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El 4cido 2-tio-5-nitrobenzoico (TNB) y
su molécula paterna, el dimero acido 5.5°-
ditio-bis(nitrobenzoico) pueden usarse como
moléculas reportadoras Raman para aplica-
ciones biolégicas de SERS (Surface-
Enhanced Raman Scattering).[1] Sin embar-
go, un estudio completo tedrico y experimen-
tal de estas moléculas no ha sido reportado
previamente en la literatura. Se reportan aqui
los espectros Raman y SERS de estas molé-
culas, TNB y DTNB, usando nanoparticulas
de oro y plata (Figura 1). Se ha hecho una
asignacion vibracional completa con la ayuda
de calculos de teoria de funcionales de densi-
dad (density functional theory, DFT) al nivel
de teoria B3LYP/6-311+(d,p) y la base
LANL2DZ y potenciales efectivos de nlcleo
para los atomos de oro y de plata, y modelo
de continuo polarizable usando agua como
solvente. Se sintetizaron nanoparticulas de
oro de aproximadamente 50 nm de diametro,
y nanoparticulas de plata de aproximadamen-
te 60 nm por métodos de reduccién con citra-
to sddico [2,3]. Estas nanoparticulas se carac-
terizaron por espectroscopia de absorcion en
el visible, dispersién dinamica de la luz y
microscopia electronica de transmision y
barrido, como se ha hecho previamente en
nuestro grupo. [4]

Fue posible obtener espectros SERS de
las especies usando nanoparticulas de oro y
plata. Los mejores factores de amplificacion
se obtuvieron induciendo agregacion parcial
de las nanoparticulas. Los resultados experi-
mentales estan en buen acuerdo con el estu-
dio tedrico. Al presente estamos investigando

estos sistemas de nanoparticulas funcionali-
zadas para su uso en la deteccién de biomar-
cadores utilizando la técnica de SERS.
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Figura 1. Espectros Raman de referencia y SERS
en solucion acuosa de DTNB 4.2x10* M utili-
zando nanoparticulas de plata. Laser: 532 nm
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