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Abstrakt 

Vysoká toxicita bojových chemických látek (BChL) a legislativní omezení jsou limitujícími 

faktory při mnohých experimentálních studiích. Kromě toxikologických účinků BChL je nutné 

studovat a znát i další parametry, jako jsou reaktivita, sorpce, možnosti dekontaminace 

a permeace bariérovými ochrannými materiály či lidskou pokožkou. Pro tyto účely jsou 

využívány tzv. simulanty BChL. Jsou to látky, které v ideálním případě imitují všechny 

relevantní fyzikálně-chemické vlastnosti původní BChL, aniž by měly její toxické účinky. 

Přestože je pro tyto účely studováno značné množství látek, neexistuje žádná, která by pro 

danou skupinu BChL dokázala napodobit všechny důležité vlastnosti. Výběr simulantu vychází 

ze znalosti a pochopení jednotlivých fyzikálně-chemických dějů, které studovaný proces řídí. 

Příspěvek popisuje podmínky a úskalí výběru vhodných simulantů pro studium ochranné 

účinnosti bariérových materiálů a nabízí porovnání a korelaci mezi daty získanými pro reálné 

BChL a jejich simulanty.  

Klíčová slova: bojová chemická látka, simulant, ochranné prostředky 

 

Abstract 

High toxicity of chemical warfare agents (CWA) and legislative restrictions are the main factors 

limiting CWA use for many experimental research studies. In addition to the toxicological 

effects of CWA it is necessary to study other parameters such as their reactivity, sorption 

capabilities, ways of decontamination and also their permeation through barrier protective 

materials and/or human skin. Substitute chemical agents – simulants are used for these 

purposes. Simulants are compounds mimicking ideally all relevant physico-chemical properties 

of the original CWA. Although many substances are currently studied, there is none capable 

of simulating all of the important properties of a certain CWA category. The proper selection 

of the simulant is based on the knowledge and understanding of physico-chemical mechanisms 

of the studied process. This contribution describes the conditions and difficulties of the selection 

of proper simulants for the study of barrier materials protective effectivity and provides the 

correlation of the simulant based and real CWA experimental data. 
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1 ÚVOD 

Problematika ochrany před toxickými účinky bojových chemických látek (BChL) je v poslední 

době velice aktuálním tématem. Důvodem je zejména jejich dobrá dostupnost, vysoká efektivita 

a velmi snadná možnost zneužití těchto látek při teroristických útocích. Pro vývoj a testování 

nových možností ochrany před působením BChL je nutné znát všechny fyzikálně-chemické 

procesy, které probíhají při vstupu těchto látek do prostředí. Kromě toxikologických účinků jde 

zejména o šíření látky, její reaktivitu a s tím spojenou její případnou degradaci, sorpční 

schopnosti látky, s tím je spojená i její persistence v prostředí a v neposlední řadě také účinnost 

materiálů protichemických ochranných prostředků proti pronikání (permeaci) dané látky. Kvůli 

vysoké toxicitě BChL [1,2] (viz Tab. 1) a omezujícím legislativním důvodům jsou pro výzkum 

a vývoj v této oblasti využívány látky, tzv. simulanty mající podobné vlastnosti [2-6]. Ideální 

simulant BChL by měl imitovat všechny relevantní chemické a fyzikální vlastnosti BChL, aniž 

by měl její toxické účinky. Existuje řada simulantů BChL, žádný z nich však nedokáže 

uspokojivě napodobit všechny důležité vlastnosti dané látky. Volba vhodného simulantu 

vychází ze znalosti fyzikálně-chemických dějů, které doprovází studovaný proces. Jiný 

simulant je vhodný např. pro studium rozkladu látky při testování dekontaminace, jiný 

pro sledování sorpce nebo studium šíření a jiný pro hodnocení bariérových vlastností izolačních 

materiálů. Je tedy důležité posoudit vzájemnou podobnost fyzikálně-chemických vlastností 

(molekulová hmotnost, rozpustnost, viskozita, teplota tání a varu, hustota, tenze par, 

reaktivita,…) jednotlivých BChL a jejich simulantů. Důležitým faktorem je také samotná 

chemická struktura a velikost molekuly.  

Tabulka 1 Srovnání toxicity BChL [1,2] 

 IDLH páry 

[ppm] 

LCt50 páry 

[ppm při minutové expozici] 

LD50 kapalina perkutánně 

[mg/kg] 

TABUN 0,015 60 14 

SARIN 0,018 17 24 

SOMAN 0,007 7 5 

VX 0,0003 1 0,14 

YPERIT 0,110 231 40-60 

IDLH – Koncentrace nebezpečné látky, která bezprostředně ohrožuje zdraví nebo život 

LCt50 – Střední letální koncentrace látky, která po čase t usmrtí 50 % exponovaných jedinců  

LD50 – Střední smrtelná dávka látky, která usmrtí 50 % exponovaných jedinců 

2 VÝBĚR SIMULANTŮ 

Při studiu rozkladu, a zejména pak hydrolýzy, je klíčovým prvkem přítomnost stejných vazeb 

jako u originální BChL, na kterých dochází k reakci. Ideální simulant by měl být strukturně 

velmi podobný a rozkladné reakce by měly poskytovat stejné nebo podobné produkty. 

V případě sarinu či somanu jde zejména o vazby P-F a P-alkoxy a produkci methylfosfonové 

kyseliny, u tabunu jsou napadány vazby P-N a P-CN. Strukturní motivy P-F a P-CN jsou 

hlavními nositeli toxicity, a proto se ve struktuře simulantů G látek až na výjimky (DFP) 

neobjevují. Látka VX je při hydrolýze napadána na vazbách P-S a P-O, a to v určitém poměru. 

Vhodnými simulanty jsou z tohoto hlediska DEPPT a malathion, které reagují obdobným 

mechanismem. U rozkladu HD je hlavním reakčním mechanismem dechlorace za vzniku 

thiodiglykolu. Výběr simulantu je tedy záležitostí strukturní podobnosti a jako nejlepší lze 

zvolit CEES a CEMS. Pro posouzení sorpce a desorpce je nutné vycházet ze znalosti hodnot 

log Kow pro sorpci na organický uhlík a z velikosti molekuly. Látky s podobnou hodnotou 

log Kow se budou i podobně sorbovat. Velikost molekuly ovlivňuje rychlost difúze 

mezičásticovým objemem a póry sorbentu. V případě heterogenních sorbentů, jako je aktivní 

uhlí, mají menší molekuly přístup k většímu množství adsorpčních míst. Při studiu šíření 

chemických látek ve vzduchu je sledovaným procesem jejich vypařování/těkání. To je řízeno 
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Henryho konstantou KH. Porovnání BChL a vhodných simulantů je uvedeno v Tab. 2 a 3. Při 

hodnocení bariérových vlastností materiálů se vychází ze studia permeace sledované látky 

daným materiálem [3,4]. Tento proces je poměrně složitý a při výběru vhodného simulantu je 

nutné přihlédnout k několika důležitým faktorům. Dominantními kinetickými procesy jsou 

odpařování kapiček látky a její difúze do materiálu (molární objem, tenze par). Hlavním 

termodynamickým procesem je rovnovážná rozpustnost látky v bariérovém materiálu 

(solvatace, polarita). V neposlední řadě hraje při výběru simulantu roli i jeho toxicita, a to 

zejména při porovnání s toxicitou simulované BChL. Pro posouzení vzájemné podobnosti 

vybraných BChL a jejich simulantů lze využít i metody výpočetní chemie využívané při 

farmakologickém a toxikologickém výzkumu [7]. Metoda umožňuje hodnocení míry 

podobnosti látek na základě jejich dostupných fyzikálně-chemických vlastností. Míra 

podobnosti nebo nepodobnosti látek je vyjádřena tzv. Tanimotovým koeficientem (TC), resp. 

Euklidovskou vzdáleností (ED), které nabývají hodnot 0 – 1, kdy TC =1 znamená dokonalou 

shodu a ED = 1 naprostou rozdílnost (Tab. 3). 

Tabulka 2 Fyzikálně-chemické vlastnosti BChL a jejich simulantů  

Látka Označení 
M 

[g/mol] 

tt 

[°C] 

tv 

[°C] 

p 

[mmHg] 
log Kow 

KH 

(25 °C) 

Sulfidický yperit HD 159,07 14,45 218 0,11 2,41-2,55 9,8×10-4 

2-chlorethyl ethylsulfid CEES 124,63 -48,6 156,5 3,4 2,2 1,5×10-2 

Diethyl adipát DEA 202,25 -19,8 245 5,77×10-2 2,66 1,1×10-4 

Diethyl malonát DEM 160,17 -50 200 0,27 0,96 9,5×10-5 

Diethyl pimelát DEP 216,28 -24 254 3,10×10-3 3,07 1,8×10-5 

Methyl salicylát MS 152,15 -8 223 0,04 2,55 4,0×10-3 

2-chlorethyl methylsulfid CEMS 110,6 -61 132 8,98 1,62 7,6×10-3 

Chlorethyl fenylsulfid CEPS 172,67 17 257 1,86×10-2 3,58 3,0×10-3 

1,6-dichlorhexan DCH 155,1 -14 204 0,13 3,5  

Thiodiglykol TDG 122,2 -16 282 0,32 -0,75 1,87×10-4 

Tabun GA 162,13 -50 248 0,057 0,394 6,5×10-7 

Sarin GB 140,1 -56 158 2,1 0,3 3,8×10-4 

Soman GD 182,17 -42 198 0,4 1,78 1,9×10-4 

1-butanthiol BUSH 90,19 -115,7 98,5 45,5 2,28 3,7×10-1 

Bis (2-ethylhexyl) ftalát DOP 390,6 -55 384 1,42×10-7 7,6 1,1×10-5 

Diethylester kys. fosforité  DEHP 138,1 <25 138 11,2 3,01 7,4×10-2 

Diethyl malonát DEM 160,17 -50 200 0,27 0,96 9,5×10-5 

Diisopropyl fluorofosfát DFP 184,15 -82 183 0,58 4,3  

Diisopropyl methylfosfonát DIMP 180,19 <25 121 0,277 1,03 1,80×10-3 

Dimethyl methylfosfonát DMMP 124,08 -48 181 0,96 -0,61 5,3×10-5 

Diethyl 4-nitrofenyl fosfát Paraoxon 275,20 300 375 1,10×10-8 1,98 1,5×10-3 

Ethanol  46,07 -114,1 78,2 59,3 -0,31 2,1×10-4 

Ethyl chloracetát ECA 122,55 -21 144,3 4,57 0,94 1,7×10-3 

Triethyl fosfát TEP 182,16 -56 215 0,39 0,8 6,1×10-5 

Trimethyl fosfát TMP 140,08 -46 197,2 0,85 -0,65 2,9×10-7 

Diethyl ethylfosfonát DEEP 166,16 -13 198 0,315 0,66 1,2×10-4 

Diethyl methylfosfonát DEMP 152,1  194 0,6 0,40 2,9×10-6 

n-pentyl acetát PA 130,2 -71 149 3,5 2,3 1,4×10-2 

VX  267,37 -51 292 7,4×10-4 2,09 1,43×10-7 

Bis (2-ethyl-1-hexal) 2-ethyl-1-

hexyl fosfonát 
BisEHEHP 418,65 85,8 434,3 3,15×10-7 11,98 3,1×10-1 

1,2-bis(ethoxykarbonyl) ethyl-

O,O-dimethyl-fosfordithioát 
Malathion 330,36 2,8 156 3,38×10-6 2,36 2,0×10-7 

O,O-diethyl-O-4-nitro-

fenylthiofosfát 
Parathion 291,26 6,1 375 6,68×10-6 3,83 1,2×10-5 

O,O-Diethyl S-[2-

(diethylamino)ethyl] 

fosforothioát 

Amiton 269,34 <25 110 2,67×10-4 3,94 1,15×10-8 

O,S-diethyl fenyl-fosfonothioát DEPPT 230,26  98-100 9,03×10-4 4,29  
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Tabulka 3 Výběr vhodných simulantů na základě podobnosti [7] 

BChL 
Výběr simulantu na základě: 

Tanimotova koeficientu ≥ 0,6 Euklidovské vzdálenosti ≤ 0,25  

HD CEES CEES 

GA - DEHP, DEEP 

GB DFP, DIMP, DMMP. TMP DMMP, DIMP, DEHP, BUSH, DEEP 

GD DFP, DIMP, DMMP. TMP DIMP, DEEP 

VX Amiton, Malathion, BisEHEHP, DEPPT Amiton 

 

Pro účely testování možnosti využití simulantů při měření permeace bylo experimentálně 

provedeno porovnání rychlosti pronikání sulfidického yperitu a jeho doporučeného simulantu 

1,6-dichlorhexanu [3,4] nepropustnou membránou (butylkaučukový materiál OPCH-05 

a polyethylen) (Obr. 1 a 2). 

 

Obrázek 1 Rychlost pronikání A) sulfidického yperitu (HD) a B) jeho simulantu 1,6-dichlorhexanu (DCH) 

materiálem OPCH-05, t = 30 °C.  

 
Obrázek 2 Rychlost pronikání A) sulfidického yperitu (HD) a B) jeho simulantu 1,6-dichlorhexanu (DCH) 

polyethylenovou fólií o tloušťce cca 0,18 mm, t = 30 °C. 

Z výsledků je patrný rozdíl v rychlosti pronikání mezi HD a DCH. Rozdílná je jak rezistenční 

doba (tj. dosažení nejvyšší přípustné hodnoty rychlosti pronikání – F = 1 (nebo 

0,1) µg/cm2/min)), tak i ustálená rychlost pronikání. V případě pronikání materiálem OPCH-05 

je rozdíl ještě výraznější. Je to způsobeno patrně různou afinitou jednotlivých látek, velikostí a 

strukturou molekul a také jejich rozdílnou polaritou [8]. 
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3 ZÁVĚR 

Výběr vhodného simulantu pro daný účel není snadný. Přesto je možné pro studium 

jednotlivých procesů určité látky upřednostnit (Tab. 4). I přes značné množství studovaných 

látek není prozatím možné považovat žádnou z nich za ideální. 

Tabulka 4 Doporučené simulanty pro studium vybraných procesů 

 Sorpce/desorpce Odpařování/šíření Degradace/hydrolýza Permeace 

HD 

CEES 

CEMS 

MS 

MS 

DEM 

DEA 

DMA 

DEP 

CEES 

CEMS 

DCH 

CEES 

TDG 

GA 
DEEP 

TEP 

ECA 

DOP 

DEEP 

DMMP 

DIMP 

TEP 

TMP 

DEEP 

DFP 

DMMP 

DEMP 

DEEP 

DIMP 

GB Ethanol 

DEEP 

DEM GD DEHP 

VX Malathion 
Malathion 

DEP 

DEPPT 

Malathion 
 

V případě studia permeace ochrannými materiály je situace o to složitější, že na každý 

z používaných typů materiálů je nutné pohlížet individuálně a pro každý z materiálů může být 

vhodný jiný simulant. S narůstajícím množstvím nových druhů polymerních a elastomerních 

materiálů narůstá i počet kombinací, které je nutné brát v úvahu.  
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