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RESUMO

Este trabalho investiga a aplicacdo de machine learning combinadas com métodos eletroanaliticos para a deteccdo de drogas em bebidas. Um
modelo de regressdo logistica foi treinado utilizando dados de voltamtria, visando classificar amostras contaminadas e ndo contaminadas
com base na presenca de grupos funcionais caracteristicos. Os voltamogramas foram obtidos usando um eletrodo descartavel e de baixo
custo, folha de grafite. Antes de utilizar a folha de grafite como eletrodo de trabalho, o material foi submetido a um rapido tratamento
eletroquimicos, através da aplicagdo de um potencial de +5,0 V (vs. Ag|AgCl|KCl.y) por 10 s, usando 0,5 mol L™ NaOH como eletrélito
suporte, empregando o bromazepam como analito modelo. Os resultados demonstraram uma precisdo de classificacdo de aproximadamente
96%, indicando a eficacia do método proposto. No entanto, futuros estudos devem incluir a validagdo com outras classes de drogas e a

otimizacdo do modelo para maior robustez.
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Introducao

A adulteracdo de bebidas com substancias psicoativas,
conhecida como drink spiking ou popularmente "Boa Noite
Cinderela", é uma pratica criminosa que consiste na adicdo
clandestina de agentes sedativos ou psicotropicos em bebidas
alcodlicas ou ndo alcoodlicas. Essa agdo tem como finalidade
induzir estados de incapacitacdo fisica e cognitiva nas vitimas,
facilitando a ocorréncia de crimes como roubo, abuso sexual e
outros delitos. Os efeitos dessas substancias incluem sedacgdo
profunda, desorientacao, amnésia anterograda e
comprometimento motor, aumentando significativamente a
vulnerabilidade dos individuos afetados. Diante desse cendrio,
métodos eletroanaliticos vém sendo explorados no ambito
forense para a deteccdo rapida e sensivel de adulterantes em
bebidas. Assim, este trabalho propde o desenvolvimento de um
modelo de classificacio baseado em técnicas de machine
learning [1], acoplado a sistemas eletroquimicos, com o objetivo
de simplificar a anélise e fornecer respostas rapidas e precisas
para a identificagcdo de drogas utilizadas nesse tipo de crime.

Experimental
Preparagdo das amostras

Foram coletadas aliquotas de 100ml de cada bebida analisada.
Para as bebidas gaseificadas, realizou-se tratamento prévio em
banho ultrassonico (5min, 25kHz) para remocdao de gases
dissolvidos, visando evitar interferéncias nas analises
voltamétricas.

Seleg¢do do analito padrdo

Como composto modelo da classe dos benzodiazepinicos,
selecionou-se o bromazepam na concentragio de 10 mmol.L™.
Esta escolha baseou-se na sua relevancia forense em casos
reportados de adulteracdo de bebidas.

Dados eletroquimicos

A folha de grafite, material simples, flexivel e de baixo custo,
foi utillizado como eletrodo de trabalho. Um fio de platina e
um eletrodo de Ag|AgCl saturado com solugdo de KCI foi
usado como eletrodo auxiliar e referéncia, respectivamente.
Uma célula obtida por impressdao 3D de volume de 10 mL
desenvolvida por Cardoso et al[2]. Antes das andlises, a folha
de grafite foi submetida a um tratamento eletroquimica em
meio basico (0,5 mol L™ NaOH), aplicando um potencial de
+5,0 V (vs. Ag|AgCl|KCla,) por 10 s, como proposto por
Marra et al [3] delimitado em uma area de 6,25 mm?2. As
amostras foram avaliadas diretamente, sem qualquer tipo de
diluicdo utilizando voltametria ciclica (CV), numa faixa de
trabalho de +1,2 Ve -1,2 V.

Aquisi¢do de dados voltamétricos

Foram realizadas voltametrias ciclicas (faixa de potencial: -1,2 a
+1,2 V vs. Ag/AgCl, taxa de varredura: 50 mV s™') para
caracterizagdo eletroquimica das amostras. As amostras foram
classificadas em positivas (quando na presenca do analito alvo -
bromazepam 10 mmol.L-1) e negativas (sem adicdo do principio
ativo).



Processamento dos dados

Depois de coletados e separados em positivos e negativos [4], os
ciclos sdo separados e calculos como area geomeétrica, altura do
voltamograma (capacitividade), corrente média das amostras
(relagdo entre as correntes anodicas ou catédicas variando com a
classificacdo da amostra), pico maximo e minimo (definem a
magnitude da corrente anddica e catddica). Essa etapa tem como
funcdo aumentar os dados e explorar correlagbes como
demonstrado pela figura 1.

Figura 1: Mapa de chrrela(;éo das variaveis

Validagdo e implementagdo

Em seguida os dados sdo divididos em dois conjuntos, o de
treino e o de teste, o conjunto de treino é usado para “ensinar” o
modelo e o conjunto de teste para validar, de modo a medir a
acuracia de erros e acertos. Apés isso o modelo é exportado é
pode ser usado para classificacdo [5].

Resultados e Discussao

Primeiramente, foram coletados CVs das bebidas na auséncia e
presenca da droga de abuso, sem qualquer diluicdo prévia, no
intuito de obter dados para treinar o modelo proposto. Por
exemplo, a Figura 2 a qual apresenta CVs obtidos para a
amostra de vinho sem o analito de interesse (linha preta) e na
presenca do analito de interesse (linha vermelha), toda alteragcdo
no perfil é usada no modelo de classificacdo, ou seja, ambos os
processos redox apresentados na Figura 2 sdo utilizados na
detecgdo da droga de abuso.

30 4
25
20 -
15 4
10 4
54
ERN
= 4
-10 4
-15 4
-20 + negativo
-25 4 — positivo
=30 4
T T T T T
1.5 1.0 0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
ENV vs. AglAgGIKGI ..

Figura 2: Os quintos voltamogramas ciclicos obtidos na presenca e na
auséncia de 10 mmol L' de benzodiazepinico. Condigdes
experimentais: eletrélito: vinho ndo diluicdo; Velocidade de varredura:
50 mV s™

Os testes preliminares de validacdo demostraram a elevada
eficicia do modelo desenvolvido para deteccio de
benzodiazepinicos em bebidas. Ao ser treinado com cinco tipos

comuns de bebidas — Red Bull, vodca, Heineken, gin t6nica e
vinho — e utilizando bromazepam como referéncia para o
principio ativo, o modelo alcangou uma acurdcia média de 96%
+ 1,6 detalhes na figura 3 com a matriz de confusdo e acuracia
por fold apresentada em 5 iteracdes. Este resultado sugere que a
abordagem proposta possui potencial para aplicacdo em cenarios
reais de triagem forense, demonstrando a robustez do sistema
em identificar a dopagem mesmo em diferentes matrizes, que
podem ter composicdes complexas e variadas.

M matriz de confusdo:

[[4a 1]

[ 2 a3]]

® Acuracias por fold: [©.97777778 ©.98888889 ©.95555556 ©.94382022 ©.97752809]
ia média: @.9687

dade de amostras no treino: 358
tidade de amostras no teste: 9@
Distribuic¢do no treino:

target

1 180

(] 178

Name: count, dtype: intea

Distribuicdo no teste:
target

1 45

(2] 45

Figura 3: Resultados dos testes de acuracia

Conclusoes

Os resultados deste estudo demonstram que o modelo de
classificacdo baseado em voltametria ciclica acoplado a algoritmos
de machine learning apresenta alta performance para a deteccao de
benzodiazepinicos em diferentes matrizes de bebidas, alcangando
uma acuracia média de 96,0% + 1,6%. O sistema mostrou-se
robusto e confiavel na identificacdo de diversos farmacos desta
classe, incluindo bromazepam, midazolam, clonazepam e diazepam,
mesmo frente a complexa variabilidade composicional das bebidas
testadas - desde energéticos e destilados até fermentados e
gaseificados. Estes achados evidenciam o grande potencial de
aplicacdo desta abordagem como ferramenta analitica rapida e
confidvel no ambito forense, podendo servir tanto para triagem
inicial em laboratérios quanto para o desenvolvimento de
dispositivos portateis para detecgdo in loco.
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