Ramanova spektroskopie: pomocnik alkoholika
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Abstrakt

Methanol je zivotu nebezpecnd latka, kterd se muze vyskytovat v alkoholickych
napojich. Nasim cilem bylo ur¢it zapomoci Ramanovy spektroskopie kalibra¢ni
kiivku z naméfenych dat pfedem namichanych roztoka methanolu s ethanolem o
ruznych pomérech a podle ni urcit koncentraci roztoku s nezndmym pomérem me-
thanolu s ethanolem a nakonec ovérit, zda se nevyskytuje methanol v komercénich
¢i doméacich lihovinach.

1 Uvod

1.1 Methanol a ethanol

Methanol CH30H je nejjednodussi alkohol, jedna se o uhlovodikovy zbytek methylu, na
ktery je navazana alkoholova skupina. Oproti tomu ethanol CoH5OH je alkoholem ethanu.

Ethanol CoH50H je lidstvu zndmy jiz od starovéku, kdezto methanol, nejjednodussi
alkohol, byl objeven teprve v novovéku. Methanol vznika pii kvaseni v malém mnozstvi.
Pokud se ale napoj destiluje Spatné, muze se methanol koncentrovat, coz neni bezpecné.

Samotny methanol je sice pro lidské télo neskodny, ale za ptritomnosti enzymu alkohol-
dehydrogenazy se oxiduje na formaldehyd a dale s aldehyddehydrogendzou na kyselinu
mravenci, ktera je pro lidsky organismus velmi nebezpecnd - hromadici se kyselina mra-
vend¢i v sitnici muze zapricinit oslepnuti, ve vétsich davkach i smrt.

Nastésti se ale ethanol vaze na alkoholdehydrogenazu silnéji nez methanol, tudiz pusobi
jako protijed. Ethanol se metabolizuje na acetaldehyd a déle na kyselinu octovou, ktera
zdaleka neni tak nebezpecna jako kyselina mravenéi.

1.2 Ramanova spektroskopie

Molekuly vibruji (méni se délka a tihel chemickych vazeb) a kazda velmi specificky. Tyto
vibrace je mozné zméfit pomoci dvou spektroskopii - infracervené a Ramanovy (tyto
metody jsou komplementarni).



Kdyz na molekulu posvitime infracervenym zarenim, excituje se na vyssi vibracni hla-
dinu a tam jiz zustane. V Ramanové spektroskopii nesvitime na molekulu infracervenym
paprskem, ale viditelnym laserem. Fotony laserového svazku se na molekule nepruzné roz-
ptyluji. Foton predava molekule cast své energie a ta se excituje do vyssiho vibracniho
stavu. Tuto zménu energie rozptyleného fotonu, ktera odpovida energii kmitu dané vazby;,
nasledné méiime a dokazeme tak urcit o kterou vazbu se jedna.

Obrazek 1: Fotografie pouzitého spektrometru Reinshaw inVia!™

Vystupem Ramanovy spektroskopie je tedy spektrum, ktery ukazuje zavislost rozdilu
vlnové délky rozptylenych fotonu oproti puvodnim fotonum. Kazda molekula méa své
specifické piky v Ramanové spektru, které opovidaji ruznym kmitum vazeb. Toho se
vyuziva napiiklad pfi identifikaci drog, my ji pouzili pro identifikace methanolu v roztoku
a jeho mnozstvi.

2 Popis prace

Zacali jsme métrit Ramanovy spektra pro roztoky o znamych koncentracich methanolu s
ethanolem.
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Tabulka 1: Specifické peaky methanolu a ]
ethanolu b S-C stretching

Intensity

| Létka | k[em™1] | typ kmitu |
Methanol | 2829 | C-H sym stretching C-H sym stetching”
Ethanol 882 C-C stretching
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Obrazek 2: Ramanuv posun methanolu
a ethanolu

Kde k je relativni vlnocet.

Déle jsme vypocitali plochu pod vybranymi peaky. Tyto hodnoty jsme dali mezi sebou
do pomeéru a zanesli je do grafu. Tim jsme urcili kalibrac¢ni ktivku, jejiz vzorec je:

y = 18.97In(z) + 2.89 (1)

Kde y je objemovy pomér methanolu ku ethanolu a z pomér ploch pod grafem peaki
methanolu a ethanolu. Z tohoto vzorce jsme spocitali objemovy pomeér neznamého vzorku.

Nakonec jsme mérili Ramanuv posun lihovin zakoupenych v obchodé a z domaci vyroby
(vodka, rum, vino, vinovice a jiné doméci pélenky). Protoze jsme zddny methanol ne-
byli schopni identifikovat (viz.vysledky), postupnym prikapavanim methanolu do roztoku
ethanolu jsme uréili hranici, kdy uz jsme schopni ho rozpoznat.
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Obrazek 3: Detekce methanolu je moznd od 2 %



3 Vysledky a diskuze

Urcili jsme, ze v neznamém vzorku bylo 36 £ 1 % methanolu. Odchylka byla spise
zpusobena samotnym pipetovanim, nez nasim vypoctem. Dale jsme oveérili kvalitu vy-
branych lihovin jak z obchodu, tak z doméaci vyroby.

Ve vsech vzorcich bylo nedetekovatelné mnozstvi methanolu. Méreni methanolu v neprihlednych
vzorcich (rum a vino) ndm znemoznila silnd fotoluminiscence. Také jsme pfi nékterych
mérenich detekovali peaky zpusobené casticemi kosmického zéareni.

I ~
4 Zaver
Podarilo se ndm tuspésné pomoci kalibra¢ni kiivky, vytvorené za pouziti spekter ruzné
namichanych vzorku ethanolu s methanolem, uréit pomeér ethanolu s methanolem neznamého
vzorku. Déle jsme zjistili, ze methanol jsme schopni identifikovat ve vzorcich od minimalni
meze 2 % a toto stopové mnozstvi jsme v zddném z testovanych lihovin neobjevili.
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