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Hmotnostní spektrometrie v posledních dvaceti letech 
proniká ze specializovaných laboratoří do výzkumných 
i aplikačních laboratoří nejrůznějšího zaměření. Její rozšíření 
je spojeno s poznáním základních dějů při ionizaci látek, se-
paraci a fragmentaci iontů a s navazujícím instrumentálním 
vývojem. Dnes lze podrobit hmotnostně spektrometrické ana-
lýze prvky a izotopy, malé organické molekuly, ale i velké 
proteiny, látky polární i nepolární, těkavé i termolabilní, a to 
vše často ve složitých matricích. Technický pokrok rovněž 
zjednodušil obsluhu přístrojů a zvýšil jejich robustnost. Hmot-
nostní spektrometrie se například využívá jako nástroj výzku-
mu v biologických oborech, při hledání i výrobě nových léků, 
při kontrole potravin a životního prostředí. Jako nástroj anti-
dopingové kontroly je neodmyslitelnou součástí zajištění 
i vrcholných sportovních událostí včetně olympijských her. 
Hmotnostní spektrometry jsou instalovány i na palubách ves-
mírných sond. Jejího významu pro forenzní vědy 
a vyšetřování trestných činů si všimli i autoři televizních seri-
álů, kteří ji, byť v poněkud zjednodušené podobě, představují 
divákům jako vysoce výkonnou analytickou techniku.  

Možnosti hmotnostní spektrometrie lze dokumentovat 
na řadě příkladů právě z oblasti forenzní. Prvková analýza 
hmotnostní spektrometrií s indukčně vázaným plazmatem 
(ICP-MS) byla aplikována při analýze materiálu střel, přičemž 
kromě zastoupení prvků byly sledovány i vybrané izotopy 
s cílem prokázat, ze které zbraně byl vystřelen smrtící projek-
til1. ICP-MS s laserovou ablací může poskytnout informace 
pro odlišení pozůstatků různých jedinců na základě distribuce 
prvků v kostech a zubech2. Určení poměru stabilních izotopů 
uhlíku hmotnostním spektrometrem dovoluje odhalit dopová-
ní testosteronem3 či přispívá k zachycení pančování potravin4, 
např. přimíchávání levnějšího sirupu do sirupu javorového. 

Do oblasti analýzy organických molekul patří značný 
počet aplikací věnovaných identifikaci a stanovení drog nebo 
kontrole potravních doplňků, kdy údajný účinek přírodního 
materiálu je podpořen přidáním syntetizované účinné látky, 
Významnou oblastí je i problematika nových drog a tzv. 
„suvenýrů z Amsterdam shopů“.  

Přímá analýza vzorků bez jejich předchozí úpravy nebo 
pouze s velmi jednoduchou úpravou se opírá o tzv. ambientní 
ionizační techniky studované v posledních letech. Prokázat 
lze jimi drogy na bankovkách5, což může potenciálně pomoci 
při vyšetřování prodeje a distribuce drog, nebo lze odhalit 
výbušniny přímo na zkoumaném povrchu6 (možné využití při 
kontrolách na letištích). Zmíněné techniky dovolují potvrdit 
přítomnost drogy či toxinu v biologickém materiálu, kontrolo-
vat přibarvování vín7. Ambientní ionizace i další přístupy 
založené na hmotnostní spektrometrii jsou testovány pro úče-
ly odhalování úmyslně založených požárů8,9. Zajímavou ob-

lastí je také analýza inkoustů a barviv při odhalování faleš-
ných bankovek a podvrhů listin10 či při datování uměleckých 
děl. Příkladem dokumentujícím využití analýzy proteinů mů-
že být metoda prokazující přimíchání kravského mléka do 
kozího11.  

Do oblasti forenzní analýzy vstupuje i zobrazování 
hmotnostní spektrometrií. Lze sledovat distribuci drogy 
v jediném vlasu drogově závislého jedince12 nebo zobrazit 
chemický otisk prstu s prokreslením papilárních linií, což 
může prokázat manipulaci jedince s kondomem při vyšetřová-
ní sexuálního útoku13. 

Uvedený přehled zahrnuje i metody, které ještě zdaleka 
nejsou součástí běžné vyšetřovací praxe, a není zcela jistě 
vyčerpávající, ale dokládá potenciál hmotnostní spektrometrie 
při odhalování trestných činů. Pro její plné využití je zcela 
nezbytné, aby kvalifikovaný analytik dokázal efektivně spolu-
pracovat jak s kriminalisty, tak s ostatními odborníky, kteří se 
na vyšetřování podílejí. V součinnosti pak správně interpreto-
val získaná data v kontextu vyšetřovaného skutku či události. 
 
Tato práce vznikla za podpory Ministerstva školství, mládeže 
a tělovýchovy České republiky, projekt ME10013 (Kontakt) 
a CZ.1.05/2.1.00/03.0058 (Operační program Výzkum a vývoj 
pro inovace, Evropský fond pro regionální rozvoj). 
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Understanding how nature solves specific problems and 

achieves specific task may lead to new concepts and new 
technologies. The following four examples were inspired by 
biological principles. 

Catalytic Antibodies. A relatively unexplored oppor-
tunity in the science of biocatalysis is the in vivo modification 
of an organism phenotype by incorporating the gene that en-
codes for a catalytic antibody into the genome of that orga-
nism. An attractive application of this concept would be the 
expression of such a catalyst in transgenic plants to award the 
plant with a beneficial trait. For example, introduction of 
herbicide-resistance trait in commercial plants is highly desi-
rable because it allows growing the crop plant in the presence 
of a non-selective herbicide that affects only weeds and other 
undesired plant species. We have shown that herbicide-
resistant plants can be engineered by designing both herbicide 
and a catalytic antibody that destroys it in planta.  

Bio-Molecular computing is defined as a programma-
ble cascade of chemical events. We have developed various 
programmable finite automata that compute autonomously 
with all of their hardware, software, input and output being 
soluble biomolecules mixed in solution. Various aspects and 
applications of this concept will be discussed as encryption 
and deciphering of images and construction of a molecular 
transducer. 

Cucurbituril-based rotaxanes, sensors and rotary 
motors. The cucurbituril host-guest chemistry has been ex-
ploited for the development of specific chemical sensors via 
interconnected cascades of binding equilibria and for initial 
attempts to construct rotary motors. The following topics will 
be discussed: Switchable cucurbituril fluorescent beacons, 
studies towards the construction of molecular rotary motors, 
and the mechanochemistry of rotaxanes.  

Synthetic capsids. Stable structures of icosahedral sym-
metry can serve numerous functional roles, including chemi-
cal micro-encapsulation and delivery of drugs and bio-
molecules, epitope presentation to allow for an efficient im-
munization process, and synthesis of nanoparticles of uniform 
size. By examining physical models of spherical virus assem-
bly we have arrived at a general synthetic strategy for produc-
ing chemical capsids at size scales between fullerenes and 
spherical viruses. Such capsids can be formed by self-
assembly of pentagonal molecules based on the corannulene 
core and equipped with specific binding mechanisms, inclu-
ding hydrogen bonding, metal binding and disulfide bonds.  
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Knowledge in the molecular magnetism has been en-
riched substantially in recent two decades. In addition to the 
molecular analogues of the Prussian blue forming 3D-
networks of cyanido-complexes, the organic ferromagnets 
assembled of 1D-chains of metal complexes linked by TCNE 
and TCNQ ligands are well known1,2. The most fascinating 
class, however, is represented by single-molecule magnets. 
Pioneered by the famous “Mn12” complex, an initial period 
was characterized by searching for the clusters of Mn(III) and 
Fe(III) as big as possible possessing structure of plaquettes, 
wheels, grids, or endohedral keplerates3,4.  

The life-time of the definite spin state |S,MS> is deter-
mined by the barrier to spin reversal; its height  is propor-
tional to the square of the spin and the anisotropy constant 
that is given by the axial zero-field splitting parameter D:  = 
|D|S2. Therefore, large total spin provided by the ferromagnet-
ic interaction gives a predisposition of high relaxation time. 
The second factor, however, is also in the play so that even 
with small spin but with large D, the low-nuclearity complexes 
could behave as single molecule magnets. Mononuclear Fe(II) 
and Co(II) complexes are examples of such a situation.  

A tuning of the magnetic anisotropy, i.e. a tailoring of 
the axial zero-field splitting parameter D is far from being 
routine. This represents one of the open questions addressed 
to experimental and theoretical chemists nowadays.  



Chem. Listy 106, 479481 (2012)                                                                                                                           Plenární přednášky 

481 

In literature various magnetostructural J-correlations 
were proposed where the isotropic exchange constant J corre-
lates with a suitably chosen geometrical parameter (M-X-M 
bond angle, M-X distance)5. A new type has been proposed 
recently: the magnetostructural D-correlations6,7. Here the 
axial zero-field splitting parameter correlates with the struc-
tural tetragonality Dstr. The latter is defined as a distortion 
from the ideal octahedron: Dstr = Raxial – Requatorial.  

In hexacoordinate Ni(II) complexes with the chromo-
phores {NiN6}, {NiN4N’2}, {NiN4O2}, {NiN2O2O’2} and 
{NiN2O4}, along the reaction path retaining the (approximate) 
D4h symmetry, the ground electronic state is 3B1g (

3A2g for the 
regular octahedron). This is split by the spin-orbit interaction 
into the crystal-field multiplets 4 and 5(2×). With D > 0 the 
ground multiplet is 4 and this situation is consistent with an 
elongated tetragonal bipyramid. On the contrary, for a tetrago-
nally compressed bipyramid D < 0 holds true and the ground 
state is the magnetoproductive 5 multiplet. The magnitude of 
the D-parameter is tuned by the excitation energies and the 
orbital reduction factors: D = 4(2S)2[xy

2/ (3B1g3Eg) 
– z

2/(3B1g3B2g)]. The first magnetostructural correlation is 
then Dmag vs Dstr along a straight line with positive slope 
(Fig. 1). This correlation predicts that the hexacoordinate Ni
(II) complexes in the geometry of a compressed tetragonal 
bipyramid posses negative D (until D/hc = 8 cm1) and thus 
they are candidates to be single molecule magnets.  

 

 
 
Fig. 1. Magnetostructural D-correlations for hexacoordinate Ni
(II) and Co(II) complexes. Lines – predicted  
 

In hexacoordinate Co(II) complexes the situation is 
completely different. First, the ground crystal-field term in the 
octahedral geometry 4T1g is orbitally degenerate and subjected 
to the Jahn-Teller effect. On tetragonal elongation the ground 
term 4Eg stays degenerate and cannot be described by the spin-
Hamiltonian formalism. On tetragonal compression the 
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ground state stays 4A1g and the spin-orbit coupling causes its 
splitting into two Kramers doublets: 6(2×) is the ground 
multiplet separated from 7(2×) by 2D. The magnetostructural 
D-correlation is strongly non-linear and the D-parameter rises 
progressively on approaching the octahedral geometry.  
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