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Véda nepatii jen do laboratore

Moderni medicina, udrzitelné materialy, zdravéjsi
potraviny i nové zdroje energie — chemie stoji v pozadi
mnoha klicovych inovaci soucasnosti. Presto jeji obraz
v myslich Siroké verejnosti ziistava ponékud pokriveny.
Stalo se uz témer verejnym klisé, ze neporozuméni chemii
je viastné nécim zcela prirozenym — ba témér znakem
,,normalnosti “. Neni vyjimkou slySet, jak lidé s jistou dav-
kou nadsazky ¢i dokonce hrdosti priznavaji, Ze chemii ve
Skole nikdy nepochopili. Jako by pravé tento odstup od
naseho oboru potvrzoval jejich prislusnost k bézné spolec-
nosti, stojici mimo svet laboratorniho nadobi a slozitych
vzorcu.

Tento zdanlive nevinny az usmévny postoj vSak ukazu-
je na hlubsi problém: chemie je vnimadna jako obtiznd,
podezriela ¢i nepochopitelna. Z nékterych sloganit bychom
snad mohli vytusit, Ze i nezadouci. V takovém prostredi se
pak jen obtizné vysvéetluje, jaky ma chemie skutecny vy-
znam, proc je pro fungovdani moderni spolecnosti nepo-
stradatelna a proc si zaslouzi nejen uznani, ale i aktivni
podporu.

Nesvalujme vSak vSechnu vinu jen na ostatni. Priznej-
me si, ze i Fada chemikii si hyckala svou image ,,téch tro-
chu divnych®. Téch, kteri mluvi jazykem, jemuz ostatni
nerozuméji. Mozna v tom byla i jista hrdost — exkluzivita
oboru, jehoz studium jisté neni pro kazdého, bez kterého se
vSak jiz nikdo z nas neobejde. Bohuzel, za tuto exkluzivitu
platime vysokou cenu. Pokud lidé nechdpou, co chemické
vysoké Skoly ¢i vyzkumné ustavy délaji, tézko mohou cha-
pat, proc¢ investovat do kvalitniho chemického vzdeélani
a proc¢ pripravit mladym chemikiim vhodné misto pro je-
Jich pocinajici odbornou praci.

A v tu chvili se dostava ke slovu — v posledni dobé ¢im
dal vice sklonovanda — komunikace a popularizace védy.
V minulosti se na tuto cinnost rfada odbornikii divala
ponékud s despektem a vnimala ji jako pouhy dopl-
nék k ,,opravdové* védecké praci. Dnes se k popularizaci
védecké prdce obracime intenzivnéji nez kdy driv a sprav-
na komunikace védy je nepochybné tématem, které rezonu-
je napric vedeckymi institucemi. Nejde o modni trend, ale
o reakci na proménu prostiedi a jeho poZadavkii. Asi nej-
lépe soucasnou situaci vystihl sir Mark Walport, britsky
imunolog a dlouholety lidr védni politiky, ve svém citatu:
wScience is not finished until it’s communicated. “ Jinymi
slovy, véda ma smysl teprve tehdy, kdyz je spravné sdilend’.
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Nestaci tedy pouze prichazet s dobrymi napady a provadet
skvélé experimenty. Je nutné také myslenky sdilet, vysvet-
lovat a prendset do verejného prostoru. Jen pak bude che-
mie vnimana jako fascinujici obor, ktery déla nas Zivot
snazsim a kvalitnéjsim.

Popularizace vedy je oproti obecnému ocekavani
disciplina plna nastrah. Vyzaduje schopnost zjednoduso-
vat bez zkresleni, nadchnout bez senzace a zdarover udrzet
vernost faktum i metodologii. V tomto kontextu neplati
rovnice Spickovy odbornik = skvély popularizator. Mnoho
vedcii je schopno prezentovat své vysledky skvelym zpiiso-
bem svym kolegiim, ale selhdava ve chvili, kdy jsou nuceni
opustit sviij prirozeny odborny jazyk a prizpiisobit se Sirsi-
mu publiku. Proto by si méla nase odborna spolecnost
uvédomit, ze spravnd komunikace védy je dovednost, kte-
rou by mél kazdy zaradit do svého portfolia a systematicky
se v ni vzdélavat. Dobre komunikovand veda posiluje dii-
veru, kultivuje verejnou debatu a pomdhd predchdzet
zkreslenim, ktera vzmikaji tam, kde chybi srozumitelné
vysvétleni.

Spravna komunikace a ucinna popularizace védy jsou
samy o sobé malou védou. A kazdy si miize najit viastni
zpiisob, jak svému oboru prospét. Vysoké Skoly a vyzkum-
né instituce vynakladaji velké mnozstvi energie na nejriiz-
néjsi akce pro verejnost. Zarover jiz mame i celou radu
profesionadlii, kteri si komunikaci a popularizaci védy zvo-
lili za své povolani. Obrovskym prinosem v této oblasti
Jsou pak i ti, kteri se vysvétlovani chemie a jejich prinosii
venuji ve svem volném case, protoze chapou, jak je kazda
kapka v tomto mori pochopeni diileZita.

V nekterém z dalsich cisel naseho casopisu se miiZete
tesit na prehled novinek z této oblasti, prezentovanych
na druhém rocniku konference Metamorphosis 2026
(28.-29. kvétna 2026, Mendelova univerzita v Brné)’.

Eva Benesova
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PROLECIVA FYTOKANABINOIDU A SEMISYNTETICKE KANABINOIDY
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Kanabinoidy diky svym biologickym U¢inkiim pfedstavuji znacny potencidl v terapii riiznych onemocnéni, at’ uz se to
tyka fytokanabinoidd, nebo kanabinoidl syntetickych. Problematickou biodostupnost fytokanabinoidti by mohly v budoucnu
vyfesit jejich proléciva, o kterych je prvni ¢ast tohoto ptehledu. Druhd cast je vénovana takzvanym semisyntetickym
kanabinoidim, které piedstavuji rychle se rozvijejici skupinu latek vyvijenych hlavné s cilem obejit legislativni omezeni
ndkterych fytokanabinoid, hlavng A’-tetrahydrokanabinolu (THC). Posledni &ast poukazuje na &astou chybovost
informaci na internetovych strankach tykajicich se rekrea¢niho uzivani kanabinoidu.

Klicova slova: konopi, kanabinoidy, proléciva fytokanabinoidd, semisyntetické kanabinoidy
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1. Uvod

Ve svém prispévku tykajicim se latek ovliviujicich
kanabinoidni receptory' jsem se kromé mechanismu jejich
ucinku zabyval hlavné piirodnimi fytokanabinoidy a také
kanabinoidy syntetickymi. Bylo to hlavné kvili jejich zna-
mym biologickym U¢inktim a také kvuli potencialu téchto
latek v terapii. V produktech z konopi bylo identifikovano
jiz vice nez sto fytokanabinoidd, jejichz struktura je velice
podobna a lisi se hlavné zplisobem navazani cykla. Z téch
nejcastéji se vyskytujicich fytokanabinoidli jmenujme ale-
spoit kanabinol (CBN), A’-tetrahydrokanabinol (THC)
a kanabidiol (CBN). Na druhou stranu bylo zjiSténo, ze

s kanabinoidnimi receptory interaguje fada sloucenin zce-
la odlisnych struktur. Tyto latky jsou vzhledem ke zpiso-
bu jejich ziskavani oznaovany jako syntetické kanabinoi-
dy a byly diskutovany jiz ve zminéném piehledu.

V dobé vzniku piehledu bylo sice popsano nékolik
snah o zlepSeni biodostupnosti fyziologicky aktivnich
kanabinoidi modifikaci jejich struktury, tato proléciva
pfirozenych kanabinoidti se nezdala byt prakticky vyuzi-
vana, takze jsem je do zminéného ¢lanku nezahrnul. Ona
ta situace je jeste slozit¢jsi, protoze v konopi se uvedené
fytokanabinoidy vyskytuji jen ve velmi malém mnozstvi,
a jsou tam pfitomny prakticky vylu¢né ve formé piislus-
nych kyselin — tetrahydrokanabinolové (THCA) a kana-
bidiolové (CBDA). CBN je v tomto sméru vyjimkou, pro-
toze vznika rozkladen THC. Tyto kyseliny by vlastné
mohly byt také povazovany za proléciva.

Podobné jsem pominul v dob€ psani ¢lanku prakticky
bezvyznamnou skupinu takzvanych semisyntetickych

kanabinoidil. Protoze se zvlasté tato skupina v mezidobi
podstatné rozrostla, vénuji tento prehled pravé zminénym
dvéma skupinam kanabinoid — prolé¢iviim a semisynte-
tickym kanabinoidtim.

O OH
O I
kanabinol A®-tetrahydrokanabinol kanabidiol
CBN THC CBD
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kanabidiolova kyselina

A%-tetrahydrokanabinolova
CBDA

kyselina - THCA

2. Proléciva fytokanabinoidi

Proléciva, Casto i v Ceskych textech oznacovana jako
prodrugs, jsou biologicky netéinné latky, které musi byt
v organismu pfeménény na latky uc¢inné. Obecné se prolé-
¢iva v medicindlni chemii vétSinou uzivaji ke zlepSeni
fyzikalné-chemickych vlastnosti 1éCiv, nejcasteji ke zvyseni
jejich biodostupnosti. To je i ptipad fytokanabinoidd, které
jsou vesmes po oralnim podani, mimo jiné i diky velmi
nizké rozpustnosti ve vodé, velice Spatn¢ vstiebatelné.
K dal$imu sniZeni biodostupnosti pak dochazi pti prvnim
prichodu jatry, kde je vétSina k 16¢bé pouzitelnych fytoka-
nabinoid do znané miry metabolizovana. To je také
divod, pro€ je celosvétové k 1écebnym Gcelim nejcastéji
pouzivano riznych forem 1é¢ebného konopi. Kromée léceb-
ného vyuziti marihuany se v poslednich letech zkouma
i vyuziti jednotlivych obsahovych latek®. Kvili jejich niz-
ké oralni biodostupnosti bylo ale jejich uzivani omezeno
na aplikace vyuzivajici vstfebavani pres kazi, poptipadé
pres nosni nebo ustni sliznice. Vyjimkou je oralni forma
THC (dronabinol) schvalena v USA a v fadé dalSich zemi
pod nazvy Marinol nebo Syndros pro stimulaci chuti
kjidlu a ke zvySeni télesné hmotnosti u pacientl s HIV/
AIDS a rakovinou. Dal§imi indikacemi jsou také nausea
a zvraceni spojené s chemoterapii rakoviny. V téchto pfi-
padech je ziejmé pouzita forma kapsli s obsahem olejové-
ho roztoku vhodna. V fadé zemi, véetné CR, je také regis-
trovan 1€k Sativex pro 1écbu ztuhlosti svall (spasticity) pii
roztrouSené sklerdze. Jedna se o extrakt obsahujici pfibliz-
n¢ ekvimolarni mnozstvi THC a CBD pouzivany ve formé
ustniho spreje. Vzhledem k absenci psychoaktivnich ucin-
ki je intenzivné studovana hlavné moznost 1é¢ebného uziti
CBD. Jeho ucinek byl prokazan v 1é¢bé fady onemocnéni,
véetn€ uzkosti, pohybovych problémt, nebo neuropatické
bolesti. Pro 1é¢bu dvou forem jinak nelécitelné epilepsie je
uzivan ve formé oleje aplikovaného do dutiny ustni.
V USA je 1ék schvélen jako Epidiolex, v EU jako Epidyolex.
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Uvedené formulace sice umoznuji 1é¢ebné uziti pfi-
slusnych kanabinoidd, v zadném piipadé nejsou ani
z hlediska pacienta, ani z hledisek farmakokinetickych vlast-
nosti idedlni. Kromé novych piistupli v oblasti formulaci
kanabinoidt se ke zlepSeni biodostupnosti studuji i moznosti
pouziti jejich prolé(“:iv3 . Jedna se hlavné o O-acetylderivat
THC a o mono- a diacetdit CBD, poptipadé o dalsi estery
majici jako acylskupiny zbytky modifikujici fyzikalné-
chemické vlastnosti proléciva. Tyto estery jsou pak Stépe-
ny v téle pfitomnymi esterasami za vzniku fyziologicky
aktivnich kanabinoidii THC nebo CBD. Samotné acetaty
nebyly jako proléciva blize zkoumany a O-acetylderivaty
izomerti THC jsou jako semisyntetické kanabinoidy soucasti
fady smési ,,prirodnich* produkti z konopi (viz dale).

Mnohem castéji byla studovana acylovana proléciva
majici v acylovém zbytku skupiny zvySujici rozpustnost
ve vodé, coz mohou byt bud’ rizné aminoskupiny nebo
karboxylova skupina. Tyto latky jsou také chranény fadou
patentll. Pfikladem takovych latek zkoumanych jako pro-
1éciva pro terapeutické pouziti mize byt morfolinové pro-
1é¢ivo A, které prokazalo na zvitecich modelech vyznam-
né& zvysenou biodostupnost®. Piikladem prolééiva s karbo-
xylatovou funkci pak mize byt THC-hemisukcinat® se
zvySenou rozpustnosti ve vodé¢, ktera umoziuje i jeho
injekéni podéni. K 1écbé glaukomu byl vyvijen firmou
Nemus Bioscieneces pod oznaenim NB-1111 i THC va-
lin hemisukcinat®.

Zvysené rozpustnosti lze dosdhnout i pievedenim
hydroxyskupin v kanabinoidech na ptislusné sulfaty nebo
fosfaty, napiiklad na CBD fosfat, ktery byl kromé injekéniho
podani také testovan pro o¢ni aplikace ve formé kapek.

Zcela jinym strukturnim typem kanabinoidnich prolé-
¢iv jsou jejich glykosidy, tedy kanabinoidy majici pres
takzvanou glykosidickou vazbu pfipojeny cukr. Tyto latky
nékdy oznacované jako kanabosidy jsou podstatné stabil-
néjs$i nez vlastni kanabinoidy, diky cukerné sloZce jsou
rozpustnéjsi, a navic zde existuje moznost cilené akti-
vace stfevni mikroflérou. Existuje né€kolik patentl men-
Sich farmaceutickych firem popisujicich jak semisyntetic-
kou piipravu téchto latek, tak jejich fyziologické vlastnos-
ti’. Z¥ejmé nejdale je v tomto sméru americka biofarma-
ceutickd spolecnost Graphium Biosciences diive znama
jako Vitality Biopharma®. Ta zvefejnila omezena data
z klinickych studii, na zaklad¢ kterych latka VBX-100
ziskala v roce 2021 od FDA status sirot¢iho 1é¢iva pro
1écbu ulcerativni kolitidy u déti, coz naznacuje jeji terape-
uticky potencial.

CBD prodrug A

THC hemisukcinat
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VBX-100

V soucasné dobé je vyzkum proléciv terapeuticky
zajimavych kanabinoidd (hlavné THC nebo CBD) prova-
dén jak v akademické sféte, tak v n€kterych menSich far-
maceutickych firmach. Cilem téchto modifikaci je zvySeni
rozpustnosti a biodostupnosti, popfipadé¢ dosaZeni cilené
distribuce kanabinoidii. Zadné z téchto prolégiv ale zatim
neni schvaleno jako 1é¢ivo a neni ani v pokroc¢ilém stadiu
klinického hodnoceni.

Jak je zfejmé z predchoziho textu, jsou kanabinoidni
kyseliny vlastné prekurzory odpovidajicich kanabinoidi,
které se diky své nestabilit¢ podle podminek postupné
rozkladaji za vzniku téchto kanabinoidii. Z toho plyne, Ze
stabilngjsi estery téchto kyselin by mohly byt také vyuzity
jako proléciva, ktera by v organismu poskytla odpovidajici
kyseliny, jejichz dal$im rozkladem by vznikaly pfislusné
kanabinoidy.

Protoze kanabinoidni kyseliny neinteraguji s recepto-
ry endokanabinoidniho systému, byly doneddvna povazo-
vany za farmakologicky neaktivni a nebyly proto intenziv-
né&ji studovany. V roce 2008 byla popsana antibakterialni
aktivita CBDA (cit.”) a v témZe roce publikovala skupina
japonskych autort'®, Ze piisobi také jako selektivni inhibi-
tor cyklooxygenasy typu 2 (COX-2). Postupné se zjistova-
ly dalsi fyziologické u¢inky CBDA nesouvisejici s ovliv-
nénim kanabinoidnich receptort. Piikladem mutze byt
studie popisujici vyznamné potencovani antiemetického
ucinku ondasetronu, pokud je soucasné podavana v niz-
kych davkach také CBDA (cit."'"). Mechanismus tohoto
efektu neni zatim plné vysvétlen, pravdépodobné v ném
alt?2 graje roli aktivace serotoninovych 5-HT;, recepto-
o=

Zjisténi novych potencidlnich aplikaci kanabinoid-
nich kyselin, hlavné CBDA, vedlo samoziejmé také ke
snaham vyvinout vhodna proléciva. Piikladem mutze byt
methylester CBDA (cit."®) testovany Mechoulamovou
skupinou pod oznacenim HU-580 a vyvijeny biotechnolo-
gickou spole¢nosti EPM Therapeutics jako EPM-301 pro
mirnéni symptomu Prader-Williho syndromu (PWS). Lat-
ka dostala jak od FDA, tak od EMA status lé¢iva pro
vzécna onemocnéni (orphan drug), coz umoziuje rychlejsi
vyvoj. Latka méa schopnost vyznamné zesilovat aktivaci
serotoninovych 5-HT;, receptorti, coz naznacuje jeji po-
tencidlni vyuzitelnost v tlumeni bolesti, ale také v 1é¢bé
tizkosti a dal3ich neurologickych onemocnéni'*.
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3. Semisyntetické kanabinoidy

Obecn¢ se za semisyntetické (polosyntetické) latky
oznacuji slouceniny ziskdvané z pfirodnich latek minimal-
né jednou syntetickou operaci, pficemZ se jako vychozi
substraty uzivaji slou¢eniny izolované z ptirodnich zdroji,
véetné latek ziskavanych fermentacné. V piipad¢ kanabi-
noidd prichazi teoreticky jako vychozi pfirodni substraty
v uvahu vSechny prokazané fytokanabinoidy. Ve skutec-
nosti jsou jako vychozi latky pro tyto takzvané semisynte-
tické kanabinoidy redln¢ pouZivané jen ty fytokanabinoi-
dy, které jsou v piirodnich materialech dostupné v dosta-
te€ném mnozstvi.

Jeste pred nékolika lety se souslovi semisyntetické
kanabinoidy prakticky nevyskytovalo a do bézného uziva-
ni se dostalo v disledku skutecnosti, Ze se po roce 2020
objevila na trhu s psychoaktivnimi latkami fada novych
preparatl ziskavanych pravé chemickou obménou majorit-
nich fytokanabinoidt. Pravé diky jejich puvodu se zacala
tato skupina psychoaktivnich latek nazyvat semisyntetické
kanabinoidy. Do kategorie semisyntetickych kanabinoidi
by logicky patfila i vétSina proléciv kanabinoida diskuto-
vanych v predchozi ¢asti — ty se ale do této kategorie ob-
vykle zahrnuji pouze pokud vykazuji aktivity ovlivitujici
psychiku, tedy pokud jsou prolécivy psychoaktivnich fyto-
kanabinoidti. Z téch zminovanych jde prakticky pouze
o O-acetylovany THC oznacovany obvykle jako THC-O.
Na internetu se mizete setkat s preparaty obsahujici THC-
0, coz je, jak bylo zminéno proléc¢ivo THC. Tato latka je
nékterymi prodejci oznacovana jako semisynteticky kana-
binoid, jindy je naopak inzerovéna jako pfirodni slozka
konopi. Je to zalozeno na tom, ze acetaty nckterych fyto-
kanabinoidii byly v malém mnozstvi v konopi identifiko-
véany. Problém je v tom, ze THC-O je v jimi proddavanych
preparatech obsazena v fadové vysSich mnozstvich. Ve
skute¢nosti vétSina davéryhodnych zdroji tyto acetaty
popisuje jako minoritni slozky pfitomné v konopi ¢asto na
hranici detekce. Navic nelze vylouc¢it moznost, Ze tyto
acetaty mohly vznikat béhem zpracovani nebo dokonce
béhem analytického hodnoceni pfislusnych vzorkd. Pokud
vim, neexistuje totiz védecka prace spolehlivé prokazujici
biosyntetickou tvorbu acetatii kanabinoidii v rostlinach
konopi.

Krom& THC-O se na pocatku boomu semisyntetic-
kych kanabinoidd jednalo hlavné o produkt hydrogenace
THC, tedy chemicky o hexahydrokanabinol obvykle ozna-
¢ovany jako HHC (n€kdy ale také jako HHC-H). Syntéza
HHC byla publikovana uz v roce 1942 Adamsem a spol.'
a také u této slouceniny se ukdzalo, ze se ve skuteCnosti
jedna o minoritni fytokanabinoid, tedy latku jednoznaéné
ptitomnou i v produktech nékterych druhti konopi. HHC
ma psychoaktivni ucinky podobné THC, ale stejné jako
vétsina latek propagovanych jako semisyntetické kanabi-
noidy byval prodavan jako legalni alternativa THC. Ne-
davno se v fadé¢ zemi jeho status zménil a nyni podlé¢ha
regulacim.
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HHC

A8-THC

Mnozstvi HHC vyskytujici se v konopi neumoziuje
ekonomickou izolaci, a tak se vyrabi synteticky. THC je
ve vetsing statl prisné regulovand a v fadé zemi se pfi
vyrob¢ konopnych produktii nesmi vyuzivat konopi s ob-
sahem vy$§im, neZ je urcitd hodnota (Casto 0,3 % nebo
1%), a proto se pii vyrobé HHC vychazi hlavné
z AS-THC. Jeho obsah v konopi ale byva také nizsi nez
0,1 %, obsah kolem 1% je spiSe vyjimkou. Vzhledem
k dostupnosti ¢istétho CBD za pfijatelnou cenu se v sou-
¢asné dobé casto vychazi ptimo z CBD nebo z konopi na
CBD bohaté. Pravdépodobné nejbéznéjsi postup je zalo-
7en na pievedeni CBD na smés obsahujici hlavné A*-THC
a nasledné hydrogenaci (Schéma 1). Vlastni kysela cykli-
zace byla pomérné podrobné studovana a je popsana fada
pouzitelnych kyselin a podminek cyklizace. Zjednodusené
l1ze konstatovat, Ze slabsi kyseliny poskytuji vyssi podil
A°-THC a pfi delgich reakénich dobach se tento podil
snizuje na ukor A®-THC, ktery je termodynamicky stabil-
ng&j3i' e,

HHC se podobné jako ostatni v tomto prehledu uve-
dené semisyntetické kanabinoidy velice rychle $ifi v ko-
munité uzivateli konopnych drog. I kdyZ jeho ucinky jsou
dost podobné THC, ma z hlediska jeho uzivatelti jednu
velkou vyhodu — vétSina konvencné pouzivanych testl
HHC neodhali. Je to déno tim, Ze jsou zaloZeny na identi-
fikaci hlavnich primarnich metaboliti THC a podobnych
kanabinoidii, kterymi jsou piislusné 11-hydroxyderivaty.
U HHC k této metabolické preméné dochazi jen v malé
mife, takze jsou koncentrace tohoto metabolitu v krvi
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a v télnich tekutinach obvykle standardnimi testy nezjisti-

Pfi vyrobé HHC pouzivany kanabinoid A®-THC je
také obvykle povaZovan za semisynteticky kanabinoid,
1kdyZ jeho pifitomnost v konopi byla jiz davno prokdza-
na'”?'. Litka se pro své mirné euforizujici uginky stala
nejrychleji se Sificim kanabinoidem a teprve nedavno jeji
popularitu zaéinaji dohanét dalsi semisyntetické kanabino-
idy. A-THC vyvolava euforické uéinky, které jsou podob-
né uginkim A’-THC, ale jsou mirngjsi. Jak jiz bylo uvede-
no, A®-THC lze snadno ziskat kysele katalyzovanou cykli-
zaci CBD, podminky lze nalézt v fadé publikaci, v&etné
internetovych zdroji. Tato snadnost syntézy za pomoci
snadno dostupnych chemikalii ale svadi i nepfili§ zkuSené
chemiky k pokustim o vyrobu A*-THC, coz skryva nebez-
peci soucasné tvorby nekolika znamych kanabinoidd, ale
také fady vedlejSich produktd, jejichZ toxikologické vlast-
nosti nejsou znamy**?. Ukazuje se, e vétsina inzerova-
nych produkti s A®-THC ve skute¢nosti obsahuje jak
A’-THC, tak daldi latky, o jejichz zdravotnich rizicich
obvykle neni nic znamo.

KdyZ jsem se zminil o A*-THC a HHC, nemohu po-
minout ani dal$i kanabinoid, a to O-acetyl HHC obvykle
oznacovany jako HHC-O. Poprvé byl syntetizovan hydro-
genaci smési O-acetylovanych A*-THC a A’-THC (cit.**),
prakticky se ale ziskava acetylaci HHC, nejcast&ji ziejmé
s pouzitim acetanhydridu jako acyla¢niho ¢inidla.

HHC-O je obvykle propagovan jako kanabinoid pu-
sobici podobné jako HHC nebo A’-THC s tim, Ze nabizi
silny, ale zaroven jemny a vyvazeny piijemny zazitek.
Stejné jako u vétSiny semisyntetickych kanabinoidu je
i 0 HHC-O pomérné malo udaju a prakticky zadna spoleh-
liva studie tykajici se jeho farmakologickych ¢inkl zatim
nebyla publikovana®.

Dals$im minoritnim fytokanabinoidem povaZovanym
obecné za semisynteticky kanabinoid je izomer A'°-THC

Schéma 1. Syntéza semisyntetickych kanabinoidi vychazejici z CBD
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majici dvojnou vazbu mezi polohami 10 a 10a. Poprvé
tuto latku syntetizovala Mechoulamova skupina v osmde-
satych letech minulého stoleti*, nebyla ale v té dobé po-
drobnéji studovéna. I kdyZ se lze setkat se zpravami, ze
byl A'°-THC identifikovan v piirodnim materialu, v&tsino-
vy nazor je, Ze v téchto pfipadech vznikl béhem zpracova-
ni nebo analyzy. Protoze ma mensi psychotropni aktivitu
nez jiz diskutované izomery THC, z nichz se da vyrabét,
zdalo se, Ze nema jako psychomodulacni agens prakticky
Zadny vyznam. Pfesto si na trhu s konopnymi produkty
ziskava svllj nezanedbatelny podil. Prodejci konopnych
produktd s obsahem A'’-THC zdiiraziiuji jeho schopnost
podpory soustfedéni a mensi pravdépodobnost vyskytu
paranoie nebo jinych psychotickych symptomu. I kdyz je
tento kanabinoid soucasti nékterych komercnich produktu,
znalosti o jeho vlivu na organismus jsou zatim opravdu
minimalni.

Tady si dovolim malou odbocku. AZ pfi psani svych
knih PFibéhy spojené s objevy novych 16¢iv'’™™ jsem si
uvédomil, jak Casto hrala pfi objevech 1éciv i v dobé zcela
nedavné nahoda. K zajimavé shodé okolnosti doslo i pfi
znovuobjeveni A'-THC. V roce 2020 bshem rozséhlych
pozart v Kalifornii zasahl ohen i oblasti s farmami péstuji-
cimi konopi. Pfi haseni byly k omezeni $ifeni pozarti pou-
zity letecké postfiky s retardanty hofeni, které zasahly
i ¢ast péstovaného konopi. Poté, co pozary utichly, dostal
se zbyvajici rostlinny material ke zpracovani do zpracova-
telského zavodu firmy Fusion Farms, ktera jej jako ob-
vykle zpracovala extrakci na olejovity extrakt®. Po desti-
laci ale znaZloutlé olejovité kapaliny zacal vypadavat
pevny podil, coz se dosud nestavalo. Pfipadn¢ pfitomné
krystalické kanabinoidni kyseliny béhem vysokoteplotni
destilace podléhaji dekarboxylaci, takze se do destilatu
nemohou dostat. Izolované krystaly nevypadaly jako zad-
na jina krystalova struktura kanabinoidt, se kterou se zku-
Seny tym setkal. Provedli tedy opakovanou rekrystalizaci,
a nakonec spolu s externimi odborniky latku pomoci NMR
identifikovali jako A'®-THC. Nasledné pokusy o reproduk-
ci vzniku této latky z riznych Sarzi biomasy byly netispés-
né, takze jedinym moznym vysvétlenim byla pfitomnost
retardantl hofeni v inkriminovaném konopi. Protoze vede-
ni spolec¢nosti Fusion Farms dospélo k zavéru, Ze by latka
mohla mit komeréni potencial, ve spolupraci s externim
chemikem se vénovali moznosti jeji reprodukovatelné
a bezpecné vyroby. Nakonec se jim podafilo pomoci blize
nespecifikovaného radikalového iniciatoru dosdhnout pfi
konverzi A®-THC na A'°-THC vyt&zkii 75-80 %.

Kromé dosud diskutovanych kanabinoidl s pentylo-
vym alifatickym fetézcem jsou v konopi v malém mnoz-
stvi pfitomné i odpovidajici latky majici kratsi propylovy,

AS-THCP, THCP

HHCP
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nebo delsi heptylovy fetézec. Vylucna piitomnost liché¢ho
poctu atomu uhliku v téchto fetézcich plyne z mechanismu
jejich tvorby pomoci dvouuhlikovych stavebnich kament,
jehoz diskuse je mimo ramec tohoto ¢lanku. Faktem je, Ze
délka tohoto fetézce vyznamné ovliviiuje vazbu na kanabi-
noidni CB; a CB, receptory a tim i silu a charakter G¢inku.
Kanabinoidy s propylovym postrannim fetézcem se po-
jmenovavaji pomoci pfipony -varin a oznacuji se napfi-
klad jako THCV, HHCV, nebo HHCV-O. Podobné se
unazvi heptylovych analog pfidava koncovka -forol
(phorol) takze piislus$nd analoga se oznacuji jako THCP,
HHCP nebo HHCP-O.

Z hlediska psychoaktivniho plsobeni nejsou pro re-
kreacni uZzivatele zajimavd méné U¢innd C3 analoga. Na
druhou stranu néktera G¢innéjsi C7 analoga si ziskavaji
v posledni dobé popularitu. Jsou to hlavné THCP, HHCP
a v posledni dobé HHCP-O, které patii mezi psycho-
aktivné nejucinné€jsi semisyntetické kanabinoidy majici
fadové vyssi afinitu ke kanabinoidnim receptorim nez
pfislusna CS analoga.

Problémem je u téchto latek jednak vysoka a do znac-
né miry neprozkoumana ucinnost, ale také jejich obtizna
dostupnost. HHCP 1ze samoziejmé ziskat podobné jako
u HHC katalytickou hydrogenaci THCP, chybi ale dosta-
te¢né zdroje pravé tohoto prekursoru. Prvnim kanabinoi-
dem tohoto typu dostupnym na trhu pro rekreacni uziti byl
ziejm€ THCP, ktery byl podle neovétenych zprav pfipra-
ven z obohacené frakce po frakeni destilaci. Vzhledem
k velice nizkému pfirozenému vyskytu THCP je ale prav-
dépodobné, ze vétsSina komercnich produkti obsahujicich
THCP, HHCP nebo HHCP-O ma sviij puvod v totalni
syntéze. V posledni dobé se vyrojila fada patenti popisuji-
cich rizné syntetické moznosti vedouci k THC nebo
HHC, které lze pii vyuziti odpovidajicich vychozich latek
aplikovat i na syntézu THCP (cit.*") a HHCP (cit.*"). Je
znamo, ze se ruzné variety konopi z riznych zdroji pod-
statné 1isi obsahem jednotlivych fytokanabinoidt, kanabi-
noidy s C7 substituci byvaji ale pfitomny v nedostate¢ném
mnozstvi pro efektivni izolaci. Teprve budoucnost ukéze,
zda bude v tomto sméru Uspesné v soucasné dobé prova-
déné slechténi nebo geneticka modifikace rostlin.

4. Aplikace semisyntetickych kanabinoidi

Vzhledem k nizké biodostupnosti vétSiny kanabinoi-
di po ordlnim podani je jejich nejcastéjsi zplisob podani
inhalaéni. Ostatné je tomu tak i u marihuany, kde pfevazu-
je koufeni. To je také jednim z hlavnich zplsobl podani
semisyntetickych kanabinoidd, jejichz roztokem postiika-

HHCP-O
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né kvéty konopi jsou po ususeni prodavany pod riiznymi
nazvy s oznacenim konkrétnich ptidanych kanabinoidd.
U semisyntetickych kanabinoidli v soucasné dobé¢ ale pre-
vazuje takzvané vapovani, coz je inhalace aerosolu nebo
par vytvofenych ve specidln€ vyrdbénych vaporizérech.
Jedna se o elektronickd zafizeni, ve kterych je zdroj kana-
binoidu (olej, tinktura nebo susend smés) fizené zahtat tak,
aby nedochazelo k jeho degradaci, ale jen k tvorbé pary ¢i
aerosolu. Oproti koufeni jde o zdravéjsi alternativu, proto-
Ze nevznika kouf obsahujici Skodlivé latky, véetné karci-
nogentll. V obou piipadech se jedna o aplikace s rychlym
nastupem ucinku v fddu minut.

U nékterych semisyntetickych kanabinoidii je dostup-
na také fada oraln¢ podavanych forem, pro které se misto
jazykové ziejm¢ spravngj$iho vyrazu pozivatiny ujalo
i v Ceskych textech oznaceni edibles. Sem patii i zdanlivé
neskodni gumovi medvidci majici na svédomi relativné
hodné intoxikaci malych déti. Zatimco pro uZzivani potra-
vin s obsahem konopi jsou k dispozici celé kuchatky popi-
sujici pripravu konopnych pozivatin, u semisyntetickych
kanabinoidt se jedna hlavné o komer¢né dostupné produk-
ty, jako jsou rizné zelatinové bonbony (gummies), kara-
mely, klasické bonbony, ale také rizné typy napoji. Touto
formou se kanabinoidy dostavaji pies travici soustavu do
krevniho obéhu, pfi¢emz jsou hlavné v jatrech metabolizo-
vany. Vzhledem k tomu maji tyto formy pomérné pomaly
nastup ucinku (30 az 90 minut), ten ale trva n€kolik hodin.
Rada semisyntetickych kanabinoidd je v jatrech metaboli-
zovana primarné na prislusné 11-hydroxyderivaty, které
byvaji dokonce ucinngj$i nez puvodni kanabinoidy —
v téchto pfipadech mize byt ucinek az 8 hodin. Tyto
11-hydroxy metabolity jsou hlavnim diivodem, pro¢ ko-
nopné bonbony a jiné typy pozivatin nabizeji odlisné Gcin-
ky a ,,piinosy“ neZ ostatni formy konzumace. Rada paci-
entli s chronickou bolesti a nespavosti preferuje ucinky
téchto produktt pro jejich dlouhodobou ulevu a silné Gcin-
ky. Produkty typu edibles jsou dostupné hlavné s obsahem
A*-THC, HHC, HHC-O nebo THCP.

Dalsi formy podéavani semisyntetickych kanabinoidii
jsou podstatné mén¢ Casté. Jedna se hlavné o podani oleji
nebo tinktur s obsahem kanabinoidl kapatkem pod jazyk.
Tento zplsob podani zajiStuje pomérné rychly nastup
ucinku (15 az 30 minut), zajistuje presnéjsi davkovani,
a pritom nezatézuje plice. VyloZzené minimalni je vyuziti
lokaln¢ pisobicich semisyntetickych kanabinoidd — pfi
tomto zplsobu podani se prakticky neuplatni psychoaktiv-
ni plsobeni.
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5. Uvadéni omyli na spravnou miru

Tady si neodpustim kratkou poznamku mirné mimo
hlavni téma. Ctenaf si jist& v§iml, Ze se v oblasti kanabino-
idli prosadilo velice Casté uzivani zkratek. Problematic-
kym faktem je, ze doSlo v fad& pfikladli k oznaCovani
jedné slouceniny nékolika zkratkami. Napfiklad jiz zminé-
ny O-acetylderivit THC se obvykle oznacuje jako
THC-O, jindy ale THC-A. Druhou zminénou zkratku ne-
povazuji za vhodnou, protoZze mize snadno dojit k zaméné
se zkratkou pouzivanou pro THC kyselinu, kterou je
THCA. Dalsim faktem je, Ze se zvlasté na internetu
k u¢inkiim kanabinoidii ¢asto vyjadiuji lidé nemajici pro
sva tvrzeni ani exaktni podklady, ale ani pfisluSnou odbor-
nost, kterou nahrazuji svou vlastni zkusenosti s uzivanim
prislusnych preparati. Tak doslo k tomu, Ze je internet
doslova zaplevelen riznymi strankami vénujicimi se pro-
pagaci produktl z konopi. Ziejmé aby autofi zvysili od-
bornou uroven svych ptispévkl, ¢asto do nich vkladaji
i chemické vzorce nebo u semisyntetickych kanabinoidl
dokonce stru¢ny popis jejich syntézy. Bohuzel ale ziejmé
obcas chybéli na hodinach chemie a Casto jsou tyto vzorce
nespravné a popisy syntéz obvykle bud’ zkreslené nebo
zcela nesmyslné. Pokud by byl Saturnin chemik, jist¢ by
m¢él se svou kancelafi pro uvadéni ptib&éhi na pravou miru
v oblasti kanabinoidi velky prostor. Opravdu nelze v tom-
to ¢lanku ani zminit veskeré chyby ve vzorcich, které se
na internetovyvh forech vyskytuji, zminim se jen o n€koli-
ka z nich, které jsem vybral z jinak solidné vypadajicich
¢lankd. Piikladem mtiZe byt pomémé podrobny &lanek™
o acetylderivatu THC (THC-O) s nazvem ,,THC-O Dosage
Guide: How Much THC-O Should You Take?*“ V ¢lanku
jsou uvedeny spravné vzorce A’-THC a jeho acetatu, mis-
to A®-THC je ale vzorec jeho 11-hydroxyderivatu X majici
misto methylové skupiny hydroxymethylovou. Vzorec
Y je zase ptitazen THC-O na strance nazvané ,,Na scéné
je novy potencialné psychedelicky kanabinoid THC-O!«*?
Autor oznaéeny jako Jan/Jaroslav Némec v ptispévku
HHC-O, co to je a jaké jsou u¢inky* uvadi zase nesprav-
ny vzorec HHC-O (ve skute¢nosti 9-OH HHC, zde ozna-
¢en jako Z).

Zcela bézné se stava, ze je pro nektery kanabinoid
uzit vzorec jiného fytokanabinoidu. Napiiklad na strance®
je v ¢lanku ,,HHC, HHC-O, HHC-P: Co délaji a ¢im se
1i8i? pod oznacenim HHC uveden vzorec THC. Na stran-
ce’® je zase v piispévku ,,Co je HHC? Uéinky, vyhody
arizika“ misto vzorce HHC uveden vzorec jeho O-acetyl-
derivatu, tedy HHC-O. Obecné déla problémy také nazvo-
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slovi kanabinoidt, konkrétn¢ hlavné zplsob cislovani
poloh v jejich strukturach.

Jako ptiklad nespravného popisu syntézy mohu napii-
klad uvést popis syntézy THC-O uvedeny na strance®’,
kde jsou mimochodem také popleteny vzorce — misto
THC je HHC a misto THC-O je THC, i kdyz v uvodu je
vzorec THC-O uveden spravné. Celéd syntéza THC-O pod-
le ¢lanku vychazi z CBD extrahovaného z konopi s niz-
kym obsahem THC. Daéle je ale uvedeno, Ze je blize ne-
specifikovanou extrakei ziskan A®-THC, jehoz acetylaci
vznika acetylderivat A’-THC. Pro vlastni acetylaci pouZity
acetanhydrid je pak popisovan jako extrémné hotlava latka
s velkym nebezpecim vybuchu... Kdyz jsem to cetl, tro-
chu mne zamrazilo, kolikrat v Zivoté jsem v laboratofi
ohrozoval sviij zivot manipulaci s tak nebezpecnou vybus-
ninou.

Obcas se lze setkat také se situaci, kdy jsou nesprav-
né uvadény chemické nazvy, které neodpovidaji prezento-
vanym vzorcum. Nejcastéji se jednd o nepochopeni Cislo-
vani poloh ve strukturach tricyklickych kanabinoidu, hlav-
né zamétovani poloh A* a A’ u THC a jeho derivatd.
V posledni dobé ziskava na popularit¢ 10-OH-HHC
(10-hydroxy-hexahydrokanabinol), o kterém se tvrdi, Ze
uzivateli pfinasi jedine¢nou kombinaci u¢inkll — od jemné
povznasejici euforie az po hluboké fyzické uvolnéni. Na
internetu, napiiklad na strance™, se ale objevuje pod timto
nazvem také hydroxyderivat majici OH skupinu v poloze 11.

6 O
5
100-OH-HHC

Na internetu lze nalézt velké mnozstvi stranek zame-
fenych na konopné produkty, vétSinou hlavné na jejich
rekreaéni uzivani jako psychoaktivni latky. Stranky v Ces-
kém jazyce jsou Casto bud’ ptevzaté z cizojazycnych zdro-
ju, nebo ztéchto zdroji vychazeji. Z velkého mnozstvi
prejatych nebo vlastni neznalosti vytvofenych chyb je
ziejmé, Ze jsou tyto stranky psany uzivateli nebo prodejci
konopnych produkti bez chemickych znalosti. Prakticky
vzdy obsahuji popis psychoaktivnich G¢inkt, asto i rady
mén¢ zkuSenym uzivatelim. Nezbyva nez doufat, ze zna-
losti autort takovych stranek jsou v téchto smérech kvalit-
néjs$i nez v oblasti chemie.

6. Zavér

V tomto piehledovém ¢lanku jsem se snazil struéné
podat zakladni informace tykajici se jednak proléciv odvo-
zenych od pfirodnich fytokanabinoidd, ale hlavné boufliveé
se vyvijejici skupiny oznacované jako semisyntetické ka-
nabinoidy. Ve skute¢nosti jsou nékteré tyto latky vlastné
minoritnimi v konopi se vyskytujicimi kanabinoidy, nékte-
ré jsou zase svym pusobenim vlastné jejich proléivy
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(O-acetylderivaty). Oznaceni ,,semisyntetické kanabinoi-
dy* vlastné vzniklo z toho, Ze se téméf vyhradné vyrabgéji
chemickou upravou pfirodnich kanabinoidd, hlavné¢ CBD
a THC. Jejich Sifeni je dano vlastné tim, Ze nejsou piimo
uvedeny v zdkon¢ a tim jsou pfi soucasném pojeti legisla-
tivy docasné povazovany za legalni a tim umoziiuji obché-
zet zékaz THC platny v fad¢ zemi. Je to strategie podobna
zavadéni novych syntetickych drog nebo novych prostied-
ki sportovniho dopingu a pfinasi s sebou fadu rizik. Prav-
ni status semisyntetickych kanabinoidi je celosvétove
rozkolisany — v USA se 1isi stat od statu a v Evrop¢ zlista-
va nejasny. V soucasné dobé je napiiklad v nékterych
zemich jiz HHC zak4zan, zatimco jeho derivat HHC-O
neni. V jinych evropskych zemich jsou obé tyto latky ne-
legélni. V CR byly v roce 2024 HHC, HHC-O i HHCP
doplnény na seznam omamnych a psychotropnich latek
(OPL) podle zakona ¢. 167/1998 Sb. Od roku 2025 novy
zakon o psychomodulacnich a psychoaktivnich latkach
vytvoril samostatnou kategorii zakazanych psychoaktiv-
nich latek (ZPL), kam jsou zafazeny i tyto kanabinoidy.
I podle této nové legislativy je ale bez zvlastniho povoleni
jejich drZeni, prodej ¢i distribuce protipravni.

Na rozdil od u¢inkt THC nejsou biologické ucinky
novych semisyntetickych kanabinoidd dostatecné¢ zndmé
amohou i u zkuSenych uzivatelli vyvolat neocekavané
komplikace. Navic nejsou zndmé ani dalsi vedlejsi ucinky,
které nemusi vilbec souviset s endokanabinoidnim systé-
mem. Dal$im problematickym aspektem jsou netrans-
parentni podminky vyroby téchto produktd a jejich prak-
ticky neexistujici analyticka kontrola.
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Cannabinoids, both phytocannabinoids and synthetic
cannabinoids, represent significant potential in the
treatment of various diseases. The problematic
bioavailability of phytocannabinoids could be improved
by developing their prodrugs, which is discussed in the
first part of this review. The second part is devoted to the
so-called semi-synthetic cannabinoids, a rapidly growing
group of substances developed mainly to circumvent the
legislative restrictions on some phytocannabinoids,
especially A’-tetrahydrocannabinol (THC). The final part
highlights the frequent errors on websites related to the
recreational use of cannabinoids.
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KAPALINOVA CHROMATOGRAFIE SLAVI DVOJI JUBILEUM*
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Kapalinova chromatografie je asto povazovana za jednu ze skupiny dnes nejcastéji pouzivanych instrumentalnich
analytickych technik, které nasleduji hned po té€ch zcela zékladnich, jako je vaZeni a méfeni pH. O jejim vyvoji, svizelich,
které se prab&zné fesi, a o mozné budoucnosti bylo jiz $ifeji pojednano na jinych mistech véetné tohoto asopisu'~. Tento
¢lanek se soustiedi na dva protagonisty, Michaila Semjonoviée Cvéta a Csabu Horvatha, ktefi stoji za pionyrskymi
pracemi, jez vyznamné posunuly tento obor vpied a ktery v letosnim roce slavi své ,kulatiny”. Jejich vyzkumy
reprezentovaly ,,velky skok pro lidstvo®, protoZe se ukazalo, Ze chromatografie je mocnym ndstrojem analytické chemie,
bez n¢hoz se dnes jiz nelze obejit.

Klicova slova: Cvét, Horvath, historie, kapalinova chromatografie, vysoka ucinnost

Obsah né. Matka mu zemiela kratce po porodu a s otcem se pie-

st¢hoval do Svycarska. Tam také chodil na stfedni §kolu
1. M. S. Cvét a geneze kapalinové chromatografie a graduoval na zenevské univerzité s titulem Ph.D. v roce
2. Cilové latky: Rostlinné pigmenty 1896. Jeho mateiStinou se stala francouzstina a rusky se
3. Pomalé akceptovani kapalinové chromatografie zacal ucit od svého otce az ve 14 letech. I pozdéji se mu
4. C. Horvath a nové piistupy vysmivali, Ze mluvi rusky s francouzskym piizvukem.
5. FEra vodné mobilni faze Otec mezitim presidlil do Ruska a Michail ho hned po
6. Zavéry studiich nasledoval. Domnival se, Ze ho s jeho Svycarskym

doktoratem vSude uvitaji. Seredné se vsak zmylil.
V ruském systému mu jeho
Svycarsky titul nebyl k nice-
mu, nebot’ se tam uznavaly
| pouze tituly ziskané v Rus-
- ku. Ten obdrzel z kazanské
univerzity v roce 1901
a zahy nato pfijal juniorskou
1 pozici na univerzit¢ ve Var-
Savé, ktera lezela v Casti
1 Polska tehdy okupované
Ruskem. V Polsku zistal
celych 14 let do doby, kdy
se musel kvili prvni svéto-
vé valce evakuovat pted

1. M. S. Cvét a geneze kapalinové chromatografie

Zacnéme tim, jak se vlastné kapalinova chromatogra-
fie (liquid chromatography, LC) vibec objevila. Michail
Semjonovi¢ Cvét, rusky botanik pracujici ve VarSavé,
jehoz portrét je na obr. 1., pfednesl 8. biezna 1903
v biologické sekci Varsavské spolecnosti ptirodnich véd
prednasku s nazvem ,,0O nové kategorii adsorpcnich jevi
a jejich pouziti v biochemické analyze*. V ni referoval
o svych vyzkumech pigmenti extrahovanych z listi stro-
miul, které provadél v poslednich dvou letech a které vedly
k vyvoji specialni adsorpéni techniky. Tu v nasledujicich
letech zdokonalil a stala se posléze znamou jako chroma-
tografie.

Zivot se s Cvétem pfili§ nemazlil. Narodil se v Italii Obr. 1. Portrét Michaila S. Cvéta
14. kvétna 1872 ruskym rodic¢tm, ktefi tam byli na dovole-

* Texty psané v tomto ¢lanku kurzivou jsou autorovy vlastni pieklady z ptvodnich jazyku.
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Némci do Nizniho Novgorodu s celym Polytechnickym
Institutem, kam mezitim ptesel. V roce 1917 pfiijal misto
na univerzit¢ v ruském Tartu (dnes v Estonsku), odkud
musel opét pred né€meckou okupaci uprchnout. V roce
1918 se pak stal profesorem na Voronézské statni univer-
zit¢, kde rok poté 26. bfezna 1919 ve v&€ku 47 let umfel.

2. Cilové latky: Rostlinné pigmenty

Cvétova posedlost rostlinnymi pigmenty, zejména
pak chlorofylem, zacind jiz jeho doktorskym studiem
v Kazani. Tyto pigmenty se také staly pfedmétem jeho
Ph.D. disertacni prace. Zahy zjistil, ze extrakty z listd se
lisi podle toho, jaké rozpoustédlo pouzil. Polarni ethanol ¢i
aceton extrahovaly téméf vSechny rozpustné komponenty.
Naproti tomu, nepolarni rozpoustédla, jako byl petrolether
(Cs a Cq frakce ropy s bodem varu okolo 35 °C) nebo li-
groin (C;—C; alkany s bodem varu 60—110 °C) rozpousté-
ly pouze karotenoidy, ale nikoliv chlorofyl.

Aby mohl jednotlivé soucésti bohaté smési latek od
sebe odd¢lit a popsat, sestavil zafizeni umoziujici jejich
separaci, které je vidét vpravo na obr. 2. Pisemna verze
var$avské prednasky z roku 1903 zminéné vyse pak byla
publikovana az o dva roky pozdé&ji ve sborniku Spolec¢nos-
ti pfirodnich véd. ProtoZe rusky jazyk, v némz byla publi-
kace napsana, nebyl ve svété piili§ pouzivany, informace
se prakticky nerozsitila. Takze §ir$i védecka komunita
se 0 nové metod¢ dozvédéla az ze dvou ¢lankd, které vy-
Sly v Casopise Berichte der Deutschen Botanischen Ges-
ellschaft v roce 1906 v némcing, tedy v jednom ze Siroce
pouzivanych védeckych jazykd zac¢atku minulého stoleti.
V prvni publikaci s ndzvem Fyzikalne-chemické studie
chlorofylu. Adsorpce. (Physikalisch-chemische Studien
iiber das Chlorophyll. Die Adsorptionen)’ Cvét napsal:
wExistuje urcita adsorpcni sekvence, podle které se latky
mohou vzdajemné vytlacovat. Na tomto zakoné je zaloZena
nasledujici dilezitd aplikace. Kdyz se roztok chlorofy-
lu v petroletheru filtruje pres kolonu adsorbentu ..., pak se
pigmenty oddéluji shora dolii v jednotlivych barevnych
zéndach na zdklade této adsorpcni sekvence, podle niz pig-
menty, které jsou adsorbovany silnéji, vytlaci ty, jez jsou
zadrzovany slabeji. Toto oddéleni bude prakticky uplné,
pokud se po prichodu extraktu pigmentu kolonou adsor-
bentu tento promyje cistym rozpoustédlem. Stejné jako
svetelné paprsky ve spektru se riizné slozky smesi pigmen-
tu zakonité oddéluji a Ize je tak kvalitativné a kvantitativné
stanovit.“ Cvét pak dale pronasi své v&hlasné prohla-
Seni o nazvu nové techniky: ,,Tuto preparaci nazyvam
chromatogramem a odpovidajici metodu chromatografic-
kou metodou.” Nazev vznikl spojenim feckych slov chro-
ma (barva) a graphein (psat). Obcas se spekuluje, Ze do
tohoto ndzvu vtipné¢ zakomponoval své jméno, protoze
slovo cvét (uBeT) v rustiné znamena téz barva.

Zatimco v prvnim ¢lanku Cvét diskutoval spiSe obec-
né podminky jeho nové separacni metody, blizsi experi-
mentalni detaily popsal ve své druhé publikaci vydané
téhoz roku pod nazvem Adsorpcéni analyza a chromatogra-
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ficka  metoda.  Pouziti na  chemii  chlorofyli.
(Adsorptionsanalyse und chromatographische Methode.
Anwendung auf die Chemie des Chlorophylls)*. V této
publikaci podrobné popsal ptipravu vzorkil a pouziti skle-
nénych kolonek naplnénych predsuSenym uhlic¢itanem
véapenatym jako staciondrni fdzi. Zminuje, Ze jako sorbent
1ze Gisp€sné pouzit i sacharosu. K docileni separace pouzil
sirouhlik jako fazi mobilni. Detekce byla vizualni. Obr. 2
zobrazuje posledni stranku jeho publikace zndzoriujici
pouzita zatizeni. Za pozornost stoji roubik v levém hornim
rohu, v némz jsou dobfe vidét pasy rozdélenych chlorofy-
It a xantofylli. ProtoZe barevny tisk nebyl k dispozici,
Cvét popisuje barvy jednotlivych pasii v textu. Po skonce-
ni separace byla kapalna faze z kolonky odstranéna tlakem
vzduchu, sloupec stacionarni faze vysunut a jednotlivé
vrstvy od sebe nozem oddéleny. Latky nasledné extrahované
z jednotlivych vrstev byly charakterizovany spektralné.

Na zakladé téchto dvou publikaci je rok 1906 pova-
zovén za oficidlni rok zrozeni kapalinové chromatografie.
Je s nim tudiz spojeno vyse zminéné letosni prvni chroma-
tografické jubileum. Cvét posléze publikoval jesté mnohé
Clanky a své vyzkumy shrnul do rusky napsané knihy

Bertehte o Devtschen Bot. Gesellsch. Bed X170,

TaS XV

Obr. 2. Posledni stranka ¢lanku M. S. Cvéta zobrazujici jeho
zarizeni pro kapalinovou chromatografii, nékteré jeho dily
a roubik stacionarni faze s rozdélenymi chlorofyly a xantofyly*
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snazvem Chromofyly v rostlinném a zivocisném svete,
kterou podal jako podklad k udéleni titulu Doktor véd®. Za
ni pak také obdrzel v roce 1911 prestizni Achmatovovu
premii 1000 rubli od Ruské akademie véd. Za zminku
jeste stoji, ze Cvét byl v roce 1918 navrzen holandskym
védcem Von Viesselighem na Nobelovu cenu v oblasti
chemie za prace o chlorofylu a dalSich pigmentech. T¢ se
vSak nedockal, nebot’ na zacatku nasledujiciho roku ze-
miel.

Jak 1ze ocekavat, zahy se nasli oponenti, ktefi
Cvéta a jeho novou metodu kritizovali. Mezi nejzarputi-
lejsi patfil Poldk Leon Marchewski a Né&mec Richard
Willstétter. Prvni, ktery nic zavazného v oblasti rostlin-
nych pigmentd neud¢lal, napsal, ze: ,,... jednoduchy fil-
tracni experiment nestaci Cvétovi k tomu, aby se vysvihl
na viroveii reformdtora chemie chlorofylu* (cit.%). Willstit-
ter, ktery v roce 1915 obdrzel Nobelovu cenu za vyzkum
chlorofylu, zapochyboval, ze chromatografie pfedstavuje
zvlastni cestu studia pigmentl, protoze v jejich koloné
dochazelo k chemickym zméndm’. Richard Kuhn,
Willstitteriv zak, po téméf 50 letech ale pfipustil, ze v jejich
separacnich experimentech laboratorni asistent pouzil
nespravny sorbent, coz mohlo byt zdrojem netspéchu.
Podrobny vycet odmitavych stanovisek k Cvétové metodé
shrnul Jonathan Livengood®.

3. Pomalé akceptovani kapalinové chromatografie

Po prvnim zvefejnéni chromatografické metody se po
vice jak dvé desetileti naslo jenom nékolik malo nasledo-
vateld. Témi byli v &asovém sledu Gottfried Krinzlin’,
Charles Dhéré'’, Leroy Sheldon Palmer'!, Kathrine Hope
Coward'? a Theodor Lippmaa'. Ti vsichni pouzili chro-
matografii k déleni rostlinnych pigmentd a podobnych
latek. K opravdovému vzkiiSeni chromatografie vSak do-
Slo az po 25 letech na univerzité v Heidelbergu, kde praco-
val Edgar Lederer ve skupiné Richarda Kuhna na proble-
matice karotenoidd ve vaje¢ném Zloutku'*.

Ve stejné dobé rovnéz zacaly vznikat i dal$i typy
chromatografii liSici se od plivodni Cvétovy verze, spoci-
vajici na systému nepolarni kapalné mobilni faze a pevné
polarni faze staciondrni, tedy fungujici v normalné-
fazovém mechanismu (viz vyse). Tak se objevily chroma-
tografie tenkovrstva'®, rozd&lovaci'®, papirova'’, iontové-
vyménna'®'®, plynova® a dalsi, lidici se zejména jednou
z vySe uvedenych fazi ¢i interakénim mechanismem. Vel-
ké popularity se dockala zejména chromatografie plynova
diky své vysoké ucinnosti a rychlosti. Nicméné tato tech-
nika vyzaduje, aby analyzované latky byly tékavé, nebo
aby je modifikaci na t€kavé bylo mozné ptevést. To prak-
ticky vylucovalo jeji pouziti pro vétsi ¢i polarni molekuly.
Ty se v§ak daly analyzovat s pouzitim kapalinové chroma-
tografie, le¢ v t¢ dob& pomalu a s nizkou ucinnosti diky
negativnimu vlivu difuze.

Reseni vlivu difuze bylo ve skute¢nosti znamo jiz
z praci Arthura J. P. Martina a Richarda L. M. Synga tyka-
jicich se teorie chromatografie, kteii napsali'®: ,,Nejmensi
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vysky teoretického patra by mélo byt mozné dosahnout
pouzitim velmi malych castic a vysokého tlakového spadu
napric kolonou.”“ V jejich dobé toho vsak neslo dosahnout,
nebot’ nutné materidly a zafizeni nebyly ve ctyficatych
letech minulého stoleti dostupné a situace se nezménila
ani dalSich vice nez 20 let.

Situace se vSak zménila v Sedeséatych letech minulého
stoleti, kdy jiz byla k dispozici ucelena teorie plynové
chromatografie, a uvahy o vyvoji kapalinové chromato-
grafie na vysS$i uroven nabyvaly na obrysech. Mezi hlavni
pionyry inovované metody patiili abecedn¢ Csaba Horvath,
Joseph F. K. Huber, J. Jack Kirkland, Lloyd R. Snyder
aR.P. W. Scott.

4. Csaba Horvath a nové pristupy

Za otce nové verze chromatografie je vSeobecné po-
vazovan Horvéth (viz obr. 3) diky semindlnimu kratkému
sdéleni snazvem ,,Pouziti kapalinové iontové-vymenné
chromatografie pro separaci organickych latek™ (Use of
liquid ion exchange chromatography for the separation of
organic compounds), které¢ opublikoval v Nature spolu se
Seymourem R. Lipskym v roce 1966 (cit.?"). Odtud tedy
ono druhé kulaté vyroci spadajici do letoSniho roku.
Detaily jejich prace nasledovaly v ¢lanku ,,Rychla kapali-
novd chromatografie. Vyzkum pracovnich parametrii
a separace nukleotidii na pelikularnich iontomeéni-
¢ich* (Fast liquid chromatography. An investigation of oper-
ating parameters and the separation of nucleotides on pellic-
ular ion exchangers)?.

Pro tuto metodu byl nejprve pouZit nazev vysokotla-
k& kapalinovd chromatografie (High Pressure Liquid
Chromatography, HPLC), ktery se pozdéji zménil na nyni
vSeobecné pouzivany nazev vysokoucinnd kapalinova
chromatografie (High Performance Liquid Chromato-
graphy) se stejnou zkratkou HPLC

Ani Horvath podobné jako Cvét nezacinal sviij mla-
distvy zivot jednoduSe. Narodil se 8. dubna 1930

’ v madarském  Szolnoku.
Magistersky titul v oboru
chemické inzenyrstvi se
| zaméfenim na navrh che-
* mickych procesti a analy-
. tickou chemii ziskal na
Technické univerzité
v Budapesti vroce 1952.
O tfi roky pozdéji obdrzel
~ tamtéz doktorat opdt v
oboru chemické inzenyr-
stvi za disertaéni praci na
téma separacnich procest
«{ a navrhu kolon. Politické
N boute kolem madarské
2l revoluce v fijnu 1956 ho

w pfimély k odchodu do
Neémecké spolkové repub-
Obr. 3. Portrét Csaby Horvatha liky, kde nejdfive praco-
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val ve firm¢ Farbwerke Hoest a v roce 1961 zah4jil dok-
torské studium na Univerzité J. W. Gotheho ve Frankfurtu
pod vedenim profesora Istvana Haldsze, ktery byl rovnéz
puvodem z Mad’arska. Horvath v ramci své disertacni
prace studoval fyzikalni chemii a separacni védu se zv1ast-
nim diirazem na chromatografickou teorii a technologii
kolon. Sviij vyzkum zaméfil na metody vedouci ke zlepse-
ni plynové chromatografickych separacnich procest. Sou-
stiedil se zejména na zvySovani G¢innosti otevienych tu-
buldrnich kolon, které pfipravoval s poréznimi nebo ad-
sorpénimi vrstvami na vnitfni sténé, aby docilil zvétSeni
velikosti povrchu a U€innosti. Jeho vysledky se ukazaly
jako uzite¢né nejen v plynové chromatografii, ale pozdéji
také ovlivnily jeho inovace v chromatografii kapalinové. Po
ziskani titulu Ph.D. v oboru fyzikalni chemie odesel v roce
1963 do Spojenych statd americkych. Béhem svého dvou-
leté¢ho postdoktorandského obdobi na Harvardskeé lékarské
Skole (Harvard Medical School), konkrétné¢ ve Fyzikalni
vyzkumné laboratori Massachusettské vSeobecné nemocni-
ce (Massachusetts General Hospital), kterd byla ptidruze-
na k Iékafské Skole, se Horvéath zabyval problémy analy-
tické separace v biologické chemii. B€hem tohoto obdobi
studoval latky vznikajici v biochemickych procesech, na-
priklad produkty ozafovani cholesterolu. Zde si také zacal
uvédomovat, jak chabé jsou stavajici metody. Jeho frustra-
ce z primitivniho stavu kapalinové chromatografie pouZzi-
vané v analyze netékavych biologickych sloucenin jej
inspirovala k tomu, aby zaCal pfemyslet o tom, jak by
principy a pfistrojové vybaveni z plynové chromatografie,
v niz mé¢l odborné znalosti, mohly byt aplikovany na kapa-
linovou chromatografii.

Po skonceni postdoktorandovani piijal Horvath v roce
1964 pozici jako vyzkumny pracovnik na Katedfe medici-
ny Lékatské fakulty Yalovy univerzity (Yale University)
ve mést¢ New Haven ve stat¢ Connecticut. Pravé zde na-
vrhl a sestrojil prvni moderni vysoce G¢inny kapalinovy
chromatograficky systém, aby demonstroval proveditel-
nost a potencial HPLC v bioseparacnich védach. Nicméné
na puvodnim misté neziistal a v roce 1972 nastoupil na
Katedru chemického inzenyrstvi téze univerzity. V letech
1987 az 1993 byl vedoucim této katedry a v roce 1998 byl
jmenovan profesorem chemického inzenyrstvi. Horvath
byl zacatkem roku 2004 zvolen ¢lenem Narodni akademie
inzenyrstvi (U.S. National Academy of Engineering) za
Spritkopnicky pristup ke konceptu kapalinové chromato-
grafie a jeho praktickému vyuziti a za jeho viidci roli ve
vyvoji bioanalytickych technik®. Na své zvoleni byl nalezi-
té pySny, ale dlouho si té cti neuzil, nebot’ né€kolik malo
dni po svém zvoleni zemfel.

5. Era vodnych mobilnich fazi

Zatimco normalné-fazovy mechanismus se v ranych
dobach chromatografie dobtfe hodil pro rozdélovani latek
rozpustnych v nepolarnich organickych rozpoustédlech,
polarni organické a bioorganické slouceniny se v nich
nerozpoustéji, a tedy nemohly byt ani separovany. Proto
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se Horvath vydal jinou cestou. Ve svém kratkém sdéleni
publikovaném v Nature?' pouzil jako stacionarni fazi ne-
pravidelné porézni silikdtové céstice o velikosti 53—63
matografie, kde se Casto pouzivaly jako ndplné kolon.
Samy tyto polarni ¢astice ovSem v kapalinové chromato-
grafii ve vodném prostiedi aplikovany byt nemohly. Proto
veskery dostupny povrch pokryl Horvath vrstvou hydro-
fobniho methyltrioktylammonium chloridu dostupného
pod obchodnim nézvem Aliquat 336. Tuto kolonu zabudo-
val do svého systému ukdzaného na obr. 4 a pouzil
k separacim komponent ze §titné Zlazy a ribonukleovych
kyselin (obr. 5). Jeho prvni separace jsou z dnesniho po-
hledu pomalé. Pti nizkych prutocich vyzadovaly vice jak
hodinu, coz Ize nejspi$ pfipsat na vrub dlouhym kolondm
(285 a 157 cm). Za povsimnuti jesté stoji, Ze ¢asti pricha-
zejici do kontaktu s mobilni fazi, kterd obsahovala kyseli-
nu chlorovodikovou nebo hydroxid sodny, byly zhotoveny
z nerezové oceli a Teflonu, a Ze pro pfipravu svinutych
kolon byly pouzity trubice z polyamidu Nylon se svétlosti
pouhych 850 pm, tedy prakticky kapilary.

Horvéth si byl jisté védom, ze jeho prvni experimenty
uvedené v predchozi publikaci, byt isp&$né, nebyly pfilis
dechberouci. Proto, jak popisuje v nasledujici praci®,
zmeénil cely systém (viz obr. 6). Zacal od stacionarni faze,
nebot’ pozoroval, ze vlastnosti pivodné pouzitych silikato-
vych castic pokrytych kapalnym iontoménicem nebyly
prilis trvalé. Proto vyvinul nové stacionarni faze, pro které

12 13
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Obr. 4. Blokové schéma kapalinového chromatografu sestave-
ného z &asti zhotovenych z nerezové oceli, Teflonu a Nylonu®'.
Sestava: 1 — zasobnik mobilni faze, 2 — minicerpadlo, 3 — filtr, 4
— jehlovy ventil pro déleni toku, 5 — kapilarni kolona, vnitini
pramér 0,1 mm, délka 6 m pro tlumeni proudéni, 6 — ptedkolona,
7 — termostatovany prostor, 8 — tlakomeér, 9 — nastiikovy ventil,
10 — silanizovana polyamidova kolona, 11 — spektrofotometr s 5
ul pratokovou celou, 12 — omezovaé¢ pratoku, 13 — kapilarni
prutokomér, 14 — kompenzator zakladni linie, 15 — mechanicky
zapisovac (0—1 mV)
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Obr. 5. Separace sloZek ribonukleové Kkyseliny?'. Podminky:
kolona: silanizovana polyamidova kapilara 157 cm dlouha
s 0,85 mm vnitinim primérem naplnéna Chromosorbem P30
o velikosti nepravidelnych ¢astic 53—63 um pokrytymi 30 hm.%
Aliquatu 336; mobilni faze: smés 309,8 ml 0,5 mol I dihydro-
genfosfore¢nanu draselného a 22,4 ml 1 mol I"! hydroxidu sodné-
ho ziedéna vodou na 1 dm® a nasycena Aliquatem 336 pfi 30 °C;
velikost vzorku 1 nmol slozek 1 a 2, 10 nmol slozek 3 a4 v 10 pl
mobilni faze; teplota kolony 50 °C; pritok k §ipce 2,0 ml h™, za
sipkou 14,4 ml ht vstupni tlak 3 MPa; detekce pii 260 nm;
piky: 1 — uridin, 2 — adenosin, 3 — uridin-3',2"-difosfat, 4 — ade-
nosin-3',2'-difosfat
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Obr. 6. Blokové schéma kapalinového chromatografu pro
separaci v gradientu mobilni fize”. Sestava: 1 — zasobnik na
silny eluent, 2 — Cerpadlo, 3 — sméSovaci komora s ohfevem, 4 —
magnetické michadlo, 5 — Cerpadlo, 6 — filtr, 7 — tlakomér, 8 —
nastfikovy ventil, 9 — kolona, 10 — teplovzdu$ny termostat, 11 —
spektrofotometr s 8 pl prutokovou mikrocelou, 12 — pratokomér,
13 — expandér stupnice zapisovace, 14 — zapisovaé
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pouzil nazev pelikularni. Tento nazev vySel z latinského
vyrazu pellicle pouzivaného v biologii pro tenkou vrstvu.
Jejich postup ptipravy spocival v ponofeni sklenénych
kulicek o velikosti 45-53 um do diethyletherového rozto-
ku styrenu, divinylbenzenu a benzoylperoxidu nésledova-
ném odpafenim etheru. Kulicky potazené tenkou vrstvou
monomerd byly pak suspendovany ve vodé a byla prove-
dena jejich polymerace pti teploté 90 °C. Produkt byl ko-
neéné¢ funkcionalizovan chloromethylaci a po reakci
s dimethylbenzylaminem pfeménén na siln¢ bazicky kvar-
terni méni¢ aniontll (anex). S pouzitim témét dvoumetrové
kolony naplnéné touto staciondrni fazi pak Horvéath sepa-
roval 5'-mono-, di- a trifosfosfaty ribonukleosidti cytidinu,
uridinu, adenosinu a guanosinu s dobrym rozlisenim za
zhruba 80 min (obr. 7).

Zapomenout nelze ani na produkci komerénich pii-
stroju aktivovanych Horvathovym vyvojem HPLC. Zde nel-
ze nezminit prukopnickou roli Jamese L. Waterse. Ten jiz
v roce 1963 vyrobil ve své malé diln€¢ v nepouZzivané sklepni
zenské vazebni cele policejni stanice ve Framinghamu, stat
Massachusetts, prvnich 5 piistroji GPC-100 pro stanoveni
distribuce molarnich hmotnosti polymerti. Stavél ptitom
na metod¢ vyvinuté Johnem C. Moorem pojmenované
gelova permeacni chromatografie (GPC), nyni nazyvané
vyluéovaci chromatografii**. Vzhledem k tomu, e piistro-
je vyrabéné pro GPC zahrnovaly nékteré soucasti, jako
napf. Cerpadlo, detektor, ¢i zapisovac, které se dobie hodi-
ly i do zafizeni pro HPLC, mé&l Waters jisty predstih. Jiz
vroce 1968 dal na trh model ALC-100, ktery zahrnoval
kromé soucasti z GPC-100 i UV detektor. Protoze si vyvo-
jari ve Watersoveé podniku byli védomi, ze vysokotlaké
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Obr. 7. Separace 5’-mono-, di- a trifosfosfati ribonukleosidi
cytidinu, uridinu, adenosinu a guanosinu®. Podminky: kolona:
vnitini pramér 1 mm, délka 193 cm, pelikuldrni stacionarni faze
sestavajici ze sférickych sklenénych castic o velikosti 45-53 um
s nanesenou vrstvou silné bazického meénice iontl o kapacité 8
umol g™', teplota kolony 71 °C; mobilni faze: linearni gradient
koncentrace methanolatu amonného 0,04 az 1,5 mol "' ve vods,
prutok 12 ml h, prutokova rychlost 1 cm s, tlak 5,1 MPa;
vzorek 0,6-1,5 pg
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Cerpadlo je vHPLC kritické, vyvinuli nové, pracujici
s tlaky az 40 MPa, které predstavili v roce 1973. Na trhu
je dodnes.

Ackoliv Horvath diskutuje pouze pouZiti pelikuldrni
kvarterni anexové stacionarni faze, naznacuje, ze podob-
nym zplisobem lze pfipravit i fdze s odliSnou chemii. Hor-
vathuv kreativni vyvoj a pouziti pelikularnich fazi mély
ziejmé za cil omezit vliv pomalé difuze na pfenos hmoty
mezi mobilni a stacionarni fazi, a tak zrychlit separace.
Jeho uvahy byly nejspi§ vedeny teorii chromatografie po-
stulované jiz dfive Martinem a Syngem'®. Ve skute¢nosti
se tyto faze staly jakymsi pfedvojem dnes populdrnich
povrchové poréznich ¢astic, s nimiz zdhy po Horvathovi
ptisel J. Jack Kirkland and Joseph J. DeStefano®!. Skuteg-
né renesance vsak tyto faze doznaly az na pocatku tohoto
stoleti, kdy se na trhu objevily kolony plnéné timto typem
¢astic o velikosti 2,7 um.

6. Zavéry

Oslavy 120 let kapalinové chromatografie se soustie-
di na Michaila S. Cvéta. Ten je povazovan za prukopnika,
jehoz prace polozila zaklady kapalinové chromatografie.
Zavedenim konceptu adsorp¢ni chromatografie na pev-
nych stacionarnich fazich a systematickym vyuzitim kolo-
novych technik umoznil selektivni separaci komplexnich
smési latek. Jeho inovativni metodologicky pfistup, zalo-
zeny na fyzikalné-chemickych principech retence a rozdé-
lovani latek mezi mobilni a stacionarni fazi, oteviel cestu
k dal§imu rozvoji vysoce U€innych chromatografickych
metod, véetné HPLC a dalsich kapalinovych separaci pou-
zivanych dnes v chemii, biochemii a farmaceutickém vy-
zkumu. Cvétovo dilo tak pfedstavuje historicky zaklad, na
kterém stavi moderni chromatografie.

Tu pak zastupuje Csaba Horvath, ktery pred 60 lety
sehral kli¢ovou roli v transformaci kapalinové chromato-
grafie z jednoduchych pomalych a manualné naro¢nych
metod na moderni HPLC. Diky jeho pionyrskému vyvoji
pfistrojii pracujicich s vy$§im tlakem, metodologickému
zavedeni reverzné-fazovych separaci a systematickému
studiu interakci mezi analyty, stacionarnimi fazemi (napft.
C18) a vodné-organickymi eluenty se HPLC stala rychlou,
univerzaln¢ pouzitelnou a standardni technikou v analytic-
ké chemii. Horvathovo dilo poskytlo nejen teoreticky ra-
mec solvofobni teorii, ale i praktické nastroje, které umoz-
nily pfesné, rychlé a reprodukovatelné separace Sirokého
spektra organickych a bioorganickych latek. Jeho ptinos
zcela predefinoval kapalinovou chromatografii a polozil
zaklady pro jeji dnes$ni rozsahlé vyuziti napt. v chemii,
biochemii, farmacii, environmentalnich védach, ale i mno-
ha dalSich oborech. HPLC se tak stala béznou analytickou
technikou.

319

Chem. Listy /20, 314-320 (2026)

Tato publikace vznikla za podpory projektem
Nové technologie pro translacni vyzkum ve farma-
ceutickych védach /NETPHARM, reg. ¢
CZ.02.01.01/00/22_008/0004607, ktery je spolufinanco-
van Evropskou unii. Na tomto miste chci také podékovat
Leslie S. Ettremu za osobni diskuse v minulosti a za moz-
nost pouzit nékteré informace z jeho clankii publikovanych
vetsinou v magazinu LC-GC (North America) a z jeho kni-
", které byly velmi cennym zdrojem pii psani tohoto
Clanku. Rovnéz Andras Guttman a Imre Molnar si zaslouzi
moje uznani, ze se se mnou rozdelili o Fadu zajimavych
faktii ze Zivota Csaby Horvdatha. Nemohu téz nezminit
Pavla Drasara, ktery pomohl s pripravou kvalitnich ob-
razku z nekvalitnich predloh.
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F. Svec (Department of Analytical Chemistry,
Faculty of Pharmacy, Charles University, Hradec
Krdlové, Czech Republic): Liquid Chromatography

Celebrates a Double Anniversary

Liquid chromatography (LC) is widely considered as
one of the most commonly used instrumental analytical
techniques, second only to the most fundamental
techniques, such as weighing and pH measurement. The
development, current challenges, and future of LC have
already been discussed more extensively elsewhere,
including in this journal. This article focuses on two
protagonists, Mikhail Semyonovich Tsvet and Csaba
Horvath, whose groundbreaking works have substantially
advanced the field of LC. This year, we are celebrating the
significant anniversaries of their publications. Their
pioneering research was a "giant leap for mankind"
because it demonstrated the power of chromatography as
an indispensable tool in analytical chemistry.

Keywords: M. S. Tsvet, C. Horvath, history of chemistry,
liquid chromatography, high performance
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Clanek ptinasi zakladni udaje o locidle Gertovu lejnu, obsahovych latkach, biologické uginnosti a toxicits.

Klicova slova: locidlo, certovo lejno, asafoetida, asant, hing, farmakologicka ucinnost, toxicita, klinické testy,

farmakognozie

Locidlo cCertovo lejno (nékdy téz asafetida smrduta,
asa smrduta, Ferula assa-foetida L., téz Ferula foetida
(Bunge) Regel, na obr. 1 je ziejmé nejstarsi knizni zpodob-
néni logidla &ertovo lejno' z roku 1712), piipadné piibuzné
lo¢idlo Ferula narthex Boiss. a nékdy i loc¢idla dalsi, jsou
puvodné zéapadoasijské vytrvalé rostliny, které vypadaji
jako klasicka mitikovita rostlina (fenykl, mrkev, petrzel)
obfich parametrti (1-3 m vysokd). Rada autorti se domni-
va, ze dnesni locidlo je ztracena bajna a vzacna anticka
bylina z Kyrenaiky laser, nebo téz silphium® Diskusi
o tom je mozno shlédnout na strankéach tzv. Pandanus Da-
tabase of Plants, existujicich mj. i na zéklad¢ grantu Uni-
verzity Karlovy v Praze’.

Dioscorides mezi nékolika locidly, laserem, laserpiti-
em a silphiem neéini rozdilu a popisuje rostlinu* jako
narthex v kapitole 3-91. Udava, Ze dien narthexu (kterou
Rimané nazyvaji ferula) pozitd v napoji, dokud je zelena,
pomaha pfi krvaceni a zaludeCnich potizich. Podava se

o <o S Vinem  tém,  které
3 ustknou hadi, a zasta-
' vuje tok krve z nos-
‘nich direk tak, Ze se
< vklada dovnitf  jako
| zakfiveny platek. Se-
| mena poZitd v napoji
~ pomahaji tém, ktefi
. trpi sviranim. Potirani
. spolu s olejem podpo-
ruje poceni. Stonky
| zplsobuji  pfi  kon-
zumaci bolesti hlavy.
Dale udava, ze
z kotene pochazi prys-
kyfice sagapenum viz
cit., kapitola 3-95.

- a.,GAﬁ_}'“"Sf’h

Obr. 1. o.’_.,_._ﬁ »¢ Hingiseh seu Planta Asze fetide'
ity
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Z nafiznutého kofene ¢i lodyhy (pouzivaji se
s vyhodou nejméné Ctyfleté rostliny) vytéka mlécny latex,
ktery tuhne na hnédou tmavnouci pryskyficnatou latku
(klejopryskyftici) zvanou asafetida (Certovo lejno, asant,
hindsky hing, hingu, hungu, f8&], ¢insky a wei B3l
anglicky devil’s dung, némecky Teufelsdreck, v Iranu,
ktery je hlavnim zdrojem asafetidy, pak anghouzeh, kho-
rakoma a anguzakoma, v terminologii unani hilteet), ktera
je hotka, ma odpuzujici zapach a ktera je hojné pouzivana
v malém mnozstvi jako kofeni v asijské kuchyni, které je
obzvlasté oblibené pro dochucovani indickych vegetarian-
skych pokrmt.

Nazev asafetida je odvozen od perského aza pro
pryskyfici a fetida pro zapachajici®. Zapach je zptisoben
slouCeninami siry pFitomnymi v pryskyftici (viz dale),
které nastésti tepelnym zpracovanim mizi a vysledek pak
chutové muze ¢astetné nahradit cibuli ¢i Cesnek, najme
v Indii, kde brahmani a dZinist¢ maji Sesnek zakazan®.
Césteéné nebo uplné zmizeni zapachu jisté zna kazda ku-
chatka alespoil z analogie, protoze uvafeny ¢i upeceny
&esnek je nepachnouci lahtidka. Casto se také fika, Ze po
tepelném zpracovani asafetida dava jidlu chut umami’;
pfi¢emz tuto laickou pFedstavu odborna literatura zatim
nepotvrzuje.

Rostliny pochazeji pievazné z Afghanistanu a iranu
a listy a stonky se v téchto zemich dodnes konzumuji jako
zelenina. Starovéci Rimané pouzivali pryskyfici k 1éeb-
nym Géelim i k dochucovani omagek a vina. Certovo lej-
z lo¢idla perského (Ferula persica Willd."), piipadné gal-
banem zloc¢idla galbanového (Ferula gumosa Boiss.),
které jsou pouzivany i jako kadidlo a vykufovadlo.
V podobé jemné rozemletého prasku byva nejen poruso-
véano ale i zacasté distribuovano ve smési se Skrobem ¢i
kalafunou®.

Botanicky popis pfinesli jiz rani systematici'®, fyto-
chemicky pak napt.'’ a Ayurvédské Charakovo kompendi-

https://doi.org/10.54779/ch120260321
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Obr. 2. Certovo lejno

um'""? (Charak Samhita, TP ﬂ.'i%?ﬂ) z obdobi ca 1000
let pred nasim letopoctem pise, ze ,,z katalyzatord, predkr-
md, digestivl a 1ékd na nadymani a hlen, je nejlepsi hingu
(asafetida); pozd¢jsi pokyn ve stejném textu radi lékari,
7e ,hingu je ostra a horkd, 1é¢i zacpu, podporuje chut’
k jidlu, poméha pii kolikach a dodava jidlu chut*.

Podle tradi¢ni ¢inské mediciny je a wei (asafetida)
hotky, Stiplavy, studeny; vstupuje do sleziny a zalude¢nich
cest, je karminativni, podporuje traveni a pasobi jako anti-
helmintikum. Podle tradi¢ni thajské mediciny je Ma-Ha-
Hing (asafetida) sviravy, horky, pachnouci; pouziva se pfi
nadymani, bolestech bficha, vyzivuje Dhatu, podporuje
traveni, je expektorans, zmiriiuje bolest, pouziva se pfi
nadymani a bolestech bficha u déti. Je kontraindikovan
u pacientl s nedostatecnosti zaludku a sleziny a u téhot-
nych Zen'. V Indii, kde se ji hodn& luiténin, pomahd proti
nadymani. V Alabamé¢ slouzila asafetida k zhotovovani amu-
letti proti nemocem'*. Asafetida jei,soucasti“ homeopattik15 .

Podle klinickych zkousek asafetida zmirniuje ptiznaky
dyspepsic modulaci osy mikrobiom-stievo-mozek'®,
amize byt pouzita k 1é¢bé drazdivého traéniku'’. Mize
byt wvyuzita i pti neurologickych, antidiabetickych
a gastrointestinalnich terapiich'®. Déle byla testovana role
pri ochrané varlat, ledvin a jater pied toxicitou vyvolanou
formaldehydem u hlodavc'®. Souborny &lanek® ukazuje
zeni nadymani, pomoc pii astmatu, snizeni krevniho tlaku
a menstruacnich bolesti, pomoc pii 1é¢bé bolesti hlavy,
bodnuti hmyzem, poruchach traveni a zacpé. Je vhodny
pro diabetiky, 1é¢i nervové poruchy, pomaha v boji proti
volnym radikalim, pomaha redukovat akné, 1&¢i kuti oka
amozoly a snizuje vypadavani vlasd, piipadng?' jako
diuretikum, antidiabetikum, emmenagoum (latka upravuji-
ci nepravidelnou menstruaci), piipadné i jako prostiedek®?,
ktery uvoliuje svaly, zlepSuje pamét’, pisobi jako travici
enzym, ma antioxidaéni, antispasmodické, hypotenzni,
hepatoprotektivni, antivirové, antimykotické, protinddoro-
vé, anxiolytické a antihelmintické G¢inky.

S

(2)-1-(sek-butyl)-2-prop-1-en-1-yl)disulfan

i \

(E)-1-(sek-butyl)-2-prop-1-en-1-yl)disulfan
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V 4jurvédé a tradicni medicin€ riznych zemi, jako je
Amerika a Brazilie, je povazovana i za afrodiziakum®.
Navzdory mnoha aplikacim asafetidy v riznych kulturach
je zakazana jeji konzumace v tradi¢nim korejském budd-
hismu®*.

Uzivani vétsich davek muze vést k otoku rtu, zaziva-
cim potizim, jako je nadymani, a prijmu, nevolnosti
a bolesti hlavy. Po zevnim podani na bficho byl pozorovan
otok pohlavnich organd. Nedoporucuje se uzivat beéhem
téhotenstvi®.

Destilaci klejopryskyfice s vodni parou lze ziskat az
17 % zlutohnédého tekavého oleje, nahotklého az Cesne-
kového zapachu, obsahujiciho disulfidy jako 1-methyl-
propyl (12)-1-propen-1-yl disulfid, (Z)-1-(sek-butyl)-2-
-prop-1-en-lyl)disulfan (1-methylpropyl (1Z)-1-propen-1-yl
disulfide, (Z)-1-propenyl sec-butyl disulfide) a jeho E isomer
(E)-1-(sek-butyl)-2-prop-1-en-1lyl)disulfan (1-methylpro-
pyl (1E)-1-propen-1-yl disulfide, (E)-sec-butyl propenyl
disulfide); oba jsou toxické a je jich v oleji dohromady
vice nez polovina hmoty, déle jsou zastoupeny protizanét-
livé, antimikrobialni, antibakterialni a fungicidni ocimeny
(Z)-p-ocimen (B-cis-ocimene) (12 %) a (E)-B-ocimen
(9 %), toxicky cyklosativen (9 %), antimikrobialni, anti-
bakterialni a fungicidni o-felandren (phellandrene,
menthadiene); 9 %, antibakteridlni a fungicidni pineny
B-pinen (nopinene, pseudopinene, terebenthene); 5 %,
a-pinen (2-pinene, acintene A, sylvapine A); 1 %, antibak-
teridlni a fungicidni 3-3-karen (3-carene); 3 %, antimikro-
bialni, antibakterialni B-cubeben (1 %) a déale v mensim
mnozstvi nez 1 % y-terpinen (crithmene, moslene), limo-
nen, thuja-2,4(10)-dien, sabinen, cis-sabinen-hydrat
(cis-thujan-4-ol), trans-sabinen-hydrat (trans-thujan-4-ol),
longicyklen, linalool, 4-hydroxy-3-methoxy-
cinnamaldehyd (coniferyl aldehyde, ferulaldehyde, ferulic
aldehyde), vanilin (vanillin, lioxin, rhovanil) a dalsi terpe-
ny a uhlovodiky.

\ —
(Z)-B-ocimen
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h

(E)-p-ocimen

g

4-3-karen

B-cubeben

Silice stejné jako pryskyfice se pouziva k vyrobé nékte-
rych druht worcesterské omacky, do aromat pro specialni
uzenaiské vyrobky a v parfumerii®®. Olej je klasifikovan
GRAS FEMA 2108 (cit.”).

Pokud se tyce slozeni pryskyfice samotné, asafetida
obsahuje 60-75 % latek, které se rozpoustéji v ethanolu.
Obsahuje zna¢né mnozstvi, i vice nez 65 %, cukri (D-glu-
kosu, D-galaktosu, L-arabinosu, D-rhamnosu, D-glukuro-
novou kyselinu, polysacharidy), 4 % proteint a glykopro-
teind, 1 % tukd, 7-10 % nespalitelnych mineralnich latek,
4 % vlakniny. Souborn¢ se da téz shrnout, Ze asafetida je
slozena z vySe popsaného tekavého oleje (az 17 %), 4065 %
pryskyfi¢natych latek a az 25 % latek typu arabské gumy
a zbytek pripadd na vodu. Pryskyti¢nata slozka obsahuje
hlavné kyselinu ferulovou (coniferic acid, ferulic acid)
ajeji estery, umbeliferon (umbelliferone, 7-hydroxy-
coumarin, hydrangine, skimmetine), zkoumany jako pro-
stiedek ke zvladnuti nemoci (jako rakovina, infekéni one-
mocnéni zplsobené virem lidské imunodeficience, obezi-
ta, diabetes mellitus, hepatitida), a farnesiferoly (viz nize).

HO
HO 0._0
\OJQ\/YOH
(o) =
kyselina ferulova umbeliferon
V mnoha pracich se uvadi asaresinotannol, n¢kdy
ijako hlavni slozka asafetidy, nicmén¢ v databazi SciFin-
der je uveden jako substance pouze v Sesti publikacich.
Uvedeny jsou asaresinotannol A a B, jez maji i CAS RN
(60083-67-2 a 60083-66-1), bez uvedeni slozeni. Jde vSak
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a-felandren B-pinen a-pinen

Sek dopliuje, Ze jde o alkohol. Navic Casparis a Baumann
uvadéji®, e jde o nedefinovanou smés.

Zapach asafetidy je zapfiCinén pfitomnosti desitek
sirnych sloucenin, zejména pak vyse uvedenymi sek-butyl-
-propenyl-disulfidy a dale pak citime (1FE)-2-methyl-1-
-{(1E)-2-methylhex-1-en-1-yldisulfanyl} hex-1-en (1),
(1E)-1-{1-(methylsulfanyl)propyl-disulfanyl} prop-1-en (2)
a (1E)-1-(methylsulfanyl)-2-({(2E)-2-(methylsulfanyl)
methylidenhexyl}disulfanyl)-methylhex-1-en (3) a 2-methyl-
-1-(2-methylpropyl)disulfanylpropan (diisobutyl disulfide)
4).

Nékteré sirné slouceniny jsou i do jisté miry oxidova-
ny, jako (1E)-3-(butan-2-yl)disulfanylprop-1-en-1-yl-methan-
sulfinat  ((+)-(1E)-3-(1-methylpropyl)dithio-1-propen-1-yl
methanesulfinate, foetisulfide C) (5), které se mirné struk-
turné pfiblizuji k taktéz percepcné velmi intenzivné vni-
manym glukosinolatim.

Dalsi vyznamnou skupinou latek z asafetidy jsou
kumariny a jejich konjugéty se sekviterpeny™®, o umbelife-
ronu a samotnych terpenech jsme jiz mluvili vyse. Typic-
kym predstavitelem konjugatti je umbelliprenin, ((E,E)-7-
-(3,7,11-trimethyl-2,6,10-dodecatrienyl)oxycoumarin),
ktery byl zkouman na fadu aktivit, mj. proti Alzheimerové
a Parkinsonové chorobé, fad¢ nadort, Chagasové chorobg,
leishmani6ze, malarii, spavé nemoci.

o oo I
NS NS N o o o

umbelliprenin

Dalsim prikladem je konjugat s cyklickym terpenem
farnesiferol A (isobadrakemin), zkoumany na aktivitu
proti fadé nadort, piipadné toxicka galbanova kyselina
((—)-galbanic acid, asacoumarin B), zkoumana na aktivitu
proti viru lidské T-bunééné leukémie typu I a antibakteri-

~~~~~

o informaci pfevzatou z publikaci zkonce 19. stoleti S\/l\/\/ s~
a nepodafilo se dohledat nic podrobnéjsiho. Pouze Tschi- WS/ A-S- )\/
rch a Polasek udéwaji28 sumarni vzorec C,4H34,05 a Pola- S
1 2
S\
/\/E/\S/S\/E/\/ Yz\)\ \/LS/S\/\/O\ﬁ/
~ (6]

diisobutyldisulfid 4
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foetisulfid C 5
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farnesiferol A

OB\
OH

farnesiferol B

Sloucenin tohoto typu bylo popséano v asafetidé vice
nez 30, mezi nimi byly nalezeny latky aktivni jako virosta-
tika, pfipadné antiangiogenni, protinddorové, chemopre-
ventivni proti rakovin€é, moluskocidni, antikoagulacni,
antioxidacni, antiaterosklerotické, induktory angiogeneze,
neuroprotektivni, antigenotoxické, vazodilatacni a hypo-
glykemické.

Z dalsich typu latek mizeme jmenovat diterpeny jako
7-oxokalitrisovou  kyselinu  (7-oxocallitrisic  acid)
s aktivitou proti multirezistentnimu kmeni Mycobacterium
tuberculosis, picealakton C (picealactone C), 15-hydroxy-
-6-en-dehydroabietovou kyselinu, dale seskviterpeny jako
fetidon A a B, taraxacin, zkoumany proti zanétu a syndro-
mu drazdivého tra¢niku.

Zajimavy je i acetylenovy alkohol falcarinolon. Za-
stoupeny jsou i flavony, jako napf. cynarosid (cinaroside,
luteolin-7-B-p-glucopyranoside, luteoloside, nephrocizin,
nephrocizine), zkoumany jako prostfedek ke zvladnuti
nemoci jako diabetes mellitus 2. typu, chronickéd obstruk¢-
ni plicni nemoc, ¢erny kasel, dermatitida, gastroenteritida,
bronchitida, revmatické onemocnéni, Alzheimerova cho-
roba, plisnové infekéni onemocnéni, bakterialni infekeni
onemocneénti.

fetidon A

fetidon B

324
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galbanova kyselina

o L
SN 0 o

farnesiferol C

Tradi¢ni orientalni 1é¢ivo ptitahuje od pielomu stoleti
stale vice pozornosti. SciFinder uvadi témét 3000 citaci,
ponejvice z Ciny. Naprosta vétsina praci i vy$e zminéné
klinické zkouSky potvrzuji biologickou uc¢innost, kterou
vyuzila a rozvinula prastara tradice vychodniho 1é¢itelstvi.

V zavorce za pocesténym nazvem uvadime anglické
nazvy popsané slouceniny pro snadnéjsi orientaci Ctenafe
v literatufe, nebot’ ta je dnes v naprosté vétsing piipadi
anglicka. V dal$im textu, pokud nebude uvedena explicit-

0
-
Z
Z

OH

falcarinolon

taraxacin
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né citace, jsou udaje o biologické aktivité ziskany soubor-
né ukazdé slouceniny z rubriky Pharmacological Data
databaze SciFinder.

Clanek je soucasti série prispévkl v tomto Casopise,

popisujicich rizné chemické aspekty problematiky piirod-
nich latek, jako napt.*'*. Chce tim piispét k uvazenému
pfistupu ¢tenaii k chemii, o niz se v médiich vyskytuji
Casto velmi odsuzujici ¢lanky, jesté Castéji plné polopravd
a vymyslu.
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The article provides basic information about devil's
dung, its ingredients, biological efficacy, and toxicity.

Full text English translation is available in the on-line
version.
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DETEKCE NARKOTIK VE VZDUCHU POMOCI SERS: AKTUALNI STAV A VYZVY
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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.

Klicova slova: drogy, omamné a psychotropni latky — OPL, pfepravni kontejnery, vzduch, detekce, SERS, neuronové sité

Ing. Jana Rosenkranzova je
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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),

330

,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.)
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Intenzita (a.u.)

400 800 1200 1600
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400 800 1200 1600
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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-
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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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Technology Prague, Czech Republic, ® Group of Advanced
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Materials Chemistry, Institute of Chemical Process
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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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Nas§ text analyzuje zplsob UGvodniho zavedeni pojmil atom, molekula, prvek a sloucenina v devatenacti Ceskych
ucebnicich chemie pro zékladni skolu vydanych mezi lety 1954-2022. Analyza je provedena piedevsim z hlediska
naro¢nosti na abstraktni mysleni zakl. Vysledky ukazuji postupny posun od méné piesnych, starsich a jednodussich definic
k abstraktnéj§im strukturalnim definicim vychézejicim z casticového modelu a protonového cisla. Tento vyvoj je

diskutovan v kontextu vyzkumia ptirodovédného vzdélavani,

které upozoriiuji na obtize zakd pii praci se

submikroskopickou trovni a modely atomové struktury. Studie poukazuje na napéti mezi védeckou ptesnosti modernich
definic a aktudlnimi moZznostmi kognitivniho mySleni zakti. Kromé toho studie upozoriiuje na CasteCny nesoulad mezi
oficialnimi definicemi a terminy pouzivanymi v soudobé pedagogické i védecké literatufe.
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1. Johnstoneitiv trojihelnik a vyuka chemie

Vyucovaci pfedmét chemie je vétSinou zakli vniman
jako obtizny a malo oblibeny. Johnstone' pied vice ne
téiceti lety navrhl, Ze jednou z pfic¢in by mohla byt nutnost
vicetiroviiového piemysleni. Formovani vétSiny chemic-
kych konceptti a vysvétlovani chemickych jevi spoléha na
pochopeni submikroskopické reality. Submikroskopicka
i fenomenologicka realita jsou vzajemné propojeny a o obou
se v chemii bézn¢ komunikuje za vyuziti symboliky. Tato
Johnstoneova myslenka je mezi pedagogicko-psycholo-
gickou vefejnosti znama pod oznacenim ,.chemistry
triplet” nebo ,,Johnstonetv trojuhelnik®. Dobré pochopeni
chemie je do zna¢né miry podminéno schopnosti zakt ¢i
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studentli uvedené tfi roviny (fenomenologickd, submikro-
skopickd, symbolicka) vzajemné integrovat’. To viak pro
né& miize byt velmi obtizné'.

Ve snaze napomahat studentiim pfi tvorbé potiebnych
koncepti a pii trénovani dovednosti integrovat vSechny tti
urovné uvah o chemické realité se vyuzivaji riizné strate-
gie. Protoze studujici si pfedstavu o svété ¢ini kombinaci
riiznych typt viemi* (obvykle zejména vjemy na urovni
textové a na urovni vizudlni), vyuziva se kromé textovych
prostiedkt (mluvené slovo, psany text) i fada prostiedkl
vizualnich (obrazky, modely, animace apod). Je vSak nut-
né mit na paméti, ze zadné technické prostiedky ani vyukové
strategie samy o sob& nemohou zastoupit roli ucitele, protoze
je to on, kdo strategie a prostiedky vybira a pouziva’.

Sirhan® zdtraziiuje, 2¢ chemie musi byt vyutovéna
jednoduchym zpisobem. Podle néj napt. klicem k omeze-
ni mnohych nedorozuméni ve vyuce je schopnost ucitele
vnimat pribéh vyuky z pohledu studenta. Ucitel by mél
mit redlnou predstavu, co Zaci znaji a jak ke svym znalostem
dospéli. Vyuku by pak mél prizptisobovat moznostem zZaki
tak, aby vznikajici nejdulezitéjsi koncepty byly ucelené.

Rappoport a Ashkenazi’ zjistili, Ze pfestoze vysoko-
Skolsti ucitelé vysvétlovali chemické problematiky pomo-
ci integrace vSech t# urovni, vétSina jejich studenti si
uziteéné propojeni té€chto rovin nevytvofila. Zatimco aka-
demici dokazali odvozovat makroskopickou a symbolic-
kou troven pomoci submikroskopické, studenti vétSinou
pouzivali rovinu makroskopickou a hlavné symbolickou
a snazili se odvozovat submikroskopickou uroven ze sym-
bolické’. Na urovni stiedoskolské je piesouvani mezi
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Jiz v 80. letech minulého stoleti bylo poukazano na to,
ze muze existovat souvislost mezi vékem (zralosti) a slozitos-
ti mysleni, které je zak/student schopen’. N&kteti pracovni-
ci se snazili nalézt optimalni potadi'® vyuky dil¢ich pojmi
na cesté k rozvoji vys§iho pojmu. Experimentalni dikazy
o uc¢innosti takového pfistupu vSak nebyly vzdy presvédci-
vé'!, coz bylo vysvétlovano tim, Ze kazdy student konstru-
uje své koncepty svym vlastnim zplisobem a neni proto
mozné je predavat od ugitele k zakovi neporusené'®.

I v na$i zemi byla snaha vytvofit (pracné) strukturace
chemického uciva'*'® a zhodnotit logickou névaznost
zavedeni nekterych jednotlivych vybranych pojmi v uceb-
nicich chemie'”'®,

2. Zakladni pojmy mikrosvéta ve vyuce chemie

Pojmy atom, molekula, prvek a sloucenina tvofi kli-
¢ovou zakladni pojmovou strukturu Skolni chemie. Bez
kvalitniho porozumeéni témto pojmim nelze smysluplné
vysvétlovat chemické reakce ani vztahy mezi strukturou
a vlastnostmi latek. Zavedeni téchto pojml vSak znamena
vstup do submikroskopické roviny, ktera je zejména pro
zaky zakladnich $kol zcela abstraktni. Atomy ani moleku-
ly nejsou piimo pozorovatelné objekty, ale teoretické kon-
strukty umoznujici vysvétlovat chovani latek. Pokud se
s timto modelem Z4ci nenauci spravné pracovat, mohou pii
dal$im studiu chemie Celit vaznym problémiim.

Zpusob, jakym jsou zakladni pojmy chemie (atom,
molekula, prvek, slou¢enina) zavadény v ucebnicich, proto
muze zasadné ovlivnit kvalitu dal$iho studia. Cilem nasi
prace je analyzovat vyvoj definic uvedenych pojmu v ¢es-
kych ucebnicich chemie pro zékladni Skolu v obdobi témer
sedmdesati let a diskutovat jej ve svétle soucasnych po-
znatkd didaktiky chemie.

Protoze ,,optimalni poradi*’” ziejmé neexis‘rujc::12 a uéin-
nost vyukového procesu do zna¢né miry zavisi na ucite-
1i® a mife jeho souhry s urovni zaki®, rozhodli jsme se
vytvofit a nasledné diskutovat piehled, jakym zplsobem
se se zavedenim klicovych vychozich pojmi chemie
(atom, molekula, prvek, sloucenina) vyporadavaji riizné
Ceské ucebnice chemie pro zékladni Skolu. Takovy ptehled
by mohl slouzit napiiklad jako ¢astecna inspirace pro uci-
tele chemie nebo pro autory budoucich ucebnic chemie
nebo i jinych podkladt pro vyuku.

«10

3. Analyzované ucebnice

Nas vyzkumny soubor tvofilo 19 ceskych ucebnic
chemie pro zakladni skoly a nizsi ro¢niky viceletych gym-
nazii vydanych v letech 19542022 (tabulka I), tj. poCinaje
povalenym obdobim a konce soucasnosti. Kompletni
seznam zkoumanych uéebnic, zapsany podle citaénich zvyk-
losti ¢asopisu Chemické listy, je uveden také jako tabulka
SM-I v dopliiku na webové strance tohoto asopisu.

Provedli jsme kvalitativni obsahovou analyzu, zamé-
fenou na zpusob zavedeni Ctyf zékladnich pojmd mikro-
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svéta (atom, molekula, prvek, sloucenina), a to na urovni:
poradi zavedeni zminénych Ctyf pojmil,

poloha zavedeni daného pojmu v ucebnici,

zplsob popisu submikroskopické urovné.

Nejprve bylo v kazdé ucebnici vyhleddno a doslovné
zaznamendno Uvodni vysvétleni kazdého z uvedenych
pojmi. Zaznamenany byly i strany, kde se dané vysvétleni
vyskytuje a byly pofizeny fotokopie odpovidajicich stran
pro moznost dalSich analyz. Doslovné ptepisy odpovidaji-
cich textdl z analyzovanych ucebnic shrnuje tabulka SM-II
v doplitku na webové strance tohoto ¢asopisu.

4. Vysledky

4.1. Potadi zavedeni pojmi atom, molekula, prvek,
sloucenina

Potadi zavedeni pojmu bylo vyhodnoceno podle ¢isla
strany, na které se v ucebnici nachizelo prvni zminéni
daného pojmu pro zaky. Pokud se vice pojmi nachéazelo
v ucebnici poprvé na téze strang, rozhodlo potfadi vyskytu
na této strané. Nasledné jsme zjistili, které uspotradani
(pofadi zavadéni pojmt atom — molekula — prvek — slou-
¢enina) je v souboru zkoumanych ucebnic kolikrat vyuzi-
to. Vysledky shrnuje tabulka II.

Je ztejmé, ze Ceské ucebnice chemie sice za posled-
nich 70 let vyuzily rizné moznosti potfadi zavedeni uvazo-
vanych Ctyf pojmu, ale jednoznacné prevazuje poradi
APMS (atom — prvek — molekula — sloucenina). Nelze
vyloucit, ze ¢eské ucebnice v sobé ¢aste¢né odrazeji snahu
o dodrzeni optimalniho potadi zavedeni pojma'’.

4.2. Poloha definic v ucebnicich

Nase dalsi otazka byla, kde v ucebnici se nachazi
jednotlivé definice, i s ohledem na celkovy rozsah ucebni-
ce. Tato informace by mohla byt startem napiiklad k uva-
ham o tom, jestli Zaci mohou byt na dobré zvladnuti
(zvnitinéni) takto abstraktnich, ale klicové dilezitych,
konceptli dostate¢né pfipraveni a jestli maji optimalni
prostor si vytvorit kvalitni pfedstavu o atomu, molekule,
prvku, sloucenin€ a jejich vzdjemnych vztazich tak, aby
byli schopni tyto predstavy dostatecné efektivné vyuzivat
ve smyslu Johnstoneova trojuhelnika. Je nutné zde zdtraz-
nit, Ze sama ,,poloha v ucebnici* neni hodnotitelna jako
znak ,.kladny* nebo ,,zaporny“. Dulezité je, jakym zpuso-
bem jsou uvedené pojmy zakiim podany, jak je ucivo pro-
cvi¢ovano, jaké modely, obrazky, animace nebo pokusy
jsou pouzivany a podobné¢. Piesto vSak ptedstava o poloze
definice v uéebnici mize uréitym zpisobem poukazovat
na celkové didaktické pojeti ucebnice, pfipadné i na di-
daktické pojeti vykladu dané problematiky v urcité dobé.
Polohu zvolené definice v ucebnici uvadime v tabulce III.
Relativni polohu definice v ucebnici pak znazornuje obr. 1
zjednodusené pomérem n/N, kde n je Cislo strany poprvé
uvadéjici dany pojem, N je pocet stran celé ucebnice.
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Tabulka I
Ptehled analyzovanych ucebnic chemie

Chem. Listy 720, 337-344 (2026)

Cislo Autofi Nazev ucebnice Naklada-  Rok
telstvi vydani

1 Trtilek J. Chemie pro osmy postupny ro¢nik SPN 1954

2 Trtilek J., Pauk F., Chemie pro devaty ro¢nik zdkladniho vzdélani: pokusna ucebnice SPN 1960
Sirtickova J.

3 Trtilek J., Ondracek J., Chemie pro 8. roc¢nik zakladnich devitiletych $kol SPN 1964
Krsicka R.

4 Hofmann V. a kol. Chemie pro 7. roénik experimentalnich §kol. Cast 1 SPN 1977

5 Benes P. a kol. Chemie pro sedmy ro¢nik zakladni Skoly SPN 1990

6 Sramko T. a kol. Chemie pro 8. ro¢nik zakladni Skoly SPN 1992

7 Benes P., Pumpr V.,  Zéklady chemie pro 2. stupen zakladni skoly, nizsi ro¢niky viceletych Fortuna 1993
Banyr J. gymnazii a stfedni skoly

8 Los P., Hejskova J., Nebojte se chemie: 1. dil chemie pro zakladni a obéanskou $kolu Scientia 1994
Kleckova M.

9 Ctrnactova H. akol.  Poznavame chemii: uéebnice pro zakladni 8koly a nizi roéniky SPN 1994

viceletych gymnazii

10  HonzaJ., Honzova R., Chemie 1: pro ZS, OS a niZ§i roéniky gymnazii. Prodos 1995
Marecek A.

11 Benes P., Pumpr V. Chemie pro zékladni a ob¢anskou skolu Kvarta 1996

12 Bene$ P, Pumpr V.,  Chemie v sesité: pro devaty rocnik zakladni skoly Fortuna 1996
Svobodova M.

13 Ctrnactova H. akol.  Chemie pro 8. roénik zakladni $koly SPN 1998

14 Bene§P.,Pumpr V.,  Zaklady praktické chemie 1: pro 8. ro¢nik zdkladni Skoly Fortuna 1999
Banyr J.

15 Karger L., Pecova D., Chemie I pro 8. ro¢nik zakladni skoly a nizsi rocniky viceletych Prodos 1999
Pec P. gymnazii

16  Bilek M., RychteraJ. Chemie krok za krokem Moby Dick 1999

17 Skoda J., Doulik P. Chemie 8: ucebnice pro zakladni Skoly a viceleta gymnazia Fraus 1999

18 Mach J., Pluckova I, Chemie: tivod do obecné a anorganické chemie Nova Skola 2010
Sibor J.

19  Budinské4 G. a kol. Hrava chemie 8. Ugebnice pro 8. ro¢nik ZS$ a viceletd gymnézia Taktik 2022

Tabulka IT Z obr. 1 je ziejmé, Ze vSechny &tyii sledované pojmy

Riazné potradi zavedeni pojmt atom (A), molekula (M),
prvek (P), sloucenina (S) v uéebnicich chemie

Poradi pojmu Kde vyuzito Pocet vyuziti
(¢islo ucebnice
dle tabulky I)
MSPA 1 1
SPAM 2,9 2
MSAP 3 1
PSAM 6 1
MAPS 8,15 2
PAMS 13 1
APMS 4,5,7,10-12, 11
14,16-19
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byvaji v ucebnicich zavedeny pomérné brzy po k sobg,
pfi¢emz misto, kde jsou tyto pojmy poprvé zavedeny, se
beéhem doby postupné mirné priblizuje k zac¢atku ucebnice.
Pokud by ucitelé ve vyuce postupovali rovnomérné podle
ucebnic, znamenalo by to postupné zkracovani Casu, ktery
maji zaci od zacatku vyuky chemie k okamziku, kdy bu-
dou exponovani danym ¢tyfem pojmim.

Vyjimku ze spole¢ného rysu zkoumanych ucebnic
(zavedeni vsech Ctyf pojmu brzy za sebou) tvoii ucebnice
¢. 4, 10 a 15. Od ostatnich se také pomérné lisi ucebnice
¢. 6, kterd zavadi vSechny Ctyii sledované pojmy velmi
brzo. Atom a prvek jsou velice brzo zavedeny také v uceb-
nici ¢. 10 (atom je zaveden hned na prvni strané vyklado-
vého textu), ale z poméru n/N zobrazeného v obr. 1 to
neni uplné patrné. Do hry zde totiz vstupuje fakt, ze uvod-
ni strany ucebnic vzdy obsahuji jiny druh informaci nez
vyklad uciva a ucebnice ¢. 10 ma celkoveé maly pocet stran
(N je malé).
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Tabulka IIT

Poloha zavedeni pojmu atom, molekula, prvek, sloucenina
v ucebnicich chemie. N ... pocet stran ucebnice, n ... strana,
kde je dany pojem zaveden. A ... atom, M ... molekula,
P ... prvek, S ... sloucenina

C.dle N n

tab. I A M P S
1 143 20 10 19 19
2 181 74 74 74 74
3 143 36 11 36 36
4 129 40 59 47 61
5 125 40 48 41 48
6 175 12 12 11 11
7 143 48 50 49 50
8 91 21 20 21 23
9 62 24 25 22 22
10 79 5 16 6 16
11 191 30 34 32 34
12 77 10 11 10 11
13 144 29 33 28 33
14 79 26 28 27 28
15 95 12 12 23 29
16 198 48 54 53 55
17 136 18 23 18 23
18 110 29 34 32 35
19 128 18 23 21 23
4.3. Rozbor konkrétnich definic

Uvodem je nutno konstatovat, Ze ne ve viech piipa-
dech se nam podatilo zavedeni sledovanych pojmu analy-
zovat jednoznacné. Jednim z hlavnich duvodd je to, ze
mnohé ze zkoumanych ucebnic ptivadéji zaky k danym
pojmim mikrosvéta pies historicka fakta (Démokritos,

05 ¢
04
0,3
0,2

0,1

Relativni pozice v u€ebnici

0

» 1964
s 1977 |
o 1990

mMolekula

B Atom
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Dalton). Pokud text v ucebnici jednoznac¢né oddé¢luje na-
hled do historie od vykladu uciva, akceptovali jsme az defi-
nice z pozd¢ji uvedeného vykladu uciva. Typické uvedeni
v textu za¢ind napt. slovy ,,.Dnes uz vime, Ze...“ V jinych
ptipadech je ovSem vyklad o historii pfimo vyuzit pro za-
vedeni daného pojmu, napt.: ,,Teprve na prelomu 18. a 19.
stoleti se tehdejsi ucenci shodli na tom, ze za chemicky
prvek budou povazovat...“ a v ucebnici se dal pracuje
s takto zavedenym pojmem ,,prvek®. V takovém piipadé
jsme za ,prvni zavedeni pojmu‘ akceptovali uvedenou
historickou definici. Pfes veSkerou snahu o co nejveétsi
objektivitu konstatujeme, ze vybér ,,ivodnich definic* se
uplné jednoznaéné provést neda.

4.3.1. Zavedeni pojmu ATOM

Pojem ,,atom* je pro zaky velmi abstraktni. Pro jeho
prvni piiblizeni Zakiim se pouzivaji rizné strategie: pfipo-
dobnéni k objektim znamym z makrosvéta, ukazovani
redlnych objektl ve stale vétSim zvétSeni, vypravéni
o myslenkach antickych filosofti i o objevech dalSich
ucencl. V prvnim pfiblizeni byva také atom zakim pied-
staven s riiznou podrobnosti. Uvodni definice uvedené ve
studovanych 19 ¢eskych ucebnicich chemie jsme se poku-
sili klasifikovat podle dvou zasadné odlisSnych hledisek:
podle druhu informaci o atomu, zahrnutych v definici
(tab. IV),
podle zptisobu osloveni c¢tenafe (napf. historicky
uvod, analogie z bézného zivota, navozeni piedstavy
velmi malych objektt, pfimé sdéleni informace,...).
Prestoze i tato problematika je zajimava a dulezita,
budeme se v nasem ¢lanku drZet hlavni myslenkové linie,
totiz které informace jsou Zakiim v uvodu o atomu sdéleny.

Pii zhodnoceni druhu poskytnutych ivodnich infor-
maci o atomu bylo zafazeni mnohdy nejednoznacné. Za-
vedeni atomu obvykle probiha vice vétami. V Gplné prvni
z nich vétSinou neni prostor na uvedeni vnitini stavby, ta
ale mize byt uvedena vzapéti. Nakonec jsme se rozhodli,
ze pokud vnitini stavba atomu je v ucebnici nastinéna

oPrvek O Sloucenina

Obr. 1. Relativni pozice zavedeni pojmii atom, molekula, prvek, slou¢enina vii¢i rozsahu uc¢ebnice. Na vodorovné ose je vynesen
rok vydani ucebnice a jeji pofadové Cislo podle tivodniho seznamu. Relativni pozice je dana podilem n/N, kde n je ¢islo strany v ucebni-

ci, kde je dany pojem zaveden, N je celkovy pocet stran ucebnice
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Tabulka IV

Chem. Listy 720, 337-344 (2026)

Zpusoby zavedeni pojmu ATOM podle druhu informaci o atomu

Oznaceni  Atomy jsou zavedeny jako... Cislo ugebnice dle tab. I
A .. stavebni jednotky molekul 1,2,3

B .. zakladni ¢astice latky (bez detailti vnitini stavby) 4,9,13, 16,19

C .. Castice s vnitini strukturou (protony, neutrony, elektrony) 5-8,10-12, 14, 15,17, 18

(slovy nebo obrazkem) na téze strané jako tivodni infor-
mace o atomu jako takovém, budeme ji vyhodnocovat
jako soucast ivodni definice. Pokud se vyskytuje v uceb-
nici pozd¢ji, budeme ji hodnotit jako samostatnou poloz-
ku. Jsme si védomi toho, Ze ani timto zpisobem neni kla-
sifikace zcela jednoznacéna.

Pro zajimavost uvadime srovnani s definici atomu dle
IUPAC: Smallest particle still characterizing a chemical
element"’.

Z tabulky vidime, Ze vétSina ucebnic zavadi atom
pfimo v souvislosti s jeho vnitini strukturou (jadro, obal,
protony, neutrony, elektrony). Bez detailil vnitini struktury
byl atom pfedstavovan zejména v literatufe starsi
(ucebnice ¢. 1-3). Pokud v nov¢jsi literatufe je atom zave-
den bez pfimé navaznosti na jeho vnitini stavbu, jsou s ni
zéci dle ucebnice seznameni také, a to obvykle brzo po
zavedeni pojmu ,,atom*®.

Vidime, ze v nejlep$im souladu s definici [UPAC je
skupina definic, kterou nase tabulka IV uvadi jako typ B.
Vyhodou tohoto postupu je, Ze zaci hned v ivodu nejsou
zahlceni piili§ velkym mnozstvim abstraktnich informaci
souCasné. S vnitini stavbou atomu je jist¢ vhodné zaky
seznamit, ale mohlo by byt uzite¢né poskytnout na to za-
kim vice ¢asu.

Pokud jde o tivodni informace typu A, je pii jejich
pouziti nezbytna opatrnost. Vznikne-li totiz uvodni pied-
stava, Ze atom je to, z ¢eho se skladaji molekuly, mize byt
nasledné obtizné predstavit si stavbu kovli nebo vzacnych
plyni, kde se molekuly (ve smyslu definice [IUPAC dvoj-
nebo viceatomové®®) obvykle nevyskytuji.

4.3.2. Zavedeni pojmu MOLEKULA

Prostudovanim tivodnich definic v ucebnicich jsme
vysledovali ¢tyti zakladni zpisoby zavedeni pojmu mole-
kula, které shrnujeme v tabulce V.

VétSina definic (tabulka V) zavadi molekulu jako
spojeni nejméné dvou atomtl. Tyto definice nepfipouste]i

Tabulka V
Zpusoby zavedeni pojmu MOLEKULA

pouzivani terminu ,,jednoatomova molekula®, v souladu se
souc¢asnou definici molekuly dle IUPAC?: ,, An electrical-
ly neutral entity consisting of more than one atom (n>1).
Rigorously, a molecule, in which (n>1) must correspond
to a depression on the potential energy surface that is
deep enough to confine at least one vibrational state. *

Prestoze vSak IUPAC operuje s molekulou jako utva-
rem tvofenym nejméné dvéma spojenymi atomy, v odbor-
né fe€i i v databazi Topics in Physics and Astronomy na
webu ScienceDirect se pouziva i termin ,,jednoatomové
molekuly“?": Monatomic molecules are defined as mole-
cules that consist of a single atom, such as helium, neon,
and argon, which can be considered as free particles with
three translational degrees of freedom.

Pro zéky a studenty musi pfi stfetu obou systémi
vznikat chaos.

4.3.3. Zavedeni pojmu PRVEK

Uvodni definice prvku se nam podaiilo klasifikovat
do tff zakladnich skupin (tabulka VI). Opét pro srovnani
uvadime soucasnou definici prvku dle IUPAC:

., 1. A species of atoms, all atoms with the same num-
ber of protons in the atomic nucleus.

2. A pure chemical substance composed of atoms
with the same number of protons in the atomic nucleus.
Sometimes this concept is called the elementary substance
as distinct from the chemical element as defined under (1),
but mostly the term chemical element is used for both con-
cepts®.

VétSina tvodnich definic prvku uvedenych v ¢eskych
ucebnicich chemie pro zakladni skolu, a to zejména v uc¢ebni-
cich nov¢jsich, je tedy viceméné shodna s aktualni definici
dle TUPAC. Piesto vsak stoji za zvazeni, jestli by nebylo
mozné a ucelné zakam ulehdit situaci napft. tim, ze by odbor-
ny termin ,,protonové ¢islo* nebyl pouzit hned v Givodni lekei
(viz napf. Sirhanovo doporuceni jednoduchého, zakim
transparentniho vykladu chemie®). Pfestoze je uZite&né

Oznaceni  Molekula je zavedena jako... Cislo uéebnice dle tab. I
A .. »zakladni stavebni Castice latky* 1,3,8,15

B .. Utvar tvofeny atomy (explicitné se nevylucuji jednoatomové molekuly) 2, 12, 13, 16, 17

C .. Castice slozena ze dvou nebo vice sloucenych atomt 4,5,7,9,10,12, 14, 19
D .. Castice vznikla chemickou vazbou 6,11, 18
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Tabulka VI
Zpusoby zavedeni pojmu PRVEK

Chem. Listy 720, 337-344 (2026)

Oznaceni  Prvek je zaveden jako... Cislo u&ebnice dle tab. I
A ... jednoducha latka, nerozlozitelnd chemickymi prostfedky. 1-3,9,13

B ... latka sloZena z atomi téhoz druhu (bez zminky o protonovém d¢isle). 8

C ... latka sloZena z atomi stejného protonového éisla. 4-7,10-12, 14-19
Tabulka VII

Zptisoby zavedeni pojmu SLOUCENINA

OznaCeni  Sloucenina je zavedena jako... Cislo ugebnice dle tab. I
A ... chemicky Cista latka rozlozitelna na jednodussi latky. 1,3,9
B ... slozena latka rozlozitelna na prvky (jsou tedy specifikovany ony 2
,Jednodussi latky*).
C ... chemicka latka slozena ze sloucenych atomt JEDNOHO nebo vice prvku. 4 (s. 61), (15)
D ... latka vznikla sloucenim atomii vice prvka. 5-8, 10-19

prvek vymezit poctem protont v jadfe, neni nezbytné nut-
né pro tuto informaci ihned od zacatku zavadét samostatny
odborny termin.

V souvislosti s definici IUPAC si musime také uveé-
domit, ze termin ,,prvek” ma podle [UPAC dva vyznamy.
Jednak jde o vyznaéeni ur€itého druhu atomu, jednak jde
o oznaceni uritého druhu chemické latky. Tato uvaha,
domnivame se, by na urovni zdkladni Skoly byla pfilis
obtiznd. I univerzitni studenti ucitelstvi chemie se s timto
dvojim vyznamem pojmu ,,prvek® museji chvili smifovat.

4.3.4. Zavedeni pojmu SLOUCENINA

Zavedeni pojmu SLOUCENINA v uebnicich je
pestiejsi (tabulka VII), naopak explicitni IUPAC definici
slouceniny jsme nenalezli, pfestoze s pojmem
,»compound“ [UPAC Compendium of Chemical Termino-
logy bézné pracuje. Obdobna situace je i v databazi Topics
in Physics and Astronomy® na webu ScienceDirect: Heslo
»compound® v ni samostatné uvedené neni, ale pouziva se
pfi jinych vykladech.

Zajimavym historickym momentem, ktery si uz malo-
kdo z nas uvédomuje: Ucebnice oznacena Cislem ¢ 4 roz-
déluje slouceniny na singularni, binarni a ternarni. Singu-
larni slouceninou ve smyslu citované ucebnice je latka
tvofena molekulami vzniklymi spojenim stejnych atomd,
napt. H, apod. (str. 61). Singularni slou¢eniny dnes nazy-
vame prvky. Ucebnice €. 4 nejprve na str. 47 zavadi prvek
(pfitom pracuje s protonovym ¢islem atomi). Pfi nasled-
ném zavedeni singularnich sloucenin na str. 61 se ucebni-
ce k rozporu mezi definici slouceniny a prvku nevyjadtuje.

V ucebnici oznacené 15 je uvodni definice slouceniny
roztazena na nékolik fadkt. Pfitom Uplné prvni zminka
o slouceninach je analogicka jako v ucebnici Hofmanno-
vé, totiZ netrva na tom, Ze slou¢enina musi spojovat atomy
ruznych prvki. Tento pozadavek se v ucebnici objevuje,
ale az o par fadka pozdé&ji.
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Definice uvedené v ucebnicich oznacenych Cislem 1-3,
9 jsou sice zdanlivé jednoduché, ale z logického hlediska
matouci. Zak na za¢atku studia chemie nemé adnou pred-
stavu o tom, co je chemicky rozklad. Je mu tedy vysvétle-
no neznamé pomoci neznamého.

5. Didaktické implikace

Zavedeni konceptu atomu je ve vyuce chemie zasadni
a kli¢ovy moment. Bez spravné piedstavy atomu je stézi
mozné naplno pracovat s moznostmi Johnstoneova troj-
thelnika. Pro Zéky, ktefi se nenauci spravné uvazovat na
submikroskopické trovni, se dalsi studium chemie snadno
miZze zménit na pouhou nikde neukotvenou snisku infor-
maci. Aby se toto zbyte¢né ned¢lo, je zapotiebi zakim dat
moznost si potiebné koncepty vytvaret postupné a kvalit-
né. Soucasné zahlceni pfili§ mnoha terminy a koncepty
miuize snadno vést k tomu, ze zak v chemii ,,zabloudi‘.

Z toho hlediska nam piipadd vhodné, aby se na za-
kladnich Skolach poskytl zakim dostateény prostor na
poklidné vstfebani pojmu ,,atom* dfive, nez se zacne ho-
vofit o jeho vnitini stavbé. Nemusi to byt nutné ,,zafizeno*
pozici u¢iva v ucebnici, ale bylo by vhodné na to pfi vyu-
ce pamatovat. Podobnou myslenku (pokusit se v iivodnich
fazich vyuky chemie omezit mnozstvi abstraktnich pojmi
na nejnutnéj$i minimum i za cenu zjednodusSeni vykladu
anebo Upravy pofadi témat a zafazeni vykladu o stavbé
atomu a chemické vazbé¢ na pozd¢jsi dobu, kdy zaci budou
vyvojove lépe pfipraveni pracovat s abstraktnimi pojmy)
podporuji i jini autofi**.

U definice molekuly jsme narazili na dosti zavazny
jev: nékteré soucasné definice molekuly, véetné definice
TUPAC (cit.”®), operuji s molekulou jako s nejmén& dvo-
jatomovym objektem. Navzdory tomu odbornd védecka
literatura, a to i publikovana v soucasnosti, ¢aste¢né pra-
cuje s predstavou molekuly jako ,,zakladni stavebni ¢asti-
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ce latek* a v tomto smyslu hovoti také o jednoatomovych
molekulach. Definice molekuly se rozchazeji i napfic celo-
svétovymi piehledy odbornych terminti®'. Ponechme stra-
nou otazku, jak k této situaci doslo. Dulezité je, Ze alespon
studenti chemicky zaméfenych stfednich a vysokych Skol
museji byt pfipraveni ¢ist texty vychazejici z obou konceptti.

Zajimavym zjisténim, které se nam nepodatfilo ovefit
a podlozit v zadné dalsi literatute, je klasifikace sloucenin
na singularni, bindrni a ternarni podle ucebnice oznacené
¢islem 4 (Hofmann a spol., 1977). Toto zjisténi je sice
zajimavé z hlediska historického, avSak na soucasnou
vyuku chemie dopad ziejmé mit nebude. Termin
»singulary compounds® se sice v soucasné odborné litera-
tufe vyskytuje, avSak ve smyslu ,jednotlivé, oddélené*
jako protiklad k vyznamu ,,ve smési*.

Dalsim naSim zjisténim je, Ze zavedeni vSech Ctyf
analyzovanych termind (atom, molekula, prvek, slouceni-
na) se v Ceskych ucebnicich chemie pro zékladni Skolu
posouva stale relativné blize zacatku studia, pficemz veétsi-
nou se vSechny tyto Ctyii pojmy zavadéji v pomérné rych-
1ém sledu za sebou. S ohledem na zatim omezené schop-
nosti abstraktniho mysleni zakt se nabizi otazka, zda tako-
vy postup neni na zaky prili§ rychly®*.

Zaverem ke kapitolce ,,didaktické implikace* bychom
radi upozornili na velmi pékné pracovni listy pro vyuku
chemie, dusledné pracujici s konceptem Johnstoneova
trojuhelnika®. Myslime si, e by mohlo byt k uZitku je
ve vhodné adaptované podobé vyuzivat ve vyuce che-
mie i v na$i zemi.

6. Zavér

Analyza Ceskych ucebnic chemie ukazuje postupny
posun od jednodussiho vykladu k abstraktnimu struktural-
nimu pojeti zakladnich chemickych pojmi. Tento vyvoj
odpovida modernimu védeckému chéapani chemie, avsak
soucasné zvysSuje naroky na abstraktni mysleni zaka. Di-
daktickou vyzvou zdaleka neni pouze presnost definic, ale
predevsim zpiisob jejich zprosttedkovani Zakiim. Toto zpro-
stfedkovani musi byt piiméfené véku, moznostem a potiebam
zéaku, coz zastava klicovym ukolem didaktiky chemie.

Vysledky naSeho rozboru pochopitelné maji i sva
omezeni. Ne vzdy jsme méli k dispozici prvni vydani dané
ucebnice, takze ¢asova linie neni zcela pfesna. Zakladni
zjisténi, Ze v ucebnicich dochazi k postupnému posunu od
$im definicim, tim vSak zasadné dot¢ena neni. Pti rozboru
se potvrdilo, ze dulezity zdroj informaci je nejenom text,
ale 1 graficky material. Toto bylo klicové zejména pii roz-
boru definic atomu. Pfi praci jsme to respektovali a v pii-
padé nejasnosti piihlédli i k obrazkim, které definici do-
provazeji. Primarnim pfedmétem analyzy vSak byl text.
Peclivy rozbor konkrétné grafické stranky zavedeni uve-
denych pojmt vSak muZze poskytnout mnoho cennych
informaci zcela jiného charakteru, nez piinaSime v tomto
¢lanku. Této problematice se planujeme vénovat v blizké
budoucnosti.
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Internetova verze této prace obsahuje navic dopliuji-
ci ¢ast.
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B. Valova, M. McHugh, H. Cidlova, and L. Prokes
(Faculty of Education, Masaryk University, Brno, Czech
Republic): Basic Concepts of the Microworld in Czech
Chemistry Textbooks for Lower Secondary Schools

Our text analyses how the concepts atom, molecule,
element, and compound are initially introduced in nineteen
Czech chemistry textbooks for lower secondary schools.
We examine textbooks published between 1954 and 2022.
The analysis focuses primarily on the demands these
introductions place on students’ abstract thinking. The
results show a gradual shift from older, less precise, and
simpler definitions to more abstract, more recent
definitions based on the particle model and proton
number. This development is discussed in the context of
science education research, which highlights students’
difficulties in working with the submicroscopic level and
with models of atomic structure. The study points to
atension between the scientific accuracy of modern
definitions and students’ current cognitive capacities. In
addition, it draws attention to a partial discrepancy
between official definitions and the terminology used in
contemporary pedagogical and scientific literature.

Keywords: chemistry teaching, Johnstone's triangle,
microworld, abstraction
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DOPLNEK

Tabulka SM-I
Piehled analyzovanych ucebnic chemie

Cislo  Plny zdznam o uéebnici
1 Trtilek J.: Chemie pro osmy postupny rocnik. Statni pedagogické nakladatelstvi, Praha 1954.
2

Trtilek J., Pauk F., Sirti&kova J.: Chemie pro devaty rocnik zdkladniho vzdélani: pokusnd ucebnice. 2. vyd. Statni
pedagogické nakladatelstvi n. p., Praha 1960.

3 Trtilek J., Ondracek J., Krsicka R.: Chemie pro 8. rocnik zakladnich devitiletych Skol. 2. vyd. SPN, Praha 1964.

4 Hofmann V. a kol.: Chemie pro 7. rocnik experimentdalnich skol. Cadst 1. Statni pedagogické nakladatelstvi,
Praha 1977.

5 Benes P. a kol.: Chemie pro sedmy rocnik zakladni skoly. 5. vyd. SPN, Praha 1990.
Sramko T. a kol.: Chemie pro 8. rocnik zdkladni $koly. 6. vyd. Statni pedagogické nakladatelstvi, Praha 1992.

7 Benes P., Pumpr V., Banyr J.: Zdaklady chemie pro 2. stuperi zakladni Skoly, nizsi rocniky viceletych gymnazii
a stiedni Skoly. Fortuna, Praha 1993.

8 Los P., Hejskova J., Kle¢kova M.: Nebojte se chemie: 1. dil chemie pro zdakladni a obcanskou skolu. Scientia,
Praha 1994.

9 Ctrnactova H. a kol.: Pozndvdme chemii: ucebnice pro zdakladni §koly a nizsi rocniky viceletych gymndzii. Statni

pedagogické nakladatelstvi, Praha 1994.
10 Honza J., Honzova R., Mare&ek A.: Chemie 1: pro ZS, OS a nizsi rocniky gymndzii. Prodos, Olomouc 1995.
11 Benes P., Pumpr V.: Chemie pro zdakladni a obcanskou Skolu. Kvarta, Praha 1996.

12 Benes P., Pumpr V., Svobodova M.: Chemie v sesite: pro devaty rocnik zakladni skoly. 4. vyd. Fortuna, Praha
1996.

13 Ctrnactova H. a kol.: Chemie pro 8. rocnik zékladni $koly. SPN, Praha 1998.
14 Benes P., Pumpr V., Banyr J.: Zdklady praktické chemie 1: pro 8. rocnik zakladni skoly. Fortuna, Praha 1999.

15 Karger I., Pe¢ova D., Pe€ P.: Chemie I pro 8. rocnik zdkladni Skoly a nizsi rocniky viceletych gymnazii. Prodos,
Olomouc 1999.

16 Bilek M., Rychtera J.: Chemie krok za krokem. Moby Dick, Praha 1999.

17 Skoda J., Doulik P.: Chemie 8: ucebnice pro zdkladni Skoly a viceletd gymndzia. Fraus, Plzefi 1999.

18 Mach J., Pluckova L, Sibor J.: Chemie: iivod do obecné a anorganické chemie. Nova skola, Brno 2010.

19 Budinska G. a kol.: Hravd chemie 8. Ucebnice pro 8. rocnik ZS a viceletd gymndazia. 2. vyd. Taktik, Praha 2022.
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Ceska spoletnost chemicka, Sekretariat a redakce Chemickych listi
S Novotného lavka 5, 116 68 Praha 1

tel.: 221 082 383, redakce tel. 221 082 370
e-mail: chem.spol@csvts.cz
http://www.csch.cz

Clenské sluzby a vyhody | Ceska spole¢nost chemicka

Zapojeni v Ceské chemické spoleénosti, ¢lenu Asociace Eeskych chemickych spoleénosti, EuCheMS, ECTN-A a CSVTS pfinasi
individualnim chemikiim, kromé vlastniho ¢lenstvi v nejvetsi a nejstarsi ¢eské profesni organizaci chemikti (zal. 1866):

ROZSIRTE SVE KONTAKTY
—  celosvétove uznavanou piislusnost k jedné z nejstarSich profesnich organizaci v chemii na svéte,
—  moznost zapojeni se do prace a komunikace v jedné z mistnich & odbornych pobogek CSCH,
—  kontakty, informace, sluzby, moznosti, uplatnéni,...
—  pristup ke sluzbam a slevam poskytovanym ¢lenskymi organizacemi EuCheMS pro ¢leny narodnich organizaci,

— moznost pfidruzeného ¢lenstvi v IUPAC, a z toho plynouci sleva u nakladatelstvi Blackwell a na konferencich
sponzorovanych [UPAC, ¢lenové IUPAC dostavaji ¢asopis Chemistry International,

—  moznost ziskani a doporugeni ¢lenské piihlasky do vyznamnych zahraniénich chemickych spoleénosti (RSC, ACS, GDCh, GOCh, SFC aj.),

ZUCASTNETE SE NARODNICH SJEZDU

—  moZnost zi€astnit se narodnich sjezdd s vyznamnou slevou pro ¢leny, které€ jsou pofadany kazdoro€né, jednou na Slovensku
jednou v CR, 5
ZLEPSETE SVOJI INFORMOVANOST
— moznost dostavat 4x roéné zdarma tzv. ,,bulletinové ¢islo* Chemickych listl v tisténé ¢i elektronické podobé,

vvvvvv

—  volny piistup k &lenskému magazinu ChemViews (http://www.chemistryviews.org/), jehoz je CSCH spoluvlastnikem,
a to i na vasem mobilnim telefonu apod.,

—  Clenské informace o novych knihach, produktech a sluzbach i o ptipravovanych odbornych akcich na celém svété,
— informace o déni v evropskych strukturach, jako napi. EuCheMS, ECTN, EC2E2N a podobné,
—  pristup k elektronickym informa¢nim médiim Spolecnosti,

—  volny piistup k tiSténym verzim ¢asopistt ChemPubSoc Europe v ,.knihovné CSCH*, kterou po dohodé s PiF UK Praha ziidila
CSCH v Knihovné chemie (sidlici v budové Hlavova 8/2030, Praha 2, Albertov, pfizemi, v mistnostech ¢. 148, 149, 150).

ZAPOJTE SE DO RESENI GRANTU EU
— moznost participovat na feSeni grantd s evropskymi partnery, jako napii ECTN a partnerskymi narodnimi spole¢nostmi.

USETRETE PENIZE
—  moznost objednani pfedplatného Chemickych listd s vyznamnymi slevami,
—  podstatné slevy u vlozného na sjezdech a konferencich, jejichz oficialnim poradatelem je CSCH,

—  vyznamnou slevu (ca 90 %) na ptedplatné casopisu Chemistry — A European Journal, a dalsich evropskych ¢asopisti
konsorcia ChemPubSoc Europe, jichZ je CSCH spolumajitelem,

—  pristup ke sluzbam a slevam poskytovanym ¢lenskymi organizacemi EuCheMS pro ¢leny narodnich organizaci,
—  moznost ziskani piilezitostnych slev obchodnich firem spolupracujicich s CSCH,

—  slevu pii zapiij¢eni automobilu (aZ 35 %) u spolecnosti AVIS a HERTZ na celém svét€, kromé Australie, a pouZiti téchto
automobill na akcich v CR za specialni tarify,

—  sleva 20 % z publikacnich poplatkl v ¢asopise ChemOpenChem, ktery spole¢nost spoluvlastni.

ZDURAZNETE SVOJI PROFESIONALITU

— moznost zazadani o evropskou nostrifikaci chemického vzdélani a odborné praxe spojenou s udélenim titulu EurChem,
platného v celé EU, 5 .
BUDTE VIDENI

— moznost uplatnit informace z vlastni pracovni ¢innosti (vysledky, novinky, inzerce, tiskova oznament aj.),
— moznost zvefejnéni vlastniho oznameni v rubrice Bulletinu Chemickych listi ,,Praci hledaji®,

— atadu dalSich sluzeb, které se teprve sjednavaji,
PRO FIRMY A PODNIKATALE

—  Firmam, podniktm, institucim a dal§im pravnickym osobam nabizi CSCH mimo jiné i tzv. ,,kolektivni ¢lenstvi®, pfi kterém
se ve vzajemné smlouve sjedna to, ¢im mohou pomoci jedna strana druhé. Podrobnosti na dotaz.
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79 10 9 2026

Univerzita Jana Evangelisty Purkyné
Usti nad Labem

"-.‘7‘ = / o I

35 let 170 let 120 rocmk

od vzniku UJEP tstecké Spolchemie ¢asopisu Chemickeé listy

Pod zastitou rektora Univerzity Jana Evangelisty Purkyné doc. RNDr. Jaroslava Koutského, Ph.D.,
hejtmana Usteckého kraje Mgr. Richarda Brabce a primatora statutarnino mésta Usti nad Labem
PhDr. Ing. Petra Nedvédického.

Rok 2026 bude vyznamny pro UJEP, Usti nad Labem i tstecky chemicky region: UJEP v Usti nad Labem oslavi
v letoSnim roce 35 let od svého zaloZeni. Oficialni datum vzniku univerzity je 28. zari 1991. Zaroven v roce 2026
oslavi 170 let od svého vzniku tstecka Spolchemie.

V roce 2026 také oslavime 150. vyroci od 1. €isla asopisu Listy Chemické; v roce 2026 bude vychazet 120. roénik
jeho nastupce, Casopisu Chemicke listy, ktery je v soucasné dobé jedinym eskym chemickym Casopisem s Impakt
faktorem (WoS).

vice informaci: sjezd78.csch.cz

E UNIVERZITA J. E. PURKYNE V OSTI NAD LABEM
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