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Ramanova spektroskopie oa NICOLET CZ

- Metoda analytické chemie vyuZivajici Ramanova jevu — rozptyl zareni (interakce s latkou
Vv jejim objemu)

« Intenzita rozptyleného svétla molekulou je nepfimo umérna ctvrté mocniné jeho vinové
délky

. Typy rozptylu: ELASTICKY (nedochdzi k vyméné energie, frekvence zafeni se neméni)

NEELASTICKY (excitace, deexcitace molekuly — frekvence rozptyleného zafeni ma niz$
nebo vyssi frekvenci)

a
i

- Dominantni proces je Rayleighlv rozptyl (=elasticky), Ramanuv rozptyl je extrémné slaby
(Jen cca jeden foton z 10° — 108 foton( je Ramanovo zareni)

-V Ramanové spektru je intenzita past Umérna druhé mocniné polarizovatelnosti X v IC
spektru je Umérna druhé mocniné zmeény dipélového momentu
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Fluorescence: nepritel Ramanovy spektroskopie

Tento jev mUze zkomplikovat, i Uplné znemoZnit méreni Ramanovych spekter.

* Dochazi k ni zejména v pfipadé excitace laser. zarenim z NIR/VIS oblasti (cca. 300 — 900nm)

» Zpusobena vlastnim materidlem - tj. béZzné proteiny, pigmenty, zbarveni vzorku nebo nizkymi
hladinami necistot v materidlu (obtiZzné odstranitelné bez rozsahlych krokd cisténi)
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Jak omezit fluorescenci A NICOLET cZ
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Technika méreni, zména nastaveni experimentu:

* Zmeéna excitacniho laseru a jeho vykonu (popf. i zména mfizky)

* Photo-bleaching vzorku

* Vyuziti konfokality spektrometr(

* VDPS mdd méreni vzorku spektrometrem

« Uprava vzorku (¢idténi)

* Olejové objektivy u mikroskoput

* Techniky SERS, SSERS

* Technika Rezonan¢ni Ramanovy spektroskopie

* Technika ¢asové rozlisené Ramanovy spektroskopie — velmi rychlé méfeni spekter PRED vznikem
fluorescence (Timegate)




Jak omezit vliv fluorescence? - zmeéna excitacniho laseru A NICOLET CZ
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Vykon excitacniho laseru versus intenzita Ramanova signalu AA NICOLET CZ
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Jak omezit vliv fluorescence? - zména excitacniho laseru AA NICOLET CZ
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Syntetické kanabinoidy a kathinony
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Jak omezit vliv fluorescence?

Matematicky
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Casové rozliSena Ramanova spektroskopie

fluorescence je Casové posunuta (opozdéna) oproti
Ramanu signalu
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Casove rozlisena Ramanova spektroskopie A A MorecUiaw specTRosCopY

kontinualni vs. pulzni laser

2024



Tajny trik: time-gating signalu! A NICOLET CZ
Patentovana inovace, ktera z klasického Ramanova spektrometru déla uplné
jiny, novy typ pristroje.
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Vyhody technologie Time-gated

efektivni
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fluorescence
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Casové rozliSend Ramanova spektroskopie! A NICOLET CcZ
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———CW Raman 532 nm| Spektrum mikrokrystalické celulézy mérené pomoci

klasické Ramanovy spektroskopie s excitacni vinovou
délkou 532 a 785 nm a pomoci ¢asové rozlisené
Ramanovy spektroskopie (Timegate).
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Spektrometry Timegate 2, NICOLET cZ

MICROPLATE HTS SYSTEM
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Méreni - Timegate raman ava NICOLET CZ

Porovnani klasické Ramanovy spektroskopie (532 a 780 nm) a méreni s Timegate
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Méreni nebezpecnych latek

- Kategorie moznych nebezpecnych zneuzitelnych latek:

- Bojové chemické supertoxické (fosgen, difosgen, sarin, soman)

« Zpuchyruijici latky (Yperity, Lewisit)

« Policejni drazdivé latky (peprovy sprej, slzny plyn)

« Toxické pramyslové chemikalie
« Agrochemikalie

- Farmakologické latky

- Toxiny a bakteriologické latky

« Latky:

- plynné (plynové kyvety) Latka | ECty, LCt,, ED,, LD.,

- aeroso|y mg-min/m3 | mg-min/m3 mg mg

- Kapalné (vodné roztoky — raman) | Tabun 2-3 200-400 - 1000

. pevné Sarin 3 100-200 - 1700
Soman 1-2 50-70 - 50
VX 1-2 10-50 1 10
Yperit 10-1000 1500 10 7000
Lewisit 1500 1500 15 4000
Fosgen - 3200 - -
HCN ~1500 2500-5000




Méreni nebezpecnych latek

- Podezrely bily prasek — nelegdlni droga?
- Analyza pres plastovy sacek
- Potvrzeni - Heroin

ThermoFisher
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Méreni nebezpecnych latek

Raman intensity
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Méreni vybusnin? FT-Raman A NICOLET CZ
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TABLE III. Observed wavenumbers of the symmetric and anti-
symmetric {NO,) band.

Méreni vybusnin’ FT-Raman o BNLG Mo

Nitrate ester
NG 1294 1656
PETN 1288 1658
@ MIN 1287 1647
a NC 1287 1667
CHz— CHy— 0 —No, PGDN 1286 1639
| MNG 1282 1638
o DEGDN 1281 1636
| TEGDN 1280 1634
CHy— CH; — O — NO, Nitro-aromatic
TCNB 1370 1561
£ HNS Superfine 1366 1538
= HNS-TI 1366 1538
g HNS + HNBIB 1365 1538
= TNB100 1365 1545
= CHy—— D = NGy TNN 1362 1545
() TPT 1361 1545
CHy— € — CH;— 0 — NO, TNB 1360 1540
TNT 1359 1533
CHy— O — 00 ONT 1359 1546
Nitro-aromatic
DODECA 1356 1546
NONA 1356 1545
HNBP 1356 1547
TNBA 1350 1538
Picric acid 1345 1530
DIPAM 1318 1530
TATB 1318 1533(7)
Nitramine
RDX 1310 1570
C4 1309 1570
HMX 1309 1566
Exceptional
NTO 1359 1545
Tetryl (I) 1359 1539
| | Tetryl (II) 1324 1552
PYX (I) 1356 1540
2500 2000 PYX (II) 1333 1523
Semtex (I) 1309 1572
Semtex (1) 1291 1659

Raman Shift (cm™)

*In the explosives where distinct o-, m-, and p-nitro groups give rise
to several distinet vibrations, the most intense band has been selected.

Asym, Pasiton (em
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Méreni explozivnich latek
A ‘ MOLECULAR SPECTROSCOPY
| A A R Ammonium Nitrate
=y RDX (C4) — hexogen -plasticka trhavina
-% ﬁ\‘“nf\w RDX (C4) HMX - oktogen
© HMX PETN —pentrit
£
o]

TNT - trinitrotoluen
HMTD - hexamethylen triperoxidediamine

J“,\_/JLJ‘ PETN
LT
w Nitrocellulose

ﬁ TATP - triacatone triperoxid

650 1150 1650 2150 2650 3150
Raman Shift (em™)

800 1000 1200 1400

Wavenumbers cm—




Méreni vybusnin’ FT-Raman o e
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Méreni vybusnin’ FT-Raman .
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Méreni bojovych latek A‘ NICOLET CZ

Analyza 29 nebezpecnych bojovych latek3 09- HD
Grou Code or Chemical name '
’ ghbreviation /"‘/III |
choking DF irichlaromethyl chioroformate £ 061
blood KCN potassium cyanide g
HD bis{ 2-chloroethyljsulfide E
HN-1 @thyl his{ 2-chloroethyljamine by drochloride 2
HM-2 methy ] bis( 2-chloroethy | amine hydrochlo- 3 0.3
ride
HMN-3 tris{ 2-chloroethyllamine by drochlonde
blister L-1 2-{chlorovinyl)dichlorparsane
TG thiodighycol
HNI10OH N-ethyldiethanolamine 0.0-1— - - . - . -
HNZOH N-methyldiethanclamine 800 1600 2400
HMIOH triethanolamine
A5zl arsenic oxidea 0.40 ] TDG
GB isopropy | methylphosphonoflucridate 0.35 657
Gl pinacoly | methy lphosphonofluoridate T C-5-C
GA ethy] (dimethy Iphosphoramidocy anidate 0304 c.8 g1g
GF cyclohexy ] methylfluorophosphonate 'E' 0 25_' C-C=0
WX [2-{diisopropylamino ethyl] ethyl E T c-0 1424
— methylphosphonothiclate £ 0.204 766 l,l" CH 1468
DIAET 2-diisopropylamincethane thiol 8 . C.S ,." 2 CH
DIAE 2-diisopropylaminoethanol 5’ 0.16 4
DMAET dimethy laminoethanethiol
COH cyclohe xanol
[COH isopropy | alcohol
POH pinacolyl alcohol
N chloroace tophe oma
irritant CR dibenzolb_f][ 1 4)oxazepine 1000 2000
Cs 2-chlorohenzy lide nemalononitrile Raman shift {gm"}
3-guinuclidiny ] benzilaie
J-guinuclidinol




Méreni bojovych nervovych latek3

Signal intensity

Signal intensity

08
721 - GB
P-O-C
0.5- O-P-O 1417
] CH,
505 | 1452
0.4 Bgz !
P-O | pF 1273 . 3
| Il | P‘D '
O,E—W I I\J\aw
0.2-
0.1+
ﬂ,ﬂ‘ T T T J T ' L
£00 1000 1800 2000 2600

Raman shift (em™)

1500 2000

1000
Raman shift (em™)

2500

Signal intensity

Signal intensity

T&0 -
3.0 _—pc 869 GD
' __—PF
2.5+ 1447
| sS40 CH,
204 PO |
] 729
154 P-0-C
| 0-P-0
1.0 931
' cC
0.5-
0-0 T T T T T T T T T
00 1000 1500 2000 2800

Rarman shift (em™)

1000 1500 2000
Raman shift {cm’)

500

" 2500

AA NICOLET CZ

MOLECULAR SPECTROSCOPY

sarin

Py
=

P
Me O

A
4

s0man




Pouzita literatura A NICOLETCZ

1)
2)
3)

4)
5)
6)

7)

A MOLECULAR SPECTROSCOPY

www.thermofisher.com

https://www.timegate.com

Rozsypal T., Greplova N., Advances in Military Technology Vol.18, No.1, 133-150
(2023).

Zhang P, Liu B, Xu J, Du B, Wang J, Liu Z, Tong Z, Molecules 29, 197 (2024)
Akhavan J, Spectrochimica Acta 47A (1991).

Atieno-Alego V, Speers N, Infrared and Raman Spectroscopy in Forensic Science,
Ch 5, Wiley (2012).

Johnson TJ, Su YF, Jarman KH, Kunkel BM, Birnbaum JC, Joly AG, Stephan EG,



http://www.thermofisher.com/
https://www.timegate.com/

A
WW A NICOLET CZ

‘ MOLECULAR SPECTROSCOPY

Dekuji za pozornost

V pripadé potreby nas prosim kontaktujte

www.nicolet.cz

Servisni, aplikacni a demonstracni stredisko
K¥elovicka 970, Ceskd Republika - 104 00, Praha 10

RNDr. FrantiSek Kesner, Ph.D.: +420 603 554 788, kesner@nicoletcz.cz til I Iegqte
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