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ABSTRAKT 

Ramanova spektroskopie se v posledních letech projevila jako velmi účinná metoda pro 

zkoumání a identifikaci látek, zejména jejich sloţení, struktur a vlastností na molekulární 

úrovni. Tato práce se zabývá její podstatou, uţitím a hlavně, průzkumem digitálních a 

volně dostupných knihoven spekter, získaných právě touto metodou. V rámci průzkumu 

byl vytvořen seznam dvanácti online databází spekter, představeny dva programy pro 

získání a práci se spektroskopickými daty a také vytvořena databáze padesáti čtyř spekter 

pigmentů. 

 

Klíčová slova: Ramanova spektroskopie, Spektra, Identifikace látek, Databáze 

Ramanových spekter   

 

 

 

ABSTRACT 

Raman spectroscopy has recently emerged as a very effective method for exploring and 

identifying compounds, particularly their composition, structure and properties at the 

molecular level. This work deals with it´s essence, application and mostly, research of 

digital and freely available libraries of spectra, obtained by this method. Within the frame 

of the research, a list of twelve online spectroscopic libraries was made, two programs for 

acquiring and editing spectroscopic data were introduced and also a database of fifty four 

pigment spectra was made. 

 

Keywords: Raman Spectroscopy, Spectra, Compound identification, Raman spectral 

databases
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ÚVOD 

Téma této práce jsem si vybral, jelikoţ mě vţdy zajímalo, jak je moţné pomocí světla, 

resp. jeho rozptylu, identifikovat měřenou látku a zjišťovat o ní podrobné informace. Na 

začátku práce jsem tedy nebyl ani já nijak blíţe seznámen se spektroskopickými metodami, 

konkrétně s Ramanovou spektroskopií. Mým cílem bylo poskytnout čtenáři základní 

znalosti o této problematice a dostatečný základ, ze kterého můţe případně vycházet pro 

další širší studium.  

Ramanova spektroskopie je analytická metoda, umoţňující zkoumání a identifikaci 

látek a jejich vlastností na molekulární úrovni. Vyuţívá přitom neelastický rozptyl 

monochromatického světla, tzv. Ramanovu jevu, který byl experimentálně objeven a 

popsán v roce 1928. Přestoţe tento jev je znám uţ desítky let, k jeho efektivnímu vyuţití 

dochází aţ s rozvojem moderních technologií, jelikoţ je to jev slabý a je třeba výkonné 

měřící aparatury se speciálními filtry.  

V první části práce se pokusím jednoduše a srozumitelně představit Ramanovu 

spektroskopii, jev, na kterém je zaloţená, i s jejími hlavními klady a zápory. Mimo jiné 

uvedu metody k potlačení fluorescenčního záření, které patří mezi největší překáţky 

v měření. Také nastíním princip interpretace spekter, kdy kaţdý peak (vrchol) 

v zobrazeném grafu Ramanova spektra, odpovídá nějakému vibračnímu stavu nebo typu 

chemické vazby mezi molekulami. Dále uvedu některé moţné obory působnosti, ve kterých 

Ramanova spektroskopie nachází své uplatnění. Těchto oborů je celá řada, jelikoţ svými 

vlastnostmi poskytuje účinný nástroj ke zkoumání a ověření vlastností analyzovaného 

vzorku v různých stádiích zpracování. 

V praktické části se zaměřím na internetové databáze Ramanových spekter, popíšu 

jejich základní vlastnosti a uvedu k nim ukázku naměřeného spektra z dané databáze. Jako 

důleţité informace o kaţdé databázi povaţuji: spektra jakých látek jsou obsaţena, zda 

umoţňuje vyhledávání, jestli poskytuje spektroskopická data ke stáhnutí, či jestli se dá se 

zobrazeným spektrem dále pracovat, například zobrazit peaky, přiblíţit oblast atd. 

Poté seznámím čtenáře se dvěma programy. Program WiRE, slouţící k získání 

Ramanových spekter a práci s nimi, vyuţiji také na vlastní měření vybraných látek. 

Výsledky měření porovnám se spektry z uvedených databází k ověření, zda se i ve školních 

podmínkách dá dosáhnout stejných výsledků, k jakým přišli lidé z celého světa.  
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Druhým programem, na který se zaměřím, je Spectral ID slouţící k obsluze, vytváření a 

hledání ve spektroskopických knihovnách. S pomocí programu Spectral ID se také 

pokusím vytvořit vlastní databázi Ramanových spekter vybraných materiálů. 
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I.  TEORETICKÁ ČÁST 
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1 RAMANOVA SPEKTROSKOPIE 

1.1 Představení Ramanovy spektroskopie 

Ramanova spektroskopie je analytická metoda umoţňující zkoumání struktury a sloţení 

látek na molekulární úrovni. Tato vibrační metoda umoţňuje rychlou identifikaci 

materiálů, poskytuje informace o sloţení, prostorovém uspořádání molekul a umoţňuje 

strukturální analýzu látek. Stejně jako kaţdý člověk na světě má jiný, jedinečný, soubor 

otisků prstů, podle kterých můţe být identifikován, i kaţdá látka má svou jedinečnou 

charakteristiku - Ramanova spektra. [1] Struktura a sloţení materiálů ovlivňuje jejich 

fyzikální vlastnosti a následně vlastnosti produktů z těchto materiálů vyrobených. 

Prostřednictvím Ramanovy spektroskopie mohou být tyto vlastnosti a jejich změny 

sledovány a kontrolovány. [2] 

1.2 Objev metody 

Metoda je pojmenována po indickém fyzikovi Čandrašékharu Venkata Ramanovi 

(1888-1970), jenţ za výsledky své práce a objev Ramanova jevu obdrţel v roce 1930 

Nobelovu cenu za fyziku. Profesor Raman společně s K. S. Krišnanem popsali v roce 1928 

jev neelastického optického rozptylu, který je základem Ramanovy spektroskopické 

metody. [2] 

 

 Obr. 1 – C. V. Raman [4] 
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Přestoţe byl Ramanův jev objeven před více jak osmdesáti lety, k efektivnímu vyuţití 

Ramanovy spektroskopie dochází aţ v posledních pár desetiletích, coţ souvisí především s 

nejnovějším vývojem v oblasti laserové technologie, konstrukcí velmi efektivních filtrů 

k potlačení elasticky rozptýleného Rayleighova světla a vývojem velmi citlivých senzorů.  

Ramanova spektroskopie má celou řadu výhod, které napomáhají efektivnímu a 

rychlému měření vzorků. Mezi nesporné přednosti této metody patří fakt, ţe se jedná o 

nekontaktní a nedestruktivní techniku, která ve většině případů nevyţaduje přípravu 

měřených vzorků (nebo přípravu pouze minimální). [3] 

1.3 Ramanův rozptyl 

Ramanův jev je neelastický rozptyl světla, který nastává při interakci molekuly s 

fotonem dopadajícího záření. Část světla je rozptýlena beze změny frekvence (tzv. 

Rayleighův elastický rozptyl), část je absorbována a zbývající malá část světla je rozptýlena 

neelasticky.  

Při interakci fotonu s molekulou, obzvláště s elektronovým obalem a s jejími vnitřními 

vazbami, dojde k zářivému dvoufotonovému přechodu mezi dvěma stacionárními 

vibračními stavy molekuly, jejichţ energie jsou E1 a E2, jestliţe má dopadající záření 

frekvenci: 

 
h

EE
f

12

0


 , (1) 

kde h je Planckova konstanta, přičemţ je vyzářen foton rozptýleného záření. Pro vznik 

Ramanova rozptylu je také nutné, aby při vibračním pohybu docházelo ke změně 

polarizovatelnosti molekuly α (polarizibilita, tj. míra „obtíţnosti“, s níţ se vychylují 

negativní náboje elektrickým polem), tzn.:  

 0




q


. (2) 

 [2] 
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Ramanův jev je zaloţen na molekulární deformaci v elektrickém poli určeném 

polarizovatelností molekuly. Laserový paprsek můţe být povaţován za oscilační 

elektromagnetické vlny s elektrickým vektorem E (vektor intenzity elektrického pole 

dopadajícího záření). Při interakci se vzorkem, se indukuje elektrický dipólový moment 

(vektorová veličina popisující nesymetrické rozdělení elektrického náboje) EP  , který 

deformuje molekuly. Tyto periodické deformace způsobí vibrace molekul 

s charakteristickou frekvencí fm. Amplitudy těchto vibrací se nazývají jaderný posun. 

Jinými slovy, monochromatické laserové světlo s frekvencí  f0 vybudí molekuly a přemění 

je na oscilující dipóly (dvojice vázaných elektrostatických nábojů opačného znaménka), to 

je také vidět na Obr. 2. Takové oscilující dipóly vyzařují světlo o jedné z těchto frekvencí:  

A) Elastický Rayleighův rozptyl: Molekula bez aktivních Ramanových 

módů absorbuje foton s frekvencí f0 a je excitována do virtuální 

energetické hladiny. Následně se vrací zpět na původní vibrační stav, 

přičemţ vyzáří světlo se stejnou frekvencí f0  jakou má zdroj buzení.  

B) Neelastický Ramanův rozptyl: 

1. Stokesův posuv: Foton s frekvencí f0  je absorbován aktivní 

Ramanovou molekulou, která je v době interakce v základním 

vibračním stavu. Část energie fotonu je převedena na aktivní 

Ramanův mód s frekvencí fm a výsledná frekvence rozptýleného 

světla je pak sníţena na hodnotu f0 - fm.  

2. Anti-Stokesův posuv: Foton s frekvencí f0  je absorbován aktivní 

Ramanovou molekulou, která je v době interakce uţ ve vybuzeném 

vibračním stavu. Přebytečná energie vybuzeného aktivního 

Ramanova módu je uvolněna, molekula se poté vrací na základní 

vibrační stav a výsledná frekvence rozptýleného světla vzroste na  

f0 + fm. 

[5] 
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Obr. 2 – Schéma přechodů 
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2 VIBRACE MOLEKULY 

Kaţdá linie Ramanova spektra je závislá na počtu a hmotě vibrujících atomů uvnitř 

molekuly. Energie rozptýleného fotonu je rozdílná oproti energii fotonu dopadajícího, 

jelikoţ získal nebo ztratil část své energie na přechodu mezi dvěma stacionárními 

vibračními stavy molekuly. [6] 

2.1 Vibrace dvouatomové molekuly  

Vibrací dvouatomové molekuly rozumíme periodickou změnu mezijaderné 

vzdálenosti atomů, přičemţ molekula jako celek má konstantní translační a rotační pohyb. 

Zjednodušeně si to můţeme představit jako harmonický oscilátor tvořený dvěma objekty na 

pruţině, oscilujícími okolo své rovnováţné polohy.  

 

 

 

Frekvence harmonického oscilátoru je dána: 

 


k
f

2

1
 , (3) 

kde k je silová konstanta a   je redukovaná hmotnost. 

 
21

21

mm

mm


 . (4) 

 

Frekvence, s jakou atomy vibrují, závisí na: 

- síle poutající atomy (typ chemické vazby) 

- druhu vibrujících atomů (hmotnost atomů) 

 

 

 

 

 

m1 m2 
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Jedná-li se o harmonický oscilátor, je potenciální energie kvadratickou funkcí výchylky 

atomů, způsobenou jejich vibrací. V takto uvaţovaném systému můţe nastat přechod 

pouze mezi sousedními vibračními hladinami. K přechodu z jedné vibrační hladiny na 

sousední dochází po dodání molekule potřebného mnoţství energie ve formě 

elektromagnetického záření s frekvencí rovnající se frekvenci vibrace molekuly. Při 

absorpci energie se frekvence nemění, avšak změní se amplituda vibrací. 

Můţe však nastat i případ anharmonického oscilátoru, kdy dojde k přechodu na jinou 

neţ sousední vibrační hladinu, kdyţ je frekvence záření přibliţně násobek fundamentální 

frekvence (frekvence odpovídající přechodu ze základního do prvního excitovaného stavu). 

[7] 

 

Obr. 3 – Křivka potenciální energie [7] 

 

2.2 Víceatomová molekula 

Víceatomovou molekulu můţeme uvaţovat jako soustavu hmotných bodů, jeţ jsou 

vázány různě silnými chemickými vazbami. Vibrace víceatomové molekuly je sloţitá 

forma kmitavého pohybu, která se dá popsat jako součet jednoduchých harmonických 

pohybů, tzv. normálních vibrací. Při normální vibraci všechny atomy uvnitř molekuly 

vibrují se stejnou frekvencí, současně nabývají maximálních výchylek i rovnováţných 

poloh, ale mají různé amplitudy. [7] 
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3 INTERPRETACE SPEKTER  

„Každé ramanovsky aktivní normální vibraci molekuly přísluší pás ve spektru 

Ramanova rozptylu (přesněji řečeno dva pásy, jeden ve Stokesově a druhý v anti-Stokesově 

oblasti, běžně se měří Ramanova spektra pouze ve Stokesově oblasti). Ramanovo spektrum 

představuje závislost intenzity Ramanova rozptylu (osa y) na vlnočtu Ramanova posunu 

(osa x).“ [7] 

Pro vlnočet je často voleno značení v anglickém jazyce - wavenumbers či Raman shift. 

Jeho jednotkami jsou reciproké cm - cm
-1

. K převodu mezi spektrální vlnovou délkou a 

vlnočtem se uţívá následující vzorec:  

 











10

11


 , (5) 

kde   je Ramanův posuv vyjádřený vlnočtem, 0  je excitační vlnová délka, a 1  je 

vlnová délka rozptýleného fotonu. 

Vzorec uvedený výše se můţe upravit do tvaru pro konverzi jednotek: 

 
 

(6) 

 

Pro konverzi frekvence a vlnové délky se uţívá vztah: 

 cT
f

c
 , (7) 

kde  je vlnová délka, c je fázová rychlost šíření vlnění, T je perioda a f je frekvence 

vlnění. 

Pro výpočet energie fotonu E platí vztah: 
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K analýze normálních vibračních modů se uţívá tzv. koncepce charakteristických 

vlnočtů funkčních skupin, která umoţňuje určit některé význačné pásy ve spektru. Jako 

oblast „otisku palce“ (fingerprint region) jsou označovány pásy v intervalu 400-1500 cm
-1

.  

Pro určení funkčních skupin (např. –OH, C=O, N–H, CH3 aj.) jsou vhodné absorpční pásy 

s vrcholy (peaky) v intervalu 1500-4000 cm
-1

. [7] 

Se znalostí těchto vrcholů a pomocí vyhledávacích programů, či digitálních databází 

spekter, je moţné neznámou studovanou látku identifikovat. Průzkum internetových 

databází Ramanových spekter byl také jedním z bodů zadání této práce.  

 

Tab. 1 – Vlnočty některých charakteristických vibrací vazeb a skupin v 

Ramanových spektrech [2] 

 

 

 

Kompletní tabulka s vysvětlivky a popisem je uvedena v Příloze I. 
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4 VÝHODY A NEVÝHODY RAMANOVY SPEKTROSKOPIE 

Ramanova spektroskopie má celou řadu výhod, díky kterým našla své uplatnění 

v širokém okruhu působnosti. Výzkum a vývoj moderních technologií výhody ještě více 

posiluje a zároveň přispívá k potlačování nevýhod. 

4.1 Výhody Ramanovy spektroskopie 

- Rozmanitost vzorků: Můţe být pouţita na pevné, kapalné či plynné látky. 

- Látky organické i anorganické. 

- Různá forma vzorků: gely, roztoky, suspenze či tenké vrstvy, stejně tak i na vlákna 

nebo na práškové a amorfní vzorky.   

- Nevyţaduje ţádnou, nebo pouze minimální přípravu vzorku. 

- Moţnost měření vodných roztoků jelikoţ voda neovlivňuje měření. 

- Nekontaktní a nedestruktivní. 

- Velmi specifická, poskytuje chemický „otisk“ látky. 

- Rychlá metoda. Moţnost získání spekter uţ během několika sekund. 

- Vzorky lze analyzovat přes obalové materiály, například přes sklo nebo obal 

z polymeru. 

- Moţnost vzdálených měření za pomoci přenášení signálu optickými vlákny. 

- Ramanova spektra mohou být získána z velmi malého mnoţství vzorku. 

- Připojením mikroskopu či sondy přes optické vlákna umoţňuje in situ měření. 

4.2 Nevýhody Ramanovy spektroskopie 

- Ramanův rozptyl je slabý jev – způsobuje jej řádově 1 foton z cca 10
6
 - 10

7
. 

K detekci je třeba vysoce citlivých přístrojů. 

- Fluorescence nečistot nebo vzorku samotného můţe Ramanova spektra skrýt. 

- Ohřev intenzivním laserovým zářením můţe citlivý vzorek zničit. 

- Většina kovů a slitin není Ramanovsky aktivní. [9] 
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4.2.1 Fluorescence 

Fluorescence je jev, při němţ dochází k emisi světla látkou, která absorbovala světlo 

nebo jiné elektromagnetické záření s rozdílnou vlnovou délkou. Ve většině případů má 

vyzářené světlo delší vlnovou délku a menší energii, neţ absorbované záření. Nicméně 

můţe nastat i situace, kdyţ je absorbované záření intenzivnější, ţe elektron absorbuje dva 

fotony. Tato dvoufotonová absorpce můţe vést k emisi světla s kratší vlnovou délkou a 

větší energií neţ je vlnová délka absorbovaného světla. 

Nejvýraznějším projevem fluorescence je absorbování světla z ultrafialové oblasti, 

tudíţ pro oko neviditelného, a vyzáření světla ve viditelné oblasti. [10]  

Ramanův rozptyl a fluorescenční emise jsou dva soupeřící jevy, které mají podobný 

původ. Obecně, laserový foton interaguje s molekulou a předá jí část své energie, která 

umoţní molekulovou vibraci (Stokesův proces). Rozptýlený foton má tedy menší energii a 

související světlo vykazuje posun ve frekvenci. Různé frekvenční posuny spojené 

s různými molekulárními vibracemi vyvolávají spektra charakteristická pro konkrétní 

sloučeniny. 

Pokud excitovaný foton neposkytne dostatečné mnoţství energie molekule, neuskuteční 

se potřebný přechod pro generování fluorescence. Pokud však dojde ke vzniku 

fluorescence, bývá často mnohem intenzivnější neţ Ramanův rozptyl a tím pádem skrývá 

specifické rysy Ramanova spektra. Je tedy vhodné uţít metody k jejímu potlačení. 

 

Obr. 4 – Fluorescenční proces [11] 
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4.2.2 Metody k potlačení fluorescence 

- Jednou z metod, jak fluorescenci zabránit, je volba laseru o vhodné excitační 

vlnové délce. Volba vlnové délky z blízko-infračervené (NIR) oblasti způsobí, ţe 

laserový foton má menší energii a tím je riziko vzniku fluorescence menší. Naopak 

volba vlnové délky z ultrafialové (UV) oblasti, můţe vést k emisi fluorescence, ale 

ta je od Ramanova signálu široce oddělena tak, ţe je moţné Ramanovo spektrum 

zaznamenat bez fluorescenčního rušení. 

- Vhodné nastavení měřících parametrů. Například výkon laseru, doba vystavení 

látky laserovému paprsku, tzv. exposure time, zvýšení počtu naměřených spekter, 

tzv. akumulace, které zvyšují Ramanův signál oproti šumu pozadí a tím je získané 

spektrum zřetelnější. [12] 

- Photo-bleaching. Metoda spočívá ve vystavení měřeného vzorku po určitou dobu 

intenzivnímu záření, kde zdrojem světla je laser Ramanova spektrometru. Toto 

záření často vyvolává fotolytický rozklad, odbourává fluorescenční molekuly a 

sniţuje fluorescenční pozadí. [13] 
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5 VYUŽITÍ RAMANOVY SPEKTROSKOPIE 

Ramanova spektroskopie nachází své uplatnění v mnoha vědeckých a průmyslových 

oborech a odvětvích jako jsou:  

5.1 Chemie 

- Získávání poznatků a informací o zkoumaných molekulách a chemických 

systémech, pozorování interakce organických a anorganických molekul s kovovými 

povrchy. [14] 

- Ramanova spektroskopie poskytuje „otisků prstů“ pro identifikaci molekuly, 

jelikoţ vibrační informace jsou specifické pro chemické vazby a symetrie molekul.  

5.2 Materiálové vědy 

- Ramanova spektroskopie má zásadní význam pro určování a strukturální analýzy 

téměř všech druhů materiálů (amorfní, částečně krystalické, průhledné, neprůhledné 

a vzorky s různými povrchovými strukturami). [15] 

5.3 Nanotechnologie 

- Ramanova spektroskopie je standardní nástroj pro charakterizaci a studium 

fyzikálních vlastností materiálů na bázi uhlíku. Ve svém přirozeném stavu pevný 

uhlík existuje v různých strukturálních modifikacích (diamant a grafit), které 

vykazují odlišné fyzikální a mechanické vlastnosti. RS poskytuje informace o 

vibračních stavech molekul uhlíku, například informace o velikosti (délky i 

průměru). RS tedy umoţňuje výzkum a vývoj nanotrubiček  a fullerenů s cílem 

optimalizovat jejich vlastnosti. [16] 

5.4 Polovodičový průmysl 

- Umoţňuje stanovení nečistot polovodičů v silikonových substrátech a diamantu-

podobných uhlíkových vrstvách. Jednotlivá spektra lze získat ve velmi krátké době. 

Identifikace defektů na povrchu materiálů. Taková měření mohou pozitivně ovlivnit 

výrobní výnosy a ekonomickou stránku výroby. [15] 
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5.5 Kriminalistika, bezpečnostní složky 

- Identifikace neznámých nebo nebezpečných látek, například detekování výbušnin a 

drog letištní ochrankou. Moţnost detekování látek i přes obal. [15] 

- Identifikace zbytkových stop látek v důkazních materiálech, a jiné. [17] 

 

Obr. 5 – Ramanovo spektrum pro Morfium a Heroin [18] 

5.6 Forenzní vědy 

- Ramanova technika prokázala významné výhody, jako je její nedestruktivní povaha, 

rychlost, a zejména moţnost provádět mikroskopické analýzy přímo na místě. Ve 

forenzní aplikaci, je to univerzální metoda, která pokrývá široké spektrum látek, 

jako stopové důkazy, nezákonné drogy, inkousty, barvy a další. [17] 
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Obr. 6 – Srovnání Ramanových spekter modré metalické barvy, k určení přesného 

místa kontaktu při nehodě těchto dvou automobilů [19] 

5.7 Geologie a mineralogie 

- RS je praktický průzkumný nástroj pro studování geologických materiálů. 

Umoţňuje rychlé a spolehlivé potvrzení, ţe se opravdu jedná o uvedenou horninu, 

například k ověření pravosti drahokamů. Chemické informace mohou být získány 

bez těţebních procedur nebo příprav vzorku. Navíc, analýza můţe být provedena 

přímo na místě nálezu. Ramanovo snímkování je také uţitečné ke studování 

různorodých vzorků s uplatněním v mnoha vědních oborech zkoumajících naši 

planetu jako: mineralogie, petrologie, geologie, geoarcheologie, paleontologie, 

vulkanologie atd. Těmito prostředky můţeme dosáhnout lepšího porozumění 

vývoje a historie Země. [20] 
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5.8 Farmaceutický průmysl 

- RS poskytla přesnou charakteristiku různých polymorfních forem farmaceutických 

sloučenin a schopnost získat spektra vzorku bez příprav, které by mohly vzorek 

změnit. 

- Detekce a identifikace polymorfů důleţitých pro snadnost výroby, účinnost a 

stabilitu konečného sloţení. Tato analytická identifikace je nedílnou součástí 

patentové ochrany. 

- Ověření totoţnosti surovin. Absence potřeby pro přípravu vzorků a krátké časy 

spektrální akvizice činí Ramanovu spektroskopii vhodnou zejména pro velmi 

výkonnou verifikaci identity surovin. Zařízení pro záznam spektra přes opticky 

průhledné nádoby dává moţnost k testování materiálů bez otevření jejich obalů 

nebo za pochodu, jak jsou zapracovány do výrobní linky. [21] 

 

Obr. 7 – Ramanovo spektrum pro Aspirin a Ibuprofen [18] 
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5.9 Lékařství, biologie  

- Ramanova spektroskopie velmi přispěla k podrobné analýze buněk. Moderní 

metody umoţnily analýzu buněk in vivo bez nutnosti ustalovacích prostředků, čímţ 

poskytly velmi podrobnou analýzu buněk v jejich přirozeném stavu. Takový 

analytický potenciál byl dobře vyuţit, nejen při vyplňování spektrální mapy, ale 

také pro sledování změn v průběhu času u mnoha odrůd buněk, včetně bakterií a 

eukaryot. Ramanova spektroskopie byla například pouţita ke sledování bakterií v 

pitné vodě. [22] 

- Analýza DNA, prognózy a diagnózy karcinomu, studium biologických systémů, 

atd. [15] 

 

Obr. 8 -  Ramanova spektra tkání [23] 
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5.10 Umění, kulturní dědictví 

- Ramanova spektroskopie umoţňuje datovat původ uměleckých děl a ověřovat jejich 

pravost. V některých případech můţeme dokonce určit pravděpodobné místo 

původu barviva či starověké metody jeho přípravy. Díky tomu je také moţné 

rozvíjet nové hypotézy o umělcově stylu práce. [24] 

- Přestoţe studie památkových objektů pomocí Ramanovy spektroskopie jsou zatím 

v počáteční fázi, uţ nyní se prokázaly být uţitečné pro zkoumání pigmentů 

v nástěnných malbách a ikonách, stejně jako pro glazovanou keramiku. 

V souvislosti s analýzou pigmentů, bylo zjištěno, ţe se dají rozlišit pigmenty 

pouţívané v 17. a 19. století pro nástěnné malby a ikony. Lze také určit, zda pro 

tvorbu těchto maleb, či ikon, byly pouţity tradiční anorganická, nebo také novější, 

syntetická, barviva. Dále bylo zjištěno, ţe studované Byzantské keramické glazury, 

nalezené na území dnešní Makedonie, byly vypáleny při dvou výrobních teplotách. 

Na výrobu většiny z nich byla pouţita teplota pod 700°C, ale našly se také 

exempláře, vypálené teplotou kolem 800°C. Tyto výsledky se shodují s podobnými 

studiemi Byzantské keramiky z 6. aţ 11. století, nalezené na území Turecka. [25] 

 

 

Obr. 9 – Keramický vzorek, odpovídající Ramanovo spektrum a jeho průřez [25] 
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II.  PRAKTICKÁ ČÁST 
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6 PŘEHLED DATABÁZÍ RAMANOVÝCH SPEKTER 

Na internetu je moţné se setkat s databázemi nejen volně přístupnými, ale i 

s databázemi, které mají nějakým způsobem omezený vstup, ať uţ se jedná o vstup 

podmíněný registrací, či dokonce zpoplatněný. V mém průzkumu jsem se zaměřil na 

databáze volně přístupné. Jedná se převáţně o knihovny spekter minerálů, pigmentů, olejů, 

anorganických látek a v menší míře i látek organických. Spektra jsou nejčastěji k dispozici 

v grafické formě, např. ve formátu pdf, nebo ve formátu pro ukládání spektroskopických 

dat, např. spc. Některé databáze ale umoţňují stáhnout data zpracovaná i jako text, např. ve 

formátu txt.  

Databáze Ramanových spekter nám umoţňují naměřená spektra porovnávat, či s jejich 

pomocí identifikovat neznámou analyzovanou látku. Zvláštní formou databáze spekter, 

jsou knihovny publikované v tištěné podobě. Takové databáze obsahují textový zápis 

naměřených peaků s popisem a případně i s doplňujícím grafem – viz kapitola 6.13. 

Celkový počet volně dostupných spekter se pohybuje v řádech tisíců. 

K porovnávání spekter a identifikaci látek, slouţí specializované programy, např. 

program Spectral ID 3.2. Software pro práci se spektrální databází nám nejen umoţní 

vytvářet vlastní knihovny spekter, ale také často obsahuje databáze výrobcem softwaru uţ 

vytvořené. V těchto databázích poté můţeme vyhledávat, porovnávat a identifikovat 

spektrum naměřené látky.  
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Volně přístupné databáze spekter: 

6.1 RRUFF   

- databáze více jak 3375 spekter minerálů z celého světa 

- umoţňuje stáhnout zpracovaná i nezpracovaná data naměřeného spektra v textové 

podobě 

- umoţňuje další práci s grafem, např. zvětšení určité oblasti 

- je-li dostupný, poskytuje náhled na měřený vzorek a informace o místu původu 

- moţnost vyhledávání 

 

Obr. 10 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze RRUFF [26] 

 

 

Obr. 11 – Náhled měřeného vzorku z databáze RRUFF [26] 

[26] 
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6.2 SDBS            

- stále se rozšiřující databáze organických sloučenin obsahující více jak 3500 spekter 

tekutých, práškových a zrnitých vzorků 

- poskytuje detailní chemické informace o měřeném vzorku 

- měřená oblast 0-4000 cm
-1

, s excitační vlnovou délkou 4800nm 

- neumoţňuje další práci s grafem, stáhnutí naměřených dat v textové podobě ani 

nezobrazuje popisy peaků 

- moţnost vyhledávání 

 

Obr. 12 – Ramanovo spektrum Benzonitrilu z databáze SDBS [27] 

 

 

 

 

 

 

 

 

[27] 
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6.3 RASMIN           

- databáze minerálů (576 spekter) a anorganických látek (1022 spekter) 

- spektra ve formátu pdf 

- je-li k dispozici, poskytuje náhled na měřený vzorek 

- umoţňuje vyhledávání 

- Ar+ Laser 514.5 nm, 300 mW 

 

Obr. 13 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze RASMIN [28] 

 

Obr. 14 – Náhled měřeného vzorku z databáze 

RASMIN [28] 

[28] 
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6.4 IRUG 

- spektrální databáze IRUG v současné době obsahuje přes 1250 spekter olejů, vosků, 

přírodních a syntetických pryskyřic, barviv, pigmentů, bílkovin, gum a minerálních 

látek 

- umoţňuje vyhledávání 

- je-li dostupná, poskytuje informaci o místu původu vzorku 

 

 

Obr. 15 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze IRUG [29] 

 

 

 

 

 

 

 

 

[29] 
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6.5 Raman Database – University of Parma  

- Ramanova spektra minerálů 

- umoţňuje stáhnout data v textovém formátu 

- neumoţňuje vyhledávání, práci s grafem ale poskytuje informace o místu původu 

vzorku 

 

 

Obr. 16 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze University of Parma [30] 

 

 

 

 

 

[30] 
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6.6 SFMC 

- kombinovaná databáze minerálů a chemikálií 

- přes 500 spekter ve formě pdf i s popisem peaků 

- neumoţňuje vyhledávání ani práci s grafem 

- poskytuje data v textovém formátu ke staţení 

- graf obsahuje podrobný zápis z měření 

 

 

Obr. 17 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze SFMC [31] 

 

 

 

 

 

 

[31] 
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6.7 ENS de Lyon 

- databáze spekter nejvýznamnějších minerálních skupin 

- umoţňuje vyhledávání 

- spektra ve formátu pdf 

- poskytuje data v textovém formátu ke staţení 

- neumoţňuje práci s grafem 

 

 

Obr. 18 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze ENS de Lyon [32] 

 

 

 

 

 

 

[32] 
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6.8 Dipartimento di Scienze della Terra in Siena  

- databáze minerálů, kapalných látek, drahokamů, pigmentů a skla 

- neumoţňuje práci s grafem 

- umoţňuje vyhledávání 

- poskytuje detailní informace o měřeném vzorku 

 

 

Obr. 19 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze DST in Siena [33] 

 

 

 

 

 

 

[33] 
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6.9 RDRS 

- databáze obsahuje 67 spekter přírodních a syntetických minerálů a 46 spekter 

pigmentů 

- umoţňuje stáhnutí dat v textovém formátu, jsou-li k dispozici 

- umoţňuje práci s grafem 

- poskytuje informace o měřeném vzorku 

 

 

Obr. 20 – Ramanovo spektrum Dolomitu z databáze RDRS [34] 

 

 

 

[34] 
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6.10 Raman Spectroscopic Library - UCL Chemistry 

- databáze Ramanových spekter přírodních a syntetických pigmentů 

- umoţňuje stáhnutí dat ve formátu SPC 

- neumoţňuje vyhledávání ani práci s grafem 

 

 

Obr. 21 – Ramanovo spektrum Azuritu z databáze UCL 

Chemistry [35] 

 

 

 

 

 

 

[35] 
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6.11 McCreery research group  

- databáze osmi organických sloučenin 

- spektra pro naphthalene, benzene, toluene, sulfur, acetamidophenol, benzonitrile, 

cyclohexane, polystyrene 

- neumoţňuje práci s grafem 

- graf obsahuje popis peaků 

- poskytuje informace z měření 

 

 

Obr. 22 – Ramanovo spektrum Benzonitrilu z databáze McCreery Group [36] 

 

 

[36] 
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6.12 Sicilae Studium Generale 

- databáze Ramanových a fluorescenčních spekter, získaných pomocí tří různých 

excitačních vlnových délek (531,5, 632,8, 780 nm), z 99 analyzovaných, 

vysušených pigmentů, které byly aplikovány jednou ze čtyř malířských technik (egg 

tempera, casein tempera, oil a fresco)  

- databáze umoţňuje snadno určit nejvhodnější excitační vlnové délky pro 

identifikaci pigmentů pouţitých těmito malířskými metodami 

- neumoţňuje vyhledávání ani práci s grafem 

 

 

Obr. 23 - Zobrazení spektra pigmentu isoindolo orange, použitém Fresco technikou a 

měřeném laserem s vlnovou délkou 531.5 nm [37] 

 

[37] 
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Obr. 24 – Zobrazení výběru pigmentu [37] 

6.13 Tištěné databáze 

- zvláštní forma spektrálních knihoven 

- tištěné databáze poskytují seznam peaků s jejich popisem 

- mohou obsahovat i grafy naměřených spekter 

- většinou tematicky zaměřené 

Tab. 2 – Ukázka tištěné databáze [38] 
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Obr. 25 – Ramanova spektra sloučenin z Tab. 2 [38] 

 

Kompletní databáze s popisky a vysvětlivky k Tab. 2 a Obr. 25 jsou uvedeny v Příloze 

II. Tištěná databáze Ramanových spekter farmaceutických pomocných látek je v Příloze III. 
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Tab. 3 – Přehled informací o databázích 1/2 

Databáze RRUFF SDBS RASMIN IRUG 
U. of 

Parma 
SFMC 

Většinové 

množství látek 
M O M, A M, P M M, C 

Vyhledávání v 

databázi 
Ano Ano Ano Ano Ne Ne 

Práce s 

grafem 
Ano Ne Ne Ne Ne Ne 

Informace o 

vzorku 
Ano Ano Ano Ne Ano Ne 

Download dat Ano Ne Ne Ne Ano Ano 

Počet spekter 

v databázi 

(cca) 

3375 3500 1600 1250 100 500 

 

Tab. 4 – Přehled informací o databázích 2/2 

Databáze 
ENS de 

Lyon 

T. in 

Siena 
RDRS 

UCL 

Chemistry 
McCreery SSG 

Většinové 

množství látek 
M M, P M, P P O P 

Vyhledávání v 

databázi 
Ano Ano Ano Ne Ne Ne 

Práce s 

grafem 
Ne Ne Ano Ne Ne Ne 

Informace o 

vzorku 
Ne Ano Ano Ano Ne Ano 

Download dat Ano Ne Ano Ano Ne Ne 

Počet spekter 

v databázi 
100 / 120 54 8 100 

 

Použité zkratky: M – minerály, O – organické sloučeniny, A – anorganické 

sloučeniny, P – pigmenty, C - chemikálie 
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7 VLASTNÍ MĚŘENÍ 

K ověření teoretických poznatků k Ramanově spektroskopii a pro srovnání se spektry 

dostupnými z online databází, jsem provedl vlastní měření čtyř vybraných minerálů. 

7.1 Instrumentace 

  Měření byla provedena na Ramanově spektrometru InVia Basis od firmy Renishaw. 

Přístroj je vybavený argonovým iontovým laserem s vlnovou délkou 514 nm a maximálním 

výstupním výkonem 20 mW. Ke spektrometru je připojený konfokální mikroskop Leica 

(včetně videokamery pro přenesení obrazu do počítače) s objektivy umoţňujícími 5x - 50x 

násobné zvětšení, díky kterému stačí pouze velmi malá mnoţství zkoumaných vzorků. 

Ramanova spektra je moţné získat v rozmezí 0 - 3200cm
-1

. Naměřená spektra jsou dále 

zpracovávána a vyhodnocována pomocí softwaru WiRE 3.2.  

 

Obr. 26 – Schéma spektrometru od firmy Renishaw  
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7.2 Prostředí programu WiRE 3.2 

Program WiRE 3.2 od firmy Renishaw je výkonná softwarová platforma pro 

manipulaci se všemi formami Ramanových dat. Umoţňuje měření Ramanových spekter 

s náhledem na měřenou látku, mapování vzorku, práci s naměřeným spektrem, archivaci 

dat a mnoho dalších uţitečných funkcí. 

 

 

 

Obr. 27 – Prostředí programu WiRE 3.2 

1 – Spuštění měření. 

2 – Nastavení parametrů měření viz Obr. 28. 

3 – Zapnutí/Vypnutí kamery. 

4 – Nastavení intenzity osvětlení kamery. 

5 – Zapnutí/Vypnutí laseru. 

7 6 1 2 3 4 5 8 
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6 – Pohled kamerou na měřený vzorek. 

7 – Naměřené spektrum. 

8 – Nástroje. 

 

Obr. 28 – Nástroj pro nastavení parametrů měření 

 

7.3 Naměřená spektra 

Pro vlastní měření byly vybrány tyto vzorky: Ametyst (SiO2), Křišťál (SiO2), Aragonit 

(CaCO3) a Uhličitan sodný (Na2CO3). 

 

7.3.1 Ametyst 

Ametyst je odrůda krystalovaného křemene, většinou zbarvený do fialova a řadí se 

mezi polodrahokamy. Jeho chemický vzorec je SiO2. Měřený vzorek pochází z České 

Republiky. 
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Obr. 29 – Měřený Ametyst 

 

Obr. 30 – Naměřené Ramanovo spektrum Ametystu 

 

Obr. 31 – Naměřené spektrum Ametystu z databáze RRUFF [26] 
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7.3.2 Křišťál 

Křišťál je podobně jako Ametyst odrůdou křemene. Většinou ve formě bezbarvých 

krystalů. Jeho chemický vzorec je také SiO2. I tento měřený vzorek pochází z České 

republiky. 

 

Obr. 32 – Měřený Křišťál 

 

Obr. 33 – Pohled na měřený křišťál mikroskopem, resp. kamerou 
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Obr. 34 – Naměřené Ramanovo spektrum Křišťálu 

 

Obr. 35 – Ramanovo spektrum Křišťálu z databáze RASMIN [28] 
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7.3.3 Aragonit 

Aragonit je uhličitan vápníku, chemický vzorec je CaCO3. 

 

Obr. 36 – Naměřené Ramanovo spektrum Aragonitu 

 

Obr. 37 – Ramanovo spektrum Aragonitu z databáze University of Parma [30] 
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7.3.4 Uhličitan sodný 

Uhličitan sodný je anorganická sloučenina – sodná sůl kyseliny uhličité. Chemický 

vzorec je Na2CO3. 

 

 

Obr. 38 – Naměřené Ramanovo spektrum Uhličitanu sodného 

 

Obr. 39 – Ramanovo spektrum Uhličitanu sodného z databáze RDRS [34] 
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8 SPECTRAL ID 3.0 

Program Spectral ID 3.0 od firmy Thermo Galactic je uţitečný nástroj s intuitivním 

rozhraním pro práci se spektroskopickými databázemi. Poskytuje sofistikované 

vyhledávání, archivaci a extrakci dat získaných pomocí optických nebo hmotnostních 

spektroskopických metod. Spectral ID 3.0 poskytuje moţnost postupného prohledávání 

více knihoven. Kromě vyhledávání v lokálních knihovnách, můţe prohledávat i databáze 

umístěné na zvoleném serveru, uţivatelsky importované databáze, či databáze třetích stran, 

obsahujících v součtu téměř milion spekter. Také umoţňuje vytvářet vlastní knihovny 

optických a hmotnostních dat. 

Kaţdý záznam v knihovně obsahuje spektrální data spolu s informacemi v rozsahu aţ 

2000 znaků. K práci s těmito záznamy pouţívá několik vyhledávacích algoritmů, metod a 

nástrojů, poskytujících velmi efektivní hledání a praktické funkce k jejich editaci.  

8.1 Prostředí programu Spectral ID 3.0 

 

 

Obr. 40 – Prostředí programu Spectral ID 3.0 

1 2 3 4 5 6 



UTB ve Zlíně, Fakulta aplikované informatiky, 2011 55 

 

1 – Načtení a uloţení spektra. 

2 – Nabídka nástrojů. 

3 – Zobrazené spektrum. 

4 – Nástroje pro práci s grafem. 

5 – Vyhledávací nástroje. 

6 – Nástroje pro práci s knihovnami. 
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9 VYTVOŘENÍ VLASTNÍ DATABÁZE 

V programu Spectral ID 3.0 jsem vytvořil databázi padesáti čtyř Ramanových spekter 

pigmentů, převzatých ve formátu SPC z databáze Raman Spectroscopic Library - UCL 

Chemistry [35]. Celá databáze je dostupná v příloze pod názvem Databáze pigmentů. 

9.1 Vložení záznamu 

 

 

Obr. 41 – Vložení nového záznamu do databáze v programu Spectral ID 3.0 

1 – Seznam záznamů v databázi. 

2 – Zobrazení spektra označeného záznamu. 

3 – Nástroje pro práci se záznamy, např. vloţení, smazání, úprava atd. 

4 – Zobrazení spektra vkládaného do databáze. 

5 – Informace o spektru vkládaném do databáze. 

1 2 3 4 5 
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9.2 Hledání v databázi 

 

 

Obr. 42 – Identifikace spektra neznámého pigmentu prohledáním databáze 

 

1 – Výpis hledání. 

2 – Srovnání analyzovaného spektra s nejlepšími shodami v databázi. 

3 – Informace o identifikovaném spektru. 

 

 

 

 

1 2 3 
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ZÁVĚR 

V teoretické části jsem se pokusil srozumitelně a jednoduše vysvětlit základní princip 

Ramanovy spektroskopie, jak funguje, jaké jsou její výhody a nevýhody a na čem je 

zaloţena, tak, aby je mohl pochopit i čtenář, který se s tématem zatím nesetkal. Uvedl jsem 

také moţnosti uplatnění Ramanovy spektroskopie, které je díky jejím vlastnostem velmi 

široké a v mnoha různých oborech a odvětvích. Lze ji vyuţít mimo jiné při kontrole 

výrobků v průběhu výrobního procesu, k analýze sloţení látek, či k vyšetřování zločinů a 

dopravních nehod. Důleţitými aspekty, díky kterým Ramanova spektroskopie dosahuje 

takovéhoto širokého uplatnění, jsou rychlost, nekontaktnost a nedestruktivnost měření.  

V praktické části jsem se zaměřil na průzkum internetových, volně přístupných, 

databází Ramanových spekter. S pomocí těchto databází můţeme identifikovat neznámou 

látku nebo ověřovat sloţení a vlastnosti měřeného vzorku. Ze zkoumaných databází jsem 

udělal seznam se základními informacemi a s ukázkou spektra z dané databáze pro 

přehlednou orientaci. Jako námět pro další moţné pokračování výzkumu v této oblasti, 

bych uvedl průzkum specializovaných databází, s omezeným přístupem, např. registrací 

nebo zpoplatněným vstupem, jimiţ jsem se já nezabýval. 

Provedl jsem také vlastní měření zapůjčených minerálů a naměřená spektra srovnal se 

spektry dostupnými ze zmíněných databází. Z uvedených grafů je patrné, ţe i ve školních 

podmínkách lze dosáhnout odpovídajících výsledků, s ohledem na moţné příměsi ve 

vzorku, jako jsou spektra dostupná v online knihovnách. Toto měření bylo provedeno 

s pomocí programu WiRE, kterému je věnována kapitola a v níţ je prezentován. 

Představen byl také program Spectral ID, který slouţí k práci se spektrálními databázemi. 

Tento program se ukázal jako velice schopný nástroj pro správu databází s velmi 

uţitečnými nástroji a funkcemi. Mezi jiné k nim patří také moţnost nahrát spektrum 

neznámé změřené látky a pomocí funkce vyhledávání prohledat databázi, zda se v ní 

nachází shoda. 

Spektrální databáze v programu Spectral ID je však moţné také vytvářet. Pro budoucí 

vyuţití jsem vytvořil databázi padesáti čtyř spekter pigmentů, získaných z online databáze 

Ramanových spekter UCL Chemistry. Databáze je dostupná v příloze k této práci. 
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ZÁVĚR V ANGLIČTINĚ 

In the theoretical part I tried to clearly and simply explain the basic principle of Raman 

spectroscopy, how it works, what are its advantages and disadvantages and what it is based 

on, so that the reader without previous knowledge can understand the topic. I claimed the 

possibilities of Raman spectroscopy, which is due to its properties in a wide variety of 

industries and branches. It can be used, inter alia, for the control of products during the 

manufacturing process, to analyze the composition of substances and to investigate crimes 

and traffic accidents. Important aspects which made Raman spectroscopy achieved such a 

broad application, are the quick, not-contacting and non-destructive measurement. 

In the practical part, I focused on the exploration of online and freely available 

databases of Raman spectra. Using these databases, we can identify an unknown substance 

or verify the composition and properties of the sample. I made a list of the examined 

databases with basic information and with a spectra illustration for clear orientation. As 

another possible subject for continuous research in this area, I would point out the 

exploration of specialized databases with limited access, such as registration or paid-entry, 

which I haven´t dealt with. 

I also did my own measurement of borrowed minerals and compared the measured 

spectra with spectra available from the mentioned databases. From those graphs is obvious, 

that even at the school conditions it is possible to achieve adequate results, with regard to 

possible impurities in the sample, such as the spectrum available in online libraries. This 

measurement was done using the WiRE program. Software WiRE has a dedicated chapter, 

in which is presented. A program for working with spectral databases was also introduced 

– software Spectral ID. This program has proven as a very efficient tool to manage 

databases with many useful tools and features. Among others these include the ability to 

upload measured spectrum of an unknown substance and using the search function to scan 

the database for a match. 

Program Spectral ID is also able to create a spectral databases. For future use, I made a 

database of fifty four spectra of pigments obtained from an online database of Raman 

spectra UCL Chemistry. The database is available in the Annex to this work. 
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