poskytuje nejen kvalitativni, ale
také kvantitativni data Toto uspofadani uz v podstaté nahradilo star$i metody — naptiklad pro
vzorky kokain-hydrochloridu (viz oddil 2.4.) se dfive standardné pouzivala titrace kyselinou
chloristou v prostiedi bezvodého 1,4-dioxanu (zatizena rusenim dal$imi organickymi bazemi
ve vzorku), UV spektroskopie, ¢i pouziti piezoelektrickych senzorti nebo iontové-selektivnich

membranovych elektrod. [12]



V druhé poloviné dvacatého stoleti analyza drog probihala kromé¢ zminénych
chromatografickych metod [13]-[15], naptiklad pomoci tenkovrstvé chromatografie [16], kde
se rozliSovaly dané vzorky také na zaklad€ barvy. Zna¢nou nevyhodou této techniky je ovSem
jednak potieba cCistého standardu dané drogy (i vSech forem této drogy ocekavanych ve
vzorku), tak 1 asta nutnost derivatizace, nejcasteji pomoci TMS, nebo tvorby iontovych pari

s komplexem zeleza [17], ktery je poté detekovan atomovou absorp¢ni spektroskopii.

Kromé chromatografickych technik se stale Castéji pouzivd Ramanova spektroskopie [18],
[19] (blizsi popis této metody viz oddil 3.4). Hlavnimi a dalezitymi vyhodami Ramanovy
spektroskopie oproti chromatografickym technikdm je nedestruktivnost, takze vzorek miize
byt analyzovan znovu, analyza je rychla, levna, opakovatelnd na riznych spektrometrech (pii
dodrzeni techniky a podminek méfeni) a pouzitelnd pro forenzni tcely. Nevyzaduje Zadnou
ptedipravu vzorku, jako je €iSténi, rozpousténi a analyzu nerusi pfitomnost vody. PouZziva se
celd tfada technik, jako je disperzni Ramanova spektroskopie, Ramanova spektroskopie
s Fourrierovou transformaci (vysvétleno v oddilu 3.3) mikro-Ramanova spektroskopie, c¢i
spektroskopie s excitaci v blizké infracervené oblasti (snizuje nezadouci fluorescenci
emitovanou vzorkem). Kazda technika slouzi k jinému ucelu a je vhodna pro jiny typ analyzy
(napt. disperzni technika s excita¢ni vinovou délkou vyssi nez 830 nm vykazuje véEtsi
efektivitu nez pouziti Fourierovy transformace pfi 1064 nm). Lze takto rozlisit od sebe
jednotlivé drogy ve smési vcetné vzorki, které obsahuji nejriznéjsi piimési, ¢i jednotlivé
formy drog od sebe (napiiklad sil bazické formy kokainu s hydrochloridem [20], viz
oddil 2.4). Nevyhodou Ramanovy spektroskopie ve spojeni s mikroskopem je ¢as nutny
k nalezeni na povrchu vzorku dostatecné velkého krystalu vyZzadovaného k méfeni,
nevhodnost pro kvantitativni analyzu a nutnost pouZiti vice lasert o rtizné vlnové délce v

ptipad¢ komplexni analyzy [20].

V posledni dobé se na trhu stale Castéji objevuji i kapesni verze Ramanova spektrometru,
které dokazi identifikovat majoritni drogu ¢i nejvice zastoupené latky ve vzorku a slouZit tedy
jako orientacni analyza, nicméné se vyznacuji nizkou citlivosti, diky ¢emuz nejsou schopny
detekovat nizké koncentrace drogy ve vzorku, jsou nevhodné pro slozité vzorky, které
vykazuji vysokou fluorescenci narusujici méteni, [20] nebo pro vzorky tmavé barvy (které
snadno absorbuji energii, pfiCemz se zahtivaji, mohou se chemicky meénit nebo i1 vznitit).
Kromé toho laser pouzivany témito ptistroji v fad¢ ptipadi nedokaze projit obal, ve kterém je

drogovy vzorek pii vyrobé zabalen, coz vede k nutnosti jej porusit. Z téchto divoda tyto
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spektrometry nelze povazovat za univerzalné pouzitelné pfistroje pro chemickou profilaci

drogovych smési.

2.3 Historie a legislativa navykovych latek

Jak jiz bylo nastinéno v tivodu, drogy a problematika souvisejici s nimi maji pevné misto
v déjinach lidské civilizace. Do 20. stoleti bylo uzivani drog Casté a bézné (Castecné také
proto, ze ne vzdy byly zndmy negativni u€inky jejich dlouhodobému vystaveni) a bylo na n¢j
nahlizeno jako na kulturné-spole¢ensky standard (narkomany byli naptiklad C. G. Jung nebo
S. S. Freud). Kazda kultura méla svoji znamou drogu, kterd byla hojné uzivana (napf.
jihoameric¢ti indiani listy koky) a pii stfetu dvou kultur obvykle doslo k pfedani navykové
latky druhé kultute (severoamericti indidni piedali evropskym osadnikiim tabdk, zem¢ Orientu

opium, opa¢nym smérem postupovala distribuce alkoholu).

S rozvojem farmaceutického priimyslu v 19. stoleti pak ptichdzi masova expanze novych drog
v Evrop¢, Severni Americe i Asii. Trh s drogami stéle rostl a zavislych zdkaznikt ptibyvalo.
Kolem roku 1855 uZivalo opium 400 miliont lidi, konopi 250 miliént a koku 10 miliont lidi.
Tehdejsi svétova populace se pohybovala okolo 1,2 miliardy, coZ znamena, Ze zavisla byla
vice nez polovina vSech tehdy Zzijicich lidi.).[21] Na pielomu 19. a 20. stoleti jsou vSechny
znamé drogy volné dostupné v lékarnach, nové izolovanymi navykovymi latkami jsou napf.
kofein (1820), nikotin (1828), atropin (1833), kokain z listd koky (1860) ¢i efedrin (1887) a
byly syntetizovany drogy nové (metamfetamin, Nagaj Nagajosi, 1893). Lze vysledovat, Ze
v této souvislosti doSlo k nartistu dalSi drogové zavislosti a souvisejicich spolecenskych
problému spolu se zhorSenim zdravi populace. V téze dobé se také konaji prvni mezinarodni
konference o drogach (napt. v Sanghaji o opiu — 1909) a v nékterych statech zadinaji vznikat

protidrogové zakony.

Prvnim zékonem, ktery na uzemi soucasné Ceské republiky zmifuje trestndpravni delikty
souvisejici s drogami vznikl v obdobi Rakousko-Uherské monarchie a jedna se o zdkon
¢. 117/1852 t.z., o zlo€inech, piecCinech a piestupcich, ktery uvadi v § 337 [22] jako trestné
tzv. ,,Uzivani odvaru makovic pfi détech* coz lze povazovat za prvni postihovanim distribuce
a uzivani omamnych latek. Trest l1ze povazovat v kontextu doby za mirny (odnéti svobody

v maximalni sazb¢ 1 roku) a samotné drzeni ¢i uzivani omamnych navykovych latek trestné
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nebylo. Zakon také postihoval narkotizovani etherovymi parami pro lékaiské ucely bez

patiicného povoleni urady (§ 343).

Vibec prvni mezinarodni dohodou o drogach je Mezinarodni tmluva o opiu (The
International Opium Convention), ktera byla podepsana 23. ledna 1912 v nizozemském
Haagu. Spolecnost néarodd (pfedchiidce OSN) byla nésledné¢ ustanovena jako vrchni
organizace, které byl boj proti drogové kriminalité svéfen. Diky tomu v jednotlivych zemich
véetné Ceskoslovenska postupné vznikly mistni tfady — v Ceskoslovensku ,,Ustiedna pro
potirdni nedovoleného obchodu omamnymi jedy“. Protoze vSak tento posun v chépani
drogové kriminality byl implementovan do zakontt CSR az ve 30. letech 20. stoleti v ramci
zakona 29/1938 Sb. z. a n., zdkon, kterym se provadéji Mezinarodni opiova umluva ze dne 23.
ledna 1912, vyhlaSena pod €. 159/1922 Sb. z. a n., Mezinarodni opiovd umluva ze dne 19.
tinora 1925, vyhlasen4 pod & 147/1927 Sb. z. a n., a Umluva o omezeni vyroby a upravé
distribuce omamnych latek ze dne 13. ¢ervence 1931, vyhlasena pod ¢. 173/1933 Sb. z. a n.
(opiovy zékon), nezabranilo to vyraznému rozmachu drogové kriminality v Ceskoslovensku
na zacatku 20. let XX. stoleti, kterd byla zaloZend zejména na kontaktech s némeckym a
polskym trhem. Legislativa CSR nebyla z po¢atku dostatecna, jelikoz pietrvavalo Rakousko-
uherské chapani drogové kriminality - ilegalni obchod s drogami byl povaZovan za pifestupek
(byt’ s trestem pokuty 20 000 K¢s — pfi pfepocteni na cenu zlata v dneSni meéné zavratnych
900 000 K¢, v pfepoctu na mzdu asi 500 000 K¢, pfipadné odnétim svobody v délce trvani az
3 mésice). Novy zékon uz trestal i vyrobu, ptepravu a distribuci navykovych latek a stejné tak
1 jejich dovoz a vyvoz. Souvisejici provinéni pak bylo trestdno odnétim svobody v délce
trvani az 3 roky a penézitym trestem do 100 000 K¢. V souvisejicich vyhlaskéach pak byl také

upiesnén pojem ,,omamna latka®.

Ve svété po netspeésnych pokusech plosného zakazu nejoblibené€jsi navykové latky alkoholu
(znamy Volsteadliv prohibi¢ni zédkon a 18. dodatek Gstavy USA) zacina taktéZ rozdéleni drog
na legéalni (alkohol, nikotin) a nelegalni (napt. kokain, heroin, pervitin, opium) a vyroba
nelegélnich drog je zakazovéana (napf. vyroba heroinu), nebo velmi zpfisnéna, pokud se dana
pouzivd v urcitych piipadech pro Iékaiské ucely. Dochéazi také k nartstu mezinarodnich

ilegdlnich organizaci distribuujici drogy, nové také halucinogeny a stimulanty.

Béhem druhé svétové valky mezinarodni obchod s drogami téméf ustal, nebot’ vale¢né
operace prakticky znemoziovaly mezinarodni distribuci a obchod piestal byt vynosny. Drogy

vSak byly pouzivany ve vojenstvi. Taktika bleskové valky si vyzadala vice, nez motivovanou
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armadu. Jen pro francouzské tazeni objednal Wehrmacht u firmy Temmler-Werke na
35 miliona tablet pervitinu. ,,Hrdinni pésaci prosli za den az 60 kilometrti,* hlasala némecka
média. [23] Po skonceni valky obchod znovu exponencialné narostl, ¢asteCné vlivem
distribuce obrovskych zasob amfetaminu (uzivaného bc¢hem valky jako povzbuzujici
prostiedek vojakim Osy) [24], ¢asteCné diky nové vIné vyroby raznych syntetickych drog,
uzivanych jako prostfedek pro vymazani vzpominek na svétovou valku. Po valce byly
drogové delikty zatfazeny pfimo do ramce trestniho zakona ve dvou podobach — nedovolenou
vyrobu a drzeni omamnych latek. Byla také upravena trestni sazba — maximalni odnéti
svobody bylo nyni v trvani 5 let a vyroba ¢i pfechovavani prostfedku uréeného k neopravnéné
vyrobé omamnych latek byla trestdna odnétim svobody v trvani az 2 let. S néastupem
totalitniho komunistického rezimu a vniku Zelezné opony se Ceskoslovensko postupné
posunulo do pozice tranzitni zemé, pres kterou drogy v naprosté vétsSiné pouze putovaly do
jinych zemi (zejména kvili sloZité vizové povinnosti). V samotné CSSR pak nastal rozvoj
zneuzivani tékavych latek, jako byl naptiklad toluen. [25] Drogové problematika vSak byla
jako téma spise tabu — ideologicka doktrina KSC chépala drogovou kriminalitu jako diisledek
kapitalismu, a tedy jako problém v socialistické zemi oficidlné neexistujici. Proto jedinou
dilezitéjsi upravou je Trestni zdkon €. 140/1961 Sb.[22], ktery zejména opétovné upravuje
trestnépravni postihy (§ 187). Nové mohl byt potrestan odnétim svobody azZ na 8§ let ten, kdo
se provinil proti zdkonu jako ¢len organizované skupiny, ziskal tak zna¢ny prospéch nebo
zpusobil timto ¢inem smrt vice osob. V § 188 déle znovu postihoval osobu, kterd vyrobila,
prechovavala nebo opatfila (sobé ¢i nékomu jinému) predmét uzivany k nedovolené vyrobé
omamnych prostiedkil odnétim svobody na 2 roky. V roce 1961 je také uzaviena mezinarodni
jednotna dohoda OSN o zdkazu vSech drog lidem Skodlivych [26], na kterou poté navazuje

celd fada narodnich zakonu, které se vyviji dodnes.

V dutsledku politickych zmén po listopadu 1989 a otevieni hranic do zapadni Evropy se
zdsadné zménila drogova scéna v Ceské republice a zadaly na tuzemsky trh pronikat dal3i
zahrani¢ni drogy predev§im psychotropniho charakteru (zejména tzv. Balkanskou cestou).
V reakci na to byl ptijat zakon ¢. 175/1990 Sb., ktery zahrnoval do definic nelegalnich latek
krom& omamnych 1 psychotropni slouceniny. Kromé toho rusi trestni postih za pfechovavani
omamné a psychotropni latky pro vlastni ucely, dale ponechava trestnym pouze drzeni,
vyrobu a distribuci pro jinou osobu. V roce 1991 byla zalozena Narodni protidrogova centrala
sluzby kriminalni policie a vysetiovani Policie Ceské republiky, jejimz poslanim je predeviim

vyhledavat, odhalovat a vySetfovat trestnou ¢innost tykajici se nedovolené vyroby a obchodu
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s omamnymi a psychotropnimi latkami, zejména v organizovanych forméch. Protoze se zahy
ukazalo, ze pro skutecné funkcni boj s obchodem s drogami je tfeba kooperace vice statnich
slozek, vznika v roce 1993 na popud tzv. Vano¢niho memoranda Meziresortni protidrogova
komise, jejiz Cleny byly ministfi zdravotnictvi, vnitra, prdce a socidlnich véci, Skolstvi,
spravedlnosti a obrany, stejné tak jako Narodni drogova informacni sluzba (NDIS), Celni
sprava a dalsi odbornici. Tato komise vypracovala Koncepci a program protidrogové politiky
vlady Ceské republiky, ktery zaklady boje proti organizované drogové kriminalité definoval.
Taktickym cilem pak bylo paralyzovani organizatorii, vyrobcii a distributorti drog na tizemi
CR. Pozdgji pfisla novela trestniho zdkona ¢&. 112/1998 Sb., ktera aktualizovala takika
vSechny drogové trestné Ciny. Bylo zpfesnéno nedovolené nakladdni a piechovavani
omamnych a psychotropnich i dalsich pfedméta souvisejicimi s drogami a nakladanim s nimi.
Byl zptisnén postih za spachani zminéného trestného ¢inu a byly rozsifeny okolnosti, kdy 1ze
trestni sazbu ulozit. Kone¢né¢ byl rozSifen i postih vyroby opatfovani a prechovavani

zminénych latek a byl i zpfisnén postih za Sifeni toxikomanie.

V soucasné dobé je v Ceské republice tstfednim nafizenim definujicim p¥istup k problematice
navykovych latek zdkon ¢. 273/2013 Sb. (kterym se méni zakon 167/1998 Sb. o navykovych
latkéach, platny od 1. 1. 1999 [27]).

Tento zdkon definuje v Hlavé I nejprve zakladni pojmy — definice latky povazované za
navykové, podle ptimo pouzitelného predpisu Evropské unie upravujiciho prekursory drog
[28] ptipravku nebo roztoku téchto latek, pojmy makovina, konopi, kofen list a koky jako
konkrétni ¢asti konkrétnich rostlin (¢i roda rostlin, napt. pro koten koka vsechny druhy kete

rodu Erythroxylon) obsahujici navykové latky a vyvoz ¢i dovoz téchto latek (§1-2).

Dale je popsano v Hlavé II a III, co se rozumi pod pojmem zachézeni s témito latkami, a které
osoby s nimi mohou podnikat jaké operace (napt. nabyvat, pozbyvat a skladovat je mohou
osoby poskytujici 1ékarenskou péci pouze pro provoz lékarny). Nasledné popisuje vydavani
povoleni k zachézeni a instituci k tomu opravnénou (Ministerstvo zdravotnictvi CR) a
pozadavky spojené s povolenim (napi. doklad o bezuhonnosti, doklad obsahujici souhlas
vlastnika nemovitosti s ¢innostmi uvedenymi v zadosti a jiné) pro odpoveédnou osobu.
Popisuje 1 vyjimky spojené s povolenim, skladovanim a zneSkodilovanim piipravka

obsahujici zminované latky (§9-15)

Hlava III uvadi detailngji zptisobilost k zachazeni s navykovymi latkami, zminované v Hlavé

II. Stanovuje tii typy zpusobilosti: 1) obecnou, pro ¢innosti, pfi kterych se ptichazi do
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piimého styku s navykovymi latkami a ptipravky, a které sméji vykonavat pouze beztthonné
fyzické osoby zptisobilé k pravnim ukonim a starSi 18 let, 2) zdravotni zpusobilost pro
¢innosti, pfi kterych se prichdzi do pfimého styku s ndvykovymi latkami — tyto nesmé&ji
vykonavat osoby, v jejichz organismu je pfitomna navykova latka, (pokud se nejedna o 1écbu
predepsanou Iékaiem), 3) odbornou zpusobilost, které miize nabyt osoba, jenz ziskala
magistersky titul v oblasti farmacie, vSeobecné lékafstvi nebo stomatologie, chemie nebo

veterinarni 1ékafstvi.

Nasledné Hlava IV uvadi informace o vyvozu, dovozu a tranzitnich operacich s navykovymi
latkami (§20-23). Upftesiiuje, kdy je tfeba vyvozni povoleni pro vyvoz téchto latek a kdy neni
vyzadovano (napft. k vyvozu rostlin konopi pro primyslové, technické a zahradnické ucely) a

analogicka pravidla pro dovozni povoleni a dal$i souvisejici ustanoveni pro obé operace.

V Hlavé V je detailn¢ popsdno omezeni péstovani maku setého, konopi a koky, jakozto

nejvice distribuovanych navykovych latek (opét véetné vyjimek a uptesnéni).

Hlava VI definuje ohlaSovaci povinnosti na zéklad€ povoleni k zachazeni, konkrétné pro
osobu provozujici 1ékarnu (§27), osoby péstujici mak sety nebo konopi (§29), osoby
vyvazejici tyto rostliny (§30) a formu evidence veSkerého zachazeni s ndvykovymi latkami

(§31-33).

V Hlavé VII je popséna kontrola povinnosti vyplyvajici z tohoto zdkona a osoby povérené
touto kontrolou. Podrobné popisuje jejich opravnéni, povinnosti a nutné technické c¢i

dokumentacéni ndlezitosti pottebné k provedeni kontroly. Déle popisuje i formu této kontroly.

Kone¢né¢ v Hlavé VIII jsou uvedeny vSechny ptestupky vzhledem k pfedchazejicim
paragrafim téhoZz zdkonu pro pravnickou i1 fyzickou osobu. Také uvadi spravni tresty,
postihujici dany ptestupek, vCetné horni hranici ¢astky vymahatelné ve formé pokuty, ktera
nabyva hodnot od 500 000 do 1 000 000 K¢. Jedna se tedy o Castky pro jednotlivce znacné
vysoké, odpovidajici vaznosti poruseni daného zdkona. Hlava IX se zabyvd datem nabyti

platnosti a Gi¢innosti zakona.

Po prostudovani piislusnych paragrafii 1ze tedy konstatovat, Ze legislativa Ceské republiky se
stavi k problematice navykovych latek s velmi peclivou snahou definovat ji co nejjasnéji,
neptehlednéji a nejkonkrétnéji. Nezanedbava ani aspekty relativity pojmu ,,navykové® latky,
stejné tak jako podrobné vymezuje hranice ve velmi pozvolném a obecné nejasném prechodu

mezi opravnénym a neopravnénym drZenim téchto latek. Vzhledem mnoha prabéznym
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novelizacim tohoto zdkona vcetné souvisejicich zdkoni a vyhlasek je mozné tvrdit, ze
legislativa Ceské republiky v zakonu &. 273/2013 Sb. nachéazi komplexni a moderni pichled
celé problematiky drog a funkéni vymahani spravedlnosti na tomto poli. Je vSak tfeba mit na
paméti, Ze s postupem casu se objevuji stale nové navykové latky, nové zpisoby piipravy
téchto latek a jejich distribuce. Proto musi 1 tento zékon reflektovat vyvoj formou piipadnych

dalSich novel.

2.4 Kriminalistika

Ukolem kriminalisty zabyvajiciho se drogovou problematikou je pfedevim charakterizovat
dany vzorek navykové latky, urcit jeho slozeni a piivod. Tento proces se nazyva profilace[29]
a vysledkem je tzv. profil daného drogového vzorku, piedevSim pro ucel porovnani s
forenzni databazi jiz profilovanych vzorkii — jednd se tedy o princip podobny
kriminalistickému vyuzivani daktyloskopie. Diivodem profilace je zejména propojeni
jednotlivych ptipadii a tedy odhaleni organizované distribu¢ni sité, propojeni urcité nelegalni
vyrobni laboratote s ur€itymi vzorky drog, jakoz 1 statistické informace — naptiklad pro urceni
syntetickych cest preferovanych nelegalnimi varnami, coz vede k seznamu ocekavatelnych

meziprodukti, stale se vyskytujicich v hotovém vzorku drogy.

V profilu drogového vzorku se stanovuji napiiklad mechanoskopické stopy lisovani
drogovych zasilek (soucasnd napln databaze Reliéf — viz dale), cilem je vSak také profilovat
vlastni chemické sloZeni (viz metody v oddilu 2.2), kdy se provadi napft. analyza stopovych
necistot véetné téch, které jsou ofekavany v prekurzorech drog, (naptiklad pro metamfetamin
lze sledovat antihistaminika vyskytujici se v pseudoefedrinu, ktery je reaktant pro vyrobu
metamfetaminu) ¢i analyza vedlejSich produktl reakce, kterou dand droga vznikd. Déle je
bézna naptiklad analyza dalSich produkt zpisobenych zejména Spatnym pomérem reaktantii
pii syntéze, necistoty pochazejici z katalyzatorii reakce nebo redukc¢nich ¢inidel, zbytkova
rozpoustédla, ¢i rezidua z pGvodniho materidlu prekurzoru (zbytky barviv z tablet 1éciv,

obsahujici pseudoefedrin).

Také lze sledovat i fyzické a mechanické vlastnosti vzorku — u tablet jejich velikost, tvar,

hmotnost, barvu, nebo i logo (pokud néjake je).

Samostatnou a velmi dalezitou soucasti je projekt Reliéf [30], ktery vychazi z konceptl a
praxe pplk. Vladimira Taborského. Taborsky se dlouhodobé zabyval tim, ze Cetné piipady

zadrZzenych drogovych zasilek ukazuji, Ze organizované mezinarodni skupiny lisuji zésilky
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drog na konstrukéné¢ jednoduchych lisech. Lisovani je provadéno napiiklad z davodi
usnadnéni manipulace, ochrany pted poSkozenim a pted vlivy pocasi, snazsiho skladovani
nebo z divodu reklamy (slisované drogové zasilky jsou povazovany za kvalitngjsi). Obvykla
vaha slisované zasilky je pul kilogramu a tvrdosti se takova drogova zasilka mize podobat i
béznym kamennym horninam. Rozméry ¢ini piiblizn€ 15 x 1 0 x 3 cm. Protoze pouzivané lisy
pusobi na drogovou substanci silou odpovidajici zatézi 5 tun, dochdzi k otisténi tvarovych
vlastnosti pracovni &asti lisu na slisovany kvadr drogy. Casti lisu, které piichazeji do
fyzického kontaktu s lisovanou drogou, jsou tvarové stalé a nepodléhaji téméer zadné
deformaci, je otisk lisu na vice lisovanych drogovych zasilkach vzdy stejny. Z toho divodu
lze srovnanim stop po otisku lisu na drogové zésilce urcit, na kterém lisu byly vytvotfeny téze

drogové zasilky a tedy urcit jejich sit’ distribuce.

Samotné stopy se analyzuji s ohledem na jejich absolutni velikost — nejvétsi relevanci maji
stopy viditelné pouhym okem, protoze stopy na mikroskopické urovni nelze u drogovych
blok1, které jsou nachylné k poskozeni, spolehlivé identifikovat. Dale jsou upfednostiiovany
stopy na nejveétsi ploSe drogového bloku — lze tak snaze odlisit stopy vzniklé lisovanim a
pozdéjsi manipulaci. Dokumentace stop pak probiha fotografovanim, obvykle s kontrastnim
nasvicenim o thlu 10-15°, sniméni je ¢ernobilé s rozliSenim min. 300 dpi. [30]. MySlenka, ze
podobné stopy vytvofené lissm mohou nést 1 mikrotenové folie, ve kterych je drogovy kvadr

zabalen, dosud nebyla spolehlivé prokazéana.

2.5 Zkoumané drogy

V predkladané praci byly pro ovéteni funkénosti navrhované metody vybrany vzorky kokainu
a pervitinu. Kokain[31] (methyl-(1R,2R,3S,5S)-3-(benzoyloxy)-8-methyl-8-
azabicyclo[3.2.1]oktan-2-karboxylat) je bila v Cisté podobé krystalickd latka spadajici do
kategorie alkaloidt. Poprvé byla izolovana v roce 1860 A. Niemannem, ale zndm byl uz v isi
Inki. Jeho nazev je odvozen od kefe nazyvaného koka (Erythoxylon coca) jehoz listy kokain
obsahuji a byly proto vyhleddvanym materidlem - zvykanim se kokain uvoliuje. Zde
také byly rozpoznany jeho uCinky jakoZto silného stimulantu a casteéného anestetika.
Kratkodob¢ (primérné 1 hodinu, 1isi se dle zpsobu podéani) navozuje silnou euforii, pocit
sebejistoty a soustfedéni. Mezi negativni UCinky patii ztrata sebekontroly, ischemie a
tachykardie a v pfipad¢ Stupani ztraty nosni pfepazky. Chronické uzivani vede k vyrazné

psychické zavislosti.
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Kokain se obvykle vyskytuje ve dvou formach. Prvni je volnd zasada (obr. 2.5.1) ziskana
obvykle izolaci z listii. Druhou je stl; protoze bazovy kokain je slaba zasada (pKa = 8,41)[31]
pfi styku s kyselinou tvoii stl, nejcastéji s kyselinou chlorovodikovou kokain-hydrochlorid
(obr. 2.5.2). Ob¢ formy maji odlisné vlastnosti jako pKa, teplotu tani, rozpustnost, coz

implikuje 1 formu jejich uzivani (volna baze obvykle inhala¢ng, stl Snupanim).

Drogou byl kokain definovan v roce 1961, od kdy je veskerd manipulace s nim podiizena

prisnym restrikcim.

V ilegalné prodavanych drogovych smésich byvaji jako aditivum piitomny mastek, laktoza,

glukéza, mannitol, kofein, strychnin, amfetamin nebo heroin.

CHa HNN*CH%
®) O
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O
Obrazek 2.5.1 - kokain Obrazek 2.5.2 — kokain-hydrochlorid

Metamfetamin[32] (strukturni nazev (S)-N-methyl-1-fenylpropan-2-amin, viz obr. 2.5.3) je
bila krystalickd latka odvozend od amfetaminu. Je syntetického ptivodu, poprvé byla
pfipravena v roce 1893 N. NagajoSim. Mezi jeho Uc¢inky patii potlacovani unavy, zvySeni
euforie a sebediivéry diky vyplavovanim serotoninu a dopaminu. Pti dlouhodobém uzivéani
nastdva ztrata zubl, poskozeni centrdlni nervové soustavy a postupujici paranoidni
schizofrenie. Pro tyto uCinky byl béhem 2. svétové valky pouzivan jako povzbuzovaci
prostiedek pro vojdky Wehrmachtu pod nazvem Pervitin. Dnes se jeden z enantiomera
metamfetaminu sporadicky pouziva k 1é¢bé narkolepsie a je znam pod obchodnim ndzvem
Desoxyn. Syntéza této latky je nezdkonnd, ale velmi castd a bé&znd, protoze jej lze

jednoduchymi reakénimi kroky pfipravit z pseudoefedrinu — ten je soucasti nekterych 1é¢iv
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proti chiipce (napt. Modafen) coz je diivod, pro¢ jsou tyto 1éky dostupné pouze na predpis po

predlozeni obCanského prikazu.

Metamfetamin se dale vyskytuje formé soli (opét nejcastéjsi je hydrochlorid, obr. 2.5.4)

piipraveny v roce 1913 reakci efedrinu s ¢ervenym fosforem a jodem.

| \/
N N
CI
Obr. 2.5.3 — metamfetamin Obr. 2.5.4 — metamfetamin-hydrochlorid

V této praci byly vzorky metamfetaminu a kokainu poskytnuty na zdkladé zadosti za ucelem
vyzkumu dle § 3, odst. 1, pism. a) zdkonu ¢ 167/1998 Sb. Kriminalistickym ustavem Praha
(Strojnickd 27, Praha 7). Jedna se o skutecné, tzv. street-vzorky drog, odebranych na misté
¢inu. Bylo zkoumano 8 vzorkli: Vzorky kokainu €. 1281, 1284, 1300 a 1301 a vzorky
metamfetaminu ¢. 1189, 1191, 1213 a 3471-2-2017, dale nazyvany jen 3471. VSechny vzorky
jsou tuhé krystalické latky, kromé vzorku €. 3471, ktery byl tmavé hnédy, svétlé barvy.

Mikrofotografie vzort jsou uvedeny v oddile 5.5.
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3. Pouzita metodika a instrumentace

Na nasledujicich stranidch jsou popsany teoretické principy pouzitych spektralnich metod
vrozsahu odpovidajicim této praci. Je zde nastinén kvantové-mechanicky zaklad
infraCervené a Ramanovy spektroskopie, jehoz podrobny popis 1ze najit zejména v [33], stejné

jako matematicky zaklad Fourierovy transformace.

3.1 Elementarni analyza pomoci elektronové disperzni spektroskopie

Energeticky disperzni spektroskopie (Energy-dispersive X-ray spectroscopy (EDS, EDX,
EDXS ¢i XEDS) je moderni analytickd metoda vyuZivajici pro stanoveni elementarniho
sloZeni charakteristickou emisi rentgenového zaieni po dopadu proudu vysokoenergetickych
urychlenych elektronti na vzorek. Schéma interakce proudu elektronti s elektronovym obalem

atomu je znazornéno na obr. 3.1.1.

Proud
elektrona

lonizovany
@ elektron
v

Obr. 3.1.1 — Princip vzniku rentgenového zafeni

Urychleny elektron o vysoké energii nejprve ionizuje jiny elektron z vnitini elektronoveé
vrstvy daného atomu. Vznika tak vakance, kterou nasledné zaplni elektron z energeticky
blizké vyssi vrstvy svou deexcitaci, ve snaze o sniZeni celkové energie systému. Pfi deexcitaci
je emitovano vysokoenergetické (rentgenové) zareni, které ma frekvenci umérnou rozdilu

puvodni a vysledné energetické hladiny deexcitujiciho elektronu.
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Toto rentgenové zarfeni je dano strukturou elektronového obalu uvazovaného atomu a proto
ma frekvenci (a tedy 1 vinovou délku) charakteristickou pro dany prvek. Tento fakt explicitné
vyjadfil empirickym vztahem H. Moseley vroce 1913, pozd€ji vysvétlenym N. Bohrem

pomoci Bohrova modelu atomu do tvaru (3.1):

v= T (7 1) (i —l) 3.1)

8h3¢&d ng

Kde v je frekvence zafeni [Hz], m. hmotnost elektronu [kg], e elementarni naboj [C], h
Planckova konstanta [J-s], € permitivita vakua [F-m™'], Z protonové &islo daného prvku a ngn;

jsou kvantova ¢isla kone¢né a plivodni energetické hladiny.

V systému dédle miize dochazet k dalSim energetickym pfechodim. Nékteré z nich jsou na
obrazku 3.3.1 oznaceny Ka, KB, La, kde o, oznacuje typ daného ptechodu a K, L, M hladinu.
Ty jsou opét charakteristické pro dany prvek. Proto tedy z vysledného emisniho rentgenového
spektra vzorku je mozné urcit jeho elementéarni slozeni. Poznamenejme jesté, ze typ pirechodu

L, ptipadné M se objevuje tim vice, ¢im je vétsi protonové ¢islo Z daného atomu.

Samotné méteni na elektronovém mikroskopu, jehoz schéma je na obrdzku 3.3.2.

Elektronova tryska

lontové vyvivy

Wychylovaci civky

™

Elektronova optika

\ Wzorek /

Turbomolekularni
vjvéva Detektor

Obr. 3.3.2 — Schéma elektronového mikroskopu pro méfeni EDX
Zdroj elektronti (elektronova tryska) je sestaven ze zhaveného wolframového vldkna (katody)
ktera se nachdzi v rozdilném elektrického potencidlu oproti anod€, ¢imz jsou elektrony
urychlovany na draze ke vzorku. Nasledné je systémem elektronové optiky usmeériiovan a

fokusovan na vzorek umistény v evakuované komoie bez atomt ¢i iontd. K tomuto ucelu
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slouzi (iontové) vyvévy. Obvykle je vzorek umistén do zafizeni umoznujiciho urcit
soufadnice méfeného bodu vzorku s presnosti na 1 um. U vzorku je konecn¢ umistén detektor

v poloze dovolujici snimani emitovaného rentgenového zéreni.

Pokud je vzorek vyrazné nehomogenni, musi emitované zatreni projit ur¢itou vrstvou vzorku,

aby bylo detekovano. Proto je vhodné vzorek upravit do podoby co nejtenci vrstvy.

Pro nasledujici méfeni byl pouzit rastrovaci elektronovy mikroskop Hitachi S 4800

s polovodi¢ovym detektorem.

3.2 Stanoveni teploty tani

Teplota tani (jinak také bod tani) urcité latky je definovana jako teplota, pti které jsou za
daného tlaku v rovnovaze kapalné a pevna faze latky a je jednou ze zékladnich charakteristik
latek. V ptipad¢ smési dvou a vice latek vyslednd teplota funkci sloZeni, jak je patrné z obr.

3.2.1:

Kapalina A+B
Teplot
Teplota tani A '1::'; a
Teplota tani
(A+pFimés B)
pevnd latka B pevna latka A
+ kapalina A +kapalina B
p = T
Pevna faze A+B
A (A+pFimés B) X(B) B
s
sloZeni

Obr. 3.2.1 — grafické znazornéni teploty tani jako funkce slozeni smési.

Teplota tani s ménicim se sloZzenim smési dvou latek prochédzi jednim globdlnim minimem
(tzv. eutektickou teplotou) a dvéma lokalnimi maximy (teploty tani ¢istych slozek smési). Je
patrné, ze v piipad¢ smési urcité latky s menSim mnozstvim piimési bude v zavislosti na

mnozstvi piimési teplota tani smési vzdy nizsi, nez teplota tani samotné latky, pokud bude
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dana latka ve vyrazném nadbytku (jinak by mohl nastat piipad, Ze pfimés, které je ve smési
vetsina, ma vyssi teplotu tdni nez zkoumana latka, a celd smés by pak mohla mit vyssi teplotu
tani nez zkoumana latka). Lze tedy zméfenim teploty tani dané latky ziskat informaci o jeji
Cistoté. Tato skute¢nost se v ovéfovani Cistoty ve farmaceutickém primyslu bézné€ vyuziva a
lze ji zobecnit na smes jedné zkoumané latky s N slozkami, nicméné bez znalosti vSech N
slozek nelze presny vyvoj teploty tani predikovat a tedy ani piesné urcit Cistotu, stanoveni je

pouze orientacni.

Teplota tani je dale velmi zavisla na form¢ uvazované latky. Napiiklad pro jediny enantiomer
(-)kokainu ve formé baze ¢ini 98 °C, pro racemickou sme¢s (£)kokain 74 °C, pro formu
(-)kokain-hydrochlorid pak 194-198°C a pro racemickou smés (+)kokain-hydrochloridu
dokonce 186-187°C.[34]

3.3 InfraCervena spektroskopie s Fourierovou transformaci

Infracervend spektrometrie s Fourierovou transformaci (zkrdcené FTIR) a jeji varianty patii
k nejbéZnéji pouzivanym analytickym metodam. Ve vétSin€ piipadil nahradila starSi typ
disperznich infracervenych spektrometri. Nedostatky téchto pfistroji, kterymi jsou doba
zpracovani signalu, mala citlivost v oblasti vino&tii v < 200 cm™, nizké rozliseni pro Sirokou
monochromatoru [35]. FTIR spektrometr monochrométor neobsahuje, spektrum ziskava
pouzitim interferometru vyuzivajiciho interferenci svétla. Tento pfistroj byl zkonstruovan A.
Michelsonem v roce 1887. Po svém tvilirci je pojmenovdn a ve spojeni s infracervenou

spektroskopii je pouzivan od roku 1952.
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e Pevné zrcadlo
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Obr. 3.3.1 — FTIR spektrometr s implementovanym Michelsonovym interferometrem[35]

Zateni ze zdroje dopadad na polopropustné zrcadlo (d€li¢ paprskd), které odrazi polovinu
paprskt pod thlem 90° ptivodnimu sméru Sifeni na pevné zrcadlo. Druhd polovina paprski
zrcadlem prochdzi a odrazi se od pohyblivého zrcadla. Oba paprsky se znovu setkdvaji na
polopropustném zrcadle, kde spolu interferuji. V zavislosti na poloze polopropustného
zrcadla, které udé€luje paprskiim vzajemny drdhovy rozdil ¢ je interference konstruktivni nebo
destruktivni. Konstruktivni interference nastavd, kdyz je drahovy rozdil paprskii roven
celo¢iselnému nasobku vlnové délky zareni A. Pokud je drdhovy rozdil roven lichym
nasobklim poloviny vlnové délky, paprsky se navzajem vyrus$i a dochéazi k destruktivni
interferenci.  Interferované zafeni nasledn¢ vstupuje do detektoru, kde je zachyceno.
Z principu klasické vinové mechaniky vyplyva, Ze intenzita sloZzeného interferovaného zareni

bude dana rovnici (3.2):

I = (1/)1 + 1/)2)2 (3.2)

Kde 7 je intenzita zafeni a ¥; a ¥, oznacuji vlnové funkce odrazeného a proslého paprsku.

Tento vztah Ize vyjadfit i pomoci intenzit rovnici (3.3):

I =1 +1I, + 2/I,1, cos (27" §) = I + I + 2y/T,T; cos(ks) (3.3)

Kde I, a I, jsou opét intenzity obou paprskil, 4 vinova délka, k& vinovy vektor zafeni a J opét

drahovy rozdil.

Pro polychromatické zateni, které je pouzivano, je pak tfeba modifikovat rovnici (3.3) do

podoby integrovanim pies vSechny vinové vektory (tedy i pfes vSechny vinové délky) (3.4):
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16) = [, L,(k)dj + [, I;(k) cos(k) dj (3.4)
Kde Ji(k) je intenzita j-t¢ monochromatické slozky zafeni jako funkce vinového vektoru k.

Vysledna zavislost intenzity na pozici zrcadla (a tedy drahového rozdilu o) se nazyva

interferogram a jeho ptiklad je uveden na obrazku 3.3.2.

11-
[
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Svétlo méfené detektorem
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Pozice zrcadla [mm]

Obr. 3.3.2 - Interferogram polychromatického zafeni [36]
Z interferogramu je jasné patrné misto maximalni (konstruktivni) interference pfiiblizné
v poloze zrcadla 5,2 mm. Kone¢nym ukolem je pfevést informaci z interferogramu, ktery je
zavislosti intenzity na drahovém rozdilu paprski (I = I(8)), do podoby spektra, tedy

zavislosti intenzity absorbovaného zafeni na vinoétu zatreni (I = I(v)).

Rovnici (3.4) 1ze za pouZiti Eulerovy formulace funkce cosinus (pomoci komplexni jednotky

i) prevést na tvar (3.5):

ik o—iké

16) = J; UOdj + [, (k) —=—dj (3.5)
Dale je tfeba fict, ze pro interferogram plati vztah (3.6):
1,(8) =2I1(6) — I, (3.6)

Kde 14 je intenzita zafeni snimand detektorem, a I, vyjadfuje piivodni intenzitu zafeni.

Nasledné Ize s pouzitim tohoto vztahu rovnici (3.5) upravit do podoby (3.7).

1,(8) = [T I(v)e?™ ¥ dvy (3.7)

Kde v je vinocet daného zateni. Rovnice (3.7) popisuje signdl tvofici interferogram, nicméné

pro ziskani spektra je tfeba tuto rovnici pfevést na rovnici inverzni (3.8):
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IW) = [T71,(8)e 20 ds (3.8)

Nasledné je mozné exponencialni ¢len v rovnici pfepsat pomoci zndmého Eulerova vzorce
e™" = cosx — isinix. Protoze intenzita zafeni je realné Cislo, imaginarni ¢ast rovnice nema

fyzikélni smysl 1ze ji tedy zanedbat. Pak dostavame rovnici (3.9):

I(v) = f_t: 1,(8) cos(2nvs) db (3.9)

Rovnice (3.9) je vztah majici mezi linedrnimi integralnimi operdtory v matematice velky
prakticky vyznam, a je znamy jako Fourierova transformace. Tento vztah byl odvozen Jeanem

B. J. Fourierem v roce 1822.

V praxi vSak neni mozné snimat interferogram s infinitezimalni zménou, ale na m diskrétnich
bodech. Navic se tak déje v uzavieném intervalu (1; m) a nikoliv (c0; —0). Z toho divodu je

tfeba misto integralu uvazovat operator suma, ¢imz dostavame rovnici (3.10):

1(vj) = T, 1,(8;) cos(2mv;6;) A6, (3.10)

Kde I(v)) je intenzita zafeni pii j-tém vlnoCtu v; a 1,(J;) je intenzita ziskaného signalu na i-tém

drahovém rozdilu J; mé&fenych na m diskrétnich bodech.

Nutnosti je znat polohu zrcadla. Tu Ize indikovat pomoci koherentniho zéafeni, v praxi laseru
(napf. typu He-Ne) ktery prochézi stejnou optickou drahou jako zafeni uZivané k méfeni, ale
na rozdil od né&j je monochromaticky. Laserovy paprsek je indikovan fotodiodou, jejiz vystup
je funkce kosinového typu. Z rovnice (3.9) vyplyva, ze staci jedina perioda pohybu zrcadla

pro ziskani informace o celém zvoleném spektralnim rozsahu.

Infracervenou spektroskopii 1ze ovSem méfit jen n€které molekuly a jejich vibraéni ¢i rotacni
moédy. Z predstav nerelativistické kvantové mechaniky plyne, ze pravdépodobnost
jakéhokoliv prechodu pii mezi pivodnim (initial) a kone¢nym (final) stavem popsanym
vlnovymi funkcemi ;, ¥ je zavisla na tranzitnim dipolovém momentu dan¢ho piechodu
Usi - Aby tedy byl dany vibratni Ci rotatni mod ve spektru aktivni, musi platit (v

nejjednodussim piipadé idedlni diatomické molekuly):

pri = [P dr# 0 (3.11)
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Kde 7 je operator dip6lového momentu. Ten je mozné pro vibraéni mody vyjadfit jako
funkci vychyleni z rovnovazné polohy (oznacené jako x), kterou explicitné nezname, ale
muzeme k pfiblizeni pouzit TaylorGv polynom, kde c¢leny s derivacemi vysSiho fadu

zanedbame:

- d
B=u() = o+ () (3.12)
A po dosazeni do pfedchoziho vztahu a tipravé dostavame:
dp
b= o [y o+ (§2) [y xapy do # 0 (3.13)

Nésledné uzijeme princip ortogonality. Ten tikd, Ze pro kazdou dvojici funkci, definovanych
na n&jakém intervalu plati, Ze jsou ortogonalni tak, Ze plati [ Yr ; dt = 0. Tedy zistava

= (%)Oflpf xp; dr # 0 (3.14)

Tento vyraz bude nulovy vzdy, kdyz (du/dx), = 0, coz je nazyvano zakladni vybérové
pravidlo Ramanovy spektroskopie, a takové vibraéni mddy nebudou ve spektru aktivni.
Piikladem je symetrickd vibrace oxidu uhli¢ittho nebo molekuly vodiku. Podminka
f Yr xp;dt # 0 je nazyvana specifické vybérové pravidlo, jehoz detailni popis 1ze nalézt
v [33]. Dodejme, Ze pro rotacni prechody v infracerveném spektru je zédkladnim vybérovym

pravidlem prosta existence permanentniho dipélového momentu pg # 0.

Technika méfeni samotného vzorku se liSi podle jeho skupenstvi. V této praci jsou méteny
vzorky v plynné fazi pfi nizké koncentraci. Pro tento ucel se pouziva takzvana dlouhocestna
multireflexni (Whiteova) kyveta (viz obr. 3.3.3), kterda ma obvykle tvar valce, u jehoZ jedné
podstavy je umistén otvor pro vstup pouzivaného paprsku a vystupni otvor paprsku vedouci
k detektoru. Na obou podstavach je umisténo zrcadlo, coZ mé za nasledek, ze paprsek pied
opusténim kyvety prekond prostor vyplnény vzorkem nékolikrat, coz zvySuje
pravdépodobnost interakce zareni s méfenym plynnym vzorkem a tedy i silu signalu na

detektoru.

Dale byly méteny vzorky v pevné fazi. Pro tento ucel je jedna z pouzivanych technik tzv.
metoda suspenze. Jeji podstatou je tvorba suspenze pevného praskového vzorku s vhodnym
suspendujicim Cinidlem. Pozadavek na toto ¢inidlo je, aby nereagovalo se vzorkem a bylo
(alespoii ve veEtsim rozsahu) transparentni pro pouzivané zareni. Piiklady moznych

suspendacnich Cinidel, resp. jejich spekter v infracervené oblasti jsou na obr. 3.3.4. Kapka
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suspenze se poté vlozi do kyvety a méfi transmisnim zpisobem. Je vhodné zméfit nejprve

spektrum suspendujici latky a to poté odecitat od spekter zmétenych vzorkt.
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Obr. 3.3.3 — Whiteova dlouhocestna ~ Obr. 3.3.4 — Ptiklady suspendac¢nich ¢inidel a jejich IR spekter[35]

kyveta [37]

3.4 Ramanova spektroskopie

Ramanova spektroskopie je instrumentalni analyticka metoda, vhodna pro studium struktury
latek ¢i jejich identifikaci ve vSech skupenstvich. Tato metoda je zaloZena na tzv. Ramanovu
jevu (rozptylu), ktery byl pojmenovan po svém objeviteli siru Chandrasekharu Venkatovi
Ramanovi a podrobnéji popsan v praci G. Landsberga a L. Mandel$tana. Podstatou Ramanova
jevu lze ilustrovat na zafivém piechodu mezi dvéma energetickymi (vibracnimi ¢i rotaénimi)
hladinami daného atomu nebo molekuly o energetickém rozdilu 4E. Tento piechod musi byt
dle kvantové mechaniky vyvolan zafenim o stejné energii 4E = hvy, kde vy je frekvence
daného zéafeni (fotonu). V naprosté vétSin€ ptipadi dochazi k Rayleighovu rozptylu, ktery je

vyrazn€j$i pro mén¢ energetické zareni a zptisobuje napiiklad modrou barvu oblohy.

Druhou moznosti je, Zze energeticky vybuzena Céstice se nevrati na puvodni energetickou
hladinu, ale dojde k ptfechodu z vrchni metastabilni hladiny na hladinu energeticky vyssi nebo

v

niz§i za emise zareni o vyssi €i nizsi frekvenci vy, nez bylo pivodni zafeni vo. Tyto dva
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pirechody se nazyvaji Stokestv (niz$i nez ptuvodni frekvence) a anti-Stokestv (vysSi nez

puvodni frekvence). Zminéné jevy jsou ilustrovany na obr. 3.4.1

F 3 F 3
F 3
AE=hwo AE=hwo AE=hw
Energie
AE=hwvp AE =h(vi-vg) AE = h(vy -vo)
Stokesiv Anti-Stokesiv
rozptyl <& rozptyl
A 4

Obr. 3.4.1 — Princip Ramanova rozptylu
Jelikoz Ramaniiv rozptyl vyvolany zminénym pfechodem na hladiny o jiné energii, nez byla
puvodni energie hladiny, ze které k excitaci doslo, je velice slaby. Pro Cerpani systému a
detekci téchto prechodi je nutno pouzit vysoce vykonny presné definovany monochromaticky
zdroj — laser. Cisté teoreticky lze méfit pro dany vibraéni méd molekuly ve Stokesové i anti-
Stokesové oblasti zaroven a ve vysledném Ramanové spektru pozorovat dva signaly
symetricky rozlozené kolem stfedové linie (kterou tvoii Raleyghlv rozptyl), nicméné
vzhledem ktomu, ze pravdépodobnost Raleyghova rozptylu je tadové vysS§i nez
pravdépodobnost Ramanova rozptylu a intenzita zafeni je druhé mocnin¢é pravdépodobnosti
umérnd, je intenzita zafeni vzniklého Raleyghovym rozptylem fadové vétsi neZ intenzita
Ramanova rozptylu a tedy vznikd nutnost odfiltrovat Raleygliv rozptyl, takze se bézn¢ méti
spektra pouze v oblasti Stokesova roztylu. Anti-Stokesova oblast se pouzivd méné casto,
protoze dana molekula v ni pfechdzi do energeticky nizSi hladiny — to znamend, ze pied
méfenim musela byt dand molekula v energeticky vybuzeném stavu, ¢ehoz se dosahuje
nejcastéji vyssi teplotou. Proto jsou anti-Stokesovy linie citlivéjsi na teplotu vzorku a tedy

v fadé pfipadl k méfeni nevhodné.

Dale je tfeba popsat, jaké vibracni mody mohou byt v Ramanovych spektrech viditelné.
Postup je do znacné miry analogicky k postupu v oddilu 3.3. Také v Ramanové spektroskopii
je pravdépodobnost jakéhokoliv pfechodu pii mezi ptivodnim (initial) a koneénym (final)

stavem popsanym vlnovymi funkcemi 1; resp. Y, zavisld na tranzitnim dipolovém
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momentu daného piechodu pif;. Opét tedy plati (v nejjednodussim piipad€ idealni diatomicke

molekuly):

i = [Py dr# 0 (3.15)

Kde 7t je operator dipélového momentu. Dale je tieba védét, ze operator dipolového
momentu molekuly je roven jeji polarizovatelnosti (polarizabilité) o nasobené intenzitou

elektrického pole ptisobiciho na molekulu E:
n=aFE (3.16)
Pak Ize tedy tranzitni dipdlovy moment z rovnice (3.15) zapsat ve tvaru:
e = [YraE P dr =E [Yrap;dr # 0 (3.17)

Protoze polarizovatelnost dané molekuly je funkci vychyleni z rovnovazné polohy (oznacené
jako x), mtizeme k priblizeni pouzit znovu Tayloriv polynom, kde ¢leny s derivacemi vyssiho

fadu zanedbame:

d
a(x) = ay + (d—z)o X (3.18)
A po dosazeni do ptedchoziho vztahu dostavame:
da
up=Eao [y dr+ E (E)o [y xpdr # 0 (3.19)
Z principu ortogonality dale plyne, Ze prvni integral je roven nule, tedy ziistava
da
e = E(a)ofzpf xp;dr # 0 (3.20)

Tento vyraz bude nulovy vzdy, kdyz (da/dx), = 0, coZ je nazyvano zékladni vyberové
pravidlo vibracni Ramanovy spektroskopie. Specifické pravidlo je podobného charakteru jako
u infraervené spektroskopie. Je tfeba zminit, Ze Ramanova a infraCervend vibracni
spektroskopie jsou do velké miry komplementarni, tedy ze vibraéni moédy aktivni v Ramanove
spektru budou ¢asto inaktivni v infra¢ervenych spektrech a vice versa. Tato podminka je zcela

splnéna v pfipadé centrosymetrickych molekul.

Samotny Ramaniiv spektrometr se sestava ze zdroje zafeni, fokusace paprsku, komory se
vzorkem a detektoru. Zdrojem zafeni je vtomto piipad¢ laser, ktery je vyhodny jako
koherentni monochromaticky zdroj, protoze tim neni nutné pouzivat monochromator.
Moderni Ramanovy spektrometry obsahuji obvykle vice lasert o riznych vinovych délkéch (a

tedy frekvencich), coz umoznuje zkoumat Sirokou Skalu vzorkd. Bézné umisténi laserd je
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paraleln¢ vedle sebe, ¢imz neni potfeba pii jejich vymeéné ménit zplisob vedeni paprsku (to je

Casto velmi slozita a casove naro¢na operace), pouze prepnout na vybrany laser.

Béhem cesty k méfenému vzorku dochazi k samovolnému rozptylu paprsku, ktery je vsak
nezanedbatelny z hlediska kvality métfeni. Pro zaruceni vysoké presnosti méfeni je tfeba
laserovy paprsek presné fokusovat na zkoumany vzorek. K tomuto tcelu spektrometr bézné

obsahuje fadu cocek s nizkou ohniskovou vzdélenosti, filtrii a zrcadel. Obdobnym zplsobem

je pak paprsek veden od vzorku do detektoru. Cesta paprsku je zndzornéna na obrazku 3.4.2 a

3.4.3.

Obr. 3.4.2 — Fotografie vnitiku spektrometru Obr. 3.4.3 — Znazornéni mozné cesty paprsku

Nakonec rozptyleny paprsek vstupuje do detektoru. Soucasti detektoru je casto i libovolny
typ fotonasobice, napf. typ uvedeny na obrazku 3.4.4, protoze intenzita Ramanova zafeni je
velmi slaba a na hranici vlastni detekce (na rozdil od intenzity Rayleighova rozptylu, ktera je
vysokd a jehoz zéafeni je odstranéno napiiklad vhodnym filtrem). Fotondsobi¢ se obvykle
sklada z fotokatody, systému vice dynod, urychlujicich elektrod a anody. Fotokatoda je
zhotovena z materialu, ktery pfi dopadu fotonu Ramanova zéafeni na zaklad¢ fotoelektrického
jevu emituje elektron. Ten je pomoci napéti vkladaného na systém urychlujicich elektrod
urychlen a nasledn¢ dopada na dynodu. Dopadem primarniho elektronu nastane emise vice
sekundarnich elektronti, které jsou urychleny smérem k dalsi dynodé¢, kde proces opakuje, coz
vede k multiplikaci poctu elektronti, které nakonec dopadaji na anodu. Celkové jeden
dopadajici foton vede k emisi 10>-10° elektronti (podle typu dynody) tedy dokaze signal
zesilit az o Sest fadu. Dale se v detektoru vysledny signal zpracovavd do konecné podoby

spektra, které je pocCitatem vytvoreny konecny vystup.
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Obr. 3.4.4 — Schéma fotonasobice

V tomto ptipadé bylo méfeni provadéno na Ramanovu spektrofotometru HORIBA LabRAM
HR s 11 moznymi frekvencemi budiciho zafeni, mikroskopem Olympus BX o zvétSeni 50 a

100 a detektorem typu CCD chlazenym na principu Peltierova-Seebeckova jevu.
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4. Experimentalni ¢ast

Vzorky kokainu a metamfetaminu byly podrobeny celkem péti experimentim, které lze

rozdé¢lit do tii Casti. Chemikalie pouzité¢ béhem experimentii shrnuje tabulka 4.1.

V prvni ¢asti byly zkoumany samotné vzorky nejprve zjisténim elementarniho slozeni pomoci
EDS, poté stanovenim teploty tani jakozto charakteristiky Cistoty vzorku dané drogy a
konecné zjisténi majoritnich slozek ve vzorku pomoci infracervené spektroskopie metodou

suspenzi.

Ve druh¢é c&asti pak byly vzorky podrobeny vlastni termolyze a byly zkoumdny plynné
produkty termolyzy pomoci FTIR spektroskopie.

Ve treti ¢asti byly netermolyzované vzorky zkouméany pomoci Ramanovy spektroskopie

jakozto bézné¢ uzivané metody k detekci a analyze drog.

Tabulka 4.1. — Seznam pouzitych chemikalii

Chemikalie Cistota [%] Vyrobce
NUJOL 99,99 Sigma-Aldrich
Silikonovy olej 99 Sigma-Aldrich

4.1 Elementarni analyza pomoci elektronové disperzni spektroskopie

Pro stanoveni elementarniho sloZeni vzorkli kokain a metamfetaminu bylo nejprve pfiblizné
0,05 g daného vzorku naneseno na hlinikovy ter¢ik, na které byla nalepena uhlikova vodiva
paska. Nasledné méfeni probihalo na elektronovém mikroskopu Hitachi S4800 (obr. 3.1.2)
s detekci CCD detektorem. Kazdy vzorek byl prométen tfikrat na riznych mistech, ¢imz byla
ziskéana tfi elementéarni sloZeni, ktera jsou uvedena v tabulce 5.1.1. Celé méteni probihalo za

laboratorni teploty.

4.2 Stanoveni teploty tani

Vzorky byly rozetieny v porcelanové tfeci misce. Do specidlnich zkumavek z kiemenného
skla o vnéj$im priméru 1,5 mm a vnitinim 1 mm byl nanesen sloupec vzorku o vySce zhruba
6 mm, ktery byl nasledné¢ stlaCen pomoci tenké sklenéné tyCinky, aby doslo k bliz§imu

kontaktu jeho cCastic a zajistila se snadnd tepelna vodivost, nutna pro kvalitni méfenti.
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Nasledn¢ byla piipravena aparatura pro meéteni, (viz obrazek 4.2.1). Ta byla sestavena
z magnetické michacky s ohfevem JENWAY 1100, kaddinky s 1azni obsahujici silikonovy olej
(viz tabulka 4.1), do které byla zkumavka se vzorkem, uchycend v pryzovém kvadru,
ponofena tak, aby se pod hladinou 14zné nachazela cela ¢ast zkumavky obsahujici vzorek a
zkumavka byla pfiblizn€¢ uprostied kadinky. Teplota v lazni byla snimana digitalnim
teplotnim ¢idlem Greisinger GHM 3230. Nasledné bylo zapnuto michéani (rychlost 3 ot./s) a
byl nastaven postupny ohtev na 200 °C s gradientem 1 °C/min. Poté byla odectena teplota, pti
které bylo vizualng indikovano, ze posledni castice vzorku piesla do kapalné faze. Stanoveni
bylo provedeno dvakrat pro vzorky c. 1281, 1300, 1284 a 1189, pro které byla zopakovano i
meéfeni termolyzacénich spekter, viz dale, oddil 5.4. Vysledky jsou uvedeny v tabulce 5.3.1 a

53.2.

Zkumavka

Pryzovy kvadr
se vzorkem

Teplotni
cidlo

Magneticka
michacka
s ohfevem

Obrazek 4.2.1 — Aparatura pro stanoveni teploty tani

4.3 Méreni infratervenych spekter pevnych vzorku

Vzorky byly méfeny metodou suspenze, kde jakozto suspendacni kapalina byl pouzit
parafinovy (mineralni) olej NUJOL (viz tabulka 4.1). Pouzité chemikalie shrnuje Tabulka 4.1.
Tento olej absorbuje infradervené zafeni pouze okolo 3000 cm™'[37]. ZméFeni infraterveného
spektra slepého vzorku probihalo tak, Zze mezi dvé kulatd skla z monokrystalu bromidu
draseln¢ho byla nanesena kapka NUJOLu a skla se seviela kovovymi svorkami. Nasledn¢

byla takto zajiSténa sestava umisténa do téla spektrometru a spektrometr byl evakuovan.
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Samotné meéfeni probihalo na FTIR spektrometru Bruker IFS-125 s vysokym rozliSenim
v rozmezi 500-4000 cm™, za pouziti d&lice paprski z bromidu draselného a detektoru typu
MCT. Takto bylo ziskano spektrum NUJOLu. Nasledné¢ bylo malé mnozstvi vzorku
suspendovano v kapce NUJOLu pfimo na KBr skle. Poté bylo na suspenzi umisténo druhé
sklo a krouzivym pohybem hornim i dolnim sklem bylo zajisténo, aby vznikld vrstva
suspenze méla stejnou Sitku ve vSech Céstech skla a zaroven mezi skly nebyly vzduchové
bubliny. Poté byla takto sestavend kyveta umisténa do spektrometru a bylo proméfeno
spektrum suspenze vzorku s NUJOLem stejnym postupem jako v ptedchozim piipadé.
Nasledné byla kyveta vyjmuta, ociSt€éna buni¢inou, omyta NUJOLem a znovu ocisténa
buni¢inou. Poté bylo méfeni opakovéno s dalSim vzorkem. Takto byla ziskdna spektra
suspenzi vSech vzorkd, viz obrazky 5.2.1 a 5.2.2, oddil Vysledky a diskuze. Celé méfeni

probihalo za laboratorni teploty.

4.4 Méreni IR spekter plynnych produktd termolyzy vzorku

Vzorek byl nejprve odvazen v mnozstvi piiblizné 0,11 g a poté byl vlozen do kiemenné
zkumavky o vnitinim priméru 1 cm. Nasledné byla zkumavka upevnéna do stojanu a pomoci
spojovaciho ventilu Swagelok k ni byla pfipevnéna gumova hadicka, kterou byla zkumavka

piipojena pies sklenénou linku ke kyveté, viz schéma na obrazku 4.4.1.

Vstup a vistup paprskl z interferometru

ey Tkumavka
s v2orkem

Zrcadla |

| o | .";
Vyveva  Manometry /[ ¢ . 50 Termolyzaéni pec

Ventil  linka

Obrazek 4.4.1 — Aparatura pro méfeni IR spekter produktl termolyzy vzorku
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Dale byla cela takto sestavena aparatura evakuovana. Po evakuaci byl uzavien ventil mezi
kyvetou a evakuovanou sklenénou linkou. Nésledné byla zkumavka se vzorkem zasunuta do
termolyzacni pece s teplotnim ¢idlem a byla zahdjena termolyza vzorku. Termolyza probihala
vsadkovym zplsobem za nomindlnich teplot 350, 550 a 650 °C a trvala 7 minut, béhem
kterych byl orientacné sniman tlak termolyzou vznikajiciho plynu v lince s krokem jedné
minuty. Po ukonceni termolyzy za dané teploty byla zkumavka vzdy vyjmuta z pece a bylo
vyckano, dokud neochladla na laboratorni teplotu. Poté byl otevien ventil mezi sklenénou
linkou obsahujici plynné produkty termolyzy a evakuovanou kyvetou a kyveta byla naplnéna
produkty termolyzy a bylo zahdjeno méfeni infracervenych spekter plynnych termolyzacnich
produkti. Méfeni probihalo na FTIR spektrometru Bruker IFS-125 srozliSenim 0,05
v rozmezi 650 — 4500 cm™ za pouziti detektoru MCT. Pro méfeni byla pouzita dlouhocestna
valcova multireflexni Whiteova kyveta (viz obr. 3.3.3) z kiemenného skla o délce 120 cm a
praméru 25 cm. Zarovenn byl béhem méfeni sniman tlak v kyveté kvili ovéfeni tésnosti
aparatury a tedy relevance méfeni. Méfeni trvalo pfiblizné¢ 20 minut. Po dokonéeni méteni
byla kyveta znovu evakuovana, ventil mezi evakuovanou sklenénou linkou a kyvetou opét
uzavien a tentyz vzorek byl stejnym zptisobem termolyzovan pfti teploté¢ 550 °C. Poté bylo
analogickym postupem ziskano spektrum termolyzacnich produktl pfi 550 °C. Nasledné byl
cely proces stejnym vzorkem zopakovan pro termolyzu za 650 °C. Takto byly pro vSechny
vzorky kokainu i metamfetaminu ziskany tfi infraCervend spektra termolyza¢nich produktl
stejného vzorku pro termolyzu provadénou pii ttech rlznych teplotdch. Vzorky kokainu ¢.
1281 a 1301 a vzorky metamfetaminu ¢. 1198 a 1284 byly zmé&feny dvakrat. Vysledky jsou
uvedeny v oddile 5.4.

4.5 Ramanova spektroskopie

Malé mnozstvi vzorku (ptiblizné 0,01 g) bylo vloZzeno mezi dvé€ sklicka, ktera byla stlatena
k sob¢, aby Sitka vrstvy vzorku byla v kazdé casti piiblizné stejnd a vzorek neobsahoval
vzduchové kapsy. Vzhledem k vyrazné heterogenité vzorku na mikroskopické rovni (viz obr.
5.5.3 a 5.5.4) byl kazdy vzorek méfen tiikrat na rtiznych mistech. Jako zdroj budiciho zafeni
byly vyzkouseny dva lasery o vinové délce 633 a 417 nm, pro méfeni byl zvolen laser o
vlnové délce 417 nm (zelené barvy). Mctfeni probihalo na pfistroji HORIBA LabRAM
s vykonem laseru na zdroji 18 mW a vykonem pousténym do vzorku 0,036 mW. Doba
akvizice Cinila 30 s. V ptipad¢ vzorku 1301 (kokain) byl vykon laseru snizenim filtru zvysen

na 0,36 mW a doba akvizice sniZzena na 20 s. Pro vzorek 3471 (metamfetamin) byl vykon
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laseru zvySen az na 1,10 mW pii1 ponechdni stejné doby akvizice. Rozsah méteni byl 50 —
4000 cm™. Timto zpisobem byly pro kazdy vzorek ziskany tfi Ramanova spektra, z nichZ
bylo pro vyhodnoceni vybrano vzdy jedno s nejvice patrnymi signdly (viz obrézek 5.5.1 a

5.5.2).
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5. Vysledky a diskuze

5.1 Elementarni slozeni elektronovou disperzni spektroskopii

Pomoci rentgenové disperzni spektroskopické analyzy kazdého vzorku bylo ziskano jeho
rentgenové spektrum (zévislost intenzity signall emitovanych vysokoenergetickych
rentgenovych fotonti zachycenych detektorem na energii danych fotoni) pro vSechny vzorky
kokainu i metamfetaminu. Analyzou téchto spekter bylo stanoveno elementarni slozeni

uvedené v tabulce 4.1, I-VIIL

Tabulka 4.1, I — elementarni sloZeni vzorku 3471

Prvek 1.méfeni 2.méfeni 3. méfeni Prumér

- % % % %
C 72,1 77,8 76,6 75,5
O 20,1 12,1 13,9 15,4
Cl 74 9,7 8,9 8,6

Tabulka 4.1, II — elementarni sloZzeni vzorku 1213

Prvek 1. méfeni 2. méfeni Pramér

- % % %
C 92,1 89,7 90,9
Cl 7,3 10,0 8,6

Tabulka 4.1, III — elementarni slozeni vzorku 1191

Prvek 1.méfeni 2. méfeni 3. méfeni Prumér

- % % % %
C 92,4 87,6 87,2 89,1
Cl 7,4 12,0 11,4 10,2
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Tabulka 4.1, IV — elementarni slozeni vzorku 1189

Prvek 1.meéfeni 2. méfeni 3.méfeni Primér
- % % % %
C 92,0 85,5 82,4 86,6
Cl 7,5 5,8 16,9 10,1
0) 0,0 7,8 0,0 2,6
Tabulka 4.1, V — elementarni slozeni vzorku 1301
Prvek 1.méfeni 2. méfeni 3.méfeni Primér
- % % % %
C 67,5 69,2 69,3 68,7
Cl 2,0 3,4 3,7 3,0
O 30,2 26,4 30,0 28,8
Tabulka 4.1, VI — elementarni sloZeni vzorku 1300
Prvek 1. méfeni 2.méfeni Pramér
- % % %
C 69,3 70,8 70,0
Cl 3,6 3,7 3,6
O 26,6 24,1 253
S 1,3 1,1 1,2
Tabulka 4.1, VII - elementarni sloZeni vzorku 1284
Prvek 1.méfeni 2. méfeni 3.méfeni Primér
- % % % %
C 67,8 73,8 75,2 72,3
Cl 4,1 4,0 5,7 4,6
O 28,0 21,4 18,9 22,8
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Tabulka 4.1, VIII — elementarni sloZeni vzorku 1281

Prvek 1.méfeni 2.méfeni 3. méfeni Prumér

- % % % %

C 78,3 73,9 87,9 80,0
Cl 4,6 4,1 5.9 4,9
O 14,6 20,8 0,0 11,8
S 2,3 1,1 6,1 3,1

Vsechny vzorky dle ofekavani obsahovaly uhlik a vodik, zdkladni stavebni prvky vsech
organicky sloucenin. Déle byl ve vSech vzorcich identifikovan chlor, jehoz plvod je
pravdépodobné dany tim, Ze kokain i metamfetamin ve vzorcich je pfitomen ve formé
hydrochloridu, jak bylo zji$téno infracervenou spektroskopii pevnych vzorki, viz dale, oddil
4.2. Daéle lze ocekavat, ze ptitomnost chloru je déna i pouzitim organickych chlorovanych
rozpoustédel pii ptipravé samotné psychotropni latky, coz vSak lze potvrdit spektroskopii,

nikoliv pouhou elementarni analyzou.

Kromé& uvedeného sloZeni byl ve vSech vzorcich identifikovan hlinik, jehoZz signal je
pravdépodobné zplsoben prichodem budiciho proudu elektronti vzorkem 1 uhlikovou
vodivou f6lii a naslednou interakci s hlinikovym ter¢ikem. Proto neni v charakterizaci vzorku
uvazovan. Navic jeho zastoupeni ve vSech piipadech mensi nez 1 %, coz je limitni citlivost

této metody (viz vySe, oddil 3.1).

%

Vzorky kokainu ¢. 1281 a 1301 obsahovaly ptiblizné 2 % siry, coZz je v souhlasu s
naméfenymi spektry termolyzacnich produkti zminénych vzorkl, viz obrazek 5.4.1. Sira
muze pochézet z laboratornich rozpoustédel, napt. z dimethylsulfoxidu (DMSO), polarniho

malo toxického rozpoustédla.

Ve vzorku metamfetaminu ¢. 3471 byl identifikovan ve znacném mnozstvi kyslik i ptesto, Ze
molekula metamfetaminu zadny atom kysliku neobsahuje. Tento fakt byl uspokojivé
vysvétlen pifi méfeni spekter pevnych vzorkl, viz oddil 5.2., stejné¢ jako diskutovana
problematika chloru pochazejicitho pravdépodobné nikoliv pouze z hydrochloridové soli

samotné drogy, ale z rozpoustédel.
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5.2 InfraCervena spektroskopie pevnych vzorki

Zpisobem popsanym v oddilu 4.3 byly ziskany infraervena spektra suspenzi pevnych vzorki

kokainu a metamfetaminu, uvedena na obrazcich 5.2.1 a 5.2.2.
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Obrazek 5.2.1 — IR abosrpéni spektra suspenzi méfenych vzorkt kokainu (panel A), spektrum zméteného ¢istého kokain-HCl

(panel B, pievzato ve formé obrazku z [34])
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Obrazek 5.2.2 — IR abosrpéni spektra suspenzi méfenych vzorkti metamfetaminu (panel A), spektrum zméfeného Cistého

kokain-HCIl (panel B, pfevzato ve formé obrazku z [38])

Analyzou téchto spekter bylo zjisténo, ze vzorky obsahuji kokain i metamfetamin ve formé
hydrochloridi, jak lze ovéfit porovndnim s infracervenymi spektry téchto Cistych latek, kdy
odpovidaji hlavni pasy t&chto latek (pro metamfetamin-HCI 700, 749, 1060 a 1478 cm™, pro
kokain-HCI pak 726, 1265, 1711 a 1730 cm’ [33]). Jednd se o velmi diilezitou informaci,
nebot’ teplota tani kokainu-HCI i metamfetaminu-HCI je vyrazng jind neZ teplota tani téchto
latek ve formé bazi (viz oddil 5.3) a kterd je tedy nezbytna ke spravné interpretaci teplot tani

zmétenych technikou popsanou v oddilu 4.2 a uvadénych v tabulce 5.3.1 a 5.3.2.

Déle je ze spekter patrné, ze vzorky obsahuji zna¢né mnozstvi piimési vzhledem k tomu, ze
transmitance vSech vzorkl v celém rozsahu méienych vinocti se pohybuje kolem hodnoty
0,8. Tyto pfimé&si vzhledem k nevyraznosti jejich signalti nelze spolehlive identifikovat, az na

vzorek 3471 - v ném bylo identifikovano velké mnozstvi sachar6zy, jak je patrno na obrazku
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5.2.5, srovnani paneli B a C (zejména z oblasti okolo 1000 cm™). Vzhledem k tomu, Ze
molekula sachardzy obsahuje 11 atomi kysliku, lze tedy vysvétlit pritomnost kysliku ve
vzorku, uvedenou v tabulce 4.1. Tomu napovida i vzhled vzorku — ten byl tmavé hnédého
zbarveni (viz obrazek 5.5.2, panel D) a obsahoval malé, svétle hnédé krystaly, pfipominajici

nerafinovany cukr.
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Obrazek 5.2.5 — srovnani IR absorpéniho spektra ¢istého metamfetamin-HCI (panel A, pievzato z [38]), vzorku 3471 (panel
B), a spektra sachar6zy (panel C, ptevzato z [39])
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5.3 Teploty tani vzorku

Stanovenim teploty tani vzorku kokainu a metamfetaminu technikou popsanou v oddilu 4.2

byly ziskany teploty tani vzorku uvedené v tabulce 5.3.1 a 5.3.2 pro kazdy vzorek.

Tabulka 5.3.1 — teploty tani metamfetaminu Tabulka 5.3.2 — teploty tani kokainu
Vzorek Meéfeni tiani Vzorek Meéfteni tiani
- - °C - - °C
1189 1. 168,2 1281 1. 171,6
1191 1. 149,2 1284 1. 182,3
1213 1. 172,4 1300 1. 165,1
3471 1. 161,3 1301 1. 172,4
1189 2. 164,3 1281 2. 173,7
1213 2. 172,0 1300 2. 167,0
MET-HCI 174 KOK-HCI 187
standard standard

vvvvv

indikovano snizenim teplot tani oproti tabelovanym hodnotdm kokainu-HCI
(187°C)[34] respektive metamfetaminu-HCI (174°C)[40] o 5-20 °C. Vzhledem k
teplotdm obou Cistych latek to lze interpretovat jako dikaz toho, Ze nejvice zastoupena
slozka drogovych smési je skutecné dana psychotropni latka. Toto zjisténi je v souhlasu
s vysledky infracervené spektroskopie suspenzi vzorkd (oddil 5.2) 1 Ramanovy
spektroskopie pevnych vzorka (oddil 5.5), a odpovida 1 primérné Cistoté¢ drogovych
vzorkll kokainu (dlouhodobé kolem 40 %) a metamfetaminu (cca 70 %, zde vSak

zaznamenany i piipady s obsahem metamfetaminu 0,1 % [1].

5.4 InfraCervena spektroskopie plynnych produkta termolyzy vzorku

Spektra ziskana postupem popsanym v oddilu 3.3 byla podrobena analyze srovnanim se
spektry nalezenymi v databdzi NIST 1 dalsimi spektry naméfenymi na téze

spektrometru. Ziskana spektra jsou uvedena na obrazcich 5.4.1-6.
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Termolyzac¢ni spektra kokainu obsahovala ve vSech ptipadech vodu a CO,. Dale byl
v ptipad¢ kokainu nalezen pii 350 °C butan a chlormethan, patrné rozkladem
organickych rozpoustédel jako dichlorethylen a perchlorethylen a rozkladem
hydrochloridu vzorku, dale ve dvou ptipadech OCS (viz viz vysledky analyzy EDS,
oddil 5.1), vjednom piipadé HCN a jednom cyklicky dimer aminoacetonitrilu. Pfi
550 °C se ve vSech vzorcich objevuje methan, CO, dale mensi mnozstvi ethanu a
v dal$im vzorku vznikd HCN a mizi dimer aminoacetonitrilu a butan. Pfi 650° C pak uz
ve vSech vzorcich je pfitomen prakticky jen methan, voda CO, CO, a malé mnoZzstvi
benzenu.

V ptipadé metamfetaminu pak vznika pti 350 °C pouze voda a CO,, a ve vzorku 3471
obsahujici sacharozu dale CO, cyklopentadienon, v mensi mife cyklohexan a 1,4-
dioxan. Pti 550 °C vznika ve vSech vzorcich methan a velmi malé mnozstvi CO a ve
vzorku 3471 obsahujicim sachardézu mizi vSechny vyssi organické latky s vyjimkou
cyklopentadienonu, ve stejném vzorku se objevuje HCN a v jednom z ostatnich vzorki
navic amoniak. Kone¢né pti 650 °C vznikd navic HCN ve vSech vzorcich.

SloZeni plynu vzniklého termolyzou je o€ividné odliSné pro rtizné vzorky za téze
teploty. Obecné Ize fici, Ze metamfetamin je teplotné stabilnéjsi a k rozliSeni vzorkd se
jevi nejvhodnégjsi teplota 650 °C, kdezto kokain se rozklada pfi teploté nizsi, vzorky se
odliSuji nejvice pfi teplot¢ 550 °C. Ocividné vSak pii vhodné teploté lze rozliSit
jednotlivé vzorky od sebe po pouhych 20 minutach experimentu, coz je stézejni zjiSténi

této prace.

Nasledn¢ byla sestavena tabulka odliSnosti jednotlivych spekter (Tabulka 5.4.1), kde
bylo barevné vyznaceno zastoupeni jednotlivych molekul ve smésich plynti vzniklych
termolyzou. Tabulka je pouze ilustrativniho charakteru, pro tento typ analyzy smési lze
predpokladat, Ze presnéjSich a podrobnéjSich vysledkli bude dosazeno pii pouziti

vypocetniho modelu umélé neuronoveé site.

Legenda k tabulce 5.4.1

Zastoupeni molekuly Barva

Molekula neni ve smési zastoupena | |

Molekula je ve smési stopove zastoupena

Molekula je ve smési pfitomna

Molekula je ve smési hojné pfitomna _
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Tabulka 5.1.4 — odli$nosti ve sloZeni plynné smési vzniklé termolyzou vzorki

Vzorky metamfetaminu

Vzorky kokainu

latka

1189

1191

1213 3471 | 1281

T

1284 1300 1301 |
[°C]

CH,

CH;Cl

350

I 550

650
350

550
650

(CH2),Cl,

350
550
650

CH,4

350
550
650

NH;

CcO

350
550
650

CO,

350
550
650

HCN

OCS

350
550
650
350
550
650

350
550
650

butan

1 | __[E3

550
650

benzen

Cyklicky dimer
aminoacetonitrilu

350
550
650

BN 350

550
650

Cyklopentadienon

350
550
650
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5.5 Ramanova spektroskopie

Ramanovou spektroskopii byla ziskdna spektra na obr. 5.5.1 a 5.5.2, panel A, vzorki
kokainu, respektive metamfetaminu. Mé¢éifena byla vzdy oblast zachycena na

mikrofotografiich a 5.5.1 a 5.5.2, panel C.

Ze ziskanych Ramanovych spekter je patrné, Ze se ve vzorcich nachazi kokain-
hydrochlorid a metamfetamin-hydrochlorid, jak Ize zjistit z porovnani spekter
naméfenych vzorki a spekter zminénych latek (panel B, nejvyznamnéjsi
charakteristické pasy jsou pii vinoctech 898, 1026, 1207, 1460, 1596, 1601 a 1716 cm’!
pro kokain-HCI a 846, 1002, 1211, 1453, 1586, 2929 a 3059 cm™ [37], [20]). Toto
méfeni tedy potvrzuje informaci ziskanou z infracervenych spekter suspenzi vzorku s
NUJOLem, viz oddil 5.2. Mezi spektry méfenymi v riznych oblastech stejného vzorku
nejsou signifikantni rozdily, jak je patrno ze spekter 5.5.1 a 5.5.2. Ve vsech ptipadech
byla fluorescence emitovand vzorkem natolik vyraznd, Ze neni mozné s dostate¢nou
jistotou identifikovat a pfifadit jakékoliv méné vyrazné signaly ve spektrech, ani signaly
zminénych latkdch samotnych. Touto analytickou metodou tedy pii popsaném
provedeni v oddilu 3.4 nebyla ziskana Zadna informace vedouci k rozliSeni vzorki,

pouze byla potvrzena jeho majoritni slozka.
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Obr. 5.5.1 — Ramanova spektra vzorkti kokainu (panel A), Ramanovo spektrum zméfeného ¢istého kokain-HCI

(panel B, pievzato ve formé obrazku z [41]), mikrofotografie mésiené oblasti vzorku (panel C) a fotografie vzorki
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5.6 Navrh jednotky pro méfeni drogovych vzorkd

Na zakladé poznatkli ziskanych pii méfeni spekter produktii termolyzy drogovych
vzorkl je mozné koncepcéné navrhnout uspotradéani jednotlivych komponent, které¢ musi
meéfici pfistroj obsahovat. V prvni fadé¢ se jedna o davkovaci zafizeni, protoze je
dalezité pouzit vzdy shodné mnozstvi vzorku. Toto déavkovaci zafizeni by mohlo
fungovat na principu ddvkovaciho ventilu pouzivaného pii davkovani analytu do kolony

kapalinové chromatografie znazornéného na obr. 5.6.1.

PInéni Davkovani vzorku
Vstup

Odpad y'd ¥
e

T T

kolona kolona

Obrazek 5.6.1 — Schéma davkovaciho ventilu pro kapalinovou chromatografii

Pro tyto ucely ani neni tfeba uvaZzovat vystupy k odpadu a pro vsup mobilni faze do
kolony a tyto otvory ve ventilu nemusi byt. Takto by tedy vzorek mohl byt vpraven do

nadobky v termolyzacni peci.

Dale je tfeba zajistit, aby plynné produkty termolyzy, které vstupuji do kolony, vznikaly
pouze pii definované teploté, tedy aby se do kolony nedostavaly plyny, vzniklé pii
teploté nizsi béhem teplotniho gradientu pece. Toho by mohlo byt docileno technickys;
nasledné by tedy méla byt pec umisténa do pfistroje pod vicko. Z tohoto vicka by méla
vést trubice Ci kapilara k ventilu, ktery by chod plynt poustél dvéma sméry — nejprve
pifed dosaZzenim pozadované teploty od odpadni zasobni nadrzky. Tato nadrzka by
nem¢la jiny vyznam, nez pousténi nezadoucich produktid mimo méfici kyvetu. Nasledné
pfi dosaZzeni termolyzacni teploty by mél byt ventil pfenastaven tak, aby produkty
termolyzy, vnikajici skute¢né pti poZzadované teploté a ne pfi teplotach nizSich, proudily

do mérné kyvety. Po uplynuti pfesn¢ definované doby termolyzy by pak byl ventil se
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soucasnym vypnutim pece opét nastaven smeérem k odpadni nadrzce, aby produkty
vznikajici po ukonceni termolyzy a chladnuti pece opét mély moznost volné odchazet
z pece ven. Samotné kapilary spojujici vicko pece s ventilem a ventil s kyvetou by mély
byt z materidlu, na ktery se plyny nesnadno sorbuji a mély by byt co nejkratsi, aby se
minimalizovalo zkapalfiovani plynt na jejich sténach. Po nasledném vychladnuti
plynnych produkti termolyzy uvniti kyvety by mélo zacit samotné meéteni. Pouzita
kyveta by méla byt podobna kyveté na obrazku 4.4.1, pouze o mensich rozmérech. Na

detektor ani zdroj paprsku nejsou v tomto navrhu kladeny zadné zvlastni pozadavky.
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6. Zavér

Vzorky kokainu i metamfetaminu zadrzené PCR v terénu a poskytnuté pro udely
ovéfeni metody profilace pomoci termolyzy Kriminalistickym tstavem Praha byly
termolyzovany ve vakuu vsaddkovym zplisobem pfi teplotich 350, 550 a 650 °C a
vzniklé plynné produkty termolyzy byly nasledné ve stacionarnim rezimu analyzovany
v plynné fazi pomoci vysoce rozliSujici infracervené spektrometrie s Fourierovou
transformaci. Krom¢ toho byla paralelné provedena elementarni analyza energeticky
disperzni spektroskopii, analyza samotnych drogovych vzorkti infraervenou
spektroskopii technikou suspenzi s NUJOLem, stanoveni teploty tani vzorkt a analyza

Ramanovou spektroskopii.

V ptipadé analyzy termolyzacnich produkti bylo zjisténo, Ze sady vzorki
metamfetaminu a kokainu se od sebe vyrazné lisi teplotni stabilitou, protoze vzorky
metamfetaminu se vice rozkladaly pii vyss$i teplot€¢ nez vzorky kokainu. Dale
z namétenych dat je patrné, Ze kromé rozliSeni mezi obéma navykovymi latkami lze
rozliSit od sebe i jednotlivé vzorky kokainu i metamfetaminu podle palety produktii
termolyzy za rGznych teplot. Analyza je opakovatelnd, jak dokazuje totoZnost spekter
vzori métenych dvakrat. Nékteré produkty termolyzy ocividné vznikaly z pfimési ve
vzorku (naptiklad OCS) piicemz piitomnost téchto molekul byla ovéfena dalSimi

metodami, takZe 1ze vyloucit, Ze by se jednalo o chybu méfeni.

Analyzou infracervenych spekter suspenzi vlastnich vzorkid s NUJOLem byla urcena
forma psychotropni latky — v obou piipadech se jednalo o siil kyseliny chlorovodikové,
tedy hydrochlorid. Kromé toho ve vzorku 3471 byla identifikovana sacharéza jako
vysoce zastoupend piimes, v distribuovanych zasilkdich metamfetaminu béZzna.
Elementarni analyzou pomoci EDS byla potvrzena pfitomnost atomi chloru ve
vzorcich, pochdzejici ze samotnych forem psychotropnich latek a pravdépodobné i
zbytkli chlorovanych rozpoustédel. Dale byla identifikovana sira ve vzorcich, jejich
termolyzou vznikal OCS, coz potvrzuje funk¢nost analyzy termolyzacnich produktl, a
kyslik ve vzorku obsahujici sachardzu. Stanoveni teploty tdni pak prokazalo, ze Cistotu
vzorkl lze povazovat za béznou a nevybocujici z dlouhodobého priméru. Konecné

Ramanovou spektroskopii nebyla ziskdna zadna informace vedouci k rozliSeni vzorkd,
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vzhledem ke znacné fluorescenci znemoziujici meéfeni. Pouze byla potvrzena
pfitomnost uvazované drogy. To ukazuje na omezenou aplikovatelnost Ramanovy
spektroskopie pro chemickou profilaci drog. Vysledkem prace je, ze vzorky, které se
ukézaly z diivodii a omezeni, popsanych v oddile 2.2, jako naprosto neanalyzovatelné
jednoduchou technikou Ramanovy spektrometrie (typicky piiklad je vzorek 3471 —
tmavy se slozitou matrici), je mozné bez problému profilovat metodou infraervené
spektroskopie termolyzaénich produkti. Toto zjisténi ukazuje o¢ekdvanou vsestrannost
termolyzacni techniky pro diskriminacni analyzu drogovych smési. Na zéklad¢ tohoto
zjisténi tedy lze navrhnout jednu z mnoha variant pfistroje (specializovaného
spektrometru), ktery bude schopen chemické profilace vzorkli drog a v kratké dobé
jednoduchou technikou, nevyzadujici specializaci v oboru chemie ¢i drogové
problematiky a nebude pifesahovat rozméry vnitinich prostor bézného automobilu.
Ramcovy navrh je popsan v oddile 5.6. Zavérem lze tedy fici, Ze byl splnén hlavni cil
této prace a mimo to byly zjiStény 1 dopliujici informace o piivodnich vzorcich (Cistota,

piimés sachardzy, slozitost matrice).
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7. Seznam pouzitych zkratek a symbolu

FAPA
FTIR
EDS, EDX
A

A

4

N g »

Flowing atmospheric pressure afterglow
Infracervena spektroskopie s Fourierovou transformaci
Energeticky-disperzni rentgenova spektroskopie
Absorbance

Polarizovatelnost molekuly

Drahovy rozdil paprski

Rozdil energetickych hladin

Intenzita elektrického pole

Elementarni naboj

Permitivita vakua

Planckova konstanta

Intenzita zateni

Komplexni jednotka

VInovy vektor paprsku

Vlnova délka zateni

Hmotnost elektronu

Hlavni kvantové ¢islo

Transmitance

Trimethylsilyl

Teplota

Vlnocet zateni

Frekvence zafeni

Dipolovy moment

Operator dipdlového momentu

Vlnova funkce

Protonové Cislo
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