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Knihovny spekter 
 Tištěné katalogy 

 Schrader, Meyer 

 Elektronické knihovny – IR, Raman, MS, NMR, UV-

vis, ESCA, Auger, difraktogramy 

 SADTLER standard spectra                    54 000 

 COBLENTZ SOCIETY infrared spectra   10 000 

 ALDRICH library of FTIR spectra         30 000 

 HUMMEL polymer library                       3 000 

 SIGMA libraries 

 



Knihovny spekter 
 https://ftirsearch.com/features/lib_list.htm 

 http://speclab.cr.usgs.gov/spectral-lib.html 

 http://www.peptideatlas.org/speclib/ 

 http://www.stjapan.de/ 

 http://www.swgdrug.org/ms.htm 

 http://www.sisweb.com/software/ms/nist.htm 

 http://www.nist.gov/srd/nist1a.cfm 

 http://peptide.nist.gov/ 

 http://www.lib.utexas.edu/chem/info/spectra.html 

 http://riodb.ibase.aist.go.jp/ssnmr/index_eng.html 
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 BRUKER MERCK FT-Raman Library 

 3 661 spekter organických látek (3500 – 150 cm-1) 

 353 spekter anorganických látek (3500 – 50 cm-1) 

 

Dostupnost spekter – knihovny 
spekter 



 S.T. Japan Raman Databases for ACD/Labs 

 Raman ICHEM Database for ACD/Labs  

 Databáze Ramanových spekter – cca 8000 spekter 
 měřeno v „National Institute of Advanced Industrial 

Science and Technology “ či získáno  z knihovny S.T. Japan 
ICHEM.  

 celá databáze a aplikačně orientované subsety  komerčně 
dostupné v ACD/Labs formátu 

 zahrnuje též polymery a komerční vzorky. 
 http://www.acdlabs.com/products/spec_lab/exp_spectra/spec_libraries/st

_japan_raman.html 

 http://www.stjapan-
europe.de/Products/SpectralDatabases/tabid/68/Default.aspx#ram 

Dostupnost spekter – knihovny 
spekter 
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Tvorba knihoven spekter 
 Uživatelské knihovny – tvorba z vlastních 

naměřených spekter  
 

 
Úprava spektra 

 Potlačení šumu ? 

 Srovnání základní linie ? 

 Stejné (konstantní) rozlišení 

 Eliminace nežádoucích (nepravých) pásů 

 Normalizace spektra 



Tvorba knihoven spekter 
 Uživatelské knihovny – tvorba z vlastních 

naměřených spekter – typ knihovny 
 

 



Tvorba knihoven spekter 
 Uživatelské knihovny – tvorba z vlastních 

naměřených spekter – informační položky 
 

 



Tvorba knihoven spekter 
 Uživatelské knihovny – tvorba z vlastních 

naměřených spekter – spektrální parametry 
 

 



Vyhledávací algoritmy 
 „Black box“ – „expert mode“ 

 Korelační 
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Vyhledávací algoritmy 
Correlation  Normally gives the best results and is 

recommended for most applications. 
The algorithm removes any effect of 
offset in the unknown spectrum, thus 
eliminating the effects of baseline 
variation. 

Absolute 
Difference 

Puts more weight on the small 
differences between the unknown 
spectrum and library spectra. This 
means that impurities will have a 
larger effect on the search results. 



Vyhledávací algoritmy 

Squared 
Difference 

Emphasizes the large peaks in the 
unknown spectrum. Use this 
algorithm if you are identifying          
a noisy spectrum. 



Vyhledávací algoritmy 
Absolute 
Derivative 

Gives small peaks and peak shifts an 
increased effect on the search results. 
The algorithm removes any 
differences between the unknown 
and library spectra caused by an 
offset in the unknown spectrum. This 
algorithm is useful when you want to 
emphasize peak positions rather 
than peak intensities. Use this 
algorithm if you are identifying a 
spectrum with a tilted baseline (and 
you don't want to correct the baseline 
before the search). 



Vyhledávací algoritmy 
Squared 
Derivative 

Emphasizes large peaks as well as 
peak shape. The algorithm removes 
any differences between the 
unknown and library spectra caused 
by an offset in the unknown 
spectrum. This algorithm works well 
with spectra of poor quality. 

Další algoritmy – Eukleidovské vzdálenosti 

https://ftirsearch.com/help/algo.htm 
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Vyhledávací algoritmy 
 Volba spektrální oblasti 



Vyhledávací algoritmy 
 Volba parametrů - MS 



MS - výsledky 

 



MS - výsledky 

 



Příklady publikací 

 



Příklady 
publikací 

 


