Raport de activitate

Contract Nr. PD 51 din 07/08/2020

ADSORBTIA CYANOTOXINEI CYLINDROSPERMOPSIN LA SUPRAFATA NANOPARTICULELOR
PLASMONICE, DETECTIA ULTRASENSIBILA SI EVALUAREA PREZENTEI ACESTEA IN SITU, iN APE
DIN TRANSILVANIA SI IN PRODUSE AQUATIC

Acronym: CYANOTOXRO

é
CYANOTOXRO

Etapa. Nr. 1

Caracterizarea vibrationala experimetala si teoreticala a toxinei CYN
Explicarea mecanismului de adsorbtie in conditii de inflorire a algelor in mediu

Perioada: 01.09.2020 - 07.12.2020

Rezumatul etapei

Prima etapda a proiectului consta in: obtinerea si interpretarea spectrelor vibrationale
Raman/SERS ale toxinei CYN, intelegerea mecanismului de absorbtie si identificarea gruparilor
functionale implicate Tn adsorbtie, stabilirea limitelor de detectie SERS si profilul excitarii.

S-a realizat detectarea si cuantificarea toxinei CYN folosind SPR-SERS din nanoparticule
metalice obtinute in laborator si explicarea mecanismul de adsorbtie.

Pentru fiecare activitate, in continuare sunt prezentate rezultatele obtinute:
1.1. Obtinerea si interpretarea spectrelor Raman si SERS ale toxinei CYN: inregistrarea
spectrelor experimentale Raman si SERS a CYN-lui

S-a achizitionat un stoc de toxina si s-au inregistrat spectrele Raman si SERS ale toxinei cu
spectrometrul Raman multilaser, confocal, de tip Renishaw InVia Reflex cuplat cu un microscop
SPM NT-MDT Ntegra Spectra, folosind linia laser 532 nm. Spectrul Raman al solutiei diluate,
comercial disponibila, contine doar benzi caracteristice solventului, concentratia fiind prea mica
(24 uM.) pentru detectia Raman conventionala. De aceea, este nevoie de utilizarea unei
technici de amplificare a semnalului Raman cu ajutorul nanoparticuleor de metal nobil cu
rezonanta plasmonica in domeniu vizibil (tehnica SERS).




Probele SERS au fost preparate prin adaugarea a 20 pl de solutii de toxina de 24 uM la 200 pl
de coloid de argint (AgNPs), rezultand o concentratie finala SERS de 2,1818 uM. Pentru
inregistrarea spectrelor SERS s-a folosit spectRIM picurand din solutia SERS obtinuta 10 ul pe
placa. Dupa evaporarea solventului s-au inregistrat spectele SERS.

1.2.  Calculul teoretic Raman al moleculei CYN in solutie: obtinerea spectrelor teoretice Raman
ale toxinei CYN

S-a realizat spectrul teoretic Raman al CYN lichid, cu structurile moleculare optimizate B3LYP
/ 6-31G + (d, p) ale celor mai stabili doi conformeri ai CYN

1.3. Pregdtirea in laborator de nanoparticule de metale nobile cu rezonantd plasmonicd in
intervalul vizibil si NIR: preqgdtirea de diferite stocuri de coloizi de argint
S-a pregatit mai multe stocuri de citrat redus de coloid de argint, cu excitatie maxima 416 nm.

1.4. Identificarea speciilor de absorbtie pe suprafata nanoparticulelor de argint (NPs) si a
grupurilor functionale implicate in interactiunea CYN-NPs: obtinerea setului de date
experimentale SERS al speciilor adsorbite CYN

S-au intregistrat spectrele SERS pentru diferite concentratii.

1.5. Obtinerea profilului de excitatie SERS a speciilor adsorbite: Interpretarea spectrelor
Raman si SERS ale toxinei CYN, atribuirea cu moduri vibrationale caracteristice

S-au facut atribuirile modurilor vibrationale cele mai intense, caracteristice toxinei CYN.
Calculele DFT au furnizat o interpretare fiabila a spectrului Raman.

1.6. Management: coordonarea tuturor activitdtilor si elaborarea documentatiilor
- Fiecare activitate a fost elaborata cu success
- S-au facut achizitiile conform devizului
- S-au pregatit toate actele pentru contractare
- S-au pregatit toate actele pentru prima raportare

1.7. Diseminare: 1 articol IS] trimis la publicare, pregatirea paginii web a proiectului
- Realizarea paginii web a proiectului: https://www.itim-cj.ro/PNCDI/cyanotoxro/
- Pregdtirea/Trimiterea spre publicare a unui articol stiintific cu titlul: “Detection and
discrimination of toxic fish tissue with Cylindrospermopsin cyanotoxin, using Raman
and SERS spectroscopy”, Cs. Miller Molnar, S. Cinta Pinzaru, V. Chis, I. Feher, B.
Glamuzina, la Spectrochimica Acta Part A.

Toate activitatile acstei etape au fost realizate cu succes!

Director Proiect,
Dr. Molnar Csilla
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