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Rychly rist pasovani omamnych a psychotropnich latek (OPL) pfepravnimi kontejnery pfedstavuje vyznamné
bezpecnostni riziko. V této praci je pfedstavena metoda pro rychlou a spolehlivou detekci OPL ve vzduchu z pfepravnich
kontejnert kombinujici povrchové zesilenou Ramanovu spektroskopii (SERS, z angl. Surface Enhanced Raman
Spectroscopy) a umélou neuronovou sit’ (ANN). Byla vyvinuta SERS-aktivni filtra¢ni aparatura umoziujici odbér vzorkl
bez otevirani kontejnerti, a provedena experimentalni méteni v laboratornich podminkach i v terénu. SERS spektra byla
predzpracovana a vyhodnocena konvolu¢ni neuronovou siti optimalizovanou pro identifikaci OPL, pfi¢emz byly dosazeny
vysoké hodnoty F1-skére (0,92) a nizké meze detekce (~0,9 ng m™ pro amfetaminovou fadu a 102 g m™ pro kokain).
Metoda dale umoznila detekci diive nezndmych OPL na zakladé molekularni podobnosti s jiz zndmymi latkami s pfesnosti
pres 93 %, aniz by byla nutna pfitomnost jejich spekter v trénovaci databazi. Vysledky potvrzuji praktickou vyuzitelnost
navrzen¢ho systému pro rychlé, bezpecné a spolehlivé monitorovani pfepravnich kontejnert a predstavuji perspektivni
nastroj pro v€asnou detekci znamych i nové se objevujicich OPL.
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Uvod

Rychly rozvoj mezinarodniho ilegalniho obchodu
s omamnymi a psychotropnimi latkami (OPL)'~, vysoka

poptévka po drogach®® i rizika, mezi ktera patii mimo jiné
zdravotni problémy spojené s jejich uzivanim*’ nebo spo-
jitost s dalsimi ilegalnimi aktivitami®®, zafazuji drogovy
trh mezi predni celosvétové problémy™'’. Organizované
zlo¢inecké skupiny pouzivaji zisky z prodeje a paSovani
drog pro financovani jinych ilegalnich aktivit, jako napft.
nékup a prodej nelegalnich zbrani®'', sponzorovéni teroris-
tickych organizaci® nebo upléceni celnich a jinych pracov-
niké>>*. Navic, kriminalita spojena s obchodovanim s droga-
mi je velmi ¢asto nasilna®'?, provazena pouzivanim stfel-
nych zbrani®'*"* a utoky v ramci feSeni gangovych sport,
pfi¢emz obchodnici s drogami ¢asto zneuzivaji mladé
a zranitelné osoby™'?.

£ Metrohm

chemicke technologie Vysoké skoly
chemicko-technologické v Praze.
Ve své védecké cinnosti se zame-
Fuje na vyzkum funkcnich nano-
materialit s ruznorodym aplikac-
nim potencidlem, zejména v oblas-
ti zelené energetiky, cemuz odpo-
vida i téma jeji dizertacni prace Pokrocilé materidly pro
PFipravu zeleného vodiku. V roce 2024 ziskala na konfe-
renci Nanocon cenu Cestné uzndni Dr. Tasila Prnky za
vynikajici prednasku s nazvem Nano Twist And Shout:
Chiral Nanoantennas Making Water Splitting Cool.

* Tento piispévek je soucasti seridlu Nove pohledy na analytickou chemii sponzorovaného firmou
Metrohm Ceska republika s.r.o. (www.metrohm.cz) a zahrnujiciho jak pfispévky mladych kolegt
(Rising Stars in Analytical Chemistry), tak i kolegli na vrcholu jejich publikacni aktivity

(Experienced Researchers), ptipadn¢ i vitanou kombinaci obojiho.
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V soucasné dob¢ se pfiblizné 80 % OPL pasSuje po-
moci kontejnerové piepravy prevazné po moii>', a to
zejména kokain a jeho derivaty’™®'>. Skupiny organizova-
ného zlocinu stale Castéji vyuZzivaji ke své ¢innosti 1 interni
spolupracovniky™"® a mezi &tyfi hlavni zpiisoby pasovani
kokainu patii: a) naruseni konstrukce prepravnich kontej-
nerd>'>", b) vloupéni se do kontejnerti béhem jejich pohy-
bu>'®, ¢) ptipevnéni zasilky k trupu plavidla nebo d) jeji
predani na mensi plavidlo™", piipadn& shazovani zasilek
do mofe na volném ocednu, pokud by mélo dojit k jejich
zabaveni'®. Analyza Svétové celni organizace (WCO, z angl.
World Custom Organisation) ukazuje, Zze skupiny organi-
zovaného zlo€inu stale Castéji paSuji mensi zasilky kokai-
nu piimo v konstrukci nebo ve stropnich ¢astech kontejne-
rl, pticemz vyzvednuti probihd az po celnim odbaveni v
nezabezpefenych depech prazdnych kontejnert, Casto za
podpory internich spolupracovniki. Zprava dale konstatu-
je rostouci vyuzivani lokaliza¢nich technologii GPS
(z angl. Global Positioning System), které jsou vyuzivany
k pfesnéjsimu planovani, koordinaci a pribéznému moni-
torovani pfepravnich tras, a soucasné upozornuje na syste-
matické zneuzivani slabych mist svétovych dodavatel-
skych fetézci, zejména v oblastech logistiky, skladova-
ni a kontroly zbozi®. Po&et piepravnich kontejnerii proché-
zejicich Celnim ufadem (CU) pro hlavni mésto Prahu se
pohybuje v fadech nékolika set tisic kontejnerti rocné.
Z casovych a kapacitnich divodd jsou proto pracovnici
celni spravy schopni provadét fyzické kontroly pouze niz-
Sich jednotek kontejnerd denné, a to vyhradné za predpo-
kladu jejich otevieni, vykladky zbozi a jeho nasledné di-
kladné fyzické kontroly'”.

Z vyse uvedeného je nanejvys zadouci vyvoj metody,
kterd by umoznila rychlou a bezpe¢nou kontrolu vétsiho
mnozstvi pfichozich pfepravnich kontejnerd. Mimo konven-
¢nich metod pouzivajicich pievazng elektrochemii'®?' se
pro detekei a identifikaci OPL ¢i jinych zakazanych latek
v soucasnosti vyuziva i povrchové zesilena Ramanova
spektroskopie (SERS, z angl. Surface Enhanced Raman
Spectroscopy)' 8% Jedna se o jednu z nejcitlivéjsich
spektroskopickych technik'®'®% ktera funguje na principu
mimotadné velkého zesileni Ramanova signéalu pro mole-
kuly, které jsou adsorbovany na nanostrukturovanych ko-
vovych povrdich (napt. Au, Ag a Cu'®**?%). Béhem SERS
méfeni vyvola dopadajici laserové zafeni vznik povrcho-
vého plazmonu'®*"** a zesileni lokalniho elektromagnetic-
kého pole?***"* coz umoziiuje optickou excitaci a né-
slednou detekci extrémné nizkych koncentraci organic-
kych latek umisténych na SERS-aktivnim substratu
(Cit,18:252629.30)

Vyuziti SERS techniky v ,terénnich* podminkach je
viak znatné problematické®®*?'. Realné vzorky (napf.
vzduch z piepravnich kontejnertt) obsahuji mnoho latek
s vlastnim SERS signalem a jejich spektra se piekryvaji se
spektrem cilového analytu (drogy) a vyrazné tak ztézuji
jeho jednoznaénou identifikaci nebo ji zcela znemozituji*2.
Spolehlivost a ndklady na SERS substraty predstavuji dalsi
omezeni aplikace této metody, a to kvili Spatné reprodu-
kovatelnosti nanostrukturovanych povrchii*** nebo jejich
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vysoké cen&”. Dal$im problémem je omezena srovnatel-
nost Ramanovych dat mezi riznymi pfistroji, kdy rozdily
v instrumentaci a nedostate¢nd kalibrace zt¢Zuji interpreta-
ci spekter a §irsi vyuziti spektralnich databazi®’. V této
praci proto navrhujeme metodu, kterd umoZiluje expresni
monitorovani pfepravnich kontejneri bez nutnosti jejich
otevirani, a to pomoci analyzy stopovych mnozstvi OPL
ve vzorcich vzduchu. Tato metoda navic vyuziva kombi-
nace SERS a umélych neuronovych siti (ANN, z angl.
Artificial Neural Networks)*, minimalizujici ¢as na iden-
tifikaci latek i Skoleni persondlu, a kterd dokaZe identifi-
kovat i nové nezndamé latky na zékladé molekularni po-
dobnosti s jiz zndmymi analyty (OPL).

Experimentalni ¢ast
Materialy

V experimentalni ¢asti byly pouzity standardy omam-
nych a psychotropnich latek: metamfetamin (MA),
3,4-methylendioxymetamfetamin (MDMA) a kokain, a latky
strukturné piibuzné, konkrétné fenylethylamin (PEA).
Vsechny OPL byly ptipraveny v Laboratofi forenzni ana-
lyzy biologicky aktivnich latek na VSCHT Praha. Pro
pfipravu SERS aktivnich filtri byly pouzity komeréné
dostupné polypropylenové (PP) filtry a stiibrny ter¢ s Cis-
totou 4 N od SAFINA a.s. (Vestec, CR).

Ptiprava SERS filtrt

Pro ptipravu uniformnich filtrii byla pouzita specialni
2cm raznice, viz obr. 1A. Plazmon-aktivni SERS filtry
byly ptipraveny vakuovym naprasovanim nanostruktur Ag
na povrch PP filtri. Pro naprasovani byly pouzity aparatu-
ry Quorum Q150 (cit.>®) (obr. 2A) nebo PVD 36 Nano
(Kurt J. Lesker Company®, obr. 2B), pfitemZ parametry
depozice (Cas, proud) byly optimalizovany na zakladé
SERS odezvy modelové latky.

Charakterizacni techniky

Morfologie filtru byla pfed napraSovanim analyzova-
na pomoci konfokéalni mikroskopie. Pro analyzu filtru po
naneseni stiibrmé vrstvy byla pouzita elektronova mikro-
skopie s energeticky disperzni rentgenovou spektroskopif
(SEM-EDX, LYRA3 GMU mikroskop (Tescan)®").

Vzorkovaci zafizeni

Za ucelem odbéru vzduchu z prepravnich kontejnerti
bylo vyvinuto vzorkovaci zafizeni. To se sklada ze vzor-
kovaciho vaku (pro odbér a kratkodobé skladovani plynu)
pfipojeného k &erpadlu (Delux SKC, cit.*®) napajenému
baterii a 3D tisténého nasdvaciho zafizeni s integrovanym
drzakem filtru. Plazmon-aktivni filtr byl vloZen do drzaku
zajistujiciho t€snost a pripojen k systému pro odbér vzdu-
chu z kontejnert. Odbér probihal typicky 10-30 min, al-
ternativné byly vzorky vzduchu zachyceny do vzorkovaci-
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Obr. 1. Fotografie pripravy filtri: A) piiprava 2cm filtri pomoci raznice, B) filtry po depozici kovu, C) filtr po depozici OPL z nasava-
ného vzduchu, D) SERS analyza. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

Obr. 2. Foto systémii pro depozici Ag nanostruktur na povrch
PP filtri s cilem zavedeni SERS odezvy: A) naprasovacka
Quorum Q150 a B) PVD Kurtz J. Lecker. (Barevna verze obraz-
ku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

ho vaku pro ucel pozd&jsi analyzy v laboratofi. Pro odbér
vzorkt byl vyuzit ventilaéni otvor pfepravniho kontejneru,
tedy bez nutnosti kontejner otvirat. Fotografie vzorkovaci-
ho zaftizeni jsou uvedeny na obr. 3, druhy pouZitych cerpa-
del pak na obr. 4.

SERS méfeni

Vzorky byly analyzovany pienosnym Ramanovym
spektrometrem ProRaman-L (ProLab, CR, 785 nm, aku-
mulagni doba 30 s, rozlifeni 2 cm™, rozsah 4003150 cm‘l)
pro terénni méteni nebo laboratornim Ramanovym mikro-
skopem DXR3 (Thermo Scientific™, USA, 785 nm, aku-
mulac¢ni doba 10 s, rozliSeni 1 cm™, rozsah 200-3200
cm™). Oba spektrometry jsou znazornény na obr. 5.

Piedzpracovani dat

Pred trénovanim ANN byla naméfena SERS spektra
pfedzpracovana zkracenim na jednotnou délku 1100, od-
stranénim oblasti nad 3000 cm . Nasledné byla provedena
korekce pozadi metodou asymetrickych pievazenych pe-
nalizovanych nejmensich ¢tvercd (arPLS). Princip této
metody spociva v iterativnim odhadu hladkého pozadi
pomoci penalizovanych nejmensich ¢tverct, pfi¢emz asy-
metrické pevazeni rezidui potlacuje vliv spektralnich pika
a umoziiuje tak piesné oddéleni pozadi od signalu®.
V poslednim kroku byly odstranény odlehlé hodnoty
(artefakty zplsobené kosmickym zafenim), bylo provede-

Obr. 3. Foto dvou druhii nasavaci ¢asti vzorkovaciho zafizeni pFipevnénych na kontejneru pomoci magnetii (A a B) a celé vzorko-
vaci zafizeni (C) pri odbéru ze vzorkovaciho vaku. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)
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Obr. 5. Pouzité Ramanovy spektrometry: A) pfenosny ProRaman a B) laboratorni Ramaniiv mikroskop DXR3. (Barevna verze
obrazku je dostupnd na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

no mapovani spekter do 2D prostoru pomoci UMAP
(Uniform Manifold Approximation and Projection) a je-
jich normalizace.

Trénink a validace SERS-ANN

Standardy OPL byly nejprve piidavany do laborator-
niho vzduchu, vzduchu simulovaného v klimatické komo-
fe, a kone¢né do vzduchu z redlnych kontejnerd. Klimatic-
ké& komora byla naplnéna vzduchem z ndhodné vybraného
kontejneru a vystavena cyklim ohfevu a ochlazovani pro
simulaci pfepravy. Vzduch byl odsavan pfes SERS filtr
a ziskana spektra byla pouzita pro trénovani a validaci
metody SERS-ANN. Celkem bylo pouzito 108 vzorkd ode-
branych z 30 kontejnert, s koncentracemi OPL od 0,1 ng m™
do 100 ng m™.

Vyhodnoceni dat pomoci ANN

SERS spektra byla vyhodnocena pomoci neuronové
sit¢, ktera poskytuje vysledky: ,,ANO*“ (OPL detegovana’y),
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,NE* (OPL nebyla/y zjistény) a ,NEVIM* (nutné prems-
feni nebo odebrani nového vzorku).

Vysledky a diskuse

V této praci byla pfipravena aparatura pro vzorkovani
vzduchu z ptepravnich kontejnerii. Nejprve byly pfiprave-
ny SERS aktivni filtry, ptes které probihal odbér realnych
vzorkd, nebo které byly pouzivany pro experimenty v klima-
tické komote (pro trénovani ANN). Tyto filtry byly na-
sledn¢ charakterizovany. Naprasovani probihalo po dobu
400 s pfi proudu 40 mA v argonové atmosféfe. Snimky
filtrd pfed a po naneseni stifibra jsou uvedeny na obr. 6.
Makroskopicka zména filtrGi pfed a po naneseni vrstvy
stiibra je na obr. 7.

Na obr. 8 jsou uvedeny tfi prototypy nasavaciho zafi-
zeni. Prvni model (obr. 8A) byl piili§ uzky, coz bylo na-
praveno druhym prototypem (obr. 8B). Tento prototyp
mél ovSem viditelné defekty, které vznikly béhem tis-
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Obr. 6. Charakterizace filtria: A) snimky z konfokalniho mikroskopu pfed (vlevo) a po (vpravo) naneseni stiibra, B) SEM snimek po
naneseni stiibra (vlevo) a prvkova analyza z EDX (vpravo). (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem.

Listy.)

Obr. 7. Filtry pied (vlevo) a po (vpravo) napraseni vrstvy
stiibra. (Barevna verze obrazku je dostupna na webovych stran-
kach ¢asopisu Chem. Listy.)

ku, a proto byl nahrazen tfetim a poslednim prototypem,
jenz je uveden na obr. 8C.

Simulovany (modelovy) vzduch s pfidavkem OPL
byl stfidavé ohtivan a ochlazovan (ohfev na 70 °C a na-
sledné ochlazeni na 2 °C pfi poctu 50 cykld) pro simulaci
realného chovani vzduchu v kontejneru béhem piepra-
vy, a nasledné byl filtrovan ptes SERS aktivni filtr. Na
ném byla zméfena SERS odezva pomoci Ramanova spek-
trometru. Pro zaznam SERS spekter byl vyuzit jak stacio-
narni laboratorni Ramantiv spektrometr, tak pfenosny pii-
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Obr. 8. TFi prototypy 3D tisténych nasavacich zafizeni pro
vzorkovani vzduchu z kontejneru. (Barevna verze obrazku je
dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

stroj. Zatimco vysledky ze stacionarniho instrumentu byly
vzajemné dobfe srovnatelné, u prenosného piistroje byla
zaznamenana nizsi spolehlivost detekce OPL, zptisobena
predevsim nizsi citlivosti pfistroje a degradaci vzorkl pfi
pouziti vyssich vykont excita¢niho laseru.

Vzorky vzduchu s ptidavkem OPL byly nejprve
charakterizovany manualné, tedy bez pouziti ANN. Namé-
fend SERS odezva OPL umoznila jejich identifikaci pouze
v piipadg, ze Slo o modelové vzorky v simulovaném vzdu-
chu (obr. 9). V pfipadé pouziti vzduchu odebraného
z prepravnich kontejneri (s riznym druhem zbozi) metoda
selhavala. Charakteristické SERS piky byly v tomto pfipa-
dé casto maskovany signalem interferujiciho pozadi, coz
komplikovalo urceni pfitomnosti OPL nebo ji dokonce
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Obr. 9. SERS spektra jednotlivych analyti (MA, MDMA, kokain). Vyznacené jsou charakteristické pasy a odpovidajici vibrace.
(Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

zcela znemozinovalo, jak je patrné z obr. 10. V dalSim
kroku byla proto pro interpretaci SERS spekter a detekcei
OPL vyuzita ANN sit’.

Pro dosazeni co nejptesnéjsi klasifikace SERS spek-
ter bylo testovano nékolik algoritmi strojového uceni,
véetné metody podptirnych vektorti (SVM, z angl. Support
Vector Machine), linedrni diskriminacni analyzy (LDA),
logistické regrese (LogReg), vicevrstvého perceptronu
(MLP, z angl. Multi-Layer Precepton) a konvolu¢ni neuro-
nové sit¢ (CNN, z angl. Convolutional Neural Network).
Zpracovani dat a chemometricka analyza byly provedeny
v prostfedi Python. K implementaci klasickych metod
strojového uceni (napt. PCA, LDA, SVM) byla pouzita
knihovna Scikit-learn*’. Architektury hlubokych neurono-
vych siti byly implementovany pomoci systému PyTorch
(cit.*"). Nejvyssi primé&mé Fl-skore (0,92) dosahla CNN,
zatimco jednodussi modely, jako LogReg a LDA, vykazo-

valy nizsi klasifikacni pfesnost. Na zékladé¢ téchto vysled-
ki byla pro dalsi analyzu zvolena CNN jako nejspolehli-
v¢&jsi nastroj pro detekci OPL. Pro finalni identifikaci OPL
byla pouzita jednorozmérna 1D CNN navrzena specialné
pro zpracovani spektralnich dat ze SERS filtrd. Sit’ byla
tvofena nékolika konvoluénimi bloky s davkovou norma-
lizaci, aktivaci pomoci ReLU (z angl. Leaky Rectified
Linear Unit) a maximalnim poolingem (maximalnim po-
¢tem spolecnych dat), jejichz vystupy byly pfevedeny do
64-rozmérného vkladaciho prostoru. Model byl trénovan
pomoci metrického uceni s algoritmem SoftTripleLoss
(ztratova funkce pro metrické uceni zalozena na vice pro-
totypovych reprezentacich tfid) a optimalizatorem
AdamW (z angl. Adaptive Moment Estimation with
decoupled Weight decay), coz spolu se silnou regularizaci
(omezenim slozitosti modelu) zajistilo vysokou spolehli-
vost a robustnost vysledku.

Intenzita (a.u.)
Intenzita (a.u.)

Intenzita (a.u.)

400 800 1200 1600
Raman(v posun (cm™)

400 800 1200 1600

Ramanutyv posun (cm™)

400 800 1200 1600
Ramantv posun (cm™)

Obr. 10. SERS spektra zméfena na plazmon aktivnich filtrech po zachyceni OPL ze vzduchu z pfepravniho kontejneru. (Barevna
verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)
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Obr. 11. ANN mapa OPL amfetaminové Fady ve 2D prostoru. Osy PC1 a PC2 piedstavuji prvni dvé hlavni komponenty ziskané
metodou PCA, které zachycuji nejvetsi ¢ast variability dat. Body blizko sebe jsou si podobnéjsi, vzdalengjsi body se 1isi vice

Nasledné, po trénovani a validaci SERS-ANN, byly
ziskané vysledky promitnuty do 2D prostoru pomoci PCA
(z angl. Principal Component Analysis) a byla odhadnuta
presnost detekce. V ptipade nedostate¢né presnosti (méné
nez 99,5 %) byla spektra s niz§i koncentraci OPL odstra-
néna, coz umoznilo zvysit pfesnost metody i odhadnout
mez detekce. Pti pouziti pfistupu SERS-ANN vysledky
prokazaly jednozna¢né oddé€leni spekter obsahujicich OPL
od spekter bez jejich piitomnosti béhem valida¢nich i verifi-
kacnich testli se slepymi vzorky odebranymi piimo z preprav-
nich kontejnerd. Spektra s obsahem OPL vytvafela kom-
paktni a vzajemné se prekryvajici oblast v 2D prostoru
generovaném ANN, zatimco slepé vzorky byly spravné
pfitazeny do odpovidajicich tfid podle pfitomnosti ¢i ne-
ptitomnosti OPL. SERS spektra ¢istého vzduchu z kontej-
nerll vytvafela nekolik samostatnych klastr, které se
témef nepiekryvaly s oblastmi odpovidajicimi analytim,
coz je ocekavatelné vzhledem k zachyceni Sirokého spek-
tra riznych molekul pochézejicich z rozmanitého nakladu.
Vysledky prokazuji schopnost detekce OPL pomoci pre-
dem natrénované neuronové sité€ i pfi slozitém spektral-
nim pozadi, a to s vysokou mirou spolehlivosti i pfi
nizké mezi detekce. Mez detekce byla vypoctena pfi-
blizn& na 0,9 ng m~ pro amfetaminovou fadu a 1072 g m™
pro kokain. Jasné odd€leni klastrii u vzorki bez OPL zaro-

333

0.9 e —
0.8
z
2
wi
T o7
0.6
i
0.5 * v
MDMA PEA MA

leave-out-drug

Obr. 12. F1 skére MDMA, fenylethylamin (PEA) a metamfet-
aminu (MA) v piipadé, Ze byl fenylethylamin vynechin
z tréninku ANN. (Barevna verze obrazku je dostupna na webo-
vych strankach ¢asopisu Chem. Listy.)

venl potvrzuje nizké riziko faleSné pozitivnich vysledku.
Na obr. 11 je vyznatena ANN sit' amfetaminové fady.
Ruzné barvy vyznacuji rizné druhy vzorkl a experimen-
talnich podminek. Vzorky s podobnou chemickou struktu-
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rou se vyznacuji jasn¢ definovanymi klastry a zaroven
jsou od sebe rozeznatelna i rizna mnozstvi analytu (PEA).
Vzorky bez fenylethylaminu jsou od ostatnich jasné oddé-
lené. Tento piiklad ukazuje, Ze metoda umoziuje urcit
nejen, zda je analyt piitomen, ale i v jakém pfiblizném
mnozstvi.

V dalsim kroku byl ovéfen postup pro detekci diive
neznamych OPL s chemickou strukturou podobnou zna-
mym latkdm, tzv. ,leave-one-drug-out* validace. Neuron-
ova sit’ byla opakované trénovéana vzdy na dvou zndmych
latkach a nasledné pouzita k identifikaci tieti, do tréninku
nezahrnuté latky, pficemz byly pouzity pouze vzorky
s koncentraci > 20 ng m~. Spektra ,,neznamych* latek
byla promitnuta do 2D prostoru vytvofeného ze znamych
OPL a kontrolnich vzork a ve vétSin¢ ptipadt byla sprav-
né piitazena ke skupiné OPL. Statistické vyhodnoceni
potvrdilo vysokou uspésnost detekce piesahujici 93 %,
coz doklada schopnost metody identifikovat i derivaty
OPL na zékladé¢ molekularni podobnosti, a to i pfi velmi
nizkych koncentracich. Na obr. 12 je uvedeno F1-skére
MDMA, fenylethylaminu jako vynechané latky a metam-
fetaminu. Zatimco u MDMA i fenylethylaminu zlstava
F1-skore v podstaté konstantni, u metamfetaminu je patr-
ny vyrazny pokles. Tento pokles l1ze vysvétlit odlisnou
chemickou strukturou metamfetaminu, ktera se v nékte-
rych klicovych rysech lisi od ostatnich sledovanych latek.
Pfestoze je metamfetamin z hlediska zékladniho ske-
letu a farmakologickych vlastnosti blizsi MDMA nez
fenylethylaminu, jeho jednodussi molekularni architektura
a men$i mira charakteristickych substituci pravdépodobné
vedou k horsi generalizaci modelu. Vysledky tak naznacu-
ji, Ze spravné rozpoznani metamfetaminu vyzaduje speci-
fické, cilené informace, které nejsou dostatecné pokryty
rysy sdilenymi s ostatnimi latkami.

Vysledky ukazuji, ze metoda SERS-ANN dokaze
spolehlivé detegovat i dfive neznamé omamné nebo psy-
chotropni latky na zékladé spektralnich dat strukturné
pribuznych sloucenin, aniz by bylo nutné zahrnovat spek-
tra cilové latky do trénovaci databaze.

Zavér

V této praci byla Gspésné predstavena metodika pro
detekci omamnych a psychotropnich latek (OPL) ve vzdu-
chu z pfepravnich kontejnerd pomoci kombinace SERS
a umélé neuronové sit¢ (SERS-ANN). Bylo vyvinuto
vzorkovaci zafizeni, které umoznuje odbér vzorkd vzdu-
chu bez nutnosti otevirani kontejnerti, a provedeny experi-
menty jak v laboratornich podminkach se simulovanym
vzduchem, tak se vzorky odebranymi v readlném terénu.
Ukézalo se, ze manualni identifikace OPL pomoci SERS
spekter je mozna pouze v jednoduchych piipadech, zatim-
co pii slozitém spektralnim pozadi realného vzorku vzdu-
chu selhava.

V takovém piipadé pouziti ANN vyrazn¢ zvysilo
spolehlivost detekce OPL. Pro klasifikaci spekter byla
optimalizovana konvolu¢ni neuronova sit’, ktera prokazala
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vysokou presnost (F1-skore 0,92) a umoznila jednoznac¢né
oddéleni vzorkl obsahujicich OPL od vzorkl bez nich,
i pfi velmi nizkych koncentracich (mez detekce ~0,9 ng m™
pro amfetaminovou fadu a 1072 g m™ pro kokain). Meto-
da déle umoznila identifikaci dfive nezndmych OPL na
z4klad¢ molekularni podobnosti s jiZ zndmymi latkami,
aniz by byla nutna pfitomnost jejich spekter v trénovaci
databazi, a to s presnosti detekce presahujici 93 %.

Vysledky potvrzuji vysokou praktickou vyuzitelnost
navrzené metodiky pro rychlé a spolehlivé monitorovani
pfepravnich kontejnerli na pfitomnost OPL, navic s mini-
malnimi poZzadavky na Skoleni persondlu a bez nutnosti
otevieni kontejnerli. Navrzeny pfistup SERS-ANN tak
predstavuje perspektivni nastroj pro v€asnou detekci OPL,
vcetné novych psychoaktivnich latek (tzv. NPS, z angl.
New Psychoactive Substances) a mtize tak vyznamné po-
silit bezpecnostni dohled a kontrolni mechanismy v rdmci
stavajicich prepravnich a logistickych siti.

Tato prace vznikla v souvislosti s FeSenim projektu
bezpecnostniho vyzkumu Ministerstva vnitra CR s identifi-
kacnim kodem VJ01010065: ,, Expresni a portativni detek-
ce zakdzanych sloucenin s pouzitim inovativnich technik:
flexibilni a chiralni SERS, selektivni povrchova extrakce,
neuronove sité “.
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J. Rosenkranzova®, V. Burtsev’, E. Miliutina®
J. Zadny®, J. Storch®, A. Trelin®, P. Palivec’, M. Kuchai*,
V. Svortik?, and O. Lyutakov® (“ Department of Solid
State  Engineering, University of Chemistry and
Technology Prague, Czech Republic, ® Group of Advanced
Materials and Organic Synthesis, Department of
Materials Chemistry, Institute of Chemical Process
Fundamentals of the Czech Academy of Sciences, Prague,
Czech Republic, © Forensic Laboratory of Biologically
Active  Substances,  University of Chemistry and
Technology Prague, Czech Republic): Detection of
Narcotics in Air Using Surface Enhanced Raman
Spectroscopy: Current Status and Challenges

The rapid increase in illicit drug trafficking via
shipping containers poses a significant security risk. This
work presents a fast and reliable method for detecting
narcotics and new psychoactive substances (NPS) in
container air using a combination of Surface-Enhanced
Raman Spectroscopy (SERS) and artificial neural
networks (ANN). A SERS-active filtration device was
developed to enable sample collection without opening the
containers, and experimental measurements were
performed under both laboratory and field conditions. The
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acquired SERS spectra were pre-processed and analysed
using a convolutional neural network optimized for NPS
identification, achieving high Fl-scores (0.92) and low
limits of detection (~0.9 ng m~ for amphetamine-type
substances and 10~ ng m™ for cocaine). The proposed
approach also enabled the detection of previously
unknown NPS based on molecular similarity to known
substances, with a detection accuracy exceeding 93%,
without requiring their spectra in the training database.
These results demonstrate the practical applicability of the
proposed system for rapid, safe, and reliable monitoring of
shipping containers, providing a promising tool for the
early detection of both established and emerging narcotics
and psychotropic substances.

Keywords: drugs, OPL, narcotics, shipping containers, air,
detection, SERS, neural networks
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