?‘} VI EnBraER - Encontro Brasileiro de Espectroscopia Raman

EnBraER

01 a 04/12/19, Belém — PA

Deteccédo do fungicida/parasiticida tiabendazol via SERS: analise
guantitativa e mecanismo de adsorcao

Marcelo J.S. Oliveira?, Rafael J.G. Rubira!, Leonardo N. Furini!, Augusto Batagin-Neto?,

Carlos J.L. Constantino*

LUNESP, Faculdade de Ciéncias e Tecnologia, Departamento de Fisica, Presidente Prudente-SP.

2UNESP, campus de Itapeva, Itapeva-SP.

*carlos.constantino@unesp.br
Palavras Chave: SERS, pesticida, tiabendazol

Introducao

O tiabendazol (TBZ) é um fungicida e
parasiticida amplamente utilizado em vegetais e
frutas para prevenir o crescimento de fungos e
outras pragas causadas por longo periodo de
transporte. O TBZ também é usado na indUstria
farmacéutica como um anti-helmintico em varias
espécies de animais, e também no controle da
infeccdo parasitaria em seres humanos. Este
trabalho tem por objetivo a detec¢do de TBZ em
solugdo alcodlica diluida em concentragdes
distintas em coloide de Ag. A deteccdo foi
realizada via espalhamento Raman amplificado
em superficie (SERS), possibilitando obter uma
curva analitica para um intervalo especifico de
concentracdo de TBZ. Por fim, o mecanismo de
adsorcdo do TBZ na superficie da Ag foi
determinado contando com o auxilio de calculos
teoricos.

Resultados e Discusséo

A sintese do coloide de Ag seguiu o
procedimento descrito por Leopold e Lendl [1] por
meio da reducdo de nitrato de prata com
hidroxilamina hidroclorada. Os espectros SERS de
TBZ foram obtidos adicionando uma aliquota de
980 pL de coloide de Ag em uma cubeta seguida
pela adicdo de 20 pL da solucdo de TBZ em
metanol com a concentracdo desejada. Este
procedimento foi repetido, de forma independente,
trés vezes para cada concentracdo, utilizando um
lote de coloide de Ag.

Os espectros de extingdo mostram que o
TBZ induz a agregac¢do das nanoparticulas de Ag
(AgNPs) na suspensao coloidal. Esta agregacao é
dependente da concentracdo de TBZ e favorece a
amplificagcdo do sinal Raman do TBZ (SERS). Tais
espectros sdo mostrados na Figura la para
diferentes concentragdes, proporcionando a
deteccdo do TBZ em nivel de ppb. E importante
mencionar que a aplicacio de SERS como
ferramenta analitica (Figura 1b) ainda apresenta
seus desafios, ndo sendo um procedimento de
rotina devido a dependéncia do fator de
amplificacdo SERS com pardmetros como
tamanho, forma e agregacdo das AgNPs. No
detalhe da Figura 1a é ilustrado o mecanismo de

adsorgcdo do TBZ por meio de seu atomo de S
sobre as AgNPs, o qual foi determinado
considerando-se as regras de selegdo SERS e
célculos tedricos DFT.
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Figura 1. a) Espectros SERS para diferentes

concentracdes de TBZ em coloide de Ag. Detalhe:

mecanismo de adsor¢do do TBZ sobre as AgNPs

por meio de seu atomo de S. b) Curva analitica

obtida a partir dos espectros SERS em (a).
Conclusdes

A diluicdo de TBZ em coloide de Ag permitiu
a obtencdo de espectros SERS para diferentes
concentracdes, revelando uma relagéo linear do
sinal SERS em funcdo da concentragdo no
intervalo de 1,6x107 a 8.0x10® mol/L, levando a
um limite de deteccdo (LOD) de 13,8 ppb. Além
disso, determinou-se que a adsor¢cdo do TBZ nas
AgNPs se da por meio de seu &tomo de S. Estes
resultados abrem caminho para detectar TBZ
diretamente em cascas de frutas e vegetais em

baixas concentracoes.
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