| Semana do
Instituto de Fisica de Sao Carlos

Universidade de Sao Paulo

Caderno de Resumos

al - > oy
N EY R AR
L B t‘""' z"_,' aLURS 1\

n
\

\§ »
e Sdo Carlos-SP, 2011 "'”‘“l" IRN=






Universidade de Sao Paulo
Instituto de Fisica de Sao Carlos

| Semana do IFSC
SIFSC

Caderno de Resumos

Sao Carlos
2011



Universidade de Sao Paulo
Reitor Jodo Grandino Rodas
Vice-Reitor Helio Nogueira da Cruz

Instituto de Fisica de Sao Carlos
Diretor Antonio Carlos Hernandes
Vice-Diretor Vanderlei Salvador Bagnato

Normalizagéo e revisdo — SBI/IFSC

Ana Mara Marques da Cunha Prado
Gracieli B. Pepe Cardoso

Luciana Ap. Brasil Martinez

Maria Cristina Cavarette Dziabas
Maria Neusa de Aguiar Azevedo
Tania Ortin de Almeida

Vilma Del Grossi Coutinho

Ficha catalografica elaborada pelo Servigo de Biblioteca e Informagédo do IFSC

Semana do IFSC.(1.: 17 - 21 out. : 2011: S&o Carlos, SP.)
Cadernos de resumos/Organizado por Ivan R. e Silva e Daiana E.
Martil. S&o Carlos: IFSC, 2011.
384p.
ISBN 978-85-61958-01-5

1. Fisica. I. Silva, Ivan R. e. Il1.Martil, Daiana E. Il1.Titulo.

CDD 530




'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

| SEMANA DO IFSC

Coordenadores

Prof. Dr. Antonio Carlos Hernandes
Diretor do Instituto de Fisica de Sao Carlos — Universidade de Sao Paulo

Prof. Dr. Tito José Bonagamba
Coordenador do Programa de Pés-Graduacéo e Presidente da Comissdo de Pés-Graduagao do Instituto de Fisica de Séo Carlos —
Universidade de Sao Paulo

Comissao Organizadora

Pos-Graduacao

Hilde Harb Buzza
Ivan Rosa e Silva
Layla Pires

Mestrado na area de Fisica Aplicada Biomolecular
Daiana Evelin Martil

Marcos Michel de Souza
Wanessa Fernanda Altei

Doutorado na area de Fisica Aplicada Biomolecular

Graduacao

Evandro Martinez Ribeiro
Jessica Dipold
Matheus do Carmo Teodoro
Rafael Bruno Barbosa Lima
Raul Prado Ribeiro
Renato Takao Matura de Lima Naomy Duarte Gomes

Bacharelado em Fisica
Daniel Cosmo Pizetta
Milena Menezes Carvalho
Bacharelado em Fisica Computacional
Lucas Henrique Trevelin

Crislaine Janine Campos
Amanda Cristina Zangirolami

Bacharelado em Ciéncias Fisicas e Biomoleculares



'? !g I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

| SEMANA DO IFSC

Comissao de Avaliacao

Presidente da Comissao de Avaliagdo - Prof. Dr. Otavio Henrique Thiemann

Prof. Dr. Adriano Defini Andricopulo
Profa. Dra. Ana Paula Ulian de Aradjo
Prof. Dr. Attilio Cucchieri

Prof. Dr. Carlos Anténio Ruggiero

Profa. Dra. Claudia Elisabeth Munte
Profa. Dra. Cristina Kurachi

Prof. Dr. Daniel Augusto Turolla Vanzela
Prof. Dr. Eduardo Horjales Reboredo
Prof. Dr. Esmerindo de Sousa Bernardes
Prof. Dr. Euclydes Marega Jinior

Prof. Dr. Francisco Eduardo Gontijo Guimaraes
Prof. Dr. Frederico Dias Nunes

Prof. Dr. Gonzalo Travieso

Prof. Dr. Guilherme Matos Sipahi

Prof. Dr. louri Poussep

Prof. Dr. Javier Alcides Ellena

Prof. Dr. José Carlos Egues de Menezes
Prof. Dr. José Fabian Schneider

Prof. Dr. José Fernando Fontanari

Prof. Dr. José Pedro Andreeta

Prof. Dr. José Pedro Donoso Gonzalez
Prof. Dr. Leandro Martinez

Prof. Dr. Leonardo Paulo Maia

Prof. Dr. Lidério Citrangulo loriatti Janior
Prof. Dr. Lino Misoguti

Prof. Dr. Luiz Agostinho Ferreira

Prof. Dr. Luiz Nunes de Oliveira

Prof. Dr. Luiz Vitor de Souza Filho

Prof. Dr. Marcelo Alves Barros

Prof. Dr. Marcos Vicente de Albuquerque Salles Navarro
Profa. Dra. Maria Cristina Terrile

Profa. Dra. Nelma Regina Segnini Bossolan
Prof. Dr. Odemir Martinez Bruno

Prof. Dr. Paulo Barbeitas Miranda

Prof. Dr. Rafael Victorio Carvalho Guido
Prof. Dr. Reginaldo de Jesus Napolitano
Prof. Dr. Reynaldo Daniel Pinto

Prof. Dr. Ricardo De Marco

Prof. Dr. Richard Charles Garratt

Prof. Dr. Roberto Nicolau Onody

Prof. Dr. Rodrigo Goncalves Pereira

Prof. Dr. Roland Kdberle

Prof. Dr. Sérgio Carlos Zilio

Profa. Dra. Tereza Cristina da Rocha Mendes
Prof. Dr. Valmor Roberto Mastelaro

Prof. Dr. Valtencir Zucolotto

Prof. Dr. Valter Luiz Libero

Dra. Alessandra Nara de Souza Rastelli
Dr. Alessandro Cosci

Dra. Ana Carolina Mafud Landgraff
Dra. Ana Isabel de Camargo

Dra. Ana Isabela Lopes Sales

Dr. Andre Gustavo Scagliusi Landulfo
Dr. Assuero Faria Garcia

Dra. Camila Alves de Rezende

Dr. Carlos Jose Todero Peixoto

Dr. Carlos R. Menegatti

Dr. Cesar Moisés Camilo

Dr. Edgar Aparecido Sanches

Dr. Fabio Henrique Dyszy

Dr. Fernando Herrero

Dr. Gustavo Deczka Telles

Dr. Helton José Wiggers

Dr. Jiyong Fu

Dr. José Luiz de Souza Lopes

Dr. Juarez Lopes Ferreira da Silva
Dra. Juliana Cheleski

Dra. Kilvia Magalhdes

Dra. Lara Fernandes dos Santos Lavelli
Dra. Larissa Consani Textor

Dr. Luciano Gonsalves Costa

Dr. Luiz Fernando Reyis

Dr. Marcelo Andreeta

Dr. Marcelo Barbosa de Andrade

Dr. Marcelo Goncalves Vivas

Dra. Mariana T. Carvalho

Dr. Napoledo Fonseca Valadares

Dra. Natalia M. Inada

Dr. Pawel Klimas

Dra. Renanta Krogh Andricopulo

Dr. Sergio Paulo Amaral Osorio

Dr. Sérgio Ricardo Muniz

Dra. Stella Torres Muller

Dra. Teresa Cristina Leandro de Jesus


http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=4276
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=180
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1437
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=175
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7162
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1162
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=2986
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7154
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=220
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=168
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=169
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=161
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1149
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1177
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1390
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=214
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1188
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=401
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=159
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=149
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7194
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7138
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=202
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=4509
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1785
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=203
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7144
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7143
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7184
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=151
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1439
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7146
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=1436
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7192
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=192
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7145
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=6407
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=204
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=7201
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=212
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=188
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=3301
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=195
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=4392
http://www.ifsc.usp.br/index.php?option=com_content&view=article&id=82&Itemid=102&codigo=205

'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

AGRADECIMENTOS

DIRETORIA DO IFSC-USP:

Prof. Dr. Antonio Carlos Hernandes - diretor
Prof. Dr. Vanderlei Salvador Bagnato — vice-diretor
Maria Helena Braga de Carvalho - secretéria

SERVICO DE POS-GRADUACAO:

Silvio César Athayde
Ricardo Vital do Prado

SERVICO DE GRADUACAO:

Isabel Aparecida Possatto de Oliveira
Edvane Mariza Vicentini Cavallaro
Ana Glaucia Fiscarelli

SERVICO DE BIBLIOTECA E INFORMACAO
PROF. BERNHARD GROSS:

Maria Helena Di Francisco
Natalina O. Ribeiro Ziemath
Célia Maria D. Martins
Luciana A. B. Martinez
Maria Cristina Cavarette Dziabas
Maria Neusa A. Azevedo
Sabrina di Salvo Mastrantonio
Ana Mara M. C. Prado
Gracielli Batista Pepe Cardoso
Vilma Del Grossi Coutinho
Tania Ortin de Almeida

SECAO DE GRAFICA:

Denise Aparecida Aiello Portela
Italo Carlos Celestini
Aurotides Celestino Vieira

Rafaela Barbosa Pinto — Web Designer

APOIO:

VOCE FAZ.VOCE VENCE.

= e =2
‘@ \DL = mm

Livraria



!g | Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Sdo Carlos-SP.



| Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Sdo Carlos-SP.

Programa

Durante a | Semana do IFSC, além dos painéis expostos pelos alunos da
graduacdo e pds-graduacdo do IFSC, foram realizadas as seguintes atividades:

Programacao:
SEGUNDA - FEIRA (17/10/2011)
Horario Evento
11:00 — 12:00 | Abertura
: : PALESTRA 1 - A Fisica da vida
14:00 — 15:00 Herch Moysés Nussenzveig (UFRJ)
PALESTRA 2 - Desenho e simulagdo de sistemas sintéticos baseados
15:15-16:15 | em proteinas
Liza Felicori (ICB-UFMG)
17:00 — 18:00 | Workshop de Inicia¢ao Cientifica
19:30 — 20:45 | PALESTRA 3 - Politica Cientifica
TERCA — FEIRA (18/10/2011)
Horario Evento
) : PALESTRA 4 - Sistemas complexos
8:00 - 9:00 Mauro Copelli Lopes da Silva (UFPE)
) : PALESTRA 5 — Fisica de Particulas
9:15-10:15 Luiz Vitor de Souza Filho (IFSC-USP)
PALESTRA 6 - Utilizacdo de simulacbes com Dinamica Molecular e
11:00 — 12:00 M{etodo ,Monte Carlo para estudar efeitos do meio em propriedades de
(bio)moléculas
Kaline Coutinho (IF-USP)
) . PALESTRA 7 - Biofisica do sono
14:00 —15:00 Gunther J. Lewczuk Gerhardt (UFRGS)
) . PALESTRA 8 - A aerodindmica da bola de futebol
15:15-16:15 Carlos Eduardo Aguiar (UFRJ)
17:00 — 18:00 | Workshop da P6s-Graduacao
19:30 — 20:45 | Grupo de Teatro Atuando em Psi - IFSC

QUARTA - FEIRA (18/10/2011

Horério Evento
8:00 —12:00 | Minicursos
) ) PALESTRA 9 - EndNote web
13:00 —13:45 Deborah Dias (Thomson Reuters)
14:00 — 16:15 | Mesa-Redonda com ex-alunos do IFSC
18:00 — 19:00 | Workshop da P6s-Graduacao
19:30 — 20:45 | Orauestra USP Filarmonica - Ribeirdo Preto

Maestro Rubens Russomano Ricciardi
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~ QUINTA-FEIRA (20/10/2011)

Horario Evento

: : PALESTRA 10 - Redes Neurais
8:00 —9:00 Nestor Felipe Caticha Alfonso (USP - SP)

PALESTRA 11 - Fisica e Ficgdo Cientifica

9:15-10:15 Elso Drigo Filho (UNESP)
11:00 — 12:00 | PALESTRA 12 - O Papel do Fisico na Petrobras
Luiz Fernando Araujo Oliveira (PETROBRAS)
14:00 — 15:00 | PALESTRA 13 - TRABALHOS ACADEMICOS: Estrutura e Normalizagio

SBI/IFSC
15:15 - 16:15 | Mesa-redonda sobre concursos publicos
17:00 — 18:00 | Workshop da P6s-Graduacao

SEXTA - FEIRA (21/10/2011)

Horario Evento
8:00 —12:00 | Mini-Workshop de Difusao Cientifica

14:00 _ 15:00 | PALESTRA 14 - Etica nas ciéncias: penso, logo insisto!
' ) Osvaldo Augusto Sant’ Anna (Instituto Butantan)

: : PALESTRA 15 - Fisica Forense

15:15-16:15 Andréa Porto Carreiro Campos (INMETRO)

17:00 —17:45 | Encerramento
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Mini-cursos:

| Graduacéo

M5 - Reatores Nucleares de Poténcia
Prof. Dr. Luis Antonio Albiac Terremoto (IPEN)

M6 - Genética Forense
Profa. Dra. Regina Maria Baretto Cicarelli

M7 - Computacdo Reconfiguravel e suas Aplicacbes
Prof. Dr. Eduardo Marques e Prof. Dr. Vanderlei Bonato (ICMC)
| Pos-Graduagio
M1 - Introducéo & Informacéo Quantica
Prof. Dr. Ernesto Galvao (UFF)

M2 - Microscopia em Sistemas Biologicos
Profa. Dra. Rossana Melo (UFJF)

M3 - Programacdo em CUDA

Prof. Dr. Raphael Y. de Camargo (UFABC)

M4 — Tépicos Modernos em Nanociéncia
Prof. Dr. Frank Nelson Crespilho (UFABC)

Mesas redondas:

A esa-rRedonda com ex-a 0S Ao
Participante Origem
Diego Lencione OPTO Eletronica S/A
Ivan Rosa e Silva Mestrado — IFSC-USP
Prof. Dr. Carlos Antonio Ruggiero IFSC-USP
Convidados da AlumnIFSC

A eSa eadonda Sopre CO 0S PUDO 0
Participante Origem
Prof. Dr. Luis Nunes de Oliveira CLR -USP / IFSC-USP
Prof. Dr. Leandro Martinez IFSC-USP
Profa. Dra. Cristina Kurachi IFSC-USP
Prof. Dr Otavio Henrique Thiemann Coodenador do Curso de Bacherelado em C. F. Biomoleculares
EXposicoes:

Producdo cientifica do IFSC — SBI/IFSC | Todos os dias no saldo de eventos - mesanino
Exposicdo de artes :

O IFSC sob seu préprio olhar
Exposicdo de artes:

O IFSC sob o olhar da Arte

Todos os dias no saldo de eventos - mesanino

Prédios do IFSC e saldo de eventos
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Apresentacao da | SIFSC

O evento “Semana Integrada de Graduacdo e Pés-Graduacao do Instituto de Fisica de
Sdo Carlos” (SIFSC) surgiu a partir do Workshop da Pds-Graduagdo, associado aos cursos de
mestrado e doutorado em Fisica do IFSC, e do Workshop da Graduagdo (ou SEMAFIS em 2010),
associado aos cursos de bacharelado em Fisica, Ciéncias Fisicas Biomoleculares e Fisica
Computacional. Os dois workshops eram organizados e realizados separadamente e com
tematicas préprias. Com a SIFSC congregamos os dois workshops, expandimos a sua atuagdo e
permitimos que graduandos e pds-graduandos, em conjunto e em consenso, definissem a temética
e 0s convidados para o evento. Um exercicio importante e enriquecedor especialmente para 0s
membros da Comissdo Organizadora.

Para o | SIFSC o tema escolhido foi Fisica: Uma Ciéncia Sem Fronteiras. A programacao
esta abrangente, de alto nivel cientifico e os mais de 700 inscritos terdo a oportunidade de assistir
palestras como: A Fisica da Vida, Fisica Forense, A Aerodindmica da Bola de Futebol,
Computacdo Musical, entre outras de interesse de toda a comunidade. Entre 0s minicursos
programados um serd dedicado a Difusdo Cientifica, em que teremos a presenca de jornalistas de
importantes veiculos de comunicacao do pais.

Ainda vale destacar a apresentacdo dos trabalhos de Iniciacdo Cientifica e dos pds-
graduandos do IFSC. Serda uma oportunidade Unica para a comunidade conhecer o que tem sido
realizado de pesquisa em nossa instituicdo. Os melhores trabalhos serdo premiados com estagio
no exterior por um periodo de até 3 meses.

Outro destaque da Semana Integrada sera a realizacdo da Primeira Reunido dos Ex-
Alunos (antigos alunos) do IFSC, organizado pela AlumnIFSC, que acontecerd no dia 19 de
outubro. Na programacdo uma mesa redonda com os ex-alunos, uma atividade cultural e, no
periodo da noite, um jantar de confraternizacéo.

Antes de finalizar essa apresentacdo do | SIFSC ndo posso deixar de registar que
comegamos bem e com um tamanho bastante razodvel — mais de 700 inscritos. Com isso, um dos
objetivos da Semana foi atingido com sucesso — ter a comunidade do IFSC em conjunto em um
Unico evento. Parabéns a Comissdo Organizadora pelo excelente trabalho.

Quero aproveitar para agradecer a Comissdo Organizadora e, também, o apoio dos
servidores administrativos pela atencdo com nossos graduandos e pos-graduandos. Muito
obrigado.

Excelente SIFSC a todos!

O t'l e ?

Prof. Dr. Antonio Carlos Hernandes
Diretor IFSC - USP
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Apresentacdo do Workshop de Iniciacdo Cientifica

O Workshop de Iniciacéo Cientifica do IFSC/USP seré o primeiro evento desta natureza
realizado em conjunto com o Workshop de P6s-Graduacgdo, no instituto com o objetivo de
divulgar os trabalhos de pesquisa realizados por alunos de graduacgdo atuando nas diversas areas
de pesquisa apoiadas pelo IFSC. Estas ndo se restringem as areas de fisica, mas envolvem a
quimica, bioquimica, computacdo ou matematica. E, portanto um evento de grande importancia
para nosso Instituto, pois permite além da divulgacdo dos trabalhos cientificos de grande
relevancia e qualidade realizados pelos alunos dos diversos cursos de bacharelado e licenciatura,
estimula a interacdo entre os estudantes de graduacdo entre si e com o0s estudantes de poés-
graduacéo, e os docentes do IFSC/USP. Deste modo, a comunidade do IFSC e dos institutos do
campus de Sdo Carlos vem a conhecer melhor a pesquisa basica e aplicada de carater multi e
interdisciplinar desenvolvida em nossos laboratdrios pela dedicacé@o de seus alunos de graduacéo.

O evento contara com a apresentacdo de 30 trabalhos desenvolvidos por alunos de
graduacédo nas diversas areas de pesquisa desenvolvidas no IFSC, na forma de pdsteres que seréo
avaliados por membros da comunidade cientifica do IFSC. Além da apresentacdo dos trabalhos o
evento contara com diversas palestras e debates sobre a tematica principal da “Fisica: uma
ciéncia sem fronteiras”.

Prof. Dr. Otavio H. Thiemann
Coordenador do Curso de Bacharelado em Ciéncias Fisicas e Biomoleculares
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Apresentacao do Workshop do Programa
de Pé6s-Graduacao em Fisica do IFSC/USP

O Workshop do Programa de Pos-Graduagdo em Fisica do IFSC/USP é um evento de
grande importancia para nosso Instituto, sendo organizado pelos préprios alunos da instituicéo,
com 0 apoio e supervisdao da Comissdo de Pos-Graduacdo. Além de permitir a divulgacdo dos
trabalhos cientificos de mestrado e doutorado que estdo sendo desenvolvidos pelos nossos alunos,
ele estimula a interacdo entre os estudantes de graduacdo e pds-graduacdo, os pos-doutorandos,
0s técnicos de nivel superior, pesquisadores visitantes e os docentes do IFSC/USP. Deste modo,
todos os pesquisadores da Unidade, que atuam nas diferentes areas de concentracdo (Fisica
Basica e Aplicada, Fisica Computacional e Biomolecular), podem conhecer melhor, tanto o nivel
da pesquisa basica e aplicada desenvolvida no Instituto, quanto o carater multi e interdisciplinar
impar de nossa instituicdo, que contamina, de forma salutar, todas as atividades de pesquisa da
Unidade.

Devido a sua importancia, este evento passou a servir oficialmente como uma das etapas
obrigatdrias de avaliacdo dos pos-graduandos, que é realizada através dos poOsteres apresentados,
fazendo parte do calendario de atividades do nosso Programa, sendo sempre realizado no final do
segundo semestre de cada ano. Neste ano, 0 Workshop foi inserido nas atividades da “Semana
Integrada de Graduag&o e Pds-Graduagao” do IFSC.

Além da apresentacdo de cerca de 200 trabalhos de poOs-graduacdo apresentados pelos
alunos na forma de pdsteres, que serdo avaliados por docentes, pesquisadores visitantes, técnicos
de nivel superior pds-graduados e pds-doutorandos, teremos também uma série de palestras e
mesas redondas, todas conectadas por um tema principal: “Fisica: uma ciéncia sem fronteiras”.

Serdo varios dias de intensas atividades cientificas e culturais que promoverdo uma
grande integracao entre todos que participam direta ou indiretamente do nosso Programa de Pos-
Graduacao.

A Comissédo de Pds-Graduacgdo em Fisica do IFSC/USP agradece a participacao de todos.

Prof. Dr. Tito Bonagamba

Presidente da Comissao de P6s-Graduacao
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IC-1A - Modelo de potencial para o bottoménio

SERRONE, Willian Matioli*; MENDES, Tereza Cristina da Rocha®
willian.matioli@usp.br
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O presente trabalho visa estudar estados ligados de quarks pesados, mais especificamente o
bottoménio (estado ligado de um quark bottom e um antiquark bottom). Em tais sistemas, efeitos
relativisticos se tornam pequenos (1). Assim, a equacdo que descreve o estado ligado (equacgdo de
Bethe-Salpeter), quando imposta a aproximacéo para o regime ndo-relativistico, se transforma na
equacdo de Schrodinger (2). O potencial a ser utilizado pode ser obtido considerando a
aproximacdo na qual os quarks interagem predominantemente pela troca de um Unico gldon, e
adicionado-se a este potencial um termo linear de confinamento (2). Este potencial terd alguns
parametros livres que poderdo ser ajustados para que as autoenergias obtidas pela resolucéo da
equacdo de Schrodinger coincida com os resultados experimentais. O objetivo deste trabalho é
encontrar os parametros do potencial sugerido em (2). Para isto, escolhe-se valores iniciais para
estes parametros, e integra-se numericamente a Equacéo de Schrédinger pelo método de Runge-
Kutta, utilizando vérios valores de energia, até que a funcdo de onda obtida seja muito proxima
de uma funcéo de quadrado integravel. Quando isto ocorre, a energia utilizada encontra-se muito
proxima da autoenergia. Pode-se entdo calcular a diferenca entre o resultado obtido
numericamente e os resultados experimentais [disponiveis em (3)]. Impondo que estas diferencas
devam ser minimas, € possivel montar um sistema de equacdes nao-lineares. Adaptando o
método de Newton para a resolucdo de sistema de equacgdes nao-lineares (4), pode-se encontrar
os valores dos parametros caso os valores inicias dos parametros estejam proximos o suficiente
dos valores que minimizam a diferenca entre as energias calculadas e detectadas.

Palavras-chave: Quarks pesados. Modelo de potenciais. Runge-Kutta.
Referéncias

1 GRIFFITHS, D. J. Introduction to elementary particles. 2nd ed. New York:John Wiley &
Sons, 2008. cap. 5.

2 BERNARDINI, A.; DOBRIGKEIT, C. The charmonium and bottomonium mass spectroscopy
with a simple approximation of the kinetic term. Journal of Physics G: nuclear and particle
physics, v. 29, n. 7, p. 1439-1449, 2003.

3 NAKAMURA, K. et al. Review of particle physics. Journal of Physics G: nuclear and particle
physics, v. 37, n. 7A, p. 075021, 2010.

4 FRANCO, Neide B. F. Céalculo numérico. Sdo Paulo:Pearson Education do Brasil, 2006. cap.
3.

36



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

IC-1B - Potential model for heavy quarks

SERRONE, Willian Matioli*; MENDES, Tereza Cristina da Rocha®
willian.matioli@usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

The present work aims to study bound states of heavy quarks, specifically the bottomonium
(bound state of a quark bottom and an antiquark bottom). In such systems, relativistic effects
become small (1). Thus, the equation that describes the bound state (the Bethe-Salpeter equation),
when imposed the approximation for the non-relativistic regime, becomes the Schrddinger
equation (2). The potential to be used can be obtained by considering the approximation in which
quarks interact predominantly by a single gluon exchange and adding to this potential a linear
confinement term (2). This potential will have some free parameters that can be adjusted so that
eigenenergies obtained by solving the Schrédinger equation coincides with the experimental
results. The objective of this work is to find the parameters of the potential suggested in (2). For
this, we choose initial values for these parameters, and integrates numerically the Schrddinger
equation by Runge-Kutta method, using various values of energy, until the wave function
obtained is very close to a square integrable function. When this occurs, the energy used is very
close to eigenenergy. You can then calculate the difference between the result obtained
numerically and the experimental results [available in (3)]. By requiring that these differences
should be minimal, it is possible to assemble a system of nonlinear equations. Adapting Newton's
method for solving system of nonlinear equations (4), one can find the parameter values if the
initial values of the parameters are close enough to the values that minimize the difference
between the energies calculated and detected.

Keywords: Heavy quarks. Potential models. Runge-Kutta.
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IC-2A - Introducéo a fisica em espacos curvos e a teoria quantica de campos

PIMENTA, Leandro Silva'; VANZELLA, Daniel Augusto Turolla*
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A Fisica contemporanea baseia-se sobre dois pilares: a Mecénica Quantica, com sua maxima
sofisticacdo na Teoria Quantica de Campos (TQC), e a Relatividade Geral. A TQC ¢é a
formulagéo consistente da Mecanica Quantica no escopo da Relatividade Restrita. Visando obter
0s conhecimentos essenciais sobre as duas areas, o autor desenvolveu estudos sobre relatividade
restrita, topologia, geometria diferencial e espagos-tempos curvos. Atualmente, vem sendo
desenvolvido um projeto em Analise Funcional, principalmente sobre espacos de dimensdo
infinita e operadores que neles atuam, com vistas & TQC. O formalismo que utiliza tais
operadores é o que melhor permite a generalizagdo dos campos quanticos para um contexto de
relatividade geral, a chamada Teoria Quéntica de Campos em Espagos-Tempos Curvos
(TQCEC). O estudo dessa area € o objetivo ultimo da presente iniciacdo cientifica.
Paralelamente, uma abordagem menos formal da TQC vem sendo estudada.

Palavras-chave: Relatividade. Analise funcional. Mecanica quantica.
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IC-2B - Introduction to physics in curved space-times and quantum field
theory

PIMENTA, Leandro Silva'; VANZELLA, Daniel Augusto Turolla*
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Contemporary Physics is based upon two pillars: Quantum Mechanics, with Quantum Field
Theory (QFT) being its maximum sophistication, and General Relativity. QFT is the consistent
formulation of Quantum Mechanics in a Special Relativistic context. Aiming to obtain the
essential knowledge of both areas, the author developed studies about Special Relativity,
topology, differential geometry and curved space-times. Currently, a project in Functional
Analysis is in development, mainly about infinite-dimensional spaces and operators acting on
them, intending to QFT. The formalism that uses such operators is the best one to allow a
generalization of quantum fields to a general-relativistic context, the so called Quantum Field
Theory in Curved Space-Time (QFTCS). The study of this topic corresponds to the final goal of
this undergraduate research project. A more informal approach to QFT has been studyied in
paralell.

Keywords: Relativity. Functional analysis. Quantum mechanics.
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IC-3A - Andlise da percolacdo em redes Erdds-Rényi

WANDERLEY, Adilson Barros®
adilson.wanderley@usp.br
Ynstituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade de Sio Paulo

Muitos sistemas na natureza podem ser modelados por meio de redes. Redes complexas séo
sistemas onde a conex&o entre 0s elementos ndo obedece um padréo regular como por exemplo a
estrutura das células cerebrais, a sociedade e o relacionamento entre pessoas, dentre outrast. E
possivel estudar as propriedades da rede por meio de algumas ferramentas ja conhecidas e
utilizadas?. Neste trabalho a analise da rede aleatéria do tipo Erdds-Rényi é feita considerando
seu maior componente em funcdo da probabilidade observando a ocorréncia de um ponto critico.
A rede é construida escolhendo a cada passo, de maneira aleat6ria, dois vértices e conectando-0s
com uma probabilidade p fixa, sendo que cada par € considerado uma Unica vez. Representamos
esta rede por uma matriz de adjacéncia, onde cada elemento Aij da matriz recebe 1, caso os
vertices i e j estejam conectados, ou 0 caso ndo estejam conectados. Nossa rede ndo considera
auto conexoes, logo se i=j entdo Aij=0. O componente da rede, ou aglomerado, é um conjunto de
vertices da rede conectados entre si direta ou indiretamente. Para gerar os dados foi desenvolvido
um cédigo em linguagem C++ fazendo-se uma classe com os meétodos GeraMatriz, Grau,
GrauMedio, RetornaMatriz, RetornaVizinho e VerticeLigado. A saida gerou arquivos contendo
dados da simulacdo do maior componente em funcdo da probabilidade de conexdo. Foram
coletados dados utilizando como parametros a dimens@o da matriz N=10, N=100 e N=1000, com
probabilidade p variando de O até 1 em passos de 0.05, 0.005 e 0.0005, respectivamente. A
analise dos dados permitiu detectar o surgimento de um ponto critico quando a probabilidade de
conexdo aumenta. Este ponto é conhecido como ponto de percolacdo e possui valor dependente
do aumento de N. Dessa analise pudemos observar uma tendéncia para decaimento da
probabilidade critica quando o nimero de elementos na rede € elevado, o que pode ser observado
por meio da expressao p(N-1)=1.

Palavras-chave: Percolacdo. Redes aleatdrias. Aglomerado.
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IC-4A - Homogeneidade morfoldgica neural: buscando outliers em categorias
de células neurais

ZAWADZID, Krissia®;
krissia.zawadzki@gmail.com
LIFSC - Universidade de Sao Paulo

Diferentes classes de neurénios podem ser distinguidas por meio de seus formatos ou morfologia.
A Neuromorpho fornece um banco de dados de caracteristicas morfologicas de mais de 5000
neurbnios de diferentes espécies de animais e sistemas neurais. Aqui, nds apresentamos uma
abordagem para classificacdo automatica desses neur6nios com protétipos para cada classe e
outliers para neurénios que ndo possam ser facilmente atribuidos a uma classe. Com base nas
medidas morfoldgicas fornecidas pelo banco de dados, comecamos detetando outliers em todas as
células do repositorio. Para determinar neurdnios que pudessem representar protétipos,
consideramos as zonas de alta densidade de probabilidade, identificando neurdnios que
pertencessem a cada uma delas. Entéo, designamos assinaturas das varia¢fes dos valores médios
das medidas ao longo das transicGes entre regides, particularmente as primeiras e Ultimas destas.
Além disso, recuperamos os formatos tanto dos protétipos quanto dos outliers por meio da
reconstrucdo desses neurdnios disponiveis na base Neuromorpho. Os resultados indicam um
aumento na complexidade das formas neurais em casos de outliers, de forma que o0s prototipos
tendem a manter uma morfologia mais simples.

Palavras-chave: Reconhecimento de padrdes. Neurociéncia. Neuromorfometria.
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IC-5A - Relacdo temperatura-composi¢do quimica de discos de acrecao proto-
estelares em estrelas T-Tauri

OLIVEIRA, Luma Melo de'; PEREIRA, Vera Jatenco®
lumadeoliveira0l@yahoo.com

! Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo

2 Instituto de Astronomia e Geofisica - Universidade de Sao Paulo

Este projeto visa estudar a evolucdo temporal de discos de acrecdo proto-estelares através da
determinacdo da temperatura efetiva do disco e sua relacdo com sua composi¢do quimica. O
processo de formacao estelar se dé& dentro de nuvens moleculares (regides de grande concentragdo
de gas, moléculas e poeira) que precisam se contrair de um fator da ordem de 106 para formar as
estrelas. Se a nuvem possuir uma pequena rotacdo inicial, a conservacdo de momento angular
prevé que durante o rapido colapso essa rotagdo pode aumentar significativamente. Dessa forma,
um disco de acrecdo ao redor do equador proto-estelar pode ser encontrado juntamente com um
vento e jatos bipolares (1). O disco de acrecdo evolui até que se dissipe por completo formando
um possivel sistema planetario. Foi somente com Lynden-Bell & Pringle (1974) que os discos de
acrecdo ganharam um formalismo tedrico. A composicdo quimica das estrelas T-Tauri e a
temperatura efetiva das mesmas sdo determinadas através de dados observacionais, ou seja, a
partir de seu espectro. Analisando as caracteristicas espectroscopicas que diferenciam os objetos
de baixa massa encontramos abundancia de litio, ferro, oxigénio, sodio, calcio, carbono e outros
(2, 3). Com essa e outras informacdes é possivel calcular a temperatura efetiva. A temperatura do
disco estudada € da forma: Td4(R) ~ T4eff/ (R*/R)3 sendo Td a temperatura do disco, Teff a
temperatura efetiva da estrela, R* o raio da estrela e R o raio do disco. Através dessa equacédo
podemos ter uma idéia inicial e geral para estrelas T-Tauri tipicas. Com R=2R/e Teff ~ 4.000K a
temperatura da poeira no disco deve ser de Td ~1000K. Iremos construir um modelo detalhado
da evolucédo do disco, contendo a temperatura (em funcdo do raio) e sua composic¢do quimica ao
longo da evolugdo. A partir dos dados obtidos poderemos entender melhor a evolugéo quimica do
disco e sua evolugdo como um todo.

Palavras-chave: Estrelas TTauri. Disco de acres¢do. Formacéo de estrelas.
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IC-6A — Estudo de composicdo de raios cosmicos de altissimas energias
baseado na taxa de elongacdo medida pelo observatério Pierre Auger

PRADOQO, Raul Ribeirol; SOUZA FILHO, Luiz Vitor de?
raul.prado@usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O Observatorio Pierre Auger conta com 27 telescopios de fluorescéncia que medem o
desenvolvimento longitudinal dos chuveiros atmosféricos gerados por raios cosmicos de altissima
energia. A profundidade atmosférica na qual estes chuveiros atingem o maior nimero de
particulas é chamado de Xmax e pode ser utilizado como parametro para estudo de composicao
devido a sua sensibilidade ao tipo de particula primaria. A evolucdo do Xmax com a energia €
denominada de taxa de elongacdo. A dificuldade desta analise é garantir que o telescdpio tenha
eficiéncia equivalente para eventos com diferentes caracteristicas geométricas. Geralmente isso é
conseguido através de cortes nos dados medidos que diminuem consideravelmente o numero de
eventos utilizados no estudo da taxa de elongacdo. Utilizando simulagcdes de Monte Carlo dos
chuveiros atmosfericos e dos telescopios de fluorescéncia podemos calcular a matriz de
transformacéo entre as particulas priméarias que realmente chegam a atmosfera para 0 nimero de
particulas primarias que foram medidas pelo telescopio. O problema que temos que resolver
entdo é sistema linear no qual o histograma medido é o resultado da aplicacdo desta matriz sobre
0 histograma dos dados reais. Como esta matriz possui caracteristicas singulares, técnicas
numéricas melhoradas devem ser utilizadas para solucionar o problema, e séo
geralmentechamadas de técnicas de deconvolucdo. Neste trabalho foram implementadas duas
técnicas baseadas em (1) e (2). A primeira utiliza decomposicdo em SVD adicionada a métodos
de suavizacdo. A segunda é baseada em estatistica bayesiana e alcanca a solucédo através de
iteracOes. As técnicas de deconvolucdo implementadas neste projeto se mostraram muito
eficientes, possibilitanto que a analise da taxa de elongacdo possa ser realizada utilizando um
nimero muito maior de dados medidos pelo observatorio.

Palavras-chave: Raios Cosmicos. Composicdo. Analise de dados.

Referéncias

1 HOCKER, A.; KARTVELLISHVILI, V. SVD approach to data unfolding. Nuclear
Instruments and Methods in Physics Research A, v.372,p.469-481, 1996. DOI: 10.1016/0168-
9002(95)01478-0.

2 D’AGOSTINI, G. A multidimensional unfolding method based on Bayes’ theorem Nuclear
Instruments and Methods in Physics Research A, v. 362, n. 2-3, p. 487-498, 1995.

43



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

IC-7A - Propriedades em raios X de estrelas Wolf-Rayet
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Lnstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo
2 Departamento de Fisica - Universidade Federal de Sergipe

O estudo de estrelas Wolf Rayet é importante sob diferentes aspectos, como por exemplo no
estabelecimento de vinculos a modelos evolutivos de estrelas “massivas”, e no entendimento de
ventos estelares em condi¢Bes fisicas extremas e do enriquecimento quimico de galéxias.
Observacdes em raios X sdo cruciais para fazer avangar o nosso conhecimento sobre este tipo de
objeto. No6s investigamos a distribuicdo espectral e a variabilidade em raios X de uma amostra de
26 estrelas WR a partir de observacdes realizadas pelo satélite XMM-Newton. Os resultados sao
confrontados com os tipos espectrais e medidas de velocidades terminal do vento disponiveis na
literatura. A distribuicdo dos objetos em diagramas cor-cor em raios X é compativel com uma
emissdo térmica com kT~ 0,5-5 keV. Esta tendéncia é quebrada por objetos em sistemas
binarios, cuja dureza espectral é especialmente varidvel e esta potencialmente associada a
mudancas na temperatura e medidas de emissdo de plasma(s) e/ou na absorcdo foto-elétrica
intrinseca. Nao foram observadas diferengas significativas entre a emissao X de estrelas WC e
WN da amostra.

Palavras-chave: Wolf-Rayet. Astrofisica. Raios-x.
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IC-8A - Desenvolvimento da oOptica de telescopios para experimentos de
astrofisica de particulas
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YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A emissdo de raios gama é um dos eventos mais energéticos do universo. A fontes destas
particulas podem ser explos6es de supernovas, pulsares, surtos de raios gama (gamma ray bursts)
entre outras. O estudo dessas fontes através da deteccdo de luz Cherenkov por telescdpios
terrestres € uma técnica bem estabelecido. Trés principais experimentos encontram-se em
funcionamento: VERITAS, HESS e MAGIC. Ao entrar na atmosfera os raios gamas interagem
com o0s nacleos de ar da atmosfera produzindo em efeito cascata chamado de chuveiro
atmosférico. Os experimentos de luz Cherenkov tém capacidade de reconstruir a forma desses
chuveiros, podendo obter trés informagdes fundamentais sobre essas particulas: sua energia,
direcdo de chegada e identidade. Para possibilitar um aumento de sensibilidade e do alcance
energético em relacdo aos experimentos atuais de raios gama, foi proposta a criacdo do CTA
(Cherenkov Telescope Array), um arranjo de centenas de telescopios Cherenkov para medigéo de
raios gama com energias entre 10GeV e 100TeV. Atualmente o CTA esta em fase de projeto com
previsdo para o inicio da constru¢do em 2014. O CTA é um projeto internacional com
participacdo de varias instituicdes brasileiras incluindo o Instituto de Fisica de S&o Carlos. Este
trabalho esta inserido nos esforcos de construgdo de espelhos para o CTA. Diversas técnicas de
fabricacdo dos substratos, aluminizacdo e recobrimento dos espelhos estdo sendo testadas. Em
colaboracdo com o grupo da Comissdo de Energia Atdmica em Saclay, Franca e com a empresa
Opto Eletrénica, o objetivo deste projeto é desenvolver espelhos com a qualidade e custo
apropriados para o CTA. Neste trabalho apresentaremos medidas de raios de curvatura e
refletividade de prototipos realizados em Séo Carlos.

Palavras-chave: Astronomia Gama. Telescdpios Cherenkov. Espelhos.
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O ciclo de funcionamento de um reldgio atbmico compacto tem quatro etapas de funcionamento
(resfriamento e aprisionamento, preparacgdo, interrogacdo e deteccdo dos atomos). Nesse trabalho,
serdo explicados, superficialmente, os métodos de interrogacdo de Rabi e de Ramsey. Dessa
forma poderemos analisar Franjas de Ramsey obtidas para os resfriamentos Doppler e Sub-
Doppler, destacando e explicando suas diferengas.

Palavras-chave: Fisica atbmica. Atomos frios. Reldgio atdmico.

Referéncias

1 MULLER, S. T. Padréo de frequéncia compacto. 2010. 124 p. Tese (Doutorado em Ciéncias
- opcdo: Fisica Aplicada) - Instituto de Fisica de Sdo Carlos, Universidade de Sdo Paulo, S&o
Carlos, 2010.

2 MAGALHAES, D. V. Construcdo de uma fountain atémica para utilizacdo como padrao
primario de tempo. 2004. 124 p. Tese (Doutorado em Ciéncias - opgdo: Fisica Aplicada) -

Instituto de Fisica de Sdo Carlos, Universidade de Sdo Paulo, Sdo Carlos, 2004.

3 RABI, I. I.; ZACHARIAS, J. R.; MILLMAN, S.; KUSCH, P. A new method of measuring
nuclear magnetic moment. Physical Review, v. 53, n. 4, p. 318, 1938.

4 RAMSEY, N. F. A molecular beam resonance method with separated oscillating fields.
Physical Review, v. 78, n. 6, p. 695-699, 1950.

5 BAGNATO, V. S. ; ZILIO, S. C. Recuo de Um atomo devido a absorcdo de fotons. Revista
Brasileira de Ensino de Fisica, v. 10, p. 43-49, dez.1988.

6 VANIER, J.; AUDOIN, C. The quantum physics of atomic frequency standards. Bristol:
Adam Hilger, 1989, v.2

7 FIRMINO, M. E. ; CLUSSI, V. C. ; ZILIO, S. C. ; BAGNATO, V. S. Projeto, construcao e
teste de Um sistema experimental para desacelerar &omos neutros. Revista de Fisica Aplicada e
Instrumentacdo, v. 4, n. 4, p. 368-388, 1989.

8 MAGNETO Optic Trap.Disponivel em: <http://jrm.phys.ksu.edu/mot.html>. Acesso em:
11/08/2011.

46



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.
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The duty cycle of an compact atomic clock has four stages of operation ("cooling and trapping”,
"preparation”, "interrogation” and "detection of atoms"). In this paper, we explain, superficially,
the methods of interrogation of Rabi and Ramsey. Thus, we can analyze the Ramsey fringes
obtained for the Doppler cooling and Sub-Doppler cooling, highlighting and explaining their
differences.
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Construcdo de um dispositivo com maltiplos pocos quanticos, MQW (multiple quantum well),
para o estudo do comportamento do exciton em seu interior. Exciton € uma quase-particula neutra
que representa o estado ligado entre um elétron e um buraco ao serem atraidos pela forca de
Coulomb em um material isolante ou semicondutor. Visando-se a construgdo de pocos quanticos
nanométricos com o uso de materiais poliméricos de gaps diferentes foi utilizada uma variacdo da
técnica de deposicdo de filmes finos spin-assisted layer-by-layer (SP-LbL) na estruturacdo dos
filmes automontados. Para a barreira de potencial foi selecionado o Poly(9,9-dioctylfluorenyl-
2,7-diyl) (PFO) cujo gap entre as bandas HOMO e LUMO ¢ de aproximadamente 3,2 eV.
Através da conversdo do polieletdlito poly(xylyliden tetrahydrothiophenium chloride) (PTHT) e
do dodecylbenzenesulfonate ion (DBS) (1) em vacuo a 150°C obtivemos o polimero condutor
poly(p-phenylene vinylene) (PPV) que possui um gap de aproximadamente 2,5 eV, e por possuir
um menor gap de energia em comparacdo ao PFO este foi escolhido como poco quantico na
estrutura. A deposicdo dos filmes se deu a 3000 rpm por um minuto com um filme de PFO
seguido de duas bicamadas do tipo (PTHT+DBS) e por fim conversdo desses a PPV. A figura 1
ilustra a disposicdo dos po¢os quanticos na amostra. Para o estudo dessas estruturas utilizamos
medidas de absorcéo, fluorescéncia e emissao dos materiais. Para um aprofundamento dos nossos
conhecimentos realizamos uma medida de difracdo de raio-X em uma amostra contendo 25 pocos
para analisar sua uniformidade. Nessas medidas observamos a transferéncia de elétrons n+ do
PFO para o PPV. Essa transferéncia de cargas ¢é analisada através da supresséo das intensidades
do PFO e consequente elevacgdo das do PPV.
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O Cromo e suas ligas com pequenas concentracGes de impureza aprestam um comportamento
antiferromagnético descrito por ondas de densidade de spin (spin-density waves). A introducéao
de elementos a esquerda do Cromo na tabela periddica diminuem a temperatura de Néel, como €
0 caso das ligas com V e Ti. Por outro lado, ao se introduzir elementos a direita do Cromo na
tabela periddica a temperatura de Néel aumenta, por exemplo, nas ligas com Mn e Fe. No caso
particular da introdu¢do Mn uma nova fase magnética ¢ observada, denominada de “spin glass’,
como foi reportado anteriormente por Galkin et al. (1). Neste trabalho estudamos as propriedades
magnéticas e elétricas das ligas de Cromo-Manganés (Cr-Mn) com concentracGes entre 0 e 5 at.
% de Mn, com objetivo de determinar as suas transicdes de fase, em particular a fase “spin
glass”. As amostras foram preparada por meio de fusdo dos granulos em um forno a arco
voltaico. Foram realizadas medidas de magnetizacdo, resistividade elétrica, (em funcdo da
temperatura e do campo magnético), e de densidade. Os resultados mostram que a Tc
(temperatura critica, para observarmos o comportamento “spin glass”) aumenta conforme
adicionamos Mn no Cr na taxa de 23,55K/at% de Mn, e na medida que o campo magnetico
aumenta temperatura para que a magnetizacao se torne constante (o que indica 0 comeco do
comportamento “spin glass”) também aumenta, e as medidas elétricas ainda estdo em progresso.
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A possibilidade de controlar a reatividade de nanoparticulas (NPs) de metais de transicdo (MT)
por ajustes em seu tamanho, formato e superficie nos fornece a possibilidade de desenvolver
novos aparelhos catalisadores com um amplo espectro de aplicacdo. O conhecimento da estrutura
atbmica de pequenas NPs (nicleo e superficie) é portanto fundamental para que possamos
aprimorar nosso entendimento sobre suas atividades cataliticas. Nesse contexto, este estudo tem o
objetivo de estudar a evolugdo do tamanho e da forma de nanoparticulas e nanoalloys de Pt, Ni e
hibridos Pt-Ni. Este estudo usara o algoritmo chamado Basin Hopping Monte Carlo (BHMC) (1)
implimentado em nosso programa de otimizagdo global. Devido ao custo computacional de
calculos de primeiros principios baseados na Teoria do Funcional da Densidade (TFD), as
interacdes entre 0s atomos serdo descritas por potenciais interatbmicos de pares, como 0
potencial de Sutton-Chen (SC) (2). Um amplo nimero de simula¢des via BHMC foram feitos
para NPs de Pt e Ni, de forma que as estruturas de menores energias foram identificadas para um
namero de particulas de 1 a 147. Em seguida, mais simula¢es foram feitas para nanoalloys de
Pt-Ni e, dentre outras coisas, foi identificado que, para certas composicdes, o niquel tem uma
forte preferéncia de estar localizado junto as particulas do ndcleo. Conforme o nUmero de &tomos
de Ni aumenta, entretanto, o Ni também tende a se localizar na superficie. Aléem disso, a entalpia
de formacao foi calculada como uma funcdo da composi¢cdo Pt-Ni e um minimo bem definido foi
identificado, o que ajuda a explicar alguns resultados encontrados na literatura (3,4).Nossos
resultados fornecem uma imagem simples e clara para explicar alguns resultados da literatura,
tendo em vista a localizacdo de atomos de Ni para certas composi¢cdes de Ni e alguns sistemas de
Ni-Pt.

Palavras-chave: Basin Hopping Monte Carlo. Potencial de Sutton-Chen. Nanoalloys.
Nanoparticulas de platina e niquel.
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IC-12B — Atomic structure of Pt-Ni nanoalloys: a Basin-Hopping Monte Carlo
study
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The possibility of controlling the reactivity of transition-metal (TM) nanoparticles (NP) by tuning
their size, shape and surface termination provides the possibility of designing new catalyst
devices for a wide range of technological applications. The knowledge of the atomic structure of
small NPs (core and surface) is therefore fundamental to improve our understanding of their
catalytic activity. In this context, this study aims to study the size evolution and shape of Pt and
Ni NPs and Pt-Ni nanoalloys. This study will employ the Basin Hopping Monte Carlo (BHMC)
algorithm (1) as implemented in our own global optimization package. Due to the computational
cost of first-principles calculations based on the density functional theory (DFT), the interaction
between the atoms will be described by interatomic pair-potentials such as the Sutton-Chen (SC)
Potential (2). A large number of BHMC simulations were initially performed for Pt and Ni NPs
and ground-state structures were identified for N = 1?147. Further BHMC simulations were then
made for Pt-Ni nanoalloys and a few trends were identified, namely, Ni has a strong preference to
be located within the core particles for particular compositions, however, as the number of Ni
atoms increases, Ni tends to get arranged on the surface as well. Furthermore, the heat of
formation was calculated as a function of the composition for Pt-Ni, and a well defined minimum
was identified, which helps to explain experimental trends reported in the literature (3,4). Our
results provide a clear and simple picture to explain experimental results reported in the literature
concerning the location of the Ni atoms for particular compositions of Ni and Ni-Pt systems.
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O grafite € uma das formas alotropicas do carbono, tal como o diamante. O grafite pode ser
classificado como natural ou sintético, apresentando a mesma estrutura cristalina, porém com
tamanhos de cristalitos variados e diferentes propriedades fisicas e quimicas. Essas caracteristicas
tornam o grafite um material com grande potencial para aplicagcdes (1). Foram utilizadas trés
amostras de carbono grafite, identificadas como C1, C2 e C3, as quais foram micronizadas para a
obtencdo de diferentes tamanhos de cristalitos e estudadas por difracdo de raios X (DRX) pelo
método do pd. Os dados de DRX foram obtidos no Laboratério de Raios X do Grupo de
Cristalografia do IFSC, utilizando-se o equipamento Rigaku Rotaflex equipado com
monocromador de grafite e 4nodo rotatorio, operando com CuKa, 50kV e 100mA. Os
difratogramas foram obtidos em modo continuo, 20 = 5 - 60° com passo de 0.02° e 5
segundos/passo. Os tamanhos dos cristalitos (T) foram determinados atraves da relacdo de
Scherrer (2) (T = KA/Bcos0), onde K ¢ o fator de forma para a média dos cristalitos (~0.9) e B ¢ a
largura a meia altura do maior pico cristalino em radianos. O processo de Micronizagédo
proporcionou o controle dos tamanhos dos cristalitos, de acordo com o interesse na aplicacdo da
amostra. Foram obtidos para as amostras C1, C2 e C3 os tamanhos médios dos cristalitos de,
respectivamente, 245.3, 19.5 e 4.2A, mostrando que o processo é eficiente e resulta na
diminuicdo dos tamanhos dos cristalitos.
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Em estudo eletrofisioldgicos, hd diversos modelos que tém sido usados para o estudo de redes
neurais biolégicas. Em particular, o sinal emitido por peixes elétricos de campo fraco tem sido
um importante modelo para esta finalidade nos altimos anos (1, 2). Estes peixes utilizam um
campo elétrico emitodo por eles préprios como forma de se localizar no espaco e de se comunicar
com outros peixes. Estes sentidos sdo conhecidos como eletrolocalizacdo e eletrocomunicacao.
Neste trabalho apresentamos uma analise estatistica sobre a resposta observada no sinal elétrico
do peixe de acordo com diferentes estimulos. Os experimentos sdo realizados com o peixe no
interior de um aquaério envolvido em uma gaiola de Faraday e isolado de ruidos por espumas e
cabos de aco. Este aquario possui um eletrodo em cada um de seus vértices para adquirir o sinal
do peixe, e um par de eletrodos mergulhados no centro para gerar estimulos. O protocolo
apresentado neste trabalho ¢é dividido em 5 partes. Na primeira, o sinal elétrico do peixe € medido
logo apos a colocacao deste no aquario por 30 minutos, entdo é gerado um estimulo aleat6rio de
30 minutos, apods este 0 peixe é gravado por mais 30 minutos sem estimulo, € gerado um estimulo
realista por mais 30 minutos e entdo o peixe € finalmente gravado por mais 30 minutos. Os dados
séo tratados com diversas ferramentas estatisticas.

Palavras-chave: Peixes elétricos. Eletrocomunicagédo. Teoria da informacéo.
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Atualmente hd um réapido progresso de pesquisas envolvendo novos materiais organicos para
aplicacdes em OLEDs, células solares, fotopolimerizacdo, fotossensibilizadores (terapia
fotodinamica), etc. A otimizacdo de dispositivos optoeletrdnicos organicos requer o
desenvolvimento de pesquisa basica em fotofisica e fotoquimica. Logo, a obtencdo de medidas de
dindmica de processos dpticos na escala de tempo que varre desde dezenas de femtossegundos(fs)
a alguns nanossegundos(ns) mostra-se de fundamental importancia. Experimentos de
espectroscopia ultra-rapida sdo capazes de fazer tais investigagcdes — por exemplo, medir a taxa de
transferéncia de carga e de energia (éxcitons) em polimeros conjugados. Na técnica de
espectroscopia de bombeio-e-provatl, a amostra € inicialmente excitada por um pulso de luz
intenso (bombeio). Ap6s um atraso ajustavel, dois outros pulsos investigam a amostra: um
incidindo sobre a regido excitada (prova) e o outro como referéncia. E medida, entdo, a
transmitancia diferencial (a diferenca entre as transmitancias da amostra excitada e ndo excitada)
cujo valor é proporcional a densidade de excitagdes no material. Descreveremos um projeto que
estd em fase final da montagem de uma estacao experimental automatizada de espectroscopia de
bombeio-e-prova. Os componentes Opticos ja estdo montados, o software de aquisicdo e analise ja
estd funcionando, faltando apenas otimizar os circuitos de pré-condicionamento e testar a sua
performance. Tal montagem sera importante, por exemplo, para a caracterizacdo de processos
fotofisicos em materiais orgéanicos (luminescentes ou ndo) e para o estudo de fenémenos
fotobioquimicos como fotossintese e bioluminescéncia.
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Currently there is a rapid progress of research on new organic materials for applications in
OLED:s, solar cells, photopolimerization, photosensitizers (photodynamic therapy), etc. In order
to optimize organic optoelectronics devices, basic research on their organic photophysics and
photochemistry is required. Therefore, obtaining measurements of the dynamics of optical
processes in the time scale ranging from a few femtosseconds (fs) to a few nanoseconds (ns) is of
fundamental importance. Ultrafast spectroscopy pump-probe experiments® are able to investigate
charge or energy (excitons) transfer rate in conjugated polymers. In this technique, the sample is
excited from an intense pulse (pump). After an adjustable delay, other two pulses arrive on the
sample to investigate it: one focused on the excited region (probe) and another being a reference
pulse. From that, it’s measured the differential transmittance (the difference between the excited
sample and the not excited sample) whose value is proportional to the excitation density of the
material. We will describe the implementation of an automated pump-probe experimental station,
which is in the final stage of assembly. The optical components are already in place, the data
acquisition and analysis softwares are operational and we just need to optimize the
preconditioning circuits and test its performance. This experimental setup will be important, for
example, to characterize photophysical processes of organic materials (luminescent or not) and to
study photobiochemical processes like photosynthesis and bioluminescence.
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Nanobiotecnologia € um termo recorrente em discussdes sobre a qualidade de vida no futuro. O
motivo é o avango proporcionado pela sinergia de diferentes areas do conhecimento - como
biofisica, fisico-quimica e medicina. A uréia - CO(NH=-2)2 — é uma molécula presente em muitos
sistemas e hidrolisavel na presenca da enzima urease (1). O monitoramento de sua concentracgao é
fundamental no controle do pH do solo, de atividades bacterianas (2) e fungdes renais, portanto,
na vida animal e vegetal. Em biossensoriamento, a nanotecnologia introduziu novos meios de
deteccdo e quantificacdo de moléculas de relevancia bioldgica, comumente encontradas em
concentragdes muito baixas. A viabilidade de um sensor baseado na bioespecificidade da urease
pela uréia ja foi mostrada (4). Entretanto, é crucial melhorar a técnica tanto para obtencéo de
maior sensibilidade quanto versatilidade da arquitetura. Neste trabalho, desenvolvemos um
sensor com complexos de nanoparticulas de ouro com enzimas, comparado a um sistema com as
mesmas nanoparticulas apenas intercaladas com a enzima. Os sensores de bicamadas de
[poli(cloreto de dialildimetilaménio)/complexo de urease com nanoparticulas de ouro] em
eletrodo revestido por ITO e de bicamadas de [nanoparticulas de ouro/urease] também em
eletrodo revestido por ITO foram submetidos a testes eletroquimicos e de voltametria. A variacéo
na corrente detectada e no potencial demonstrou a capacidade de os sistemas quantificarem a
ureia em solucdo e o sensor contendo o complexo mostrou-se mais sensivel a variacdes de
concentracdo mais baixas - umol/litro. Portanto, a complexa¢do de nanoparticulas com
macromoléculas € muito relevante no desenvolvimento de tecnologias de sensoriamento,
principalmente na area de nanodiagnosticos (5).
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Nanobiotechnology has become a frequent term in discussions about the future of life quality.
One reason is the advances coming from the synergy between different fields of knowledge, such
as biophysics, physical chemistry and medicine. Urea -CO(NH-2)2— is a molecule hydrolysable
in presence of the enzyme urease (1). Its concentration is fundamental on control of soil pH,
bacterial activity (2) and renal function, consequently, animal and vegetable lives. On
development of biosensors, nanotechnology has provided novel pathways to detect and quantify
very low concentrations of molecules of biological relevance. The viability of a sensor containing
urease as biospecific urea detector has already been shown (4). However, it is crucial to improve
the technique for both obtaining higher sensibility and achieving more versatile architectures. In
this study we developed a urea sensor using a nanoparticle/enzyme complex. Once the first
sensor of [poly(diallyl dimethyl ammonium chloride)/enzyme with gold nanoparticle complex]
bilayers on ITO electrode and the second of [gold nanoparticles/urease] bilayers on ITO electrode
were built, they were submitted to different concentrations of urea on electrochemical and
voltammetry detection. The variance on current and potential showed capability of both systems
in quantifying urea, and the sensor with the complex showed higher sensitivity for low
concentrations — umol/liter. Therefore, complexation of nanoparticles with macromolecules may
represent a novel and efficient strategy in sensory technology, mainly in nanodiagnostics (5).
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Dentre as técnicas analiticas, a utilizagdo de biossensores tem sido cada vez mais frequente. Em
especial, dispositivos biossensores eletroquimicos sdo 0s de maior interesse por serem: rapidos,
praticos e relativamente baratos. Uma nova abordagem tem sido a troca do material biolégico por
moléculas organicas, com algum poder catalitico, capaz de mimetizar a acdo de algumas
proteinas. Este estudo descreve o desenvolvimento de sensores eletroquimicos baseados em
filmes automontados LbL de bisftalocianina de lutécio (LuPc2) e hidrocloreto de polialilamina
(PAH). Os filmes foram usados como eletrodos modificados para a quantificacdo de catecol e
pirogalol (como representantes de compostos fenolicos). Medidas eletroquimicas foram
empregadas para investigar as propriedades cataliticas da LuPc2 imobilizada em filmes
automontados. Por cronoamperometria, os sensores apresentaram boa sensibilidade (20 nA.uM-
1) em uma ampla faixa linear (R2 = 0,994) até 900 uM e limite de deteccdo (LD) (s/n = 3) de
37,5x10-8 M de catecol. Os sensores tém boa reprodutibilidade e podem ser reutilizados por ao
menos dez vezes. O potencial de trabalho € de + 0,3 V vs eletrodo de calomelano saturado (SCE).
Em medidas de voltametria, a curva de calibragdo mostra uma boa linearidade (R2 = 0,992) na
faixa de até 500 um com uma sensibilidade de 90 nA.uM-1 e LD de 8 uM.
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O conhecimento molecular de estruturas protéicas constitui um dos ramos de maior avanco
cientifico nas Ultimas décadas. Técnicas experimentais tais como a difracdo de raio X,
microscopia eletrénica e ressonancia magnética nuclear sdo ainda as técnicas mais poderosas de
elucidacdo estrutural. Porém, ainda hoje, saber como essas estruturas se comportam no tempo
continua sendo alvo de pouco estudo, mas de grande interesse. Dentre as diversas técnicas
possiveis para estudo de dindmica de sistemas protéicos, uma aparece com destaque nos Ultimos
anos: as técnicas de ressonancia paramagnética eletrénica (RPE). O maior limitante da técnica,
que exige centros paramagnéticos em um mundo biolégico onde diamagnetismo € o mais
abundante, é contornado gracas a técnica de marcagdo de spin sitio-dirigida. No projeto foi
proposto um estudo inicial de dinamica de sistemas poliméricos e na proteina humana ligante de
calcio S100A12. Para tal estudo foi utilizada a técnica PELDOR (Pulsed Electron Double
Resonance) de RPE pulsada, também conhecida como Double Electron-Electron Resonance
(DEER). A técnica consiste na excitacdo seletiva de spins em ressonancia com a regido de médio
e alto campo do espectro de RPE de um radical nitroxido e monitoramento de um grupo acoplado
via interacdo dipolar em ressonancia com a regido de baixo campo. Com a sequéncia de pulsos é
possivel refocalizar todas as interacGes estaticas, a menos daquela devida ao acoplamento dipolar.
O espectro resultante nos fornece o padrdo de Pake obtido via transformada de Fourier. Do
padrdo de Pake € possivel obter informagdes sobre a distancia relativa entre os marcadores
nitroxido inseridos seletivamente ao longo da estrutura. Obtido os vinculos de movimento é
possivel construir um modelo de comportamento da estrutura em sua evolucdo temporal. Os
resultados preliminares nos fornecem os padrdes desejados e constituem 0s primeiros passos de
uma técnica ainda em desenvolvimento, mas de sensibilidade que reside na faixa de nanémetros.

Palavras-chave: S100a12 humana. RPE pulsado. SDSL.
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A maléria é uma doenca tropical que mata mais de dois milhoes de pessoas a cada ano. Seu
causador, o parasita Plasmodium falciparum passa parte de seu desenvolvimento em eritrocitos
humanos, onde é exposto a um ambiente de grande estresse oxidativo. A tioredoxina (PfTrx)
participa de um efetivo sistema regulatério, que conserva um ambiente reduzido. A proteina tem
em seu sitio ativo duas cisteinas que podem estar na forma oxidada ou reduzida. Este sistema tem
sido proposto como um potencial alvo no desenvolvimento de drogas que combatem a doenca, o
que torna o conhecimento de sua estrutura e sua dindmica de fundamental importancia. No
presente estudo, foram utilzadas técnicas de RMN de alta pressdo com o objetivo de analisar
possiveis similaridades e diferencas entre as PfTrx oxidada e reduzida como resposta a presséo e
correlacionar estas com mudancas conformacionais ocorridas apds a oxidacdo. As medidas
utilizadas neste trabalho s&o espectros 1H-15N-HSQC (hetreonuclear single-quantum coherence)
de RMN de alta resolucdo obtidos em um espectometro Bruker de 800MHz equipado com
criosonda. As medidas foram realizadas nas pressdes de 30 a 2000 bar, em intervalos de 200 bar.
E possivel, a partir de uma primeira analise dos dados obtidos, observar uma maior variagio dos
coeficientes de compressibilidade préximo ao sitio ativo (residuos 30 ao 33) e de sitios proximos
a este ( residuos 70 ao 74 e 90 ao 95). Contudo, resta ainda realizar uma analise mais profunda do
comportamento e localizacdo dos residuos com a pressdo, tentando correlaciona-los com
possiveis mudancas estruturais na proteina durante a mudanca em seu estado de oxidacao.
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Streptococcus pneumoniae € uma bactéria causadora de uma variedade de infec¢bes do trato
respiratério. Vacinas constituidas por polissacarideos (PS) conjugados a proteinas sdo mais
efetivas na protecédo de criangas abaixo de 2 anos, o principal grupo de risco. Considerando que a
producdo de grandes quantidades de proteina é crucial para minimizar o custo da vacina, no
presente trabalho, utilizou-se Escherichia coli como hospedeiro para expressao de um fragmento
da proteina de superficie de penumococo (PspA), empregado na conjugacdo aos PS (1). De
acordo com a literatura (2), a adigdo de aminécidos ricos na composicdo da proteina
recombinante ao meio de cultivo pode aumentar o rendimento na sua expressdo. A finalidade
desse trabalho foi avaliar a influéncia da suplementacdo do meio de cultivo com os aminoacidos
alanina, glutamato e lisina, que compde 16,8, 19,6 e 16,8% do total de aminoacidos da PspA,
respectivamente. Os experimentos foram realizados em frascos agitados de 300mL, contendo
100mL de meio definido tendo glicerol como fonte de carbono, com incubacdo a 300rpm e 37°C
na fase de crescimento e 30°C na fase de inducgdo (3). Com a suplementacdo com 13,3mg/L de
alanina, 25,8mg/L de glutamato e 21,9mg/L de lisina, conseguimos um aumento de até 25% no
rendimento com inducdo por IPTG e de até 19,6% com lactose como indutor. Verificamos ainda
que concentracdes iniciais acima de 66,5mg/L de alanina, 129mg/L de glutamato e 109,5mg/L de
lisina no meio de cultivo provocaram a reducdo da estabilidade do plasmideo de modo que o
efeito positivo da suplementacdo com aminoacidos foi anulado.
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A expressdo heter6loga de proteinas apresenta grande importancia para o desenvolvimento do
conhecimento das caracteristicas estruturais, funcionais e cinéticas dessas proteinas. Um dos
métodos de clonagem mais utilizados é baseado em clivagem do fragmento alvo com enzimas de
restricdo, seguido de ligacdo em plasmideos. Este método, apesar de bastante eficiente ndo se
mostra adaptavel a sistemas de clonagem em larga escala, devido ao grande niamero de etapas € 0
custo das enzimas. O sistema LIC (ligand independent clonage) consiste num metodo simples,
facil e relativamente barato comparado com o convencional, pois ndo necessita uso de enzimas de
restricdo, T4 DNA ligases e fosfatases alcalinas. Este método baseia-se na atividade exonuclease
3’->5’ da T4 DNA polimerase que remove 10 a 15 nucleotideos das pontas 3" terminais das duas
fitas do DNA amplificado. Essas pontas despareadas se emparelnam com as caudas
complementares dos vetores, também tratados com T4 DNA polimerase, e essa mistura € entéo
transformada em E. coli. Deste modo, as bactérias que receberem os plasmideos acabam
realizando a ligagdo dos fragmentos pareados (1). Comparando em questdo de etapas, o
convencional necessita de estudo do gene para selecdo das enzimas de restricdo, uso de DNA
ligase para ligacdo, duas etapas de transformacdo e duas etapas de selecdo. O sistema LIC néo
usa enzimas de restricdo e necessita apenas da adicao de uma sequéncia especifica nas pontas dos
primers desenhadas para 0s genes e para 0s vetores, além do tratamento do fragmento e do
plasmideo com a enzima T4 DNA polimerase. Neste trabalho, apresentamos o processo de
clonagem e expressdo da enzima da L-arabinofuranosidase da bactéria Bifidobacterium bifidum
S17, que participa da degradacdo de uma variedade de polissacarideos que contem L-arabinose e
trabalha sinergicamente com outras hemicelulases na producdo de oligossacarideos e
bioconversdo de biomassa lignoceluldsica em biocombustivel (2). A clonagem pelo sistema LIC
se mostrou mais adaptavel a sistemas de clonagem em larga escala do que o método tradicional.
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Cistatinas sdo uma classe de inibidores de cisteino proteases que, em sua maioria, sdo fracos
inibidores das catepsinas humanas B e L, proteases relacionadas a enfermidades como artrite,
doencas neurodegenerativas, distrofia muscular e cancer (1). A orizacistatina-1, uma cistatina
encontrada no arroz (Oryza sativa), teve sua estrutura resolvida (2) (LEQK.pdb) e é a fitocistatina
mais bem caracterizada. Recentemente, novas fitocistatinas foram sintetizadas a partir das
sequéncias da orizacistatina-1 e da canacistatina-1 (Saccharum officinarum) (3). Um clone em
especial (A10) exibiu um aumento consideravel em sua atividade inibitoria contra a catepsina B.
Sua sequéncia é basicamente idéntica a da canacistatina-1 (exceto pela regido N-terminal),
apresentando duas mutacdes ndo esperadas (130T e L97Q). O presente trabalho tem o objetivo de
apresentar informacOes a respeito das mudangas estruturais ocorridas nessas fitocistatinas
utilizando a técnica de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) em solucdo. Primeiramente, foi
realizado o assinalamento completo da proteina canacistatina-1 utilizando espectros 2D
homonucleares (NOESY), 2D heteronucleares (15N-HSQC e 13C-HSQC) e 3D (HNCA,
CBCA(CO)NH, HNCO e H(C)CH-TOCSY), anteriormente obtidos em Regensburg — Alemanha,
utilizando um espectrémetro Bruker de 800 MHz com criosonda. Até 0 momento, 99.0% dos
HN, 87.1% dos Ha, 100.0% dos Ca/CP e 83.3% dos atomos de cadeia lateral foram assinalados.
Com a analise dos deslocamentos quimicos de alguns desses atomos (HN, Ha, Ca, CB, C’ ¢ NH),
foi calculado o indice de deslocamento quimico (CSI), que prevé a estrutura secundaria protéica.
Os resultados sdao coerentes com uma estrutura homodimérica denominada “domain-swapped”. A
conformacdo monomérica também foi identificada nos espectros de RMN e assinalada. O
mapeamento das mudancas conformacionais devera ser realizado através da analise de espectros
15N-HSQC do clone A10 e da mutante reversa (T301l, Q97L).
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IC-23A - Analises preliminares do fator de transcricdo PerR (peroxide
regulator) de Enterococcus faecalis JH2-2 para caracterizacao estrutural
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E. faecalis, um dos grandes patdgenos causadores de infec¢des nosocomiais incluindo infecgdes
urinrias e até endocardites, € uma bactéria Gram positiva natural do trato intestinal humano e de
outros animais. Resiste a extremos de temperatura e pH, estresse oxidativo e altas concentragdes
de sais. O aumento da resisténcia a antibiéticos resultando em falhas terapéuticas somado ao
danos causados pelas linhagens virulentas resultaram na exploracdo dos genes de regulacao de E.
faecalis envolvidos com resisténcia e viruléncia. Por isso, foi estudada a proteina PerR (Peroxide
Regulator), um fator de transcricdo relacionado com o controle da viruléncia. E. coli M15
(pREP4) contendo o gene perR clonado no vetor de expressdo pQE30(QIAGEN) foi submetida
a padronizacédo da expressdo da proteina PerR com cauda de histidina (His6-PerR), purificagédo e
estudos preliminares sobre a sua estrutura secundéria e seu estado de agregacdo. A melhor
condicao produzindo 1,75 mg/L foi possivel realizando expressédo por 3 horas em 1 litro de meio
2XYT, a 37°C apos inducdo (DO600= 0,5) com 1 mM de IPTG. As células centrifugadas foram
suspensas em tampdo Tris-HCI 50 mM, NaCl 200 mM, 10 mM de imidazol, 10% glicerol em pH
7,5. Apos a lise por sonicacgdo, a proteina foi purificada por cromatografia de afinidade em coluna
de niquel Ni-NTA Superflow (QIAGEN) com eluicdo em 20 mL de tampédo Tris-HCI 50 mM,
NaCl 200mM, 300 mM de imidazol, pH 7,5 seguida de cromatografia por exclusdo molecular em
FPLC AKT Apurifier (GE Healthcare) com coluna cromatografica Hiload 16/60 Superdex 75 (GE
Healthcare) em tampdo Tris-HCI 20 mM, NaCl 200mM. Observacdes feitas realizando-se
Dicroismo Circular apresentam informacbes acerca da temperatura de desnaturacdo protéica
proximo aos 40°C e Dynamic Light Scattering (DLS) indicou aumento no estado de agregacdo a
partir de 50°C. Ensaios realizados para o estudo da proteina permitem um avanco na obtencgéo
das caracteristicas da mesma para que em passos futuros, possam-se realizar testes de inibicao
protéica que possam atenuar 0s danos causados pela infeccéo por E. faecalis.
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IC-24A -Estudo do dominio de ligacéo a celulose da enzima celobiohidrolase |
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A celulose é um polimero formado por unidades de D-glicose unidas por ligagdo [-1,4-
glicosidicas. Esses polimeros podem se empacotar formando fibras, as quais sdo cristalinas na
natureza, o que dificulta a sua hidrélise (1). A maioria das celulases possui uma organizacao
bifuncional composta por dois dominios conectados por uma cadeia de aminoéacidos sem
estrutura secundaria e superglicosilada, tal como a celobiohidrolase | do fungo filamentoso
Trichoderma harzianum — foco deste estudo. Um dos dominios € dedicado a ligacdo a celulose e
é chamado de dominio de ligacdo a celulose (CBD do inglés). O outro dominio possui a
maquinaria catalitica. Muitos estudos correlacionam diretamente a eficiéncia de degradacdo de
celulose cristalina com a eficiéncia de adsorcéo da enzima (2). Também mostram que a remocao
do CBD geralmente resulta em um decréscimo de cerca de 50-80% da atividade de uma dada
celulase em substrato insolvel, mas ndo em substrato solGvel (3, 4). Assim, um estudo do
mecanismo de acdo do CBD é de extrema importancia para o entendimento da hidrolise da
celulose, 0 que € necessario para o desenvolvimento do etanol de 22 geracdo. Neste trabalho o
CBD da celobiohidrolase 1 foi clonado, expressado em Escherichia coli e purificado. Isto
permitiu o estudo de sua curva de adsor¢do, o desenvolvimento de um método alternativo para
comparacdo da afinidade de ligacdo de diferentes CBDs a celulose e testes de sua cristalizacao.
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Organismos patdgenos vém sendo alvo de estudos ha séculos no mundo cientifico. Um tipo
diferente de comunidade celular estd atraindo destaque devido a maior resisténcia contra
antibiéticos: o biofilme. Este € um aglomerado celular, diferente de sua forma suspensa, que
produz uma matriz polimérica protetora entre as células. Pela proximidade celular, as células
apresentam facilidade de transferéncia génica - por exemplo, genes de resisténcia - fazendo com
que esta seja a principal forma de colonizacgdo resistente encontrada em infecc@es (1). A molécula
mensageira responsavel pela formagdo de biofilme ¢ a guanosina monofosfato (3’-5-)-ciclica
dimérica (c-di-GMP), controlando a adesdo, motilidade, secrecdo e aumento na citotoxicidade
(2). A regulacéo do c-di-GMP depende de proteinas com residuos altamente conservados que dao
nome aos seus dominios: diguanilato ciclases (com dominio GGDEF que sintetiza 0 mensageiro)
e fosfodiestereases (com dominio EAL ou HD-GYP que linearizam c-di-GMP a GMP linear
dimérico ou 5’-pGpG). Em adigédo, as HD-GYP podem degradar 5’-pGpG em GMP (3, 4). De
todas as enzimas envolvidas na biossintese de c-di-GMP, o dominio HD-GYP é o menos
estudado. No entanto, sabe-se que em Xantomonas campestris pv. campestris as HD-GYP atuam
na sintese de polissacarideos extracelulares e fatores de viruléncia e regulam negativamente a
formacdo de biofilmes [5]. Visando uma maior compreensdo desse membro das vias de
sinalizagdo mediadas por c-di-GMP, todas as proteinas contendo o dominio HD-GYP de
Xanthomonas axonopodis e Pseudomonas aeruginosa (3 em cada organismo) foram clonadas a
partir dos respectivos DNAs genémicos e sub-clonadas no vetor de expressdo pET-SUMO.
Testes de expressdo heterdloga em E. coli mostraram que todas as proteinas sdo soluveis e
protocolos de purificacdo envolvendo cromatografias de afinidade em resina Talon e exclusdo
molecular permitiram a obtencdo de grande quantidade de proteina pura. Caracterizacdes das
atividades enzimaticas e ensaios iniciais de cristalizacdo encontram-se em andamento.
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As bactérias podem deixar a vida planctdnica, dependendo de estimulos externos, para formar
conglomerados celulares chamados biofilmes. O biofilme confere as bactérias menor
susceptibilidade a acdo de antibidticos e consequentemente desenvolvimento da resisténcia. Além
disso o biofilme provoca inconvenientes econdmicos como corrosao de instalagdes, entupimento
de canos e contaminacdo de reservatorios. Recentemente, foi demonstrado que esta transicdo
fenotipica é intermediada pelo aumento de niveis intracelulares do mensageiro secundario
diguanilato dimérico ciclico (c-di-GMP). Ele é sintetizado a partir de duas guanosinas trifosfato
(GTP) por enzimas diguanilato ciclases (DGC), caracterizadas pelo dominio GGDEF. Assim as
DGCs bacterianas emergem como alvos atrativos para o desenvolvimento de inibidores, os quais
ainda tém potenciais aplicacdes como coadjuvantes a antibioticos e na elaboracdo de materiais
que previnam a adesdo bacteriana em implantes ou cateteres, por exemplo. Nesse trabalho foi
realizado uma busca de genes que codificam proteinas com o dominio GGDEF em organismos
que possuem a forma de vida em biofilmes Xanthomonas , Pseudomonas e Escherichia coli. Os
seguintes genes foram selecionados para clonagem, por identificacdo no banco digital Kegg :
XAC2810, XAC2482, XAC0614, XAC1992, JW59430, JW1528, PA14 45930, PA14 23130 e
PA14 53310. A partir do DNA gendmico dos organismos, 0s genes foram clonados com sucesso
no vetor pET SUMO. As proteinas foram expressas em Rosetta Il e testes de purificacdo em
coluna de afinidade de cobalto foram realizados. O projeto se encontra na etapa da expressédo do
gene JW1518 que codifica a enzima YdeH de E. coli (JW1528) que possui alta atividade ja
descrita na literatura, a qual serd utilizada para padronizacdo dos ensaios cinéticos e tambem
estudos estruturais. Os ensaios de atividade e inibicdo nesta enzima serdo utilizados como padréo
para as demais proteinas em estudo.
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O estudo de propriedades dinamicas de proteinas e sua relacdo com a atividade ainda encontra
limitagdes. Porém, nos ultimos anos, novas tecnologias de cristalizacdo e coleta de dados
cristalogréficos foram introduzidas gerando grande avanco. Para citar algumas, temos disponivel
coleta automatizada, linhas de maior intensidade de feixe e melhor focalizacdo, novos detectores
de silicio com nivel de saturacdo elevado e baixo ruido de fundo. Nosso estudo se baseia na
proteina alostérica glucosamina-6-fosfato desaminase de Escherichia coli. Determinaremos a
estrutura cristalografica da proteina com a maior resolucdo possivel (atualmente conhecida a 1,9
A de resolucio) e analisaremos os parametros de deslocamentos atdmicos no cristal para associar
a flexibilidade estrutural da enzima com suas propriedades alostéricas.
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IC-28A - Expressdo heterdloga e purificacdo de proteinas de Trypanosoma
brucei envolvidas no processo de splicing
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Vaérios parasitas protozodrios existentes na familia Trypanosomatidae, incluindo vérios agentes
de doengas humanas. Varias linhas de evidéncia sugerem que diferencas importantes estdo
presentes entre a traducdo eo processamento de mMRNA (trans-splicing) em sistemas de
tripanosomatideos e outros eucariotos. Neste contexto, complexos pequenos de RNA e proteinas,
que sdo chamados de pequenos ribonucleoproteinas nuclear (U snRNPs), tém um papel essencial
no mRNA de pré-processamento, principalmente durante o splicing. Splicing de RNA é realizado
pela spliceosome, que consiste na Ul, U2, U4, U5 e U6 U snRNPs particulas e ndo snRNP
proteinas. As ribonucleoproteinas sdo complexos que consistem de pequenos RNAs uridina-ricos
(U snRNASs) que interagirem com as proteinas comuns Sm e também com as proteinas que séo
especificas para cada snRNP (1). U5-Cwc21 € uma proteina especifica que pertence a ShARNP U5,
e apesar de altamente conservada entre varias espécies de tripanossomatideos, ndo é detectada em
eucariotos superiores. Esta proteina tem cerca de 16 kDa e experimentos de interferéncia de RNA
realizados em T. brucei mostroram a essencialidade do Cwc21 para a viabilidade celular cuja
silenciamento leva defeitos nas reagdes de cis-e trans-splicing (2). U5-Cwc2l €
predominantemente localizada no nucleo e forma um complexo estavel com Sm e quatro U5
SnRNP proteinas especificas do complexo 35S (3). O quadro de leitura aberto de T. brucei U5-
Cwc21 foi clonado no vetor pET28a e transformado em E.coli BL21 (DE3) codon plus, ensaios
de expressdo realizados com 0,4 mM de IPTG, a 20 ° para 8 horas mostraram a expressdo de um
proteina com peso molecular em torno de 25kDa. Cromatografia de afinidade com niquel
imobilizado (IMAC) usando gradiente linear de imidazol (10-500mm) demonstraram a
purificacdo de uma proteina com o mesmo peso molecular e Cromatografia de Exclusdo
Tamanho sugeriu um dimero como o estado oligomérica predominante para U5-Cwc2l. A
Intencdo dos experimentos seguintes € otimizar as etapas de purificacdo e comecar 0s ensaios de
cristalizacdes.
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Several protozoan parasites exist in the Trypanosomatidae family, including various agents of
human diseases. Multiple lines of evidence suggest that important differences are present
between the translation and the mRNA processing (trans-splicing) in systems of trypanosomatids
and other eukaryotes. In this context, small complexes of RNA and proteins, which are named
small nuclear ribonucleoproteins (U snRNPs), have an essential role in pre-mRNA processing,
mainly during splicing. RNA splicing is carried out by the spliceosome, which consists of the U1,
U2, U4, U5 and U6 U snRNPs particles and non-snRNP proteins. The ribonucleoproteins are
complexes that consist of small uridine-rich RNAs (U snRNASs) and interact with common Sm
proteins and proteins that are specific for each snRNP (1). U5-Cwc21 is a specific protein that
belongs to the U5 snRNP, and altough highly conserved among several trypanosomatid species, it
is not detected in higher eukaryotes. This protein has around 16 kDa and RNA interference
experiments carried out in T. brucei showed the essentiality of Cwc21 for cell viability which
leads to silencing defects in the cis- and trans-splicing reactions (2). U5-Cwc21 is predominantly
localized in the nucleus and forms a stable complex with Sm and four U5 snRNP specific
proteins in the 35S complex (3). The Open Reading Frame of T. brucei U5-Cwc21 was cloned in
pET28a vector, transformed in E.coli BL21 (DE3) codon plus and expression assays carried out
with 0,4mM of IPTG, at 20° for 8 hours demonstrated the expression of a protein with molecular
weight around 25kDa. Affinity chromatography with Immobilized nickel (IMAC) using linear
gradient of imidazole (10-500mM) demonstrated a purification of a protein with same molecular
weight and Size Exclusion Chromatography suggest a dimer as the predominant oligomeric state
to U5-Cwc21. The intention is to optimize the experiments following the steps of purification and
crystallization trials begins.

Keywords: Cwc21. Splicing. Trypanosoma brucei.
References

1 MAYER, M. G.; FLOETER-WINTER, L .M. Pre-mRNA trans-splicing: from kinetoplastids to
mammals, an easy language for life diversity. Memérias do Instituto Oswaldo Cruz, v. 100, n. 5, p. 501-
513, 2005.

2 AMBROSIO, D. L.; LEE, J. H. PANIGRAHI, A. K.;NGUYEN, T. N.; CICARELLI, R. M. B. GUNZL,
A. Spliceosomal proteomics in Trypanosoma brucei reveal new RNA splicing factors. Eukaryotic Cell, v.
8, n. 7, p. 990-1000, 2009.

3 SILVA, M. T.; AMBROSIO, D. L.; TREVELIN, C. C.; WATANABE, T. F.; LAURE, H. J.; GREENE,
L. J.; ROSA, J. C.; VALENTINI, S. R.; CICARELLI, R. M. B. New insights into trypanosomatid U5
small nuclear ribonucleoproteins Memdrias do Instituto Oswaldo Cruz, Rio de Janeiro, v. 106,
n. 2, p. 130-138, March 2011.

72



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

IC-29A - Estudos estruturais e cinéticos das enzimas Timidilato Sintase
(SMTS) e Citidina Desaminase (SmCytADA) de Schistosoma mansoni

SERRAO, V.H.B.:: SOUZA, M. C.}: PEREIRA, H. M.:: THIEMANN, O.H.: GARRATT, R.
ct

matheus.chiaradia.souza@usp.br

Ynstituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade de Sio Paulo

As enzimas Timidilato Sintase (TS) e Citidina Desaminase (CytADA), ambas de Schistosoma
mansoni, pertencem as vias metabdlicas essenciais ao organismo do agente causador de doenca
endémica negligenciada. Estas moléculas participam de maneira direta no metabolismo de
nucleotideos seja para a obtencdo energética (sintese de ATP e similares) ou estrutural (como 0s
utilizados na sintese de RNA e DNA) sendo assim, essenciais a vida do organismo. Estudos
filogenéticos e moleculares em Schistosoma mansoni tém identificado 16 genes codificantes de
interesse para a realizacdo do projeto ao qual esse projeto de iniciacdo cientifica se engloba,
tendo como objetivo caracterizar dois desses alvos moleculares. Este trabalho se insere dentro de
um dos projetos do CBME e tem como objetivo clonar, expressar em Escherichia coli em forma
soluvel e obter informacGes estruturais, bioquimicas e cinéticas das enzimas Timidilato Sintase
(SmTYS) e Citidina Desaminase (SmCytADA), todas de Schistosoma mansoni. Estudos estruturais
serdo feitos utilizando técnicas espectroscopicas como dicroismo circular e fluorescéncia bem
como caracterizacdo da atividade catalitica através de ensaios de atividade enzimatica por
métodos fluorimétricos. Também, serdo realizados testes de cristalizacdo para a utilizagdo da
técnica de cristalografia que consiste na difracdo de raios-X sobre o cristal formado. A partir
desta técnica, obtivemos a configuracdo tridimensional dessas enzimas. Com esses resultados,
poderemos acrescentar informacdes fundamentais para o conhecimento estrutural e bioquimico
de vias importantes do organismo e assim, favorecer ao descobrimento de novos potenciais
farmacos.

Palavras-chave: Timidilato sintase. Citidina desaminase. Schistosoma mansoni.
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IC-30A — Padronizacdo da expressdo e purificacdo da Ers (Enterococcal
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Enterococcus faecalis € membro da microbiota digestiva de humanos e outros animais e também
é um patdgeno oportunista, podendo causar varias doencas como: infec¢do no trato urinario, no
trato biliar, endocardites, bacteremia e septicemia. E o principal agente de infecgdes nosocomiais
em pacientes imunodeprimidos em todo o mundo (1). Por isso, a descoberta de novos alvos
moleculares para o tratamento de doengas causadas por E. faecalis é necessaria. O objetivo deste
estudo foi padronizar a expressdo e purificacdo da proteina Ers (Enterococcal Regulator of
Survival), fator de transcricdo responsavel pela regulacdo de genes de viruléncia em E. faecalis
que compartilha 22% de identidade e 50% de similaridade com PrfA, a maior reguladora de
genes de viruléncia de Listeria monocytogenes (1). O gene ers de E. faecalis JH2-2 foi clonado
no vetor de expressdo pQE30 em E. coli M15(pREP4) (2). A proteina Ers foi expressa fusionada
a uma cauda de 6 histidinas na por¢do N-terminal (His6-Ers). Foram feitos varios experimentos a
fim de padronizar sua expressao variando alguns parametros como meio de cultura, temperatura e
tempo de expressao, bem como tampé&o para sua solucdo. His6-Ers foi melhor expressa em meio
de cultura 2xYT suplementado com 100 pg/mL de ampicilina e 25 pg/mL de kanamicina, sob
agitacdo de 200 rpm a 37°C até uma DO600 de 0.5. A expressdo foi induzida com 1 mM de
IPTG a 20°C por 2 horas seguido de centrifugacdo a 6000 rpm a 4°C por 30 minutos. O pellet foi
suspendido em tampédo 50 mM Tris-HCI, 300 mM NaCl, 10% glicerol, 5 mM imidazol e pH 8 e
lisado por sonicacdo na presenca de 0,2 mM PMSF. Os resultados preliminares apo0s
centrifugacdo para eliminacdo de restos celulares, mostra que His6-Ers foi purificada por
cromatografia de afinidade e eluida com alta pureza da coluna de niquel a 200 mM de imidazol.
Resta apenas observar sua conformacédo em solucdo apds cromatografia por gel filtracdo para dar
continuidade aos estudos da His6-Ers.
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controla a severidade da leishmaniose
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Leishmaniose € uma doenca infecciosa causada por um protozoario parasita do género
Leishmania, ordem Kinetopladida, e é considerada pela Organizacdo Mundial de Saide (OMS)
como uma Doenga Tropical Negligenciada. Os mais afetados sdo a populacdo de paises tropicais
em desenvolvimento. Foi identificada a presenca de um virus de RNA fita dupla em algumas
espécies de Leishmanias, conhecido com o LRV — Leishmania RNA Virus (1). Comumente,
capsideos virais tem funcdo estrutural de preservacdo da estrutura viral e protecdo do genoma
viral. Contudo o capsideo do LRV apresenta atividade enzimatica endoribonucleatica que pode
estar associada com a maturacdo e processamento do RNA, o que torna 0s estudos estruturais
desse virus ainda mais animadores e interessantes (2). Em fevereiro deste ano em aritgo
publicado na revista Science evidenciou-se que este virus controla a severidade da doenga,
mudando a resposta imune do paciente, estando intimamente ligado com as metastases das leses
(3). Este trabalho trata da expressdo heterologa, em Escherichia coli, das da proteina RNA
polimerase do virus. Para tanto, foi gentimente cedido pela Dra. Jean Patterson, University of
Texas, 0 DNA gendmico do LRV, com o qual foi feita uma reacdo de PCR para obtencdo do
gene codificante para a RNA polimerase e transformados em diferentes cepas de E. coli. Das
cepas testadas a que apresentou o melhor resultado foi a BL21 pLys, passou-se entdo por um
processo de purificacdo por coluna de afinidade. Em algumas linhagens apos a inducéo as cepas
morreram sugerindo que a proteina seja letal para E. coli. Entre as perspectivas de futuros
trabalhos esta a utilizacdo um outro sistema de expressdo e fazer uma possivel caracterizacdo
dessa proteina e ver sua associacdo com a proteina capsidial, o que poderia ser facilitado com
uma colaboracdo de um laboratorio internacional.
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Sintetase de Naegleria gruberi
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Selenofosfato sintetase (SelD/SPS) é uma enzima participante da via de biossintese e insercdo de
selenocisteinas e catalisa a conversdo de seleneto e adenosina 5-trifosfato (ATP) em
monoselenofosfato (1,2). Em Naegleria gruberi, eucarioto de vida livre, SelD/SPS apresenta dois
dominios interligados por uma regido de baixa complexidade estrutural (3). Por meio do
alinhamento da sequéncia de aminoacidos (BLASTp), observou-se que o dominio C-terminal
possui identidade sequencial acima de 40% com selenofosfatos sintetases, pertencentes a
superfamilia PurM. Observamos que o dominio N-terminal apresenta identidade com
metiltransferases S-adenosil-L-metionil-dependentes (SMART). A fase aberta de leitura que
codifica para SPS/SelD(SelD-FL) e somente a sequéncia referente ao dominio SELD (D.SelD)
foram amplificadas por PCR, clonadas em vetor de expressdo pET-32a(+) e transformadas em E.
coli BL21 (DE3) codon plus. Testes de expressdo usando diferentes concentragfes de indutor,
tempo e temperatura demonstraram a expressdo de proteinas com massa molecular de
aproximadamente 97 kDa para a SelD-FL e 58 kDa para D.SelD, sendo considerada a melhor
condicao de expressao a concentracdo de 0,5 mM de IPTG a 20°C por 6 horas. Até 0 momento,
somente a construcdo D. SelD foi submetida a Cromatografia de Afinidade em coluna HisTrap
HP 5 mL (GE), sendo observado o maior volume de elui¢do protéica com a concenttracdo de
aproximadamente 130 mM de Imidazol. A amostra resultante foi submetida a purificacdo por
Cromatografia de Exclusdo Molecular em SUPERDEX 200 10/300 (GE) e observamos picos de
eluicdo correspondentes a proteinas de 96 kDa e 230 kDa, o que sugere que D. SelD se organiza
na forma de dimeros e tetrameros em solugdo. Ensaios de cristalizacdo do D. SelD resultaram na
formacdo de precipitados cristalinos e amorfos. Pretende-se clonar a sequéncia referente ao
dominio N-terminal em vetor de expressdo pET-32a(+), purificar a proteina SPS/SelD(SelD-FL)
por Cromatografia de Afinidade e otimizar as etapas de purificacdo e cristalizacdo do D.SelD.
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Selenophosphate synthetase of Naegleria gruberi
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Selenophosphate synthetase (SelD/SPS) is an enzyme that participates in the selenocysteines
biosynthesis and insertion pathway, and catalyzes the conversion of selenide and adenosine-5-
triphosphate (ATP) into monoselenophosphate (1,2). In Naegleria gruberi, free-living eukaryote
(3), SelD/SPS shows two domains connected by a low structural complexity region. By the
alignment of the amino acid sequence (BLASTp), it was observed that the C-terminal domain has
more than 40% of sequencial identity with Selenophosphate syntethases and belongs to the PurM
superfamily. We observed that the N-terminal domain has identity with the catalytic conserved
domain present in S-adenosyl-L-methyonyl-dependent methyltransferases (SMART). The open
reading frame that codifies for full lane SPS/SelD (SelD-FL) and the sequence corresponding to
the SELD domain (D. SELD) was amplified by PCR, cloned in pET-32a(+) expression vector
and transformed into E. coli BL21 (DE3) codon plus. Expression tests using different inductor
concentrations, time and temperature showed protein expression with molecular mass of
approximately 97 kDa for SelD-FL and 58 kDa for D. SELD, and the best expression condition
was at 0,5 mM IPTG at 20°C by 6 hours. Until now, only the D. SELD construction has been
submitted to Affinity Chromatography in HisTrap HP 5 mL column (GE) and we observed the
larger protein elution volume with the addition of elution buffer with 132.5 mM Imidazol. The
resulting sample was submitted to further purification through Molecular Exclusion
Chromatography in SUPERDEX 200 10/300 column (GE) and we observed elution summits
corresponding to proteins of 96 kDa e 230 kDa, what suggests that D. SELD organizes itself as
dimers and tetramers in solution. Crystallization screening of D. SELD resulted in crystalline and
amorphous precipitates. We intend to clone the N-terminal domain nucleotide sequence in pET-
32a(+) expression vector, to purify the SPS/SelD(SelD-FL) recombinant protein by Affinity
Chromatography and to optimize the purification and crystallization stages of D. SELD.

Keywords: Selenophosphate synthetase. SPS/SelD. Naegleria gruberi.
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O Selénio ¢ um micro-nutriente essencial para diversas formas de vida e a ele sdo atribuidos
muitos beneficios a saide humana (retardamento da progressao da AIDS em HIV soropositivos e
prevencdo do cancer, como exemplos (1). O aminoacido selenocisteina (Sec) representa a
principal forma bioldgica de selénio e sua incorporagdo ao peptideo nascente é em posicdes
especificas do codon UGA, que normalmente € reconhecido como cddon de parada. Para
incorpora-lo nas proteinas é necessario varios componentes, dentre eles esta o elemento SECIS
(“Seleno Cystein Insertion Sequence”), uma estrutura em al¢a na regido 3° do mRNA das
selenoproteinas que auxilia no reconhecimento do coédon UGA como um sinal de insercdo de Sec
(2). Nosso grupo vem trabalhando com proteinas mutantes (Cys no lugar de Sec) da SelK e
SelTryp de T. brucei. Para obter selenoproteinas destes mutantes faz-se necessario a insergéo do
elemento SECIS e troca do Cys para Sec. O fragmento de DNA correspondente aos genes de selk
e seltryp serdo digeridos pelas enzimas de restricdo apropriadas, purificados e entdo ligados ao
fragmento de DNA correspondente ao elemento SECIS e a mutagdo (Cys-Sec) que contenha
sitios para enzimas de restricdo compativeis. A mistura de ligagcdo sera transformada em celulas
competentes de E. coli BL21(DE3) as quais serdo plagueadas em meio LB. As col6nias formadas
serdo testadas para verificar se possuem uma copia funcional dos genes selk e seltryp. As
construcdes transformadas em células competentes de E. coli serdo testadas para a expressao do
gene de interesse por inducdo piloto (5ml). Lisados celulares destas culturas serdo testados para a
presenca das SelK e SelTryp de T. brucei recombinantes por eletroforese em SDS-PAGE. Estas
selenoproteinas estdo sendo investigadas com a finalidade de determinar sua funcdo no
organismo.
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proliferacdo de peroxissomos

ZENATTI, Leticia'; SANTOS, Jademilson Celestino®; POLIKARPOV, Igor*
leticiazenatti@usp.br
! Instituto de fisica de S&o Carlos - IFSC - Universidade de Sdo Paulo — USP

Os PPARs, Receptores Ativados da Proliferacdo de Peroxissomos, fazem parte da superfamilia
dos receptores nucleares e sdo classificados em trés diferentes isotipos: PPARa, PPARB/6 e
PPARy (1). Estes receptores funcionam como importantes sinalizadores intracelulares que,
juntamente com co-reguladores atuam como fatores de transcricdo e regulam a expressdo de
genes especificos (2) relacionados a diversas fun¢es do organismo, tais como: divisdo celular,
homeostase da glicose (diabetes do tipo 2), metabolismo de lipideos, inflamacéo entre outras (3).
Diversos agonistas endogenos ja foram identificados para os PPARs, incluindo o 15-deoxi-
A12,14- Prostaglandina J2, prostaciclina e alguns acidos graxos(4). Neste projeto de pesquisa
objetivamos expressar, purificar e cristalizar os trés diferentes isotipos de PPARs com diversos
ligantes, sejam eles de origem natural ou sintética. Apos a obtencdo dos plasmidios com nossos
colaboradores, estes foram transformados em células competentes Escherichia coli BL21 (DE3).
Uma colbnia foi selecionada e crescida em meio LB mais kanamicina e induzidas com 1mm
IPTG (D.O. 0,6-1,0). Os meios foram centrifugados e o pellet de bactérias ressuspendido com
tampao adequado para cada isotipo, as bactérias foram lisadas enzimaticamente, por meio de
lisozima e fisicamente, através de ciclos de sonicacdo. A fracdo solivel de cada isotipo foi
separada para 0s passos seguintes da purificacdo. No primeiro passo da purificacdo utilizou-se a
cromatografia de afinidade realizada em coluna de cobalto. J& no segundo passo, separou-se as
proteinas de acordo com seu peso molecular (gel filtragdo). Os trés isotipos foram entéo
purificadas com alto rendimento.
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Os insumos farmacéuticos ativos (IFAs) podem apresentar numerosas formas soélidas, as quais
possuem diferentes propriedades fisico-quimicas, que podem comprometer a eficicia do
medicamento em que ele é inserido. Portanto é fundamental conhecer suas caracteristicas (1).
Nesse contexto, este trabalho teve como objetivo estudar as caracteristicas de estado solido do
farmaco antineoplasico tiotepa, por meio da técnica de difracdo de raios X por monocristal. A
tiotepa trata-se de um agente alquilante trifuncional, cuja atividade deve-se a presenca de anéis
aziridina altamente tensos e reativos.Esse farmaco apresenta estrutura quimica passivel de sofrer
diversas reacOes de quebra, sendo facilmente hidrolisado, além de apresentar baixo ponto de
fusdo (52°C) e embora seja comercializada em sua forma cristalina, para que fossem obtidos
cristais apropriados a técnica, foi feita a sua recristalizagdo em hexano (2). A coleta de dados foi
realizada em um difratdmetro Enraf-Nonius Kappa CCD e a forma cristalina obtida mostrou-se
similar a Unica forma publicada, a qual cristaliza no grupo espacial monoclinico, P21/c, com
quatro moléculas por unidade assimeétrica. Porém, a estrutura reportada possui resolucao de 16%
contra 2,9% da estrutura a 100K obtida nesse trabalho. Com a qual, foi possivel avaliar as
interacdes presentes no empacotamento cristalino, que em 1969 ndo haviam sido relatadas, a
maioria delas sdo ndo classicas do tipo C-Hee*N, formando dimeros, ¢ geram um empacotamento
cristalino de baixa densidade, com as moléculas constituindo cadeias ao longo do eixo ¢ (3).
Com esses novos dados concluiu-se que muito da instabilidade do composto, pode ser
conseqiéncia destas interacdes, portanto, pretende-se obter novas formas para esse composto que
possam melhorar sua estabilidade ao formar interacfes mais intensas.
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O Plasmodium falciparum é o agente etioldégico da forma mais severa da maléria que afeta
milhdes de pessoas no mundo, especialmente em regibes mais pobres, sendo o problema
agravado pelo surgimento de casos de resisténcia aos farmacos disponiveis para o controle e
tratamento. Nesse cenario, torna-se de extrema importancia o planejamento e desenvolvimento de
novos agentes quimioterapicos mais eficazes para o tratamento da maléria. Os derivados
imidazol-dioxolano apresentam significativa atividade inibitdria em cultura de P. falciparum.
Nesse trabalho, estudos das relagdes quantitativas tridimensionais entre a estrutura e atividade
(QSAR 3D) foram conduzidos, empregando-se 0 método de analise comparativa de campos
moleculares (CoMFA). A propriedade biologica considerada foi a poténcia de inibicao, expressa
pelo valor de 1C50 (concentragdo de inibidor necessaria para reduzir em 50% a taxa de
crescimento de culturas de P. falciparum).Os valores de IC50 foram convertidos em plIC50 (—log
IC50) e empregados como variavel dependente na modelagem de QSAR 3D - CoMFA. O melhor
modelo apresentou pardmetros estatisticos significativos (r2 = 0,95; g2 = 0,64). A estabilidade
(validacdo interna) do melhor modelo foi avaliada aplicando-se os métodos leave-one-out (LOO)
e leave-many-out (LMO) com 5 e 10 grupos de moleculas (LMO5 e LMO10, respectivamente).
O processo de validacdo indica que 0 modelo apresenta alta estabilidade e consisténcia interna
(925 = 0,61; 9210 = 0,63) e possui, tambem, elevada capacidade de predicdo (r2pred = 0,72). A
analise dos campos moleculares COMFA indicou que a presenca de substituintes eletronegativos
na posicédo 4 do substituinte tiofenil-dioxolano é favoravel para a atividade inibitéria. No estudo
realizado, apds as etapas de otimizacdo, foi obtido um modelo CoMFA robusto que apresenta
elevado poder de predicdo e parametros estatisticos bastante razoaveis, indicativos da qualidade
do modelo construido. Esse modelo, combinado com sintese organica planejada e ensaios
biologicos padronizados, € Util para o desenvolvimento de novos agentes antimalaricos.

Palavras-chave: QSAR. CoMFA. Plasmodium falciparum.
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IC-37A - Diferenca do efeito vascular em terapia fotodindmica usando
diferentes fotossensibilizadores

SILVA, L. V.': BUZZA, H. H.2: BAGNATO, V. S.>: KURACHI, C.*
lucastmbit@hotmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A angiogénese é o nome dado ao fenémeno de formacdo de novos vasos sanguineos e, portanto,
se relaciona ndo s6 as fungdes normais do corpo, mas também a doengas como cancer, artrite
reumatoide, psoriase e diabetes (1). Quando esse fendmeno ocorre de forma descontrolada, torna-
se critico e tem um papel importante na formacdo de tumores sélidos e metastases. No entanto, na
auséncia de vascularizacdo do tumor ha um fendmeno de dorméncia dessa massa tumoral,
descrito por Folkman em 1971 (2). A membrana cérioalantdica de ovos de galinha, conhecido
como CAM (do inglés, ChorioAllantoic Membrane), ¢ um modelo in vivo extremamente
eficiente para o estudo de diferentes atividades no endotélio vascular (3, 4). Um tipo de terapia
ndo convencional que pode ser explorada nesse modelo é a Terapia Fotodindmica (PDT do
inglés, Photodynamic Therapy), técnica que consiste na interacdo entre luz, uma substancia
fotossensibilizadora e a geracdo de oxigénio molecular. Quando ha a iluminacdo apropriada do
tecido fotossensibilizado, a molécula é excitada, gerando oxigénio singleto, um produto
citotoxico que leva a morte celular (5). Esse projeto tem como objetivo avaliar o efeito vascular
de diferentes fotossensibilizadores aplicando a técnica de terapia fotodinamica, usando o modelo
de CAM. Com isso, espera-se contribuir para o tratamento de doengas como o cancer e entender
sua relacdo com o fendbmeno de angiogénese. Com o0 auxilio da captura e processamento de
imagens, podemos obter dados qualitativos e quantitativos em funcdo do tempo pos-terapia e
relaciona-los as caracteristicas biofisicas e bioquimicas do fotossensibilizador e sua interacao
com o ambiente.

Palavras-chave: Angiogénese. Terapia fotodinamica. Membrana corioalantdica.
Referéncias

1 FINGAR, V. H. Vascular effects of photodynamic therapy. Journal of Clinical Laser
Medicine & Surgery, v.14, n.5, p323-328, 2009. doi:10.1089/cIm.1996.14.323.

2 FOLKMAN, J. Tumor angiogenesis: therapeutic implications. New England Journal of
Medicine, v.285, n.21, p.1182-6. 1971.

3 STEINER, R. Angiostatic activity of anticancer agents in the chick embryo chorioallantoic
membrane (CHE-CAM) assay. EXS., v. 61, p. 449-54, 1992.

4 CAROLYN A. STATON, et al. Current methods for assaying angiogenesis in vitro and in vivo.
International Journal of Experimental Pathology, v.85, n.5, p. 233-248, 2004.

5 TRIESSCHEIN, M., BAAS, P., SCHELLENS, J. H. M.; STEWART, F. A. Photodynamic

84



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

therapy in oncology. Oncologist, v.11, n.9, p.1034-1044, 2006. DOI: 10.1634/theoncologist.11-
9-1034.

85



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-1A - Uso de imagens de fluorescéncia para monitoramento da evolucao do
cancro citrico

WETTERICH, Caio Bruno'; MARCASSA, Luis Gustavo®
caiovtrich@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O Laboratdrio de Interacbes Atdmicas (LIA) da USP de Sdo Carlos e o Fundecitrus tém
desenvolvido em conjunto um projeto para uso de espectroscopia no diagndstico de Cancro
Citrico. Desenvolvemos um sistema de imagem de fluorescéncia, o qual permite resolugédo
espacial bem como, espectral da amostra. A aplicacdo desta técnica no campo tem apresentado
resultados interessantes em relacdo ao diagnostico do cancro citrico, permitindo afirmar que é
possivel implementar uma técnica baseada em imagens de fluorescéncia para deteccéo da doenga
em folhas de citros. Contudo haviamos trabalhado somente com amostras do campo que ja
apresentavam sintomas visiveis a olho nu de cancro citrico, de forma que ainda ndo conheciamos
a capacidade do equipamento para detectar a doenca em plantas assintomaticas. Utilizando o
sistema desenvolvido coletamos imagens de fluorescéncia de folhas de mudas de citros
inoculadas com a bactéria do cancro citrico, Xanthomonas axonopodis pv. citri, durante o periodo
de 10 semanas. A partir das imagens obtidas, foram realizados seus respectivos histogramas com
0 objetivo de verificar a evolugdo da doenca através de pardmetros obtidos de um ajuste
gaussiano. Entretanto, tais parametros ndo permitiu inferir nada sobre a evolugdo do cancro
citrico nas folhas. Aplicando o metodo PCA (Principal Component Analysis) para a analise dos
histogramas, foi possivel obter as principais componentes da matriz evolucdo da doenca.
Resultados preliminares nos mostram que as amostras contaminadas com diferentes graus de
severidade da doenca apresentam uma tendéncia de comportamento linear, mas sem uma
sequencia definida conforme o aumento do periodo de contaminacdo das amostras. O fato de
coletarmos imagens de fluorescéncia de amostras diferentes (descartaveis) ao longo das semanas
é a hipdtese mais provavel para a auséncia de um padréo definido da evolucgéo da doenca.

Palavras-chave: Imagem de fluorescéncia. Cancro citrico. PCA.
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PG-2A - Explorando os diagramas de fase de ndo-equilibrio de um novo
modelo invariante conforme

OLIVEIRA, Caio Martins Ramos de*; ALCARAZ, Francisco Castilho*
caio.outmatched@gmail.com
Y Instituto de Fisica de Sao Carlos - Universidade de S&o Paulo

Este estudo foca no entendimento das propriedades de um novo modelo, definido no espaco dos
caminhos de Dyck que é um tipo especial de perfil "restricted solid-on-solid" (RSOS). O novo
modelo chamado "peak adjusted raise and peel model" (PARPM) é uma extensdo do ja
conhecido modelo "raise and peel model" (RPM). O modelo RPM ¢ definido por uma dindmica
estocastica na qual particulas que compdem um gas rarefeito atingem uma interface liquida. Na
colisdo com a interface, tais particulas podem ser absorvidas localmente gerando uma nova
configuragdo ou ainda promover uma mudanga ndo local do perfil mediante a dessorgdo de
maneira ndo local das particulas agregadas a superficie do perfil. Este modelo exibe a interessante
propriedade de invariancia conforme espago-temporal. Isto ocorre no ponto especial em que a
razdo u das taxas de absorcdo pela de dessorcdo é igual a unidade. O novo modelo (PARPM)
difere do modelo (RPM) pelo fato de possuir um parametro p adicional, que pode ser ajustado.
Este parametro influencia na probabilidade de uma particula atingir um pico: quanto maior este
valor, maior a probabilidade de um pico ser acertado. Foi observado, contrariando as
expectativas, de que este modelo possui invariancia conforme para qualquer valor de p quando o
valor de u é igual a um, a ndo ser para seu valor maximo (p=2), no qual o substrato se torna um
estado absorvente (se torna o estado estacionario). Esta surpresa despertou a curiosidade em
estudar o comportamento do modelo PARPM em diversas regides do diagrama de fases de ndo
equilibrio do modelo no espaco de parametro u-p. Este serd o objetivo de nosso trabalho. Tal
estudo sera feito mediante diagonalizacdo exata do operador evolucdo do modelo (Hamiltoniano)
para cadeias de tamanho pequeno (de até 30 sitios) e por simula¢cdes de Monte Carlo para cadeias
de até centenas de milhares de sitios. O comportamento do modelo na regido onde aparecera o
estado absorvente também serd analisado.

Palavras-chave: Invariancia conforme. PARPM. RPM.
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PG-3A - Avalanches no modelo de Kinouchi-Copelli

VALENCIA, Camilo Akimushkin'; MAIA, Leonardo Paulo'; MOSQUEIRO, Thiago Schiavo®
camilo.akimushkin@gmail.com
! Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo

Em psicofisica, denomina-se intervalo dindmico o conjunto das intensidades de estimulo que
podem ser discriminadas por um sistema sensorial, no sentido que variagdes dindmicas nos
estimulos induzem respostas claramente distinguiveis. Embora os aspectos estruturais e 0s
padrdes de atividade nas redes neurais onde ocorrem esses processos sejam desconhecidos,
observa-se que tais sistemas exibem amplos intervalos dindmicos, englobando varias ordens de
magnitude. Por outro lado, experimentos recentes tém revelado algumas propriedades das
cascatas de atividade neuronal, mediante a determinacdo das suas duracdes e do nimero de
neuronios envolvidos (“"tamanho™ da cascata). Em particular, observam-se cascatas com
tamanhos distribuidos segundo leis de poténcia, que sdo denominadas avalanches. Osame
Kinouchi e Mauro Copelli conceberam um modelo de dindmica neuronal que exibe um intervalo
dindmico otimo (méxima largura) como resultante do comportamento coletivo da rede neural
perto de um ponto critico. Entretanto, as caracteristicas das cascatas de atividade naquele modelo
permaneciam desconhecidas. Mediante simulagdes, mostramos que, na condicdo de criticalidade,
0 modelo de Kinouchi-Copelli exibe avalanches no tamanho e tempo das cascatas de atividade
neuronal, com expoentes (nas leis de poténcia) -3/2 e -2, respectivamente, de acordo com
observacGes experimentais.

Palavras-chave: Redes neurais. Avalanches. Modelo de Kinouchi-Copelli.
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PG-3B - Avalanches in the Kinouchi-Copelli model

VALENCIA, Camilo Akimushkin'; MAIA, Leonardo Paulo'; MOSQUEIRO, Thiago Schiavo®
camilo.akimushkin@gmail.com
! Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo

In psychophysics it is denominated dynamic range to the interval of stimulus intensities
distinguishable by a sensory system in the sense that dynamic variations on stimuli induce clearly
different responses. Even though the structural aspects and the activity patterns of neural
networks where these processes happen are unknown, it is observed that those systems exhibit
wide dynamic ranges spanning several orders of magnitude. On the other hand, recent
experiments revealed some properties of neuronal activity cascades through measurements of its
time duration and the number of neurons involved (size of the cascade). Particularly cascades
with sizes distributed according to a power law, called avalanches, were observed. Osame
Kinouchi and Mauro Copelli conceived a model for neuronal dynamics exhibiting an optimal
dynamic range (maximum length) due to a collective behaviour of the neural network near a
critical point. Up to now cascade activity features of the model were unknown. Through
simulations we show that, at criticality, Kinouchi-Copelli model presents avalanches on time and
size of neuronal activity cascades with the power law exponents -3/2 and -2 respectively and in
accordance to experimental observations.
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PG-4A - Litografia quantica
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sio Paulo

Pretendemos, neste Projeto, analisar as potencialidades da utilizacdo de um Stern-Gerlach éptico
(SGO) modificado para a realizacdo de litografia atbmica. O SGO modificado compreende um
arranjo de duas cavidades, ao invés da cavidade Unica do SGO original (1), dispostas de forma
que seus eixos sejam transversais. Fazendo, entdo, com que um feixe atdmico atravesse as
cavidades, perpendicularmente a seus eixos, devemos considerar a interagdo ressonante desses
atomos com dois modos idénticos, cada qual de uma cavidade. Dessa forma, devemos esperar
que os atomos adquiram momentos transversais a direcdo de propagacdo, direcionados ao longo
do plano definido pelos eixos de ambas as cavidades. A litografia atbmica deve resultar do
possivel controle da direcdo de deflexdo dos atomos atraves da preparacéo de estados especificos
dos modos das cavidades. Como extensdo deste trabalho devemos também considerar uma
cavidade anelar, o que deve oferecer um controle muito maior da direcdo de espalhamento dos
atomos.

Palavras-chave: Litografia quantica. Interacdo radiagdo-matéria. Cavidades dpticas.
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PG-5A - Aspectos termodindmicos da gravitacdo semiclassica
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Durantes os anos 60 Roger Penrose provou que era possivel extrair energia (trabalho) de um
buraco negro ndo-estatico (1) e subsequentemente Stephen Hawking mostrou que tal processo
nunca reduz a area total do horizonte de eventos do buraco negro (2). Paralelamente consideou-
se que a existéncia de um buraco negro permitia uma aparente violacdo da segunda lei da
termodindmica pois podemos diminuir a entropia a depositando dentro de tal objeto.Para
conciliar esses fatos com Jacob Bekenstein postulou que a area de um buraco negro seria
proporcional a sua entropia (3) e Hawking mostrou a robustez dessa analogia ao demonstrar que
campos quanticos na presenca de gravitacdo classica implica que buracos negros possuem
temperatura ndo-nula (4). Assim na década de 70 se propds um conjunto de leis da mecénica dos
buracos negros analoga as leis da termodinamica. Essa correspondéncia foi extrapolada por Ted
Jacobson em 1995 quando propds derivar as equacdes de Einstein, ou seja as relacbes da
dindmica gravitacional, através das leis da termodindmica e do principio de equivaléncia (5), de
modo que a dindmica da relatividade geral ndo seria necessariamente fundamental mas sim um
fendmeno emergente da termodindmica usual. Pretendemos explorar as propriedades
termodindmicas de espacotempos no contexto da relatividade geral e sua conexdao com a
dindmica gravitacional.
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PG-5B - Thermodynamical aspects of semiclassical gravitation
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In the 60s Roger Penrose demonstrated the existence of a process such that energy(work) could
be extracted from a non-static black-hole (1) and later Stephen Hawking proved that in this
process the area of the event horizon is non-decreasing. Meanwhile the existence of black-holes
seemed to be in contradiction with the second law of thermodynamics as one could lower the
entropy of the univerve by throwing it inside a black-hole (2). Seeking a conciliation between
these facts Jacob Bekenstein proposed that the entropy of a black-hole is proportional to its area
(3) and Hawking proved that a black-hole possess a temperature as well due to the interaction
from quantum fields with the background spacetime (4). The thermodynamical properties of the
black-hole had been so founded in the 70s. In order to explain this correspondence Ted Jacobson
put forward a proposition to derive the Einstein Equations, the dynamical laws of gravitation,
from a thermodynamics and the equivalence principle (5), proposing that gravitation is not
fundamental but an emergent phenomenon. We seek to explore the thermodynamical properties
of general spacetimes in the context of general relativity and the possible connection with
gravitational dynamics.
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PG-6A - Desenvolvimento de um novo sistema de aquisi¢cdo para experimentos
em condensados de Bose-Einstein
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Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Nos nossos ultimos experimentos, nds estudamos algumas consequiéncias da natureza superfluida
de um Condensado de Bose-Einstein. Utilizando uma excitacdo oscilatéria introduzida através de
campos magnéticos, nds apresentamos uma nova técnica para gerar vortices (1). Recentemente,
demonstramos que esta técnica é util também para produzir um estado de turbuléncia quantica no
BEC (1). Alem da geracdo de vortices existe outra possivel maneira de induzir o estado de
turbuléncia que seria o counter flow (fluxo de corrente contrario entre a nuvem térmica e a parte
condensada dos 4&tomos), fendmeno que estamos procurando também investigar. A primeira parte
deste trabalho é modificar o sistema de imagem para melhorar a atual resolucdo e magnificacéo
da nuvem. A segunda, construir um sistema de aquisicdo de imagem por contraste de fase (1),
diferente do que esta ja em uso que é por absor¢do. Essas duas mudancas sédo para melhorar o
nosso sistema de aquisicdo de forma a obtermos uma melhor definigdo das imagens que propicia
uma melhor analise dos fen6menos.

Palavras-chave: Condensado de Bose-Einstein. Imagem por absorcéo. Imagem por contraste de
fase.
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PG-7A - Isolantes topoldgicos: conceitos basicos
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Isolantes topoldgicos constituem uma nova classe de materiais que se comportam ao mesmo
tempo como metais e isolantes. Mais especificamente, os estados de superficie ou de borda
(‘edge states’) no caso 2D, destes sistemas sdo distribuidos continuamente, i.e., ndo apresentam
gap de energia como 0s metais, e 0s estados em bandas ocupadas e vazias no seu interior (bulk)
sdo separados por um gap como em isolantes ordindrios. Como parte inicial do projeto de
mestrado a ser desenvolvido nesta area, revisamos calculos relevantes envolvendo a estrutura de
bandas do isolante topolégico constituido pelo poco quantico CdTe/HgTe/CdTe (1). Basicamente
aplicamos o método k.p, generalizado para incluir heterointerfaces com simetrias distintas, para
determinar o espectro de energia do sistema e as autofuncdes correspondentes, em particular dos
estados de superficie [Poliana H. Penteado, Paolo Michetti, Patrik Recher, J. Carlos Egues -
trabalho em preparacdo]. Este projeto € financiado pelo CNPq.
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PG-8A - Estrutura eletronica de sistemas hexagonais via o0 método k.p.
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Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O metodo k.p. tem sido amplamente utilizado para determinar a estrutura eletrénica de materiais
semicondutores (1, 2). Além de fornecer resultados analiticos, requer apenas uma pequena
quantidade de parametros experimentais. Neste contexto, a equacdo de Schrddinger para um
elétron na presenca do potencial periddico de uma estrutura semicondutora, sujeito ainda a um
acoplamento spin-6rbita, quando reescrita para a parte periddica da fungdo de Bloch, apresenta
um termo proporcional ao produto escalar que atribui 0 nome ao método. Este, por sua vez,
consiste na projecdo desta nova hamiltoniana na base de autoestados que diagonaliza o termo de
interacdo spin-Orbita num ponto da rede. Conhecendo o grupo de simetria do material, dispomos
de informacdes tedricas e experimentais prévias acerca dessa base, escolhida a priori tendo 8
autoestados. Esta escolha é tal que os elementos de matriz resultantes da projecdo acoplam
bandas de conducdo e valéncia, formando uma matriz 8x8 conhecida como matriz de Kane. Os
elementos ndo nulos por argumentos de simetria sdo dados em termos de parametros
experimentais (parametros de Kane). Em resultados recentes abordando o modelo de Kane para
sistemas cubicos, em especial redes Zincblende (3- 5), hamiltonianas efetivas séo calculadas por
meio do procedimento conhecido como Folding Down (3-5), seguido de um processo de
linearizacdo até segunda ordem no inverso do gap de energia com a devida correcdo na
normalizacdo do espinor da banda de conducéo (5). Motivados por estes trabalhos, neste projeto
estamos construindo hamiltonianas efetivas para a sub-banda de conducdo em materiais de
estrutura hexagonal, em particular Wurtzita, onde o acoplamento spin-Orbtia € estudado em
detalhes. Como resultados parciais, destacamos a forma peculiar da interacdo spin-Orbita e a
presenca de massas efetivas estritamente dependentes de spin que ndo ocorrem em sistemas
clbicos. E importante ressaltar ainda que dispomos de um tratamento comum aos sistemas ctbico
e hexagonal, 0 que pode ser importante para politipismos.

Palavras-chave: Spintrénica. Método k.p. Estruturas hexagonais.
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PG-9A - Transporte dependente de spin através de um potencial delta de
Dirac acoplado a uma coordenada harmonica
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Consideramos uma heterostrutura composta por duas camadas de um mesmo semicondutor e
entre estas uma fina camada com impurezas magnéticas. Tal sistema é modelado como um
potencial delta de Dirac, em que a interacdo s-d entre os elétrons de condugdo e aqueles no
orbital 3d° das impurezas magnéticas (1, 2) da origem a dependéncia de spin do potencial.
Incluindo o acoplamento da delta com uma coordenada harmonica, obtemos modos de
transmiss@o inelasticos, os quais sdo abertos individualmente para energias multiplas de Aw.
Devido a conservacao de probabilidade, a abertura de cada novo canal corresponde a um bico em
cada uma das demais curvas de modo mais baixo da probabilidade de transmissdo versus a
energia de incidéncia (3). Adicionalmente, mostramos que o aumento dos processos de spin-flip
torna o potencial efetivo atrativo. Este efeito da origem a ressonancias de Fano, para energias de
incidéncia nas proximidades das energias de estado ligado (4); as quais levam a uma inversao
abrupta da polarizacdo. Através do formalismo de Landauer, que nos da a conexao entre as
probabilidades de transmiss@o e a média temporal da corrente elétrica (5), mostramos que a
dependéncia de spin é refletida como um sinal de corrente maior para spin down. No entanto, o
calculo do fator de Fano (6) demonstra que as flutuacdes da corrente de elétrons carregando spin
up sdo maiores em comparacdo com sua média. Este trabalho é apoiado por: Swiss NSF, NCCR
Nanoscience, DARPA, FAPESP, CAPES, CNPq e Pro-reitoria de Graduacdo da Universidade de
Sédo Paulo.
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PG-10A - Caracterizacdo de uma armadilha magneto optica de sodio
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Uma armadilha magneto 6ptica (MOT) de sédio € um poderoso meio para estudar processos de
colises frias (1), e os fendmenos produzidos quando este interage com a luz, como processos de
transices cooperativas de dois fotons (2), e € uma etapa inicial na formacdo de Condensados de
Bose Einstein, ja& que coleta e armazena um grande numero de 4tomos a temperaturas de
aproximadamente 240 puK (3). Obter melhores amostras em armadilhas magneto 6pticas (MOT)
é de vital importancia em sistemas de atomos frios, pois a obtencdo de pardmetros mais robustos
na densidade dos 4&omos no MOT e o numero de 4tomos aprisionados, permitira um melhor
estudo dos processos de colisdo. Um MOT de sddio tipicamente contem um namero de atomos
~10® no intervalo de temperaturas que vao desde os 100 um — 1000 pm com densidades tipicas
maiores que 10° atomos/cm® (3). Neste trabalho tratamos da caracterizacdo de uma armadilha
magneto Optica de atomos de sodio. Caracterizamos parametros como o fluxo de atomos
provenientes do forno, o numero de dtomos desacelerados, € 0 numero de atomos aprisionados
finalmente na armadilha. Em nosso experimento, obtivemos densidades da ordem de 10*2
4tomos/cm?, nimeros de atomos da ordem de 10%°. Para isso fizemos melhoras no forno e no
sistema de desaceleracdo (Zeeman Slower). Um MOT com estes parametros caracteristicos esta
sendo usado em experimentos de colisdes frias e processos de dois fétons.

Palavras-chave: Armadilha magneto 6ptica. Colisdes frias. Optica atdmica
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PG-10B - Characterization of a magneto optical trap of sodium
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A magneto optical trap (MOT) of sodium is a powerful tool to study cold collisions processes (1),
phenomena’s of interact with light, processes of cooperative two-photon transitions (2), and is a
initial step for the formation of Bose Einstein condensates (BEC), since it collects and stores a
large number of atoms to temperatures of approximately 240 pK (3). The achievement of best
samples in MOT’s is very important in systems of cold atoms, since obtaining more robust
parameters in the density of atoms in the MOT and the number of trapped atoms, allowing a
better study of collision processes. A MOT of sodium typically contains a number of atoms in
order of ~10°® in the range of temperatures from 100 um — 1000 pm with densities typically
greater than 10° atoms/cm? (3). In this work we present the characterization of a MOT for sodium
atoms. We characterize parameters like the flow of atoms coming from the oven, the number of
atoms slowed, and the number of trapped atoms in the trap finally. In our experiment, we
obtained densities of the order of 10'? atomos/cm®,and numbers of atoms in the order of 10*°. For
this, we made improvements in the oven and the deceleration system (Zeeman Slower). A MOT
with these characteristic parameters is being used in experiments on cold collisions and two-
photon processes.

Keywords: Magneto optical trap. Cold collisions. Atom optics.
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PG-11A - Ferromagnetismo itinerante em sistemas unidimensionais
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Renova-se o interesse em ferromagnetismo itinerante devido a observacdo de transi¢Oes
ferromagnéticas induzidas por interacdo em sistemas de atomos frios (1). Um teorema de Lieb e
de Mattis (2) proibe um estado fundamental ferromagnético para varios modelos
unidimensionais, mas o teorema nao se aplica a modelos de rede com hopping além de primeiros
vizinhos. Gostariamos de investigar a transicdo ferromagnética e as propriedades da fase
ferromagnética usando uma abordagem de teoria de campo para modelos como o proposto por
Tasaki (3), que € ferromagnético para interagdes repulsivas suficientemente fortes.

Palavras-chave: Ferromagnetismo itinerante. Liquido de Luttinger. Bosonizagéo.
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PG-11B - Itinerant ferromagnetism in one-dimensional systems
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There has been renewed interest in itinerant ferromagnetism due to observation of a interaction-
induced ferromagnetic (FM) transition in cold atoms systems (1). A theorem due to Lieb and
Mattis (2) rules out a FM ground state for a number of one-dimensional models, but the theorem
does not hold for lattice models with hopping beyond nearest neighbour. We would like to
investigate the FM transition and the properties of the FM phase using a field theory approach for
models like the one proposed by Tasaki (3), which is known to exhibit ferromagnetism for strong
enough repulsive interactions.
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PG-12A - Desenvolvimento de metodologias de otimizacdo de pulsos para
estudos de informacao quantica via RMN
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Embora a RMN tenha aparecido inicialmente como uma das principais técnicas para
implementacdo experimental de protocolos quénticos, a técnica sofreu sérias criticas quando foi
mostrado que nao era possivel produzir emaranhamento quantico utilizando sistemas de RMN em
temperatura ambiente (1). Mais recentemente, com a demonstragdo que mesmo estados
separaveis poderiam exibir correlagcbes quéanticas (quantificados através da discordia quantica)
(2), as aplicacBes de RMN na area ganharam novo folego. Isto ocorre, porque a técnica apresenta
caracteristicas Unicas, pois 0s spins nucleares constituem um sistema de mistura estatistica com
alto grau de interacdo com um ambiente térmico, em que existem somente correlacfes quanticas
de estados separaveis e a robustez dessas correlacdes no ambiente térmico (3-5). No entanto, para
que novos estudos neste sentido possam ser realizados, € necessario realizar alguns
desenvolvimentos, como a implementacdo de um método eficiente para realizar engenharia de
pulsos de RF para realizacdo de operacOes quanticas e criacdo de estados quanticos. Na primeira
parte deste trabalho pretendemos implementar o método para otimizagdo de pulsos de RF
baseado na técnica denominada “gradient ascent pulse engineering” (GRAPE) (6). Este método
consiste em encontrar sequéncias de maltiplos pulsos com configuracfes adequadas de amplitude
e fase, que permitam a realizacdo eficiente das operacOes logicas desejadas. Isto envolve o
entendimento do método, a adaptacdo dos algoritmos para 0s casos especificos e a escolha dos
sistemas de spins a serem utilizados, juntamente com os testes experimentais. Na segunda parte
do projeto, pretendemos implementar metodos para criacdo de estados especificos em sistemas de
trés spins 1/2 acoplados (sistemas de 3 qubits) e também ndcleos quadrupolares de spin 3/2
(sistema de dois qubits), que permitam o monitoramento e estudo da robustez das correlacdes
quanticas e/ou da protecdo de estados quanticos.
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PG-13A - Imobilizacdo da enzima glicose oxidase em filmes nanoestruturados
para aplicacdo em biossensores: caracterizacdo Optica, estrutural e
eletroguimica
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Aplicacdes de nanomateriais em biossensores tém recebido muito interesse nos ultimos anos (1).
Entre os vérios tipos de biossensores estudados, sensores de glicose tém recebido destaque
devido a sua importdncia em diagnosticos clinicos (2). Apesar do grande avanco no
monitoramento de glicose nas ultimas décadas ainda ha muitos desafios relacionados a um
monitoramento de glicemia forte, estavel e confiavel (3). Este estudo descreve a fabricacdo de
filmes layer-by-layer (LbL) obtidos a partir da enzima glicose oxidase (GOXx) e dos polieletrélitos
poli(amidoamina) de geracdo 5 (PG5) e o hibrido PG5 complexado a nanoparticulas de ouro
(PG5AUNp). As nanoparticulas de ouro foram sintetizadas em meio aquoso usando o dendrimero
PG5, HAuUCL4 e acido formico. O crescimento dos filmes foi monitorado por espectroscopias de
UV-Vis e FTIR. As medidas de espectroscopia UV-Vis mostraram que a adsor¢do da GOXx, nos
sistemas PG5-GOx e PG5AuUNp-GOx, é assintética. A espectroscopia de CD forneceu
informacdes sobre a estrutura secundaria da GOx nos filmes LbL. As analises por voltametria
ciclica revelam que filmes sdo estaveis em solugdes aquosas. Em adicdo as caracterizacoes
Opticas, estrutural e eletroquimica, os filmes LbL, depositados sobre substratos de vidro recoberto
com o6xido de indio (ITO), foram testados para a atuacdo em biossensores amperométricos de
glicose. A biofuncionalidade da GOx e a viabilidade do método como biossensor foi demonstrada
pelo aumento da corrente de reducdo em funcgéo das sucessivas adicdes de aliquotas de glicose a
solucgdo. O biossensor ITO-PG5-GOx com o melhor desempenho mostrou uma resposta linear na
faixa de 3 a 11 mM com sensibilidade de 0.17 pA/mM e limite de deteccdo 1.2 mM. O
biossensor ITO-PG5AUNp-GOx com o melhor desempenho mostrou uma faixa de resposta linear
de 0 a 8 mM com sensibilidade média de 0.084 pA/mM e limite de deteccdo de 1.2 mM.
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PG-14A - Teoria quantica de correcdo de erros durante portas logicas e
medidas de sindrome de tempo finito
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Desde o inicio da teoria de computagdo quantica, sabe-se que a interacdo dos bits quéanticos
(qubits) com o ambiente externo é capaz de gerar erros no resultado do algoritmo. Uma das
principais técnicas de combater tais erros é a teoria quantica de correcao de erros, que consiste
em codificar os qubits em estados légicos, de forma a gerar uma redundancia de informacdo que
pode ser medida e usada para corrigir o estado do sistema. (1, 2) Este método, porém, é
comumente estudado em condi¢Oes ideais, nas quais 0S erros nao ocorrem durante as portas
I6gicas e a medida de sindrome € instantanea. O objetivo deste trabalho é duplo: apresentar um
método de correcdo de erros que ocorrem durante a aplicacdo de portas logicas e considerar 0s
efeitos do ruido externo e da duracdo finita nas medidas de sindrome. A primeira meta é
alcancada considerando-se quais tipos de ruido ndo afetam o processo de correcdo e aplicando-se
a porta légica em passos temporais curtos quando o método de correcdo normal ndo é aplicavel.
A segunda parte consiste em modelar a medida de sindrome ruidosa através de uma equacdo de
Lindblad ou a equacdo-mestra hibrida equivalente (3) e aplica-la continuamente, de forma que o
mero ato de observar protege o estado inicial.
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Referéncias

1 SHOR, P. W. Scheme for reducing decoherence in quantum computer memory. Physical
Review A, College Park, v. 52, n. 4, p. R2493-R2496, 1995.

2 STEANE, A. Multiple-particle interference and quantum error correction. Proceedings of the
Royal Society A, London, v. 452, n. 1958, p. 2551-2577, 1996.

3 BRASIL, C. A;; DE CASTRO, L. A.; NAPOLITANO, R. D. J. Protecting a quantum state from

environmental noise by an incompatible finite-time measurement. Physical Review A, College
Park, v. 84, n. 2, 2011.

106



'? !g I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-14B - Quantum error-correction theory during logical gates and finite-
time syndrome measurements
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Since the inception of quantum computing theory, it is known that the interaction of the quantum
bits (qubits) with the external environment is capable of generating errors in the outcome of the
algorithm. One of the main techniques for preventing such errors is quantum error correction,
which consists of encoding the qubits in logical states, thus generating a redundancy of
information that can be measured and used to correct the state of the system. (1, 2) This method,
however, is usually studied under ideal conditions, where the errors do not occur during logical
gates, and the syndrome measurement is instantaneous. The objective of this work is twofold: to
present a method of correcting errors that occur during the application of quantum gates and to
consider the effects of external noise and finite duration in the syndrome measurements. The first
aim is achieved by considering which kinds of noise do not affect the process of correction, and
by applying the gate in short time steps separated by correction procedures when the normal
method is not practical. The second part consists of modeling the noisy syndrome measurement
through a Lindblad equation or the equivalent hybrid master-equation (3) and applying it
continuously, so that the mere act of measuring helps to protect the initial state of the system.

Keywords: Quantum information. Error correction theory. Finite-time measurements.
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PG-15A - Estudo das ressonancias moleculares envolvendo estados nS em
atomos de Rydberg aprisionados numa armadilha de dipolo de CO,
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A armadilha atdmica mais simples, atualmente, ¢ a armadilha magneto-6ptica (AMO), cujo
mecanismo de aprisionamento envolve um campo magnético estatico e eletromagnético
ressonante. Esta combinacdo permite criar um ambiente que refrigera e aprisiona atomos cujas
velocidades iniciais sejam da ordem de 1K, a temperaturas da ordem de centenas de pK,
densidades entre 10'° e 10" 4tomos/cm?® e um total de atomos aprisionados entre 10° e 10°. Até o
momento, nosso laboratério tem realizado experimentos envolvendo atomos de Rydberg em
armadilhas magneto-6ptica. Com ela fomos capazes de medir tempo de vida de varios estados
com grande preciséo (1); observar a importancia do movimento atdmico devido aos potenciais de
ultralongo alcance (2) e mais recentemente entender a importancia de efeito Stark AC e DC na
formacdo de moléculas, envolvendo atomos de Rydberg através de ressonancias moleculares, e
na transferéncia de populacdo entre estados atdmicos (3, 4). Contudo, estes experimentos foram
realizado num regime de densidade de atomos de Rydberg limitado pelo funcionamento da
AMO. Neste projeto temos como objetivo estender o estudo destas ressonancias em um novo
regime de densidade, e para isso aprisionaremos 0s atomos em uma armadilha de dipolo de CO..
Esta armadilha nos permitird obter as densidades atbmicas de atomos de Rydberg muito mais
altas, da ordem de 4x10* cm?. Para isso estamos desenvolvendo um aparato completamente
NOVO para nosso experimento, que consiste numa técnica de aprisionamento puramente oOptica.
Neste trabalho sera apresentado o status atual da construcdo do sistema bem como alguns
resultados preliminares de calibracdo da armadilha magneto-optica.
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PG-16A - Condensado de Bose-Einstein de estroncio em uma rede optica
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Gases atdmicos ultrafrios sdo objetos interessantes para o estudo de efeitos fundamentais, forcas
fracas e o impacto de fenbmenos quanticos sobre sistemas macroscopicos. Por exemplo, abaixo
de uma temperatura critica eles sofrem uma transicdo de fase para um estado de movimento
coletivo chamado condensado de Bose-Einstein. Nesse estado, um gas atdmico esta livre de todas
as perturbaces relacionadas ao movimento atdmico, o que permite a detecgdo de efeitos e ainda
de instabilidades devido ao recuo transmitido para a nuvem atémica por fotons individuais
injetados. Atomos de estroncio sdo ideais para esses estudos, por causa da existéncia de uma
transicdo atbmica mais fina do que o deslocamento de frequéncia induzida por um s foton. 1sso
permite evitar o espalhamento multiplo e o aprisionamento de radiacdo. Por outro lado, a
transicdo e suficientemente larga para se possivel resfriar a nuvem com lasers usando uma
armadilha magneto-Optica com boa eficiéncia até temperaturas em torno de 1 pK. O nosso maior
interesse € chegar a uma melhor compreensdo dos efeitos coletivos no espalhamento de fotons
em amostras atdmicas desordenadas. Em quais circunstancias podemos esperar espalhamento
superradiante ou subrradiante? Qual é o papel das fronteiras da nuvem atdmica; podemos
observar ressonancias de Mie? O que podemos esperar se jogarmos um feixe de luz em uma
nuvem periodicamente ordenada por uma grade Optica; podemos observar bandas de frequéncias
proibidas como em um cristal fotbnico? Nesse projeto de mestrado serad construir uma montagem
experimental de condensacdo de Bose de um gas de estroncio usando técnicas de resfriamento
Optico e evaporativo e transferir o condensado para uma armadilha Optica dipolar ou para uma
rede Optica. Nesta situacdo, as reacOes do condensado a luz incidente serdo investigadas e
comparadas com teorias recentemente desenvolvidas ou que ainda precisam ser desenvolvidas.
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PG-17A - Simulacdes computacionais da transmissdo Optica em fendas de
filmes constituidos por multicamadas metalicas via geracéo de SPP
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O acoplamento entre os elétrons livres presentes em superficies que separam determinado
condutor de um dielétrico, com a radiacdo eletromagnética incidente sobre as mesmas geram
modos de oscilagdo denominados na literatura como Surface Plasmon Polariton (SPP). Com a
geracdo desses modos foi possivel medir a transmissdo Optica em nanoestruturas, cujas
dimensdes eram consideravelmente menores quando comparadas ao comprimento de onda da luz
incidente, fato que ndo era intuitivamente esperado, pois desafiava o limite de difracdo. Iniciou —
se uma nova area de interacdo da luz com a matéria, a Plasmonica. Na ultima década os esfor¢os
para a fabricacdo e caracterizacdo de dispositivos que tenham os modos SPP presentes em suas
constituicdes aumentaram, dado que os mesmos sdo excelentes candidatos a substituir estruturas
largamente empregadas na industria eletrénica que possuem limitacGes quanto a diminuicdo de
suas dimensdes que oferecam melhor desempenho associado a velocidade de processamento. O
projeto de mestrado desenvolvido se constitui de simulagdes computacionais de filmes metalicos,
mais especificamente de ouro (Au) e prata (Ag), formados por quatro camadas alternadas desses
metais, depositados em vidro BK7, onde séo incididos por duas fontes de luz laser de polarizagédo
TM (da sigla em inglés Transverse Magnetic), com comprimentos de onda distintos: de 633 nme
488 n m. Nesses filmes foram feitas fendas com larguras diferentes. Nosso intuito é verificar a
influéncia da largura na transmissdo éptica nas configuracdes Au/Ag/Au/Ag (ouro como sendo a
camada superior) e Ag/Au/Ag/Au (prata). Para incremento de analise também incluimos
simulacdes feitas com filmes de Unica camada para cada metal, a fim de comparar as duas
situacbes. Esperamos que com o filme de camadas mistas haja um aumento da transmissao,
gracas ao reforco dos modos presentes no interior da fenda que funciona como sendo uma
cavidade Optica.
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PG-18A - Superradiancia em amostras de atomos interagentes
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O fenbmeno da superradiancia (1) é caracterizado por um processo de ordenamento das
transicBes dos dipolos de 4&tomos de dois niveis em amostras excitadas moderadamente densas,
que decorre das correlagdes induzidas entre os momentos de dipolo das transicdes atomicas,
desenvolvidas pela radiacdo coerente emitida pelos préprios &tomos. O processo superradiante,
que € iniciado a partir de um desordenamento total em t=0, atinge um valor maximo em um
tempo 1=1/N gerando um pulso de radiagdo de intensidade seguindo a lei do sech? e com pico
proporcional a N2, levando a um processo de relaxacdo dos dipolos e um equilibrio desordenado.
Neste trabalho, tratamos a interagdo de dois modos de uma cavidade, a e b, com um sistema de N
atomos de dois niveis com as freqiiéncias das transi¢cfes atdmicas estreitamente distribuidas no
entorno do modo a, de forma que interajam ressonantemente com este modo e dispersivamente
com o modo b, do qual estéo distantes e que acopla os atomos entre si. Para obtermos como a lei
do sech? e afetada, utilizamos o método de rotagdes ndo-lineares (2) para obtermos o
hamiltoniano efetivo do sistema, com uma forma mais explicita da interacdo dipolar entre os
atomos (3). Por fim, apds escrevermos a equacao mestra do sistema, seguimos (4), que utiliza a
aproximacao de campo médio e 0 método dos invariantes de Lewis-Riesenfeld para chegar a lei
que rege o fendmeno superradiante.

Palavras-chave: Superradiancia. Atomos interagentes. Hamiltonianos efetivos.
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A pesquisa do nosso grupo visa estudar os efeitos causados pela aplicagdo de campos externos
em um condensado de Bose-Einstein (1, 2). O estudo de excitaches externas por campos
espacialmente randémicos mostraram uma riqueza de efeitos no condensado, como localizagdo
de Anderson (3). O foco desse trabalho é analisar 0 comportamento do condensado na presenca
de campos magnéticos temporalmente randémicos (4). Uma das experiéncias neste ambito € a de
investigar a geracdo de vortices aplicando campos magnéticos randémicos tanto em frequéncia
quanto em amplitude para gerar as excitagdes. Esta aleatoriedade no potencial introduz uma
componente importante de desordem que, por sua vez, deve se manifestar na nucleacdo dos
vortices, variando o numero e a orientagdo dos vortices conforme os parametros da excitacéo.
Espera-se que em determinados niveis de desordem, ocorra formagéo de um superfluido quéantico
turbulento, com diversas caracteristicas especiais. Uma das propriedades interessantes a serem
investigadas sera a perda da superfluidez quando no regime de turbuléncia quantica.

Palavras-chave: Condensacdo de Bose-Einstein. Potenciais randémicos. Turbuléncia quantica.
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PG-19B - System to study random excitations in atomic superfluids
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Our research group has studied the effects caused by application of external fields in a Bose-
Einstein condensate (1, 2). The study of excitation by external spatially random fields showed
localization’s effects in the condensate, as Anderson localization (3). The focus of this work is to
analyze the behavior of the condensate in the presence of temporally random magnetic fields (4).
One of experiments in this scope is to investigate the vortex generation applying random fields in
frequency as amplitude to generate the excitation. This randomness in the potential introduces an
important component of disorder which should manifest in the vortices nucleation and orientation
according to the parameters of the excitation. It is expected that at certain levels of disorder
occurring formation of a turbulent quantum superfluid with several special features. One of the
interesting properties to be investigated will be the loss of superfluidity when the regime of
quantum turbulence.

Keywords: Bose-Einstein condensate. Random potentials. Quantum turbulence.
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PG-20A - Sobre a termodinamica do efeito de eco de spin
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A descoberta do efeito de eco de spin feita por Edwin Hahn impulsionou o desenvolvimento de
técnicas de seqliéncia de pulsos em Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) e pode ser
considerada uma das maiores contribuicGes para RMN do século. Esse efeito consiste no
realinhamento dos spins de uma amostra, e consequentemente um reaparecimento do sinal de
RMN, ap6s uma seqliéncia de dois pulsos de radiofreqliéncia (RF) onde, entre os mesmos, deixa-
se o sistema fisico evoluir livremente por um dado intervalo de tempo. Em outras palavras, apds a
aplicacdo de um Udnico pulso de RF, o sinal de RMN decaira de maneira exponencial,
desaparecendo em um tempo caracteristico. Contudo, se um segundo pulso for aplicado depois da
evolucao livre do sistema, os spins serdo refocalizados, ganhando a coeréncia de fase perdida, e o
sinal de RMN aparecera novamente (1). Esse reaparecimento do sinal é encarado como um
comportamento ndo-termodindmico em um sistema fisico concreto (2, 3). Esse comportamento
curioso nos tras algumas questdes: Que mecanismo fez com que os spins recuperassem a fase
perdida? Serd que o efeito de eco de spin pode ser visto como um desafio a conceito de
irreversibilidade? Esse efeito poderia ser interpretado como um demdnio de Maxwell atuando no
sistema para que o mesmo recupere a fase? O intuito desse projeto é estudar esse fendmeno e dar
a ele uma interpretacdo do ponto de vista da teoria de informacdo quéntica. NO0SS0S
questionamentos estdo relacionados a interpretacdo do efeito utilizando a idéia de um deménio de
Maxwell quantico, ou seja, uma entidade cuja forma de armazenar a memoria sobre o evento
ocorrido siga as regras da Mecanica Quantica (4). Esse método de abordar o problema em RMN
nos permitira avaliar o custo termodindmico, via célculo de entropia, da operacdo de
refocalizacdo dos spins, bem como discutir questdes fundamentais em Termodindmica tal como a
reversibilidade/irreversibilidade de um sistema.

Palavras-chave: Informacéo quantica. Spin. Termodinamica.
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O o6xido de zinco (ZnO) é um semicondutor de facil obtencdo, um forte candidato para
dispositivos fotdnicos. No presente trabalho iremos, através do algoritmo genético (GA) em
conjunto com a manipulacdo da fase espectral de pulsos laser ultracurtos, controlar as bandas de
emissdo do ZnO; (i) banda de emissdo do éxciton (banda centrada em 400 nm) e (ii) banda de
emissdo de defeitos (centrada em 550 nm). O pulso de excitacdo utilizado possui uma largura
temporal de 30 fs e, correspondentemente uma largura espectral de aproximadamente 50 nm. Este
pulso interage com o cristal de ZnO através de absorcdo de dois e trés fotons. Utilizando um
modulador espacial de luz (SLM) podemos manipular a fase relativa entre fétons do pulso, de tal
forma a favorecer o processo de excitagdo. O SLM utilizado é constituido de 640 elementos de
cristal liquido, cada um deles podendo ser controlado através de uma tensdo aplicada ao mesmo.
Para controlar o processo de emissdo, utilizamos um algoritmo evolutivo conhecido como
algoritmo genético. A ideia principal do algoritmo genético baseia-se na teoria da evolugéo, onde
criamos uma populacdo inicial (individuos) e a partir desta geracdo evoluimos, cruzamos e
mutamos 0s genes. Cada individuo consiste de uma determinada mascara de fase espectral
imposta ao pulso através do SLM. Para realizar tal experimento utilizamos um laser de Ti:Safira
em 780 nm, operando a uma taxa de repeticdo de 80 MHz no regime de modos travados (Mode-
Locking). Resultados iniciais mostram um grande crescimento na razdo entre as duas bandas.
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Sistemas quanticos com a presenca de impurezas tém sido o foco de relevantes estudos ao longo
dos anos. Em geral, s&o representados por um sistema pequeno (a impureza) com poucos graus de
liberdade acoplado a um sistema maior (0 meio ou banho) com muitos graus de liberdade, sendo
que os dois subsistemas devem ser tratados quanticamente. Em especial, o Hamiltoniano
introduzido por P. W. Anderson em 1961 é um dos modelos mais importantes em fisica da
matéria consensada. Em seu formato tradicional, descreve essencialmente o acoplamento entre
um nivel localizado de energia, 0 qual representa a impureza, e um conjunto continuo de estados,
que representa um banho fermiénico, comumente uma banda de conducédo de um metal - esse
acoplamento é definido por um termo de hibridizacdo que promove a troca de particulas entre o
nivel localizado e o banho. Usualmente, a interagdo ndo depende do nimero de ocupacéo do nivel
localizado; no entanto, de modo a tornar 0 modelo apto a tratar situacdes mais realistas,
adicionamos neste trabalho um termo de hibridizacdo que depende explicitamente do nimero de
ocupacdo do nivel da impureza, o que introduz uma correlacdo adicional, além da usual,
proveniente da repulsdo coulombiana. O Grupo de Renormalizacdo Numérico (GRN) tem se
mostrado uma técnica eficiente para tratar niveis localizados acoplados a um continuo. Como é
um tratamento ndo perturbativo, o Hamiltoniano pode ser diagonalizado numericamente - mesmo
com o termo adicional de hibridizacdo correlacionada - possibilitanto o calculo da funcdo de
particdo e, consequentemente, de propriedades termodindmicas do modelo. Neste trabalho,
apresentamos resultados do GRN para a contribui¢do da impureza a trés delas: calor especifico,
suscetibilidade magnética e entropia; todas em funcdo da temperatura, do nivel de Fermi até o
topo da banda de conducéo.

Palavras-chave: Modelo de Anderson. Grupo renormalizacdo numérico. Hibridizacao
correlacionada.
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PG-23A - Fabricacdo de microestruturas dopadas com nanowires de ZnO e
microestruturas birrefringentes por fotopolimerizacdo por absorcédo de dois
foton
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Nos dltimos anos, a demanda por microdispositivos mais complexos aumentou o
desenvolvimento de novas técnicas de microfabricagdo. Técnicas convencionais apresentam
limitagdes como, por exemplo, o fato de que elas s&o essencialmente bidimensionais. A
fotopolimerizacdo por absorcdao de dois fotons é uma ferramenta poderosa para a fabricacdo de
estruturas tridimensionais, com dimensdes variando de micro para nandémetros, em diversas
aplicagbes, tais como circuitos Opticos, armazenamento de dados Opticos, estruturas
birrefringentes e cristais fotonicos. A dopagem de microestruturas € extremamente importante
para permitir a fabricacdo de dispositivos com caracteristicas especificas, que podem ser
explorados para o desenvolvimento de aplicacbes em Optica, fotbnica e biologia. No presente
trabalho, produzimos microestruturas através da técnica de fotopolimerizagdo por absorcéo de
dois foton. As microfabricagdes foram realizadas em resinas acrilicas dopadas com nanowires de
ZnO, que apresentan fluorescéncia quando exitadas com luz em 325 nm. Quando dopadas com o
cromoforo azoaroméatico Hema DR13 (1% em peso), elas podem apresentar a birrefringéncia
opticamente induzida. A fotopolimerizacdo por absor¢do de 2 fotons foi realizada com um
oscilador laser de Ti:safira, que produz pulsos de 130 fs em 800 nm. A amostra é varrida no
plano xy pelo feixe laser através de um conjunto de espelhos galvanométricos. O movimento na
direcdo z é realizado por um estagio de translacdo. O feixe laser é focalizado na amostra
utilizando uma objetiva de abertura numérica 0,65, com uma poténcia média de 40 mW. A
polimerizacdo é visualizada através de uma camera CCD. Até o momento implantamos o sistema
de fabricacdo, e demos inicio aos testes para a fabricacdo das microestructuras dopadas.

Palavras-chave: Fotopolimerizagdo (2PP). Cromoforo azoaromatico. Nanowires de ZnO.
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PG-24A - Tratamento exato do interacdo sistema-reservatorio e néao-
Markovianidade no regime de acoplamento forte
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Apresentamos um tratamento exato da interacdo sistema-reservatorio. Consideramos um modo
bosdnico como nosso sistema de interesse, interagindo com um conjunto de outros modos
bos6nicos, inicialmente no estado de vacuo. Mostramos que a solucdo exata é a solucdo de uma
equacdo mestra com coeficientes dependentes do tempo, que sdo calculados em termos dos
parametros do reservatorio. Observamos que, para acoplamento suficientemente forte, que nosso
método permite tratar, ocorre comportamento ndo-Markoviano, caracterizados por um valor
negativo do acoplamento efetivo na equagdo mestra, significando que a excitacdo pode retornar
do reservatorio para o sistema.

Palavras-chave: Dissipacdo e decoeréncia. Equacdo mestra. Ndo-Markovianidade.
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PG-24B - Exact treatmentof the system-reservoir interaction and non-
Markovianity in the strong coupling regime
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We present an exact treatment of the system-reservoir interaction. We consider one bosonic mode
as our system of interest, interacting with a set of other bosonic modes, initially in their vacuum
states. The exact solution is shown to be a solution to a master equation with time-dependent
coefficients, which we calculate in terms of the reservoir parameters. We verify that, for
sufficiently strong coupling, which our method allows us to deal with, there is non-Markovian
behaviour, which is characterized by a negative value of the effective coupling rate in the master
equation, meaning that excitation is flowing from the reservoir back to the system.

Keywords: Dissipation and decoherence. Master equation. Non-Markovianity.
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PG-25A - Engenharia de reservatorios em redes de cavidades preenchidas por
amostras atomicas
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Pretendemos neste Projeto aplicar o programa da engenharia de reservatorios as redes de
cavidades preenchidas por amostras atbmicas e, possivelmente, a teoria do laser. No primeiro
caso, pretendemos estender o programa da engenharia de reservatorios para a protecdo de estados
emaranhados (1, 2) envolvendo sistemas espacialmente separados, como amostras atdmicas ou
polaritons localizados em diferentes cavidades da rede. Além da protecdo de estados
emaranhados de sistemas mesoscopicos, devemos analisar a implementacdo de processos como a
transferéncia de estados do campo, dos &tomos (3), ou de suas combinacfes ---0s polaritons---
entre cavidades distintas, perseguindo, via engenharia de reservatorios, a maximizacdo das de
suas fidelidades. Objetivamos também analisar a possibilidade de se aplicar a engenharia de
reservatorios para a manipulacdo das propriedades da radiacdo laser. Posto que a engenharia de
reservatorios consiste em submeter o sistema de interesse a interagdes auxiliares que acarretam a
modificacdo da estrutura do operador Liouvilliano associado aos efeitos do reservatorio,
pretendemos submeter o meio ativo do laser a diferentes interacbes com campos de radiagdo
adicionais e analisar suas consequéncias.

Palavras-chave: Engenharia de reservatorios. Protecdo de estados emaranhado. Transferéncia de
estados.
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PG-26A - Geracédo de segundo harmonico sintonizavel por modulagdo de fase
de pulsos ultracurtos

OLIVEIRA, Anderson Roberto de’; SIQUEIRA, Jonathas Paula'; ZILIO, Sérgio Carlos®
anderson.roberto.oliveira@usp.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O efeito da interacdo ndo linear da luz com a matéria pode ser controlado formatando-se campos
elétricos para produzir interferéncia construtiva ou destrutiva entre componentes intrapulso
durante a interacdo. Esse controle coerente da interacdo da luz com a matéria abre a possibilidade
para aplicagbes como a microscopia seletiva por dois fotons, entre outras. A criacdo de uma
forma de pulso especifica pode ser realizada através da manipulacdo da fase e/ou a amplitude das
componentes espectrais de um pulso de laser de femtosegundos usando formatadores de pulso de
dispersdo zero. O formatador de pulso mais comum usa um modulador espacial de luz baseado
em cristal liquido (LC SLM). No presente trabalho mostramos a possibilidade de gerar luz
sintonizavel e de banda estreita mais fina que 1 nm em torno de 400 nm por duplicacdo de
freqiiéncia de pulsos de laser ultracurtos cuja fase espectral € modulada por uma soma de funcdes
senoidais com diferentes freqiéncias. A idéia por tras desse esquema de modulacdo é que
modulacdo aditiva de fase resulta em um produto de fun¢des exponenciais, cada uma dando
origem a uma funcao de Bessel de ordem zero na amplitude do segundo harmdnico gerado. Com
periodos e fases propriamente escolhidas, o produto dessas funcGes € aproximadamente zero,
exceto em uma banda estreita. Esta banda pode ser continuamente sintonizada por todo o
espectro, 0 que é uma caracteristica importante para seletividade em microscopia por dois fotons
e espectroscopia por um foton na regido UV. Um aspecto positivo do método de modulacao de
fase apresentado aqui € que ele se baseia em uma funcéo analitica e ndo requer nenhum algoritmo
evolucionario de aprendizagem complexo para produzir resultados razoavelmente bons.

Palavras-chave: Geracao de segundo harmdnico. Controle coerente. Pulsos ultracurtos.
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PG-27A - Gravacdao e caracterizacdo de redes de Bragg em fibras dpticas
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Redes de Bragg (FBG, do inglés Fiber Bragg Grating) (1) tém revolucionado a area de
telecomunicacdes e sensoriamento devido as suas propriedades quase ideais, como baixa
atenuacdo Optica e baixa ndo-linearidade (2). Estas caracteristicas fizeram com que as FBGs se
tornassem importantes em diversas areas, incluindo o sensoriamento de parametros fisicos (3),
particularmente temperatura e deformacéo (4). As informacGes fornecidas por esses sensores sao
baseadas na mudanca espectral da luz refletida (ou transmitida) pela rede, alcangcando uma
medida absoluta em tempo real, as quais podem ser facilmente multiplexadas. Neste trabalho,
foram utilizadas duas diferentes técnicas para a inscricdo de redes de Bragg em fibras Opticas.
Uma delas utiliza o espelho de Lloyd e permite um facil ajuste da luz refletida (ou transmitida)
pelas FBGs, apenas com pequenas mudangas do angulo entre o espelho e o “feixe” do laser. A
outra técnica é chamada point by point e € interessante por gerar as FBGs rapidamente. Neste
caso, usa-se um laser infravermelho de femtosegundo com um tempo de repeticdo de
aproximadamente 1 kHz. Cada pulso induz uma pequena mudanca no indice de refracdo do
nucleo da fibra. Uma vez que o comprimento de onda refletido pela rede de Bragg depende do
seu periodo, a luz refletida tem um comprimento de onda diferente e seu periodo é alterado.
Baseado nisto € possivel medir mudancas de temperatura e deformacdo, uma vez que estes dois
parametros fisicos dilatam a fibra dptica, o que induz a varia¢ao do periodo nas FBGs. O objetivo
deste trabalho € desenvolver um sistema de medida de temperatura e deformacéo de baixo custo e
de alta preciséo, discriminando o efeito causado por cada parametro.

Palavras-chave: FBG. Sensor. Temperatura e pressao.
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PG-28A - Montagem experimental para criar redes Opticas de estroncio
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O objetivo deste trabalho é resfriar atomos de estroncio para confinar-los em uma rede dptica.
Para obter atomos de estréncio resfriados é necessario construir um forno onde o estréncio sélido
sera aquecido até trazé-lo para o vapor de estréncio a uma temperatura de 600°C. O feixe de
atomos que vem do forno é colimado por 100 microtubos de didmetro ~200um em uma se¢do
transversal total de 4 mm de didmetro. Os &tomos que passam pelos microtubos sdo iluminados
transversalmente por quatro pares de feixes laser com orientacBes transversais a direcdo de
propagacdo. O objetivo € de reduzir a divergéncia do feixe atbmico, para minimizar a perda de
atomos. O seguinte estagio ¢ a implementacdo de um decelerador Zeeman, onde os atomos
diminuem a velocidade devido a pressdo radiativa induzida por um feixe laser contrapropagante,
circularmente polarizado e com uma desintonizagdo de -500MHz. O decelerador Zeeman
consiste de um conjunto de bobinas criando um campo magnético em configuragéo spin flip. O
campo magnético é destinado a induzir um deslocamento de frequéncia Zeeman dos niveis
atdbmicos compensando o efeito Doppler devido a alta velocidade dos atomos. O campo
magneético vai diminuindo ao longo do decelerador Zeeman para dar conta a velocidade
decrescendo. Na camara principal os atomos sdo aprisionados e resfriados por uma Armadilha
Magneto-Optica (AMO). O estroncio tem uma transicio forte entre os niveis 1S0-1P1 com um
comprimento de onda 461nm usado para fazer uma AMO azul. Os atomos no estado excitado
1P1 decaem para o estado metaestavel 3P2. Depois 0s atomos sdo bombeados para o estado 3P1,
onde eles ficam aprisionados por uma armadilha magnética. Ligamos entdo uma segunda AMO
na transicdo muito fina 1S0-3P1 com o comprimento de onda vermelho 689nm. Aqui 0s atomos
podem alcancar temperaturas em torno de 4uK. Agora os atomos resfriados sdo carregados para
de uma armadilha oOptica dipolar em 1064nm e resfriados pelo método evaporativo até chegar ao
ponto de condensacdo de Bose-Einstein (BEC). Por Ultimo os atomos sdo carregados em redes
Opticas de diferentes geometrias. O nosso interesses principal consiste em estudar o espalhamento
coletivo de luz em estruturas ordenadas como as redes opticas.
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PG-29A - Sistemas Opticos para retinografia digital de alta resolucéo
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Neste trabalho sera apresentado o desenvolvimento do sistema Optico de um equipamento
oftalmoldgico cuja finalidade € capturar imagens digitais do fundo do olho humano com alta
resolucdo e que permita o diagndstico preciso de doencas relacionadas com este tecido. A técnica
de imageamento da retina se divide em dois grandes grupos: as retinografias e as angiografias.
Dentre as retinografias, as principais sdo a colorida e a aneritra, também conhecida como red
free. Ja as angiografias envolvem a administracdo de contraste na corrente sanguinea do paciente
para destaque da circulacdo. Os tipos mais comuns sdo com fluoresceina, FA, e com indocianina
verde, ICG. Esses exames diferem no que diz respeito a caracteristica espectral da iluminacéo da
retina e também com relacdo ao fenémeno optico envolvido. A retinografia colorida e a red free
sdo caracterizadas por captar o reflexo e o espalhamento da luz nas camadas retinianas, enquanto
que os exames FA e ICG sdo caracterizados pela captacdo da fluorescéncia do contraste presente
no fundo do olho. Sdo muitos os desafios Opticos que precisam ser superados para que seja
possivel fotografar a retina humana com alto nivel de detalhamento. Entre eles pode-se destacar:
necessidade de uma grande faixa de acromatizacdo do sistema oOptico de imageamento da retina,
eliminacdo do reflexo que é gerado em conjuntos Gpticos que Sdo comuns e coaxiais com a
iluminacéo da retina e ao seu imageamento, eliminacdo do reflexo gerado pela cornea (1), uso de
um modelo de olho humano que seja representativo quanto as suas aberracfes oOpticas (2),
mecanismos de ajuste de foco que permitam o imagemento adequado para pacientes com
diferentes dioptrias e conhecimento dos fendmenos de auto-fluorescéncia em todas as partes do
olho humano (3). Este trabalho apresentara a abordagem utilizada para a otimizagédo e analise do
sistema assim como os resultados preliminares obtidos.
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A pressao intracraniana (PIC) é a pressdo exercida por estruturas cerebrais (tecido cerebral,
liquido cefalorraquidiano e sangue) sobre as paredes do cranio. A PIC é um parametro muito
importante para diagnosticos clinicos, resultados rapidos e monitoramento em tempo real sdo
essenciais para evitar danos a saide dos pacientes. Atualmente todos os métodos utilizados para
medi-la sdo invasivos, sendo necessario introduzir um sensor no interior da caixa craniana, o que
pode ocasionar lesdes e infeccdo ao paciente. Como uma alternativa a este método foi
desenvolvido pelo professor Sérgio Mascarenhas (IFSC-USP) um método Minimamente Invasivo
(PICMI), onde um sensor de deformacdo mecanica € colado na parte externa do cranio para
monitorar variagbes da tabua Ossea craniana. Uma vez elaborada e consolidada a nova
ferramenta, faz-se necessario estudar e trabalhar os sinais obtidos para facilitar o uso e leitura dos
resultados. Neste trabalho analisaremos o sinal obtido pela PICMI (tensdo em fungéo do tempo) e
faremos um tratamento matematico dos dados utilizando Transformada de Fourier a fim de
decompor suas componentes para melhor aproveitamento dos resultados. Nos experimentos,
aplicaremos 0 novo método a ratos Wistar expostos a uma variedade de situacGes. Para analise e
tratamento dos dados, serdo utilizados os programas MatLab e Origin. Uma vez obtida a PIC pelo
método minimamente invasivo, pretendemos estudar outros parametros neurologicos
importantes, como por exemplo o PRx (cerebrovascular pressure reactivity index, indice que
relaciona PIC e Pressdao Arterial), e compard-los aos resultados obtidos pelos metodos
tradicionais. Alem do sinal da PIC, obtivemos também outros sinais biolégicos importantes,
oriundos do sistema respiratério e cardiaco. Os resultados sdo bastante satisfatérios, a PICMI
mostrou-se uma ferramenta muito Util, pratica, barata e menos perigosa para 0s pacientes.

Palavras-chave: Pressao Intracraniana. PIC. PRx.
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Este trabalho envolve o estudo de meios porosos através da Ressonancia Magnética Nuclear
(RMN), com medidas de tempo de relaxacdo T2 de 1H de moléculas de agua que se encontram
confinadas. Para realizacdo destes estudos foi desenvolvida a instrumentacdo necessaria, que
envolve a construcdo de um magneto resistivo e da sonda de RMN, cuja frequéncia de operagdo é
de 2 MHz, padrdo empregado nos estudos de rochas petroliferas. As amostras estudadas foram as
ceramicas de alumina (Al203), cujo tamanhos dos poros sdo pré-determinados na sua confecgéo,
possibilitando um melhor entendimento e caracterizagao das técnicas empregadas na porosimetria
por RMN. Através da sequéncia de pulso de radiofrequéncia (RF) conhecida como CPMG,
obtém-se a distribuicdo dos tempos de relaxacdo transversal T2 que estdo relacionadas
indiretamente com o tamanho dos poros.
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Os pulsos ultracurtos tém como importante caracteristica as altas intensidades de pico, que
permitem que, com Seu uso, 0S processos Opticos ndo lineares se manifestem mais facilmente.
Além disso, o seu uso vem crescendo devido a maior disponibilidade nos laborat6rios de
pesquisa. Neste trabalho, vamos apresentar alguns estudos que fizemos relativos ao processo de
geracdo de terceiro harmonico (GTH) com laser de femtossegundos (fs). Nestes estudos,
investigamos este fendmeno em mais detalhes a partir da técnica de varredura-Z, que nos permite
determinar com maior precisdo a influéncia de parametros do feixe como intensidade, cintura do
feixe e parametro Rayleigh. Efeitos interessantes aparecem quando um feixe focalizado é
aplicado na GTH. Por exemplo, na condi¢éo de forte focalizacdo, temos a GTH influenciada pelo
tipo de interface entre dois meios diferentes. Esse efeito € bastante interessante e sofre forte
influéncia da fase de Gouy (1), que tem como principal manifestacdo o fato de que, quando o
feixe laser € focalizado totalmente dentro da amostra continua (sem interface), o terceiro
harménico gerado antes do foco interfere destrutivamente com o terceiro harménico gerado apos
o foco. Dessa forma, é possivel observar a luz gerada apenas quando ha uma quebra de simetria,
condicao que é satisfeita na interface entre dois meios diferentes. Nossos resultados mostram que
0 harménico gerado na interface de entrada de um meio Optico difere do harménico gerado na
interface de saida, tanto na intensidade quanto no espectro. Para entendermos melhor este
comportamento, medimos a GTH em diferentes materiais, com diferentes intensidades,
polarizacbes e angulos de incidéncia do feixe fundamental. Também medimos a GTH na
interface entre dois vidros diferentes, assim como em cubetas com diferentes solventes.
Acreditamos que a interpretacdo correta destes resultados trara contribuicdes importantes para um
melhor entendimento do processo envolvido na GTH com pulsos ultracurtos.
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Fendmenos coletivos em redes sociais como formacdo de linguagem ou cultura, crencas,
emergéncia de consenso em relacdo a algum assunto, aquisicdo de conhecimento e aprendizagem,
dentre outros, tem conduzido a um grande interesse no estudo de comportamentos cooperativos e
fendmenos sociais, resultando numa grande variedade de dinamicas de opinido. Nestes modelos,
uma populacdo de agentes interagentes carrega uma variavel (ou um conjunto delas) numérica
cujo valor representa uma “opinido” (estado) sobre um topico, com interpretagdes distintas em
cada contexto. Inspirado em conceitos de mecanica estatistica e mecanismos sociais, estes
estados evoluem governados por regras matematicas que controlam a dindmica de interacéo entre
0s agentes e a influéncia de fatores externos. Por outro lado, como o comportamento
microscopico real dos elementos € muito rico, o que impossibilita uma descrigdo simples e com
poucos parametros, simplificacbes sdo tipicamente consideradas e consistem em agentes
seguindo uma maioria local ou imitando um vizinho. Assim, partindo de um estado desordenado,
0 sistema pode se auto-organizar atraves de um processo de ordenamento levando a um consenso
global, ou alternativamente pode alcancar um estado de polarizacdo ou fragmentacdo. Outro
importante ingrediente na modelagem de sistemas reais, € que a representacdao das interacoes
difere bastante de reticulados ou misturas homogéneas, sendo mais bem descritas por redes
complexas, e cujo efeito da estrutura é ndo trivial. Neste trabalho consideramos a dindmica de
opinido de Hegselmann e Krause. Neste modelo, agentes possuem opinides que assumem valores
continuos e sdo atualizadas de acordo com a vizinhanga compativel, definida pelo principio da
confianca limitada. ApOs apresentar uma revisdo da literatura, mostramos os resultados da
dinamica para diferentes tipos de topologias, seguida de modificacfes do modelo que consideram
a acdo de efeitos externos, como a presenca de ruido ou campo. Os resultados obtidos identificam
a influéncia da distribuicdo de graus, de hubs e da interacdo em comunidades.
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A laranja é uma das frutas mais produzidas e consumidas no mundo. O Brasil € 0 maior produtor
e exportador de laranja do mundo, contribuindo com mais de 18 milhdes de toneladas anuais,
sendo aproximadamente 80% desta producdo feita no estado de S&o Paulo (1). Pragas e doencas
sempre estiveram presentes na citricultura mundial. Atualmente, a doenga mais preocupante é o
Greening, conhecida mundialmente como Huanglongbing (HLB). A doenca ndo possui cura,
apresenta longa fase assintomatica e torna as plantas infectadas improdutivas ao longo do tempo
(2). A transmissdo da doenca ocorre através de um inseto conhecido como Diaphorina citri, que
adquire a bactéria se alimentando da seiva de arvores infectadas. O manejo realizado pelos
produtores consiste no combate ao vetor, erradicagdo de arvores sintomaticas e aquisi¢do de
mudas certificadas saudaveis. Entretanto, a apresentacdo tardia dos sintomas, entre seis e doze
meses e a baixa eficiéncia da inspec¢éo visual dificultam a contencdo da doenca. A técnica PCR,
usualmente utilizada para o diagndstico da doenca através da deteccdo da bactéria (3) € inviavel
por ser cara e trabalhosa. Neste trabalho, sdo propostos dois métodos para deteccdo de HLB em
folhas de citros usando técnicas fotOnicas: Fluorescéncia induzida por Laser (LIFS) e
Infravermelho por transformada de Fourier (FTIR). Para a realizagdo do trabalho, foram
utilizadas folhas de arvores saudaveis, infectadas com HLB e infectadas com Clorose Variegada
do Citrus (CVC). Os espectros obtidos com as técnicas foram pré-tratados para a inducdo de
classificadores. Taxas de acerto superiores a 90% foram obtidas com as duas técnicas, sendo
muito superior as taxas dos métodos empregados atualmente.
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Dispositivos de efeito de campo sdo bastante ativos na industria da microeletronica e vem
ganhando cada vez mais destaque na ciéncia e engenharia de sensores biolégicos. A aplicacdo de
sistemas derivados de capacitores MIS (Metal - Isolante - Semicondutor), como o EIS (Eletrolito
- Isolante - Semicondutor), possuem a vantagem da integracdo de membranas ion seletivas que
atuam diretamente como uma porta da estrutura EIS no lugar do metal no caso do capacitor MIS.
Para facilitar o transporte i6nico dos hidrogénios ionizados, oriundos das reagdes enzimaticas,
nanoestruturas sdo incorporadas aos dispositivos. Neste trabalho séo investigadas as propriedades
elétricas das bicamadas de nanotubos de carbono (SWNT) e de dendrimeros (PAMAM)
integradas em chips de silicio dopado tipo P onde a camada dielétrica sdo 6xidos de silicio (SiO2)
e de tantalo (Ta205). A caracterizacdo eléetrica foi feita através de medidas de espectroscopia de
impedancia onde as curvas foram fitadas utilizando modelos de circuito equivalente encontrados
na literatura para tais sistemas EIS (1). Também foram realizadas medidas em capacitores MIS,
uma vez que entendendo os fendmenos relacionados a essas estruturas podemos ter uma
compreensdo melhor dos mecanismos de funcionamento dos capacitores EIS. No modelo de
circuito equivalente observamos um decréscimo da capacitancia relacionada com a carga espacial
do semicondutor em funcdo do acréscimo do nimero das bicamadas devido ao acimulo de cargas
positivas dessas bicamadas na superficie do oxido. Este fato nos leva a considerar que ha uma
maior adsorc¢éo efetiva das cargas do PAMAM (Ph 4) no 6xido que as cargas dos SWNTs (Ph 8).
O numero de bicamadas no chip corrobora com a mobilidade do transporte dos ions, sendo
constatado que o numero para uma melhor mobilidade é de 3 bicamadas.

Palavras-chave: MIS. EIS. Nanotubos de carbono.
Referéncias

1 MACDONALD, J. R. Impedance spectroscopy: emphasizing solid materials and systems.
New Jersey: John Wiley, 1987. 346 p.

2 SIQUEIRA JUNIOR, J. R., et al. Penicillin biosensor based on a capacitive field-effect

structure functionalized with a dendrimer/carbon nanotube multilayer. Biosensors &
Bioelectronics, v. 25, n. 2, p. 497-501, Oct. 2009. DOI: 10.1016/j.bios.2009.07.007.

134



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-36A - Construcao de campos de luz para TFD intersticial

STRINGASCI, Mirian D.}; MORIYAMA, Lilian T.}; BAGNATO, Vanderelei S.}; KURACHI,
Cristina®

mirianstringasci@gmail.com

Lnstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A terapia fotodindmica (TFD) tem sido utilizada no tratamento de varios tipos de tumores,
apresentando melhores resultados quando a lesdo é superficial (1). A penetracdo da luz nos
tecidos biolégicos é um fator limitante na TFD e dificulta o tratamento de tumores s6lidos ou
invasivos, nestes casos, pode-se recorrer a TFD intersticial, em que fibras Opticas séo inseridas no
tumor. Fibras Opticas com difusores cilindricos tém sido usadas para a aplicacdo da TFD
intersticial, no entanto, as diferencas no perfil de emissdo de luz a partir dos difusores
dependendo do modo de fabricacdo, tamanho e propriedades, dificultam o estabelecimento da
dosimetria de luz (2). Este trabalho tem por objetivo determinar a distribui¢do da luz gerada por
um difusor cilindro em um meio tarbido. Para isto, uma solucdo de emulsao lipidica foi utilizada
como phantom optico. Uma fibra optica com um difusor cilindrico de 2 cm de comprimento foi
acoplada a um laser de diodo em 630 nm e a distribuicdo de luz gerada pelo difusor foi medida
através de uma fibra oOptica de coleta. A partir da medida do campo de luz gerado por um
elemento de 1mm de comprimento do difusor cilindrico de 2 cm, deseja-se recuperar a
distribuicdo de luz gerada por todo o difusor. Os resultados obtidos até 0 momento, mostram que
é possivel reconstruir o campo de luz de um elemento difusor cilindrico de 2mm através de dois
elementos de 1 mm. Os resultados mostraram ainda a necessidade de caracterizar o perfil de
emissao de luz ao longo de todo o difusor cilindrico, pois a luz emitida ao longo do difusor nao é
uniforme. A caracterizacdo prévia do difusor permite levar em consideracdo as diferencas de
intensidade de luz emitida ao longo e ao redor do difusor, permitindo que o campo reconstruido
seja mais semelhando ao real.
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As propriedades do Titanato de Estroncio foram muito bem exploradas devido as suas diferentes
aplicabilidades como ,por exemplo, um sensor de gas(1-3). A adi¢do de impurezas aceitadoras ,na
sua estrutura, modifica suas caracteristicas estruturais e conseqiiente mente suas propriedades
fisicas. Logo o controle do processo de dopagem do material é fundamental para otimizar as
caracteristicas de interesse(1-3). O objetivo deste trabalho é sintetizar e caracterizar os SrTil-
xFexO3 (x=0,0; 0,025; 0,05; 0,075; 0,10; 0,15 e 0,25) verificando o efeito do ferro nas
propriedades do material.O pd precursor foi feito pelo método dos precursores poliméricos
modificado (3). O po foi caracterizado pela analise termogravimétrica(TG) e pela analise térmica
diferencial(DTA)das quais foram retiradas as temperaturas para total eliminacdo dos compostos
organicos. ApoOs o tratamento térmico o po cristalino foi caracterizado por difracdo de raio-
X(DRX) onde foi observada a presenca da solucdo solida SrTiO3. Através da microscopia
eletronica de varredura (FEG-SEM) foi observado que com o aumento da quantidade de Fe
aumenta a aglomeracéo das particulas. Filmes finos da mesma composic¢ao foram preparados com
0 po cristalino pela técnica de deposicdo por feixe de elétrons (EBD). Foram depositados em
substratos de silicio amorfo, vidro, silica e substratos de silicio com eletrodos de Platina. Apos a
deposicé@o os filmes s@o amorfos logo estes sdo submetidos ao tratamento térmico a 500°C por
4h00 para serem cristalizados. Os filmes finos foram caracterizados por difracdo de raio-x(DRX)
onde foi encontrado a presenca da solucao solida SrTiO3. A caracterizagdo Otica dos filmes foi
feita utilizando-se a espectroscopia UV-VIS e a partir destes espectros foi calculado o gap otico,
0 qual esta em acordo com a literatura. Imagens por microscopia de forca atdmica(AFM) foram
feitas para verificar a mudanca da morfologia do filme com a composicao e o tratamento térmico.
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Nanoparticulas de prata (AgNPs) tém reconhecida atividade antimicrobiana (1), e como
recentemente descoberto, alguns peptideos, isolados de uma variedade de organismos,
demonstraram também tal efeito (2). Nesse projeto realizamos a sintese de AgNps, sua
caracterizacdo por técnicas espectroscopicas, tais qual o DLS, e conjugamos as mesmas com
peptideos antimicrobianos com reconhecida atividade contra bactérias, demonstrando sua ligacdo
também por espectroscopia, usando técnicas como FTIRS e UV-vis. Apds a sintese e
caracterizacdo desses nanocompadsitos, iremos testar sua atividade contra bactérias que possuam
resisténcia a diversas classes de antibidticos, conhecidas como bactérias multi-resistentes, dentre
as quais a MRSA (Staphylococcus aureus multi-resistente).
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A atividade enzimatica sobre a biomassa podera possibilitar 0 aumento da producdo de etanol
sem a necessidade de se expandir a area plantada de cana-de-agucar (1, 2). Para isso, é importante
determinar as condicGes de interacdo de enzimas com a celulose e a relagdo dessa interacdo com
a atividade enzimatica. Utilizamos as espectroscopias de absor¢do e de luminescéncia para
estudar a interacdo da celobiohidrolase I (CBH 1) com a celulose de eucalipto a 25 e a 50 °C e em
pH’s de 3 a 8. Para determinar o carater de carga da superficie da parede celular, analisamos a
interacdo da celulose com uma porfirina denominada Photogem®, que possui dois grupos
carboxilicos atuando como sitios de interacéo e é desprotonada em pH acima de 3,5. Observamos
méaxima interacdo da enzima com as fibras na regido de pH &cido e atividade enzimatica mais
eficiente entre pH's 5 e 7. Estudos adicionais serdo feitos com microscopia.
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Copolimeros compostos por poliéxidoetileno (POE) ou Polietileno Glicol (PEG —POE de baixo
peso molecular) e poliestireno (PS) sdo candidatos a utilizagdo como condutores idnicos em
baterias de estado soOlido. Esses copolimeros podem assumir morfologias diversas, com a
formacdo de dominios de POE imersos em uma matriz de PS ou vice-versa. Em tempeatura
ambiente, a alta mobilidade das cadeias de POE garante a boa conduc¢éo i6nica dos compostos,
tornando importante caracterizar a mobilidade das cadeias e a estruturas de dominios formadas.1
Neste trabalho, usaremos a metodologia de RMN para obter informag6es sobre a morfologia e
dindmica de copolimeros di- e tri-bloco compostos por POE-PS (polioxietileno-poliestireno), e
também outros copolimeros contendo acrilatos ramificados com POE embebidos em uma matriz
de PS (MAPEG - do inglés Methyl Acrilate Polyethylene Glicol). A aplicamos técnicas
convencionais de RMN para obter espectros de 7Li e 1H, 13C (usando técnicas de polarizacéo
cruzada (CPMAS) e direta (DPMAS)) como funcéo da temperatura para caracterizar as principais
transicdes dinamicas, onde inferimos a existéncia de segmentos de mobilidades distintas nas
cadeias do POE. A existéncia dessas duas regibes foram confirmadas pela técnica DIPSHIFT,
que também revelara que nos copolimeros MAPEG as cadeias de POE adotam uma conformacéo
preferencial em certas temperaturas2. Outra técnica utilizada neste trabalho foi a de difuséo de
spin com aquisicao de 13C, onde fora observada a difusdo de spins da cadeia do POE para os PS
e MMA (no caso do MAPEG). Além disso, aplicamos a técnica de difusao de spins para verificar
a presenca de dominios de segmentos rigidos no sistema. Apresentaremos uma descricao geral
das técnicas estudadas e os dados obtidos até 0 momento.
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O desenvolvimento de métodos diagnésticos e a procura de novos farmacos no que se refere a
doencas negligenciadas sdo de grande interesse, visto que milhGes de pessoas em diversos paises
sofrem destes males, que ainda se mostram sem diagnostico e tratamento eficientes (1). Visando
a alteracdo deste quadro, propomos o desenvolvimento de um sensor capaz de diagnosticar
algumas destas doengas, por exemplo dengue e Doenca de Chagas. Resultados preliminares
obtidos em nosso grupo indicaram que a luz confinada em guias de ondas planares a base
materiais luminescentes, como alumina porosa e polimeros conjugados dispersos em uma matriz
acrilica, sofrem forte interacdo com a cavidade Optica e 0 meio em que ela esta inserida (2, 3). A
luz emitida pelo guia de onda é composta de modos de propagacao estreitos espectralmente que
sdo extremamente sensiveis as mudancas das condi¢cGes de contorno da cavidade, ou seja, a
presenca de materiais quando confinados dentro dos poros ou mesmo sobre a sua superficie.
Assim, na presente atividade serdo utilizados guias de onda planares organicos e inorganicos
como substrato para a imobilizacdo de anticorpos especificos aos antigenos das doencas de
interesse e sensoriamento. Desta forma, propdem-se o estudo destes materiais e sua utilizacdo
como imunosensores opticos (4). Apesar da enorme versatilidade para aplicacbes como sensores,
alguns aspectos fundamentais relacionados a preparagdo e a fisica por tras da construcdo e
aplicacdo destas estruturas como dispositivos sensores ainda representa um grande desafio.
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O projeto pretende confirmar a proposta de que existe uma oscilacdo de baixa frequéncia na
dindmica de uma proteina alostérica, e ela permite um equilibrio populacional entre seus estados
estaveis. Assim, o ligante contribuiria para deslocar este equilibrio no sentindo de promover uma
troca na preponderancia populacional dos estados. A enzima em questdo é a glucosamina 6
fosfato desaminase, GLN6PD, cujos estados T e R ja foram resolvidos por técnicas
cristalogréficas. O alvo, especificamente, é determinar a frequéncia de oscilacdo da transicdo
alosterica. Para isso, deve ser gerada uma simulacdo de 100ns da GLN6PD em que esta deve
transicionar do estado T para o R e vice-versa periodiocamente. N&o interagindo com o ligante,
espera-se observar um equilibrio deslocado para o estado T. Esta dindmica esta sendo simulada
no campo de forca CHARMM usando o programa NAMD, e também o VMD para visualizacao e
analise. O modelo da simulacdo é o de um ensemble candnico, NVT, em que a energia nao se
mantém fixa, mas o numero de atomos, o volume e a temperatura sim, mantendo a proteina
solvatada (solvente explicito) como um sistema fechado num banho térmico. Usando um
microcomputador com procesador INTEL corel7 2600 (sand-brigge) (com 4 nucleos fisicos e 8
virtuais) com uma memoria RAM de 15GB. J& obteve-se uma de trajetdria 60 ns em 50 dias de
calculo. O sistema possui 92000 atomos. Estima-se que ao final de trés meses havera uma
dindmica simulada da trajetéria da GLN6PD em um banho térmico. Gerada a dinamica, deverao
ser feitas andlises da trajetoria para identificar a oscilacdo, determinar o modo normal
preponderante e calcular a frequéncia de oscilacdo por analise de Fourier. Também, graficos de
RMSD serdo construidos para que indiquem a semelhanca estrutural com o estado T ou 0 estado
R, conforme a proteina se desvia de um deles, em sua trajetdria, e se aproxima do outro. Neste
cartaz, apresentam-se analises feitas a partir da dindmica de 60 ns.
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A onicomicose é uma infec¢cdo fungica que atinge as unhas. As fontes de infeccdo podem ser o
solo, animais, outras pessoas ou alicates e tesouras contaminados (1). Ainda ndo existe
tratamento 100% eficaz tanto para o tratamento da caspa, como da onicomicose (2). Nesta
pesquisa apresentamos os resultados clinicos de 39 pacientes portadores de onicomicose severa,
que ja ndo responde mais aos tratamentos convencionais e que estdo sendo tratados por Terapia
Fotodinamica (TFD). Esta técnica consiste no emprego de dois compostos fotossensibilizadores
veiculados na forma de solucéo e aplicados topicamente nas unhas que, quando ativados por luz
em comprimento de onda adequado para excitar as moléculas da substancia fotossensivel,
promoverd a formacdo do oxigénio toxico (principalmente o oxigénio singleto) as celulas alvo
(fungos e bactérias), induzindo a morte celular (3). Como agente fotossensibilizador utilizamos o
Photogem® (5 pg/ml) e solucdo contendo curcumindides (1500 pg/ml). As fontes de luz
contendo LEDs (diodos emissores de luz) foram desenvolvidas anatomicamente para iluminar de
maneira eficaz a regido acometida pela doenca. Utilizamos o equipamento cujos LEDs emitem
em 630 nm para 0 grupo que esta sob tratamento com o Photogem®; para o grupo dos
curcumindides utilizamos o equipamento que emite luz no comprimento de onda em 475 nm.
Nossos resultados mostram que a TFD é eficaz no tratamento dos micro-organismos causadores
da onicomicose e que o grupo tratado com a mistura de curcumindides apresenta resultados
clinicos mais rapidos quando comparado com o grupo do Photogem®. Outros experimentos (in
vitro e ensaios laboratoriais) estdo em andamento para a melhor caracterizagdo da doenca e
correlacionar os resultados obtidos com a eficacia do tratamento.

Palavras-chave: Terapia fotodindmica. Fotossensibilizador. Onicomicose.
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Hidrolases de glicosideos pertencem a um grupo bastante diversificado de enzimas que atuam em
ligacOes glicosidicas. Baseado na sua classificagdo estrutural conhece-se atualmente mais de 120
familias de hidrolases de glicosideos. As B-galactosidases (B-GAL) podem ser encontradas
principalmente nas familias 1, 2, 35, 42, 53 e 98 das hidrolases de glicosideos. Essas enzimas séo
capazes de realizar dois tipos distintos de catalise: uma reacdo de hidrélise, que rompe a ligagdo
hidrolitica (galactosil B(1—4) glicose) entre a glicose e a galactose de uma molécula de lactose; e
uma reacdo de transgalactosilacdo, que transfere a galactose do sitio ativo da enzima para um
sacarideo, formando diferentes tipos de galactooligossacarideos (1). Essa propriedade da f-
galactosidase tornou-a o principal mecanismo de producdo de galactooligossacarideos no mundo.
Nosso objetivo ¢ entender bases moleculares da fungdo e da estabilidade das f-galactosidases de
Bifidobacterium bifidum, através da resolucdo de suas estruturas cristalograficas, estudos
funcionais e sua caracterizacdo biofisica e bioquimica. A analise da estrutura da beta-
galactosidase esta sendo feita por faseamento experimental atravéz da combinacdo de dados
nativos e dados derivados.
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Schistosoma mansoni
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A Schistosomiase ¢ uma das doencas tropicais negligenciadas de maior incidéncia no mundo,
estima-se que atinja cerca de 210 milhdes de pessoas em 76 paises (1). Entre as cinco espécies
que infectam humanos, 0 Schistosoma mansoni é a especie predominante na América e na Africa
e de maior importancia epidemiologica. O unico tratamento eficaz disponivel baseia-se na
utilizag¢do de praziquantel (PZQ) e este ¢ eficaz contra todas as espécies (2). NO entanto, existem
relatos de falhas de tratamento e o surgimento de cepas de schistossomas resistentes (3; 4). Por
esta razdo, se faz necessario a busca de novas alternativas de conduta terapéutica. Um alvo
promissor para novas drogas € a via de salvagdo de purinas do S. mansoni, uma vez que este é
incapaz de sintetizar purinas pela via de novo, de modo que depende exclusivamente das vias de
salvagdo para suprir as necessidades de sintese de DNA e RNA. Entender os detalhes estruturais
das proteinas que compde essa via de salva¢do contribuira para a descoberta de novos alvos
terapéuticos e para o melhor entendimento dos detalhes metabolicos de Schistosomas. Uma vez
que a proposta faz parte de um programa maior de estudos de todas as enzimas envolvidas na
salvacdo e sintese de purinas e pirimidinas, com a participagdo de varios alunos do grupo, a
primeira etapa do presente projeto serd a defini¢ao dos alvos especificos a serem estudados. Para
tal levaremos em conta dados da literatura sobre a importancia metabdlica de cada enzima além
de resultados preliminares do nosso préprio grupo sobre a facilidade de expressar e cristalizar as
enzimas de interesse.
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Materiais lignocelulésico provindos da agricultura, residuos industriais e florestais contribuem
para a maior parte da biomassa disponivel para transformacdo em biocombustiveis renovaveis.
Para iniciar a utilizacdo destes como fontes para biocombustiveis a conversdo dos componentes
celulésicos em aglcares fermentaveis é necessaria. Uma variedade de microorganismos, como
bactérias e fungos podem ter os agentes promotores da depolimerizacdo da biomassa celulésica
em mondémeros de glicose (1). A idéia geral deste projeto é estudar uma quimera natural
composta por um dominio catalitico (glicosilhidrolase) e um dominio expansina, logo a
compreensdo estrutural e da atividade desta quimera constituem na motivacéo deste estudo.
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Sabe-se que o processo de formacdo do biofilme esta relacionado a diversos fatores, como
quantidade de nutrientes e presenca de antibiéticos (1), contudo somente nos ultimos anos esse
processo tem sido elucidado a nivel molecular, com destaque para a molécula c-di-GMP,
encontrada apenas entre as bactérias e cujos niveis intracelulares regulam adesdo celular e sintese
de exopolissacarideos, controlando assim, a formacéo de biofilmes, responsaveis por uma série
de doencas infecciosas principalmente em individuos imuno-comprometidos (2, 3). Poucos alvos
moleculares de c-di-GMP foram identificados até o momento, entre eles, FleQ de Pseudomonas
aeruginosa (PA), um fator de transcricdo que é o principal responsavel pela expressdo dos genes
flagelares e que atua também como repressor da sintese de exopolissacarideos, esta Gltima funcao
sendo mediada por c-di-GMP (4-6). Estudos recentes apontam que a FleQ de Xanthomonas
também estéd envolvida na expressdo dos genes flagelares, contudo, atuando na repressdo desse
processo, sugerindo que FleQ apresente funcbes distintas em diferentes bactérias (7, 8). A alta
identidade entre FleQ de Xanthomonas axonopodis (XA) com FleQ PA, leva a possibilidade de
que esta também seja um receptor de c-di-GMP. Desta forma, este projeto visa a caracterizacao
estrutural e funcional da FleQ PA e XA, e consequente estabelecimento de um novo mecanismo
de interacdo entre esse mensageiro secundario com FleQ além da determinacdo de novos motivos
de interacdo. Até o momento os fragmentos génicos de FleQ PA e XA e de seus moduladores,
FleN PA e XA, foram isolados e clonados no vetor de expressdo ppSUMO e protocolos de
purificacdo foram estabelecidos, exceto para FleN XA, a qual apresentou problemas de
solubilidade. Além disto, estudos de formacdo e isolamento do complexo FleQ-FleN PA foram
iniciados, permitindo a sua reconstituicdo in vitro, e por fim, ensaios cristalograficos estdo sob
andamento. A longo prazo, esses estudos poderdo levar ao desenvolvimento de novas ferramentas
e alvos para o desenvolvimento de agentes contra infeccdes bacterianas.
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A demanda por combustiveis baseados em recursos renovaveis é alta nos dias de hoje e tende a
aumentar bastante no futuro. Inddstrias de bicombustiveis produzem principalmente etanol a
partir de amido de milho ou cana-de-aclcar (no caso do Brasil). Em contrapartida, esses
combustiveis de primeira geracéo estdo enfrentando a concorréncia das industrias de alimentos e
racdo animal, tanto devido a matéria-prima como ao espa¢o ocupado na producdo (1). Por outro
lado, a biomassa lignocelulésica, compreendendo residuos de culturas, residuos florestais, solidos
urbanos, € explorada como um elevado potencial secundario na producdo de biocombustiveis,
mesmo na categoria de subprodutos, eliminando assim 0s usos competitivos. Afirma-se que o
bagaco de cana-de-aclcar é constituido 28% por hemicelulose sendo a xilose seu principal
componente (2). Uma das pegas-chave no metabolismo da xilose € a enzima xilose isomerase
(E.C. 5.3.1.5) (3). Esta enzima esta presente na maioria dos organismos existentes, geralmente
apresentando dois dominios. Em Lactobacillus crispatus ela apresenta um nimero reduzido de
aminodcidos, sugerindo ser constituida apenas do dominio catalitico. Alguns estudos foram entao
realizados com essa enzima. Inicialmente, sua clonagem foi feita por LIC (Ligation Independent
Cloning)(4) e a expressdo em Escherichia coli. A purificacdo foi realizada por afinidade em
resina de niquel seguida de uma gel filtracdo. Experimentos de Dicroismo Circular e
Fluorescéncia permitiram a analise da composicdo e estabilidade da sua estrutura secundaria,
alem da disposicdo de alguns aminoacidos em diferentes condi¢cbes. Também foram realizados
estudos de Espalhamento de raios-x a baixo angulo (SAXS) e Espalhamento dindmico de luz
(DLS), revelando sua estrutura em solucao. Outros estudos ainda estdo por vir, a fim de analisar o
reflexo estrutural de mudancas na sua composicdo primaria. Esse entendimento representa um
importante passo na busca de possiveis melhorias na utilizacdo industrial dessa enzima, refletindo
positivamente na producdo sustentavel de etanol de segunda geracéo.
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PG-49A - Nanoparticulas core-shell superparamagnéticas para aplicacdo em
medicina: hipertermia aplicada ao tratamento de cancer
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Pesquisas em hipertermia com nanoparticulas para terapia em células cancerigenas envolvem
basicamente duas vertentes, sendo 1) Interacdo de campos magnéticos alternados com
nanoparticulas magnéticas(1) que aquecem localmente o sistema celular, causando necrose, ou 2)
Terapia fototérmica com aplicacdo de laser em nanoparticulas de ouro que aquecem devido a
absorcdo Optica, levando também a morte celular. Nesse projeto, desenvolvemos ambas as
técnicas experimentais com campos magnéticos alternados ou terapia fototérmica, através da
utilizacdo de nanoparticulas superparamagnéticas ou do tipo core-shell (2), com nucleo
magnético recobertas com ouro, respectivamente. A sintese das nanoparticulas foi realizada por
processo quimico, utilizando-se dendrimero poliamidoamina (PAMAM) ou DEXTRAN como
agentes estabilizantes. As nanoparticulas sdo caracterizadas utilizando-se espalhamento dinamico
de luz e espectroscopia no UV-Vis e no infravermelho. Paralelamente a sintese das
nanoparticulas tambem foi desenvolvido o equipamento para inducdo do campo magnético
alternado, em freqtiéncias da ordem de 100 a 500 KHz. Com a aplicacdo desse campo oscilante,
foi possivel induzir aumentos de temperatura nas solucdes de nanoparticulas de cerca de 8 oC,
suficiente para induzir morte celular.
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medicine: hyperthermia applied to cancer treatment
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Recent advances in hyperthermia have led to the development of two experimental techniques
comprising the use of 1) oscilating magnetic fields(1), or 2) laser excitation (photothermia)
applied on magnetic and gold nanoparticles, respectively, to induce necrosis in cancer cells. In
this study both strategies have been used to generate local heating in nanoparticulated systems
comprising magnetic iron oxide (Fe304) nanoparticles, or core-shell Fe304@Au nanoparticles
(2). The nanoparticles were chemically synthesized in the presence of both polyamidoamine
dendrimer (PAMAM) or dextran, which acted as stabilizing agents. Characterization of
nanoparticles had been carried out via dynamic light scattering and UV-Vis and infrared
spectroscopies. We have also developed a system for application of the oscillating magnetic field
capable of operating in the range of 100 to 500 KHz. Under application of the oscillating field, an
increase in the temperature in the nanoparticles solution of ca. 8 oC has been obtained, which is
sufficient to induce cellular necrosis.

Keywords: Hyperthermia. Core-Shell nanoparticles. Nanomedicine.
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PG-50A - Informacédo sensorial e o controle motor da dire¢cdo de voo em
Chrysomya megacephala: uma abordagem sistémica
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Neste trabalho desenvolvemos um aparato experimental para medir a atividade dos potenciais de
acdo (spikes) dos masculos que controlam o v6o em moscas Chrysomya megacephala. As
medidas eletrofisioldgicas sdo feitas, fixando apenas parte do corpo da mosca (as asas podem
bater livremente), enquanto ela observa um padrdo de barras verticais (1) que se move no sentido
horizontal, controlado por computador. O objetivo é analisar a relagdo entre a resposta dos
musculos e o estimulo visual, a fim de verificar como podemos usar a resposta motora para
controlar a imagem em tempo real (2). Os desdobramentos desse trabalho possibilitardo realizar
experimentos no quais a propria mosca controlara o movimento da imagem ao tentar mudar a
direcéo de seu v0o, criando assim um ambiente de voo virtual. I1sso permitird um aprimoramento
nos experimentos com sistema visual da mosca, tradicionalmente utilizado como paradigma de
processamento de informacdo visual por um sistema nervoso. Em varios estudos registra-se o
comportamento dos spikes de um neurdnio do sistema visual da mosca, o0 H1, enquanto o inseto
observa a imagem (3). Como a mosca ndao tem qualquer poder de interferir no estimulo visual,
ndo se pode afirmar com certeza se o comportamento de disparos do H1 é puramente sensorial ou
ndo. Sabe-se que em animais superiores, mesmo a atividade da regido do cdrtex mais proxima do
estimulo visual (V1) que acreditava-se ser um simples mapeamento retinotépico fisico, é
altamente influenciada pelo estado de atencao do individuo (4). Assim esse projeto de mestrado
consiste de um primeiro passo para o0 estudo de um problema ainda em aberto. Nossos
experimentos inéditos permitirdo verificar se a resposta do neurénio H1 muda ou ndo quando o
controle do vbo é executado pela mosca.

Palavras-chave: Musculos de direcdo. Informacéo sensorial. H1.
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PG-51A - Modificacdo da fluorescéncia de derivados de porfirina para
aplicacBes em diagndstico fotodindmico — estudos “in vitro” e “in vivo”
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Os casos de cancer vém aumentando muito no Brasil nos Gltimos anos e o cancer de pele esta
entre os tipos mais incidentes (1). O diagndstico precoce de um cancer de pele permite tratar
lesbes logo nos primeiros estagios da doenca, melhorando as condi¢des do paciente. Assim, se
torna de grande importancia desenvolver técnicas para auxiliar o diagndstico. A fluorescéncia
marcada consiste em usar o acido aminolevulinico (ALA) como biomarcador, pois ele tem maior
seletividade para a formagéo da PpIX em células malignas, e aplicar luz (regido do UV-Azul)
para analise da fluorescéncia (2). Torna-se, entdo, necessario entender melhor qual o
comportamento da luz em um meio turbido (nesse caso, um phantom de pele). Para a andlise “in
vitro” foi usado um phantom de pele contendo 2% de nanquim, 1% de lipofundin e 5% BRI1J-35
(3), uma solucdo espalhadora, outra absorvedora e agua. Photogem foi mergulhado nessas
solugdes e iluminado de formas diferentes para estudar o comportamento da fluorescéncia, da luz
de excitacdo e da excitacdo e fluorescéncia ao mesmo tempo (como ocorre com o aparelho de
diagnostico). “In vivo”, uma solucao de ALA foi aplicada em lesdes e em intervalos regulares de
tempo (15, 30, 45 e 60 minutos), as imagens de fluorescéncia foram coletadas com o sistema de
diagnostico por fluorescéncia. Foi observado que os maiores comprimentos de onda sdo mais
afetados pela absorcdo enquanto os menores sdo mais espalhados. E, que o limitante do
diagnostico € a luz UV, que chega a uma menor profundidade que a luz vermelha emitida pelas
moléculas fluorescentes. Na parte clinica, o ALA proporcionou uma fluorescéncia marcada que
distinguiu a pele normal da lesionada e contribuiu também para a identificacdo da borda da leséo,
0 que é muito importante para um tratamento eficaz.
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PG-52A - Caracterizacdo de proteinas codificadas por genes de micro-exon de
Schistosoma mansoni

ORCIA, Débora'; DEMARCO, Ricardo*
debbyorcia@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Neste trabalho estamos caracterizando um grupo de proteinas codificadas por genes de micro-
exon (MEGs) do verme Schistosoma mansoni, um dos agentes causadores da esquistossomose.
Esta doenca atinge cerca de 76 paises tropicais e que afeta aproximadamente 210 milhGes de
pessoas (1). Devido a capacidade de producdo de proteinas variantes pelas MEGs e a verificacdo
que varias proteinas codificadas por estes genes sdo secretadas, acredita-se elas facam parte de
um mecanismo de modulacdo da resposta do sistema imune do hospedeiro humano (2). Este
mecanismo possibilitaria a permanéncia do parasita por décadas no hospedeiro. Realizamos a
expressdo de trés produtos proteicos de genes micro-exon em sistema heterdlogo. Para duas
proteinas conseguimos obter produtos sollveis em alta concentracdo que foram submetidos a
purificacdo utilizando técnicas cromatogréaficas. A partir das proteinas puras iniciamos ensaios de
dicroismo circular, cromatografia de gel filtracdo, espectrometria de massa e cristalizacdo com o
objetivo de obter maiores informacgdes sobre sua estrutura. Entender qual o papel das proteinas
codificadas pelos genes de micro-exon pode possibilitar a criacdo de uma nova frente de ataque
contra essa parasitose, além de possibilitar um melhor entendimento acerca dos mecanismos do
sistema imune humano.
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Trypanossomiases sdo as maiores causadoras de morte em regides tropicais do mundo com o
agravante da falta de tratamentos efetivos. Vérias vias metabolicas e bioquimicas essenciais sao
encontradas nesses parasitas tornando-os particularmente atrativos para investigacoes
moleculares. Esses eucariotos, em particular o Trypanosoma brucei, ndo possuem mecanismos de
controle no nivel transcricional, assim a sintese protéica é controlada por processos pos-
transcricionais. Genes codificantes de proteina com diferentes funcdes tem que ser separados co-
transcricionalmente por trans-splicing na terminacdo 5’ e poliadenilado na terminago 3°. Vérias
proteinas sdo essenciais para esse processo incluindo a classe das poly(A) -binding proteins
(PABP). Essa é a principal proteina citoplasmética que liga mMRNA e tambem participa da
poliadenilacdo de transcritos nucleares. Estudos recentes a relacionam com o inicio da tradugéo,
MRNA turnover e interacdo com o CAP estabilizando o mRNA . A proteina citoplasmatica de
ligagdo da poli(A), PABPL, esta ligada ao inicio da tradug&o, e auxilia na estabilidade da proteina
por proteger a porgdo 5' de exonucleases. A PABP2 estd ligada aos mesmos processos, mas
restrita ao nucleo. Neste trabalho serdo estudadas as expressdes, purificacbes e estruturas
cristalogréficas das proteinas PABP.
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PG-54A - Modelagem molecular por homologia da P21 do Trypanosoma
cruzi: uma hipdtese a sua funcéo
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A proteina P21 do Trypanosoma cruzi participa no processo de infeccdo da célula hospedeira,
desse modo ¢ de grande importancia: elucidar as vias de sinalizacdo induzidas pela proteina, bem
como caracterizar a nivel molecular e estrutural a P21. O que vai auxiliar no entendimento da
funcdo bioldgica da P21 e sua participacdo no processo de infecgdo. Foram realizados estudos de
modelagem por homologia levaram a elaborar a hip6tese de que a P21 tem a fungdo de inibidor
de protease tipo Kunitz. O modelo foi realizado em 3 etapas: 1- Procura e selecdo da proteina
molde nos bancos de dados FastA utilizando como pardmetro de selecdo da proteina molde,
proteinas oriundas do PDB (Protein Data Bank). 2-Confeccdo das coordenadas do modelo o qual
sdo geradas coordenadas cartesianas que sdo dependentes do alinhamento, utilizando-se o
programa Coot, onde fez a substituicio manual dos aminoacidos da P21 na proteina molde e
ajustes das distancias geométricas, procurando o rotdmero mais provavel, realizando ajustes nas
restricdes de angulos diedros. 3-Validacdo do modelo, realizando minimizacao e equilibracdo de
energia no programa NAMD. Utilizou como parametro para selecdo da proteina molde a analise
realizada no alinhamento da P21 frente as proteinas moldes; o qual consiste na avaliagdo da
penalidade causada pelos gaps e aminoacidos ndo correspondentes no alinhamento na estrutura
secundaria, no enovelamento geral e nos aminoacidos presentes no sitio catalitico da proteina
molde. Com base nisso selecionou-se a proteina molde portadora do codigo PDB 1YCO_I, que
apresenta funcéo de inibidor de protease tipo kunitz com 24,7% de identidade e valor de E-value
de 5.9. Uma vez que o modelo foi construido o mesmo foi submetido a minimizacgéo de energia e
equilibracdo de forma a otimizar uma conformacdo mais estavel do modelo, o qual obteve-se
valores de RMSD em torno de 2.8 A e um o enovelamento geral que n3o se distanciou do modelo
inicial. Com base na modelagem r! ealizada, pode-se hipotetizar que a p21 apresenta funcdo de
inibidor de serino protease tipo kunitz.
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PG-55A - Estudo computacional da difusdo térmica em proteinas
termoestéaveis
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Mecanismos de difusdo de energia vibracional em biomoléculas tém sido relacionadas a
estabilidade, alosterismo e sinalizacdo intramolecular. Neste trabalho nds utilizamos uma
metodologia computational para discutir o fluxo de energia em proteinas. O estudo de difuséo
térmica é feito por simulagdes de Dindmica Molecular, o qual provém artificios nos quais ndo sao
possiveis experimentalmente: a proteina é esfriada a baixas temperaturas e apenas um residuo é
aquecido através do acoplamento de um banho térmico (1). Consequentemente, o calor flui do
aminoécido aquecido para a proteina, revelando os caminhos da difusdo da energia vibracional.
Pelo fato de que proteinas termoestaveis possam ter particulares mecanismos de relaxacéo,
distribuic&o e dissipagédo da energia vibracional, elas sdo sistemas interessantes para 0 método ser
aplicado. A partir desta analise, um padréo de difus@o de calor de uma proteina termofilica pode
ser identificado e comparado com outro de uma proteina homdloga mesofilica, em especial,
pertencentes a familia Xilanases 11. Importantemente, revelando os mecanismos da difuséo
anisotrdpica térmica de proteinas termofilicas, novas abordagens para o desenvolvimento racional
de proteinas com estabilidade e atividades moduladas poderéo ser sugeridas.
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PG-55B - Computational study of thermal diffusion in thermostable proteins
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Mechanisms of vibrational energy diffusion in biomolecules have been related to stability,
allostery and intramolecular signaling. Here we utilize a computational methodology to address
energy flow in proteins. The study of thermal diffusion is done using Molecular Dynamics
simulations, providing artifices which are not available experimentally: the whole protein is
cooled to very low temperatures and only a residue is heated by coupling it to a thermal bath (1).
Thus, the heat flows from the heated residue to the protein, revealing the pathways of vibrational
energy diffusion. Because the thermostable proteins may have particular mechanisms of
relaxation, distribution and dissipation of vibrational energy, they are interesting systems to
which the methodology could be applied. From this analysis, a heat diffusion profile from a
thermophilic protein can be identified and compared to another from analogous mesophilic
protein, in special, from the Family 11 Xylanases. Importantly, by revealing the mechanisms of
anisotropic thermal diffusion of thermophilic proteins, new approaches to rational developing of
proteins with modulated stability and activity can be suggested.

Keywords: Vibrational energy diffusion. Molecular dynamics. Thermal stability.
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A Terapia Fotodindmica (PDT, do inglés Photodynamic Therapy) é um tratamento de cancer que
vem tendo grandes avancos ao longo dos anos (1). Para estudar os eventos vasculares durante
esse tratamento, pode-se usar 0 modelo de Membrana Corioalantéica (CAM), que permite o
estudo in vivo da angiogénese e anti-angiogénese (2). A PDT consiste na interagdo entre luz, uma
substancia fotossensibilizadora e a transformacdo do oxigénio molecular em oxigénio singleto,
que €é toxico para a célula e leva a destruicdo do tecido(3). Nesse contexto, o uso do modelo de
CAM permite o estudo individualizado do efeito vascular da PDT, auxiliando na anélise do dano
tecidual induzido, permitindo o estudo na variagdo de diversos parametros associados com a essa
terapia e seus efeitos. Nossos resultados envolvem testes com Photogem® e Photodithazine®
(administrados topicamente) e o0s parametros variam entre 20-40 minutos para tempo de
incubacéo e 0,5-10pg/cm2 para concentragdo. Quanto a dose de luz, o intervalo dos testes variou
entre 10-30 J/cm2 com 100 mW/cm2 para 635nm (Photogem®) e 660nm (Photodithazine®). Séo
feitas fotos dos vasos até 300 minutos pds-terapia e, com softwares de processamento de imagem,
hd a transformacdo para preto e branco, sendo os pixels referentes aos vasos sanguineo
transformados em preto e o restante (clara, gema e embrido) em branco. Esse processo gera a
porcentagem de pixels pretos e, consequentemente, a area de vasos sanguineos em funcdo do
tempo poés-terapia, quantificando o efeito vascular da PDT. A variacdo e estudo desses
parametros sao usados para determinar o melhor ensaio em relacdo as caracteristicas biofisicas e
bioguimicas dos fotossensibilizadores e suas interacdes com o ambiente, com o objetivo de
aperfeicoar um ja conhecido tratamento de cancer.

Palavras-chave: Terapia fotodindmica. Membrana corioalantoica. Efeito vascular.
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Selénio é um micronutriente essencial e esta presente em varios organismos em selenoproteinas,
na forma de Selenocisteina, e em RNAs, como selenouridina (1, 2). A incorporacao especifica de
selénio em proteinas e RNAs requer a formacdo de um composto de selénio biologicamente
ativo, o monoselenofosfato, que é produzido através da ativacdo de seleneto com adenosina-5'-
fosfato (ATP) em uma reacdo catalisada pela Selenofosfato Sintetase (SELD). Portanto, SELD é
uma enzima chave no metabolismo do selénio na célula (3,4). A fase aberta de leitura da SELD
de E. coli foi clonada em vetor de expressdao pET28a (Novagen) e a proteina recombinante foi
superexpressa em cepa E. coli BL21(DE3). A purificagdo do produto foi feita por meio de
cromatografia de afinidade seguida de cromatografia de exclusdo molecular. A triagem inicial de
condicdes de cristalizacdo da SELD de E. coli em concentracdes de 5, 6 e 7 mg/ml foi feita em
placas de cristalizacdo com 96 pocos a 20°C, através do método de difusdo de vapor. Também
foram realizados experimentos de cristalizacdo na presenca de ATP, ADP e AMPPcP. Ensaios de
proteolise in-situ foram realizados para otimizar a cristalizagdo. Primeiramente, testes de
protedlise com uma variedade de proteases foram realizados para identificar uma protease capaz
de gerar padrdes de degradacdo estaveis, detectados por SDS-PAGE. A protease Quimiotripsina
apresentou um padréo estavel de degradacdo da SELD de E. coli e, portanto, foi adicionada aos
ensaios de cristalizacdo na concentracdo de 250 ug/ml. O produto de clivagem com
Quimiotripsina também foi purificado por cromatografia de exclusdo molecular e a amostra de
proteina purificada foi submetida as mesmas condigcdes de cristalizacdo. Cristais na forma de
agulha foram observados em algumas condicGes, que estdo sendo otimizadas através de variacao
de pH e agente precipitante. Cristais selecionados foram testados para difracdo de raios-X na
linha MX2 do Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron em Campinas-SP. Os cristais obtidos
estdo sendo otimizados de modo a se obter monocristais ideais para difracdo de raios-X.
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Selenium is an essential micronutrient and is present in several organisms as selenium-containing
proteins in the form of selenocysteine and in RNAs as selenouridine (1, 2). Specific selenium
incorporation into selenoproteins and RNAs requires the generation of a biologically active
selenium donor compound, selenophosphate, which is produced from the activation of selenide
with adenosine 5'-triphosphate (ATP) in a reaction catalyzed by Selenophosphate Synthetase
(SELD). Therefore, SELD is a key enzyme of the selenium pathway in the cell (3, 4). The
Escherichia coli SELD open reading frame was cloned into pET28a (Novagen) expression vector
and the recombinant protein was over expressed in E. coli BL21(DE3) strain. In order to purify
the product to homogeneity, we used metal-chelate affinity chromatography followed by a size
exclusion chromatography step. We performed initial screening for crystallization conditions
with SELD samples at 5, 6 and 7 mg/ml in 96-well sitting-drop crystallization plates at 20°C. We
also tried protein co-crystallization experiments in the presence of ATP, ADP and AMPPCcP. In
situ proteolysis assays were also performed in order to improve the crystallization conditions.
Investigative proteolysis with a panel of proteases was first used to identify a protease that
generated promising degradation patterns, as detected by denaturing gel electrophoresis.
Chymotrypsin showed the most stable product pattern and was added to the crystallization trials
at 250 pg/ml. We also purified the product of Chymotrypsin reaction in size exclusion
chromatography step and submitted the resulting protein sample, at 5 mg/ml, to the same
crystallization conditions observing the formation of thin needles in some conditions. These
conditions are been optimized through the variation of the buffer and precipitant agent. Selected
small crystals were already tested for X-ray diffraction in the MX2 beamline at the Brazilian
Synchrotron Laboratory (Campinas, SP). We are now working to improve the protein crystals
obtained for structure determination.
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A maioria do estudos sobre o efeito de neurotransmissores em circuitos nervosos consiste em
observar o comportamento dos neurdnios quando submetidos a concentragdes do modulador
neural que se deseja estudar. Os sistemas neurais sdo submetidos, por um determinado periodo, a
diferentes concentracdes constantes da substancia, seguido de um periodo de eliminacdo da
mesma (wash) (1). Entretanto, durante o funcionamento normal de um sistema nervoso, a maioria
dos neurbnios ndo € submetida a neuromodulacdo ou a aplicacdo estacionaria de
neurotransmissores. O objetivo deste projeto de mestrado é usar técnicas da Fisica para estudar
experimentalmente a influéncia dos neurotransmissores serotonina (5-HT) e glutamato. Para tal
estudo utilizamos o sistema nervoso estomatogastrico (STNS) de Callinectes sapidus (gerador de
padréo central — CPG pilorico) durante sua operacdo normal in vitro. O protocolo de estimulo
sugerido serd em tempo real e dependente do padrdo produzido pelo proprio CPG. A utilizagdo
de um picospritzer, aparelho capaz de aspergir picolitros de drogas (2), tem como intuito
mimetizar a liberacdo de neuromoduladores em um sistema nervoso in vitro, como ocorre in
vivo. Tal aparelho, desenvolvido em nosso laboratorio, possibilitou a injecdo de acido gama-
aminobutirico (GABA - 5 uM) para testes preliminares. Os sinais extracelulares captados por
eletrodos sdo amplificados e visualizados em um sistema de aquisi¢cdo de dados. Esse sinal é
passado para o Dynamic Clamp (3), o qual apresentara o padrdo de injecdo selecionado. Este
pulso serd transmitido para o picospritzer, que injetara solugdo contendo o neurotransmissor toda
vez que o Dynamic Clamp encontrar este padrdo pré-estabelecido. O projeto se encontra na
aprendizagem de utilizacdo do programa Dynamic Clamp para posterior aquisicdo dos dados e
analise.
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A Lamivudina (3TC - p-L-2°,3’-didesoxi-3’-tiocitidina) pertence a classe dos farmacos
inibidores nuclesideos da transcriptase reversa (INTR) e € de vital importancia para o tratamento
da AIDS, doenca que afeta milhdes de pessoas no mundo inteiro todos os anos. A busca por
novas formas farmacéuticas que permitam o melhoramento da eficiéncia desse farmaco, ou seja,
formas com melhor velocidade de dissolugéo e solubilidade sdo de grande interesse para a terapia
antiretroviral. Nesse contexto, uma nova modificacdo cristalina foi obtida: um sal de nitrato de
Lamivudina (3TC-NO3), isto devido a capacidade de protonacdo do anel citosina presente na
molécula de 3TC. A obtencdo de cristais prismaticos permitiu a realizacdo de medidas de
difracdo de raios X de monocristal (DRXM), tanto a temperatura ambiente quanto a 100.0(2)K. A
molécula cristaliza no grupo espacial ndo-centrossimeétrico P21, com duas moléculas do sal por
cela unitéria. A estrutura tridimensional apresenta semelhanga com um nucleotideo modificado
pela presenca do ion nitrato. A cela unitaria é estabilizada por ligacdes classicas fortes do tipo N-
H...O entre a unidade cationica de 3TC e o anion de nitrato conformando cadeias em forma de
ziguezague que correm ao longo do eixo b. Estas cadeias estdo por sua vez entrelacadas por
interacdes nado classicas do tipo C-H..O que levam a formacdo de um empacotamento cristalino
tridimensional. Esta nova modificacao cristalina sera posteriormente analisada utilizando técnicas
complementares tais como DSC, TGA, IV e Raman. Ela também serd submetida a estudos de
solubilidade com o intuito de avaliar possiveis aplicagdes na terapéutica do AIDS.
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Causada pelo parasita Schistosoma mansoni, a esquistossomose é uma doenca cronica que afeta
200 milhdes de pessoas no mundo sendo 6 milhdes somente no Brasil (1). O parasita S. mansoni
ndo possui a via de sintese de bases puricas e depende integralmente da via de salvacdo (2), por
isso essa via é um alvo de interesse para o desenvolvimento de farmacos. A enzima MTAP
catalisa a reagdo: 5'-metiltioadenosina (MTA) + fosfato = adenina + 5-metiltioribose (MTR) (3).
A amplificagdo da MTAP foi feita utilizando biblioteca de cDNA feita a partir do mRNA total do
verme adulto. A clonagem foi feita em pET28a e confirmada atraves da PCR das col6nia. A
proteina foi expressa e purificada por cromatografia de afinidade e dialisada em 20mM de Tris
pH 7,4, 200mM de NaCl e SmM B-mercaptoetanol. A proteina foi cristalizada em 100 mM Bis-
tris com pH 6,1-6,5 e 14-18% de PEG3350. Os cristais obtidos foram submetidos a difracéo de
raios X na linha 102 do Diamond Light Source em Oxford Inglaterra. Obteve-se 1 conjuntos de
dados em complexo com tubercidina a 2,1A de resolugdo. A MTAP cristalizou no sistema
monoclinico com o grupo espacial P21 com dimensdes de cela a=81.06A, b=82.68A, c=150.56A.
O refinamento encontra-se com Rwork(%) = 20,4 e Rfree(%) = 25,9. Foram realizados ensaios
cinéticos para os substratos MTA e adenosina. Os ensaios mediram indiretamente a formacao de
adenina, através da formacédo de 2,8-dihidroxiadenina, produzido pela oxidacdo da adenina pela
xantina oxidase (XO) a 305nm. A reacgdo continha 100mM de tampé&o fosfato de potéssio pH 7,4,
0,3 unidades de XO e 50 nM de SmMMTAP. O ensaio foi iniciado pela adi¢do do substrato em
quantidades variaveis. A OD305nm foi imediatamente monitorada em UV-VIS espectofotdmetro
por 10 minutos. As constantes cataliticas obtidas para o substrato MTA foram: Km 3,12 uM
(x0,16) e Kcat 32,56 s-1 (£0,55) com R2 99%. Para o substrato adenosina: Km 1,94 uM (£0,08)
e Kcat 22,40 s-1 (+0,33) com R2 98%.
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Hormonios tratam-se de substéncias quimicas produzidas pelo organismo, responsaveis por
controlar e regular a atividade de determinadas células ou 6rgaos (1). Um dos horménios sexuais
produzidos pelos foliculos ovarianos, mas também em pequenas quantidades pelos testiculos € o
Estradiol 17p Valerato ou (E2)(2), que € um estrogénio com inicio de produ¢do na adolescéncia,
responsavel pelo desenvolvimento de sinais sexuais nas mulheres e pelas caracteristicas que
diferem homens de mulheres, tais como o estimulo da proliferacdo das células em determinadas
regides do corpo, como células de gorduras formadas no organismo mais presente em mulheres.
Tal hormonio é utilizado farmaceuticamente para o tratamento de sintomas de menopausa, bem
como em contraceptivos hormonais (3). O objetivo deste trabalho foi analisar e caracterizar a
forma sélida do E2 por difracdo de raios X de monocristal (DRX), calorimetria diferencial de
varredura (DSC) e termogravimetria (TG). Para isso foi necessaria a obtencdo de monocristais de
boa qualidade, obtidos por meio da técnica de evaporacdo lenta do solvente, solubilizando-se
aproximadamente 0,005g de E2 em 1mL de isopropanol. A coleta de dados do cristal foi feita em
um difratdmetro Enraf-Nonius Kappa — CCD com temperatura de 298(2) K (4). Os dados
cristalograficos revelaram que o E2 cristaliza no grupo espacial P21, no sistema cristalino
monoclinico, com 4 moléculas por cela unitaria. O estudo supramolecular mostrou que o
empacotamento é estabilizado por interacdes intermoleculares classicas do tipo O-H...O ¢ ndo
classicas do tipo N-H...O, formando planos que se entrelagam ao longo do eixo c. Essas analises
pretende-se entender as caracteristicas de estado sélido deste composto para futuras aplicacdes no
campo farmacéutico.
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A terapia fotodindmica é uma modalidade terapéutica baseada na interagdo entre uma substancia
fotossensibilizadora e luz, na presenca do oxigénio, para causar morte celular. Através de
irradiacdo de comprimento de onda especifico, o fotossensibilizador é excitado e reage com
oxigénio celular, dando origem a espécies reativas de oxigénio capazes de promover danos a
biomoléculas da célula-alvo. O mesmo processo ocorre para micro-organismos, como bactérias,
virus e fungos seja em modelos in vitro ou in vivo como em infecgdes cutaneas (1). A Pitiose €
uma doenca causada por um micro-organismo semelhante a fungo denominado Pythium
insidiosum, caracterizada por lesdes extensas com aspecto granulomatoso. Por ndo ser um fungo
verdadeiro, 0 agente ndo responde a maioria das drogas antifungicas disponiveis, tornando dificil
o0 tratamento da doenca (2). Procedimentos cirirgicos extensos, como amputacdo de membros,
sdo indicados; porém as recidivas sdo freqiientes. Neste trabalho, foi avaliado o efeito da Terapia
Fotodindmica em modelo de infeccdo experimental de pitiose em coelhos (3). Foram avaliados
dois fotossensibilizadores, Photogem e Photodithazine na concentragdo de 1,5 e 1,0mg/kg do
animal, respectivamente. Espectroscopia de fluorescéncia foi realizada a fim de identificar a
presenca dos fotossensibilizadores na lesé@o do animal. Como se trata de um projeto piloto fixou-
se a dose energética em 130J/cm2. Os resultados obtidos até o presente momento demonstram
que o Photodithazine € o fotossensibilizador mais indicado para o tratamento da pitiose, uma vez
que foi observado consumo da droga, o que significa que houve reacao fotodindmica. Além disso,
houve reducdo no tamanho das lesbes. Novos ensaios ainda serdo realizados, bem como avaliacado
de outros protocolos de tratamento. Ainda que preliminares estes resultados mostram-se
promissores e podem vir a representar uma ferramenta eficaz no tratamento de lesdes cutaneas e
subcutéaneas de pitiose.
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Reservatorios de petrdleo sdo ambientes Unicos por apresentarem uma combinacdo de condi¢des
ambientais extremas, no que se refere, por exemplo, a temperatura, pressao e salinidade. Uma
grande variedade de espécies de bactérias tem sido isolada de reservatérios de petroleo, muitas
das quais sdo descritas como sendo nativas desse ambiente. Os dados disponiveis sugerem que
somente 0s micro-organismos anaerobios estritos podem ser considerados como verdadeiramente
nativos do reservatorio (1), destacando-se as bactérias fermentativas, redutoras de sulfato e
arqueas metanogénicas. Dentre as bactérias fermentativas anaerdbias, os isolados termofilicos séo
0s mais estudados, provavelmente porque a maioria dos reservatorios de petroleo ocorre em
profundidades onde a temperatura é alta e também porque os microrganismos termofilicos
possuem enzimas termoestaveis de grande interesse em processos industriais. A analise dos
micro-organismos desses ambientes se faz por meio da coleta de fluidos (mistura de agua e 0leo)
de pocos de producao ou, quando é possivel, a partir de fragmentos da rocha formadora de 6leo
do reservatdrio. Neste contexto, o presente projeto definiu como objetivo isolar espécies
bacterianas conhecidas por produzirem enzimas degradadoras de polissacarideos de interesse
comercial, por meio do cultivo em meios liquidos seletivos e em condigdes de reservatoério (alta
temperatura, alta salinidade, anaerobiose). Espécies bacterianas isoladas deste tipo de ambiente,
como Thermotoga spp e Petrotoga spp, produzem enzimas termoestaveis que tém aplicacGes
industriais, como por exemplo as dextranases e xilanases. Amostras dos fluidos de producéo de 3
pocos de um reservatorio terrestre de petroleo serdo analisadas quanto ao objetivo proposto.
Anélises moleculares e de cultivo das amostras destes pocos, realizadas em projeto anterior,
detectaram a presenca do género Petrotoga, indicando a necessidade da padronizacdo de métodos
para selecdo e isolamento deste e de outros géneros da mesma ambiente.

Palavras-chave: Bactérias termofilicas. Petréleo. Enzimas termoestaveis.
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PG-64A - Dindmica molecular e redes complexas no estudo de proteinas
termoestaveis
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No mercado global crescente de substratos biotecnoldgicos, as xilanases se destacam como
enzimas chave em areas de importéncia estratégica tal como a producdo de Biocombustiveis (1).
Muitos dos processos industriais que empregam xilanases podem ser tornados mais eficientes e
economicamente mais vantajosos por meio da utilizacdo de enzimas de origem termofilica e
hipertermofilica (1). Contudo, os mecanismos moleculares por detrés da estabilizacdo térmica em
xilanases da familia 11 ainda ndo sdo bem caracterizados ou entendidos (2). Neste trabalho,
investigamos os mecanismos que conferem estabilidade térmica a algumas xilanases termofilicas
da familia 11, por meio de simulagdes de dindAmica molecular e analise através da perspectiva da
teoria de redes complexas (3). Assim, identificamos e caracterizamos a importancia de cada
residuo de aminoécido para a difusdo energética e estabilizacdo da proteina como um todo,
possibilitado a proposicdo de estratégias de engenharia de proteinas com o objetivo de melhorar
sua estabilidade térmica.

Palavras-chave: Dindmica molecular. Xilanase. Redes complexas.
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PG-64B - Molecular dynamics and complex networks in the study of protein
stability
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In the growing global market for biotechnological substrates, Xylanases stand out as key
enzymes in fields of strategic importance such as Biofuel production (1). Many of the industrial
processes which employ Xylanases can be made more efficient and economically more
advantageous by utilizing enzymes of thermophilic and hyperthermophilic origin (1). However,
the molecular mechanisms underlying thermal stabilization in Family 11 Xylanases are not well
characterized or understood as of yet (2). Here, we investigate the mechanisms which confer
thermal stability to some thermophilic family 11 xylanases, through Molecular Dynamics
simulations and analysis from the perspective of Complex Networks Theory (3). By this, we
identify and characterize the importance of each amino acid residue for energy diffusion and
stabilization of the protein as a whole, enabling the proposal of protein engineering strategies for
enhancing thermal stability.

Keywords: Molecular dynamics. Xylanase. Complex networks.
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PG-65A - Estudos biofisicos e biogquimicos da celulase Celobiohidrolase Il de
Trichoderma harzianum 3844
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O esgotamento das reservas de combustiveis fésseis, aliado a crescente demanda energética
mundial e a necessidade de reduzir as emissdes de carbono na atmosfera, mostram a necessidade
da busca por novas fontes de energias limpas (1). O uso de residuos como o bagaco de cana em
bioprocessos é uma alternativa & producao de energia com base em biomassa. A tecnologia mais
promissora para a conversdo dessa biomassa lignocelulésica & etanol combustivel tem como base
a degradacdo enzimatica da celulose (2), realizada por acdo sinérgica de pelo menos trés
celulases: endoglucanases, celobiohidrolase e p-glucosidase (3), que atuam em regides
especificas da celulose. Entre os principais produtores de celulases, destacam-se os fungos
filamentos. Neste trabalho, o extrato enzimatico do fungo Trichoderma harzianum obtido por
fermentagcdo submersa em bioreatores, foi filtrado e concentrado por sistema tangencial. A
enzima Celobiohidrolase Il foi purificada por técnicas de cromatografia liquida utilizando
colunas de troca ibnica e interacdo hidrofébica. Com a proteina pura foram realizados testes para
determinagé@o de pH e temperatura 6timos; eletroforese capilar; ensaios biofisicos de Dicroismo
Circular (CD) e Fluorescéncia e Espalhamento de Raios-X a Baixo Angulo (SAXS). Os
resultados de pH e temperatura 6timos foram obtidos por metodologia de superficie de resposta,
gque mostraram como ponto Otimo temperatura de 60°C e pH 4,8. Na eletroforese capilar, a
hidrolise do substrato mais simples contendo 5 glicoses, mostrou no final apenas moléculas com
uma unidade de glicose. Analises de CD em pH 5,0 mostraram um padrdo com dois minimos
caracteristicos de estruturas compostas majoritariamente por alfa-hélices. O espectro de emissao
da CBHII mostrou um comprimento de onda de fluorescéncia maxima a 333nm (pH5,0) apds
excitacdo a 295nm, indicando que os triptofanos estdo expostos ao solvente. O modelo de SAXS
mostrou uma estrutura tridimensional com dois dominios globulares unidos por um linker,
corroborando com as demais celulases, que apresentam dominio catalitico e dominio de ligagéo a
celulose.

Palavras-chave: Trichoderma harzianum. Celobiohidrolase 11. Etanol lignocelulésico.
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PG-66A - Triagem virtual de candidatos a novos inibidores da enzima
cruzaina de Trypanosoma cruzi
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A doenca de Chagas é um problema grave de satde publica com conseqiiéncias devastadoras em
termos de morbidade e mortalidade humana (1). O arsenal terapéutico contra a doenca é limitado
e insuficiente em todos os aspectos clinicos. Visando o desenvolvimento de novos agentes
antichagaésicos, diversas proteinas do parasita foram validadas como alvos terapéuticos. A enzima
cruzaina, uma cisteino-protease envolvida em todos os estagios de desenvolvimento e
diferenciacdo do Trypanosoma cruzi, foi selecionada para 0s nossos estudos (2). Um método
bastante utilizado na identificacdo e otimizacdo de inibidores enzimaticos é o planejamento de
farmacos baseado na estrutura do receptor (Structure Based Drug Design - SBDD) (3). Esta
metodologia engloba diversas técnicas computacionais que utilizam estruturas cristalogréaficas de
proteinas alvo, disponiveis no Protein Data Bank - PDB, para o planejamento racional de
ligantes. Entre as técnicas modernas utilizadas, destacamos a triagem virtual, que possibilita
identificar e selecionar novas moléculas candidatas a inibidores, a partir de grandes bases de
dados de compostos. Estruturas da cruzaina em complexo com ligantes permitiram a aplicacéo de
métodos de SBDD na selecdo de uma nova série de candidatos a inibidores da enzima alvo. Um
conjunto de aproximadamente 3,4 milhdes de compostos com caracteristicas moleculares
apropriadas para a descoberta de candidatos a compostos lideres (lead-like), comercialmente
disponiveis, foi selecionado do banco de dados ZINC (4). Os programas DOCK, GOLD e Surflex
foram empregados na triagem virtual. Os resultados do programa DOCK foram utilizados como
um filtro para a selecdo de compostos a serem docados pelos programas GOLD e Surflex,
restringindo para cerca de 35.000 o nimero de moléculas avaliadas por estes programas. As 500
moléculas com melhor pontuacdo em cada programa foram analisadas visualmente, considerando
as caracteristicas dos subsitios da enzima. Assim, 30 compostos foram selecionados para
posterior estudo das interagdes intermoleculares e avaliacdo biologica.

Palavras-chave: Trypanosoma cruzi. Cruzaina. Triagem virtual.
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PG-67A - Avaliacdo bioquimica de uma série de derivados de chalconas e
semicarbazonas candidatos a inibidores de cruzaina
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A Doenca de Chagas pode ser considerada parasitose ocasonada pelo protozoario hemoflagelado
Trypanosoma cruzi que atinge paises da America Latina, acometendo ente 16-18 milhdes de
individuos e com cerca de 50 mil mortes ao ano (1). A quimioterapia disponivel para o
tratamento € composta por dois farmacos, benznidazol ou nifutimox, os quais apresentam sérios
efeitos adversos e sdo pouco ativos na fase cronica da doenga, tornando necessaria a identificacdo
de alvos moleculares e o desenvolvimento de novos farmacos contra a doenga. A busca de novos
agentes quimioterapicos envolve a selecdo de alvos bioquimicos exclusivos do parasita. Nesse
contexto a cruzaina, uma cisteino-protease envolvida em varios estagios de desenvolvimento e
diferenciagé@o do T. cruzi e também na invasdo e modificacdo da resposta imune do hospedeiro, é
considerada um alvo promissor no planejamento de inibidores candidatos a agentes
antichagasicos (2). Os compostos das chalconas e semicarbazonas apresentam interessante
atividade inibitdéria da cruzaina de T. cruzi. No presente trabalho identificou-se uma série de
compostos derivados de chalconas e semicarbazonas como promissores inibidores de cruzaina.
Medidas de cinética enzimatica foram realizadas a 30°C usando um espectrofluorimetro com
comprimento de onda de 380 nm em excitacdo e 460 nm em emissdo. A atividade enzimatica é
verificada pela clivagem do substrato fluorescente Z-Phe-Ala-AMC (3).A ativadades dos
inibidores foi medida por meio da fluorencéncia remanescente em relacéo a atividade da enzima
sem inibidor. A poténcia dos compostos foi determinada pela concentragéo inibitdria de 50% de
cruzaina (IC50) e os compostos apresentaram uma atividade inibitdria no intervalo de 25-95% em
100uM. A identificacdo desta série de chalconas permitird a evolucdo dos estudos para a
determinacéo da poténcia, afinidade e mecanismo de inibi¢cdo desses compostos.

Palavras-chave: Doenca de Chagas. Cruzaina. Chalconas.
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superior, na perspectiva dos modelos mentais
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A Biologia Molecular e a Biotecnologia, e seus conceitos subjacentes, estdo inseridos no
curriculo escolar da educacgdo basica e tém estado mais presentes na vida cotidiana, trazendo a
tona aspectos éticos envolvidos na producdo e aplicacdo do conhecimento cientifico e
tecnoldgico, chamando a reflexdo para a analise e tomada de decisdo, tanto para estudantes que
prosseguirdo seus estudos em carreiras relacionadas quanto para aqueles que ndo védo. As
explicagdes de alguns fendmenos e processos relacionados a estes temas estdo quase sempre no
nivel molecular e atbmico, que ndo pode ser observado, mas que é descrito e explicado com
modelos conceituais e fisicos, ou através de imagens. A luz da Teoria dos Modelos Mentais de
Johnson-Laird (1), algumas pessoas raciocinam com imagens, usando-as em seus modelos,
fazendo rotacOes, translacdes e expansdes; entretanto, nem todas utilizam este processo de
pensamento, pois tém dificuldade de inferir a estrutura tridimensional a partir de figuras estaticas,
diagramas bidimensionais e fotos usadas em livros didaticos ou projetadas em telas. Nesse
contexto prople-se a avaliar a contribuicdo do material didatico “Construindo modelos de
aminoacidos e proteinas” (2) para o ensino e aprendizagem da estrutura e fun¢do de proteinas de
alunos do ensino superior. Para tal, delineou-se a pesquisa nas seguintes etapas: levantamento dos
modelos mentais presentes no publico alvo, elaboracdo de uma intervencao didatica sobre o tema,
escolha dos instrumentos de coleta de dados, aplicacdo da intervencdo com o publico alvo e
analise de representacfes e modelos mentais dos alunos bem como contribuicdo do material para
os modelos mentais detectados. Este trabalho se encontra na etapa testagem dos instrumentos de
coleta de dados e da intervencdo didatica, necessaria para adequar as atividades a realidade dos
alunos e analisar a viabilidade da utilizacdo dos instrumentos adotados. Assim, foi possivel rever
fatores como (a) o tempo previsto para as atividades da intervencdo e (b) o grau de
aprofundamento no tema durante a intervencao didatica.

Palavras-chave: Proteinas. Modelos mentais. Ensino superior.
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PG-69A - Estudos funcionais e estruturais da classe de enzimas endoglucanase
GHF45 aplicados ao desenvolvimento de coquetéis enzimaticos

RAMIA, Marina Paqlionel; LANDGRAFF, Ana Carolina Mafud*
ramia@usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Glicosil hidrolases sdo uma classe de enzimas capazes de catalisar a hidrélise de ligacdes
glicosidicas entre polimeros de glicose ou entre uma glicose e outra molécula ndo polissacaridica.
Hoje sdo conhecidas 125 familias de glicosil hidrolases, que na maioria dos casos tem como
mecanismo de acdo a hidrdlise da ligacdo glicosidica catalisada por dois residuos de aminoacidos
da enzima: um acido geral e um nucleéfilo. Dependendo da posicdo espacial desses residuos
cataliticos, a hidrolise ocorre através de retencdo total ou inversdo geral da configuracdo
anomérica (1). As celulases se diferenciam das outras glicosil hidrolases por hidrolisar ligacdes
B-1,4 entre residuos de glicose (2). A hidrolise da celulose resultando em mondmeros de glicose é
realizada por sistemas enzimaticos que geralmente incluem trés tipos de enzimas que diferem
com base no modo de catélise da celulose, mas agem sinergisticamente: endo-1,4-B-glucanase,
exo-1,4-B-glucanase ou celobiohidrolase, e celobiase ou B-glucosidase (3). As endo-glucanases
atacam a parte amorfa da celulose através da clivagem das ligacdes internas nas microfibrilas,
diminuindo o tamanho da cadeia, gerando oligossacarideos de diferentes tamanhos e novas
extremidades livres, dgua e celooligossacarideos que serdo hidrolisados formando celobiose e
glicose. A familia 45 das glicosil hidrolases utilizam a inversdo como mecanismo de hidrdlise.
Compartilham de um dominio catalitico pequeno (20 kDa) e grande variedade de substratos,
como a celulose e seus derivados (4). Essa classe de enzimas tem sido bem caracterizada do
ponto de vista funcional, entretanto, poucas estruturas foram resolvidas, o que dificulta o
entendimento de seu mecanismo de acdo. A fim de sanar essa lacuna, propde-se neste trabalho o
estudo estrutural das endo-glucanases, de modo que o conhecimento do comportamento do
microorganismo durante o processo de fermentacdo, assim como a sua acdo enzimatica, torne
possivel o aprimoramento de métodos; a otimizagdo; modificacdo e controle de processos.

Palavras-chave: Endoglucanase. Etanol lignoceluldsico. Caracterizacdo estrutural.
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PG-70A - Caracterizacdo molecular e atividade catalitica da mevalonato
kinase de tripanossoma cruzi
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Em células eucaridticas, esterdis sdo importantes determinantes da fluidez e permeabilidade da
membrana. S&o também precursores de moléculas bioativas, com funcdo regulatéria do ciclo e
desenvolvimento celular. A importancia dos esterdis de tripanossomatideos foi provada e existem
alguns inibidores que atuam em diferentes pontos da via (1). A Mevalonato Kinase (MK)
desempenha um papel central na via de biossintese de colesterol, catalizando a fosforilagcdo do
acido mevalbnico para 5-fosfo-mevalonato. Recentemente, estudos sobre a MK mostram que
quando tripanossomatideos invadem as celulas hospedeiras, essa enzima é observada em
abundancia. Portanto isso sugere a importancia dessa enzima como futuro alvo para
desenvolvimento de farmacos. Apesar de apenas a caracterizacdo estrutural da MK de
Leishimania major ser conhecida, ainda ndo houve estudos capaz de caracterizar a MK de
Tripanossoma cruzi (TcMK). Neste trabalho reportamos estudos preliminares de carater
bioguimico e estrutural sobre a TcMK. Essa foi clonada no vetor pet28-a(+), mostrando uma
satisfatoria expressdo em E.coli a 22° C no meio de cultura ZYM-5052 (meio de autoinducao)
(2). No processo de purificacdo, dado que o pET28 introduz uma calda de 6 histidinas, utilizou-se
como primeira etapa uma coluna de afinidade de Niquel. A cromatografia por exclusdo molecular
(SEC) foi fundamental para a determinacéo e separacdo dos diferentes estados oligoméricos da
proteina. Essa técnica identificou dois estados oligomericos presentes na amostra. Estes
oligbmeros da proteina TcMK foram usados para ensaios de atividade, sugerindo que a enzima é
ativa principalmente na conformacdo dimérica. A atividade especifica foi determinada pelo
dimero em pH 9.0, resultando em 80 £ 20 pM/min de produto convertidos por miligrama de
enzima. A amostra monomerica apresentou uma atividade catalitica inferior em dez vezes, no
limite inferior de detec¢do do ensaio. Experimentos de cristalizacdo estdo sendo realizados com o
objetivo de se obter cristais para obtencdo de modelo estrutural da MK.
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Dioxigenases sdo enzimas responsaveis pela degradacdo do anel aromatico de compostos
halogenados, 0s quais sdo despejados rotineiramente no ambiente através de acdes
antropogénicas (1). Dentre essa familia de enzimas, a clorocatecol 1,2-dioxigenase de
Pseudomonas putida (Pp 1,2-CCD) é uma enzima intradiol que possui em sua estrutura, recém
determinada, dois sitios cataliticos e um sitio hidrofobico, assim como em outras enzimas da
mesma familia com estruturas semelhantes (2-5). Neste Gltimo, foi encontrado uma densidade de
cargas compativel a uma molécula de fosfolipidio/acido graxo, o qual acredita-se que regule a
atividade catalitica da Pp 1,2-CCD(6). E neste ambito que o presente trabalho pretendeu
contribuir através da realizacdo de estabelecimento de protocolos de delipidacdo, com seqiiente
quantificacdo de estrutura secundaria e experimentos de cinética enzimética, de interacdo com
modelos membranares e desenovelamento térmico através do uso de técnicas espectroscopica de
dicroismo circular, ressonancia paramagnética eletrbnica, absor¢do oOtica e calorimetria
diferencial de varredura.
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Microfabricacdo a laser utilizando polimerizacdo via absorcdo de dois fétons € uma técnica
bastante promissora para a fabricacdo de sistemas de entrega de farmacos, matrizes para
engenharia de tecidos e implantes médicos (1) com uma maior variedade de tamanhos, formas e
materiais do que os convencionalmente utilizados. Neste trabalho, nds propomos usar um laser
pulsado de femtossegundos para fabricar micro-ambientes, através da fotopolimerizagdo via
absorcédo de dois fotons, os quais serdo utilizados para investigar o crescimento e a diferenciacéo
celular. A fotopolimerizacdo induzida por absorcéo de dois fotons sera realizada utilizando um
oscilador laser de Ti: safira que produz pulsos de 130 fs em 800 nm. Neste sistema, a amostra é
varrida no plano xy pelo feixe laser através de um conjunto de espelhos galvanométricos,
enquanto o movimento na direcdo z se da através de um estagio de translacdo. O feixe laser sera
focalizado na amostra utilizando uma objetiva do microscépio com abertura numérica 0.65. As
microestruturas produzidas por este método nos permitirdo realizar um estudo sistematico do
crescimento celular e testes para engenharia de tecidos. Na primeira fase do projeto nos
dedicaremos ao desenvolvimento do sistema de microfabricacdo, de acordo com as caracteristicas
necessarias para os estudos em células que serdo feitos na sequéncia.
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O presente trabalho visa desenvolver um conjunto de estimulos artificiais a serem utilizados no
estudo do sistema sensorial infravermelho em serpentes. Pretende-se medir a influéncia de
contraste e movimento, bem como pulsacdes de temperatura simulando a corrente sanguinea de
falsas presas no nervo que conecta os sensores de deteccdo infravermelho da serpente até o
cortex. Todos os animais homeotérmicos (aves e mamiferos) emitem radiacdo infravermelha na
faixa de 10.000nm (1). As serpentes apresentam duas cavidades entre as narinas e os olhos, a
chamada fosseta loreal. Essas aberturas séo recobertas por uma membrana inervada, que fazem
parte do nervo trigémeo, cuja terminagdes nervosas percebem variacao de calor (2, 3). Quando a
radiacdo infravermelha de uma presa/predador atingem a membrana, as inervagdes ligadas ao
cerebro fornecem informagdes térmicas como tamanho, distancia e 0s movimentos do animal
homeotérmico, fazendo com que a serpente se proteja ou ataque sua presa.[3,4] Especula-se
também, que essa “imagem” se sobrepde a imagem visual também criada no cdrtex da serpente
(1). Até o presente, os estudos publicados do efeito de estimulos térmicos em serpentes séo
apenas baseados em observacdes comportamentais. Uma experiéncia preliminar efetuada pelos
Profs. Reynaldo D. Pinto [IFSC-USP] e Denis O.V. Andrade [Dept.Zoologia-UNESP]
comprovaram gue informac@es térmicas podem ser medidas em vivo captando 0s sinais elétricos
do nervo trigémeo de cascavéis (Crotalus durissus terrificus). As presas artificiais serdo
construidas em nossos laboratorios dotados de geradores de radiacao infravermelha composta por
resisténcias que serdo aquecidas na temperatura dos mamiferos (37-41°C) através de
controladores de temperaturas. O movimento das falsas presas podera ser controlado a partir de
um equipamento externo. Com esses estimulos criados aliado ao conhecimento comportamental
das serpentes a essas questdes, espera-se obter medidas quantitativas para uma analise do sistema
sensorial e neuroldgico que permitam elucidar a importancia desse sistema nas serpentes.
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Uma série de processos bacterianos, incluindo formacdo de biofilmes, viruléncia e progressao
celular sdo controladas por uma molécula mensageira baseada em nucleotideos, c-di-GMP. De
forma geral, altos niveis intracelulares dessa molécula promovem a expressdo de proteinas
relacionadas com o fenétipo de biofilmes, tais como, proteinas responsaveis pela producdo de
exopolissacarideos presentes na matriz extracelular de biofilmes bacterianos (1). Em
Pseudomonas aeruginosa, foi identificado um receptor especifico para c-di-GMP, a proteina
transmembranar PelD, cuja modulacdo por meio dessa molécula controla a producdo de
exopolissacarideos influenciando diretamente na capacidade de formacao de biofilmes (2). Nesse
estudo apenas a regido citoplasmatica da proteina foi amplificada e clonada diretamente no vetor
de expressdo ppSUMO. Apos a obtencdo da proteina pura foram realizados estudos sobre
estabilidade térmica e estado oligomérico, utilizando dicroismo circular (CD) e espalhamento de
luz dindmico (DLS), respectivamente. O espectro de CD a 4 °C apresentou bandas intensa com
valor de elipticidade negativa em 210 nm e 220 nm, as quais sdo associadas a estruturas em
hélices-a. Com a redugdo gradual dessas estruturas, pode-se observar a temperatura critica do
processo de desnaturacdo térmica. Onde, duas transicdes, sendo a primeira em torno de 40°C e a
segunda préxima de 75°C, provavelmente estdo associadas a dois diferentes dominios presente na
PelD. Por DLS a proteina apresentou raio hidrodinamico de 8,1 nm e uma massa molecular de 72
kDa. Esses resultados sdo consistentes para a PelD na forma dimérica, confirmando os resultados
do gel nativo. Estudos espectroscopicos da proteina PelD na forma apo e complexada com o
dinucleotideo auxiliard na compreensdo de provaveis mecanismos de ativacdo por c-di-GMP.
Ressalta-se que 0s resultados dessa pesquisa ndo sO contribuirdo para o entendimento dos
mecanismos de regulacdo das vias de sinalizacdo mediadas por c-di-GMP como, a longo prazo,
poderdo levar ao desenvolvimento de agentes terapéuticos contra infeccdes bacterianas.
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Enterococcus faecalis € um dos principais patégenos nosocomiais relatados, sendo o causador de
sepse e choque séptico em pacientes imuncomprometidos (1, 2). No Brasil, E. faecalis foi
detectado como a principal causador de infeccdes humanas causadas por bactérias do género
Enterococcus em pacientes hospitalizados (3). Varios fatores de viruléncia ja foram relatados
para E. faecalis, dentre eles um novo fator foi descrito por Brinster et al. (2007) (5): a
Enterococcal leucine-rich protein A (EIrA). A EIrA é uma proteina de superficie com dominio
WXL, que promove a interacdo da proteina com peptideoglicanos na parede celular da E. faecalis
e foi observada em protoplastos (6). Este projeto tem por objetivo aprofundar o conhecimento
sobre a EIrA. Primeiramente sera verificada a presenca do gene elrA em diferentes linhagens de
E. faecalis isoladas no Brasil. Sera ent&o realizada a expressdo e purificacdo da His-EIrA afim de
obter a proteina para estudos estruturais e de interacdo com a membrana citoplasmatica. Os
estudos estruturais serdo baseados em métodos experimentais de dicroismo circular e
espalhamento dindmico de luz (DLS) e no método computacional de modelagem molecular para
predizer a estrutura protéica. O estudo de interacdo serd realizado utilizando-se filmes de
Langmuir que mimetizam a membrana citoplasmatica e permitem verificar se ocorre interagcdo
entre a EIrA e esta estrutura celular. Possuindo papel na viruléncia e na sepse, o estudo da EIrA é
importante para gerar um maior entendimento das infec¢fes causadas por E. faecalis. A estrutura
protéica predita pode ser utilizada futuramente na identificacdo de ligantes e de pequenas
moléculas que possam agir como inibidores da proteina ElrA, atenuando assim 0 processo
infeccioso.
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A crescente prevaléncia de hipertensdo arterial na populacdo mundial e os riscos por ela
apresentados nas doencas coronarianas tém aumentado muito o0 interesse em pesquisas
relacionadas ao diagnostico precoce dessa doenca. Além disso, devido ao fato de sua origem ser,
freqlientemente, multifatorial, o tratamento da hipertensdo arterial é dificultado (3). Fatores
ambientais associados a predisposicdo genética levam o individuo a apresentar indices
pressoricos elevados de pressdo arterial quando comparados a individuos que ndo apresentam tal
predisposicdo (3). Identificar a predisposicdo genética, por meio de genossensores, seria ideal
para brandear ou, até mesmo, evitar o desenvolvimento da patologia. Os genosensores s&o
dispositivos analiticos de dltima geracdo que apresentam alta especificidade, sensibilidade e
podem ser aplicados para a detecgé@o precoce de muitas doengas genéticas (1,2). O objetivo deste
estudo € a sintese e complexacdo de nanoparticulas de ouro funcionalizadas, com grupos aminas,
com oligonucleotideo modificado, especifico para o polimorfismo localizado no Intron 16 do
gene da ECA, enzima conversora da angiotensina I, que esta no locus 17g23. Os dispositivos
utilizam nanocomplexos de oligonucleotideos e nanoparticulas de ouro, que reconhecem
sequéncias especificas do DNA. As deteccdes da sequéncia alvo sdo realizadas por medidas
elétricas e analise eletroquimica, aléem de estudos de fluorescéncia. Analises por espectroscopia
de infravermelho por transformada de Fourier (FTIR) demonstraram que as interacfes entre as
nanoparticulas e pequenas sequéncias de DNA — Oligonucleotideos, ocorrem por meio do grupo
de fosforotioato do oligonucleotideo modificado e as aminas primarias presentes na superficie da
AUNPs.
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The growing prevalence of blood hypertension on population worldwide and the risks exhibited
by heart diseases have foster researches in areas related to early diagnosis and detection of
coronary diseases. In addition, since the origin of such diseases is multifactorial, the treatment of
blood hypertension is difficult (3). Environmental aspects associated to genetic predisposition
may lead the individual to produce high indices of blood pressure (3). The identification of the
genetic predisposition, using genosensors, would be of importance to prevent the development of
the pathology. Genosensors are advanced analytical devices that exhibit high specificity,
sensitivity and may be applied for the early detection of many genetic diseases (1, 2). The
purpose of this study was the synthesis and complexation of gold nanoparticles functionalized
with amino groups and modified oligonucleotides specific from the polymorphism located in the
Intron 16 of the ACE gene. The devices use nanocomplexes of oligonucleotides and gold
nanoparticles that recognize specific sequences from locus 17g23DNA. The detections of the
target sequence are carried out by electrical, electrochemical and fluorescence analyses.
Investigations using Fourier Transform Infrared Spectroscopy (FTIR) demonstrated that the
interactions between the nanoparticles and small sequences of DNA —Oligonucleotides occur via
the phosphorothioate group of the modified oligonucleotide and the primary amines present in
the surface of AuNPs.
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Nanobiocompdsitos possuem elevado potencial para aplicacdes biomédicas devido a sua
habilidade de combinar propriedades de reconhecimento dos biomateriais com as propriedades
eletronicas, dticas e cataliticas Unicas exibidas pelos materiais quando estruturados na escala
nanométrica (1). Neste estudo, descrevemos uma nova estratégia para a conjugacdo de
nanoparticulas de ouro (AuNPs) com a lectina Jacalina, que tem atraido muito atengdo devido sua
habilidade de se ligar preferencialmente a algumas células tumorais (2). As AuNPs formadas na
presenca do dendrimero poliamidoamina (PAMAM) foram conjugadas com a Jacalina por
complexacdo. O complexo resultante foi separado por centrifugacdo. Espectroscopia de
fluorescéncia mostrou um deslocamento para maiores comprimentos de onda no espectro de
emissdo da Jacalina apds a conjugacdo com AuNPs, o que é um indicativo da interacdo entre a
proteina e as AuNPs. Analises por dicroismo circular revelaram que a proteina manteve sua
estrutura secundaria apds a conjugacdo com as nanoparticulas. A presenca das AuNPs também
ndo afetou a atividade da proteina, como evidenciado nos ensaios de hemaglutinagdo. O
complexo formado foi ainda conjugado com um marcador fluorescente e testado em cultura de
células, revelando gue o nanocomposito possui maior afinidade por um tipo de célula cancerigena
(HeLa) se comparado com fibroblastos saudaveis (IMR-90). Estes resultados séo relevantes uma
vez que o complexo AuNPs/Jacalin pode ser utilizado para aplica¢cdes biomédicas incluindo
tratamento e diagnostico de cancer.

Palavras-chave: Nanobiotecnologia. Nanoparticulas de ouro. Proteinas.
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PG-77B - Nanobiocomposites containing nanoparticles and proteins
formedical applications
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Nanobiocomposites have been considered candidate materials for biomedical applications due to
their ability of combining the recognition properties of biomaterials with the unique electronic,
photonic, and catalytic features of nanoparticles (1). In this study we describe a new strategy for
conjugating gold nanoparticles (AuNPs) and Jacalin, a lectin that has attracted a great attention
due to its specific recognition of some tumor cells (2). The AuNPs formed in the presence of the
polyamidoamine (PAMAM) dendrimer G4 were conjugated with the Jacalin via complexation.
The protein/nanoparticle complexes were separated by centrifugation. Fluorescence spectroscopy
showed a red-shift in the emission spectrum after conjugation of Jacalin to AuNPs, which was
indicative of interaction occurring between AuNPs and the protein. Circular dichroism (CD)
analyses revealed that protein maintained its secondary structure upon conjugation with the
nanoparticles. The presence of AuNPs did not affected the activity of Jacalin, as revealed by its
ability to hemagglutination. The AuNPs/Jacalin nanocomplex was further conjugated to a
fluorescent marker and tested in cell cultures, revealing that the complex presented high affinity
for a cancer cell (HeLa) compared with the healthy fibroblasts (IMR-90). The latter results are
very relevant, since the AuNp/Jacalin nanocomplex may be used for biomedical applications
including treatment and diagnostics of cancer.

Keywords: Nanobiotechnology. Gold nanoparticles. Proteins.
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PG-78A - Determinacao estrutural do complexo Selenocisteina Sintase t-RNA
de E.coli
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A biossintese do 21° amino 4&cido, Selenocisteina (Sec - U), exige complexa maquinaria
enzimatica em eubactérias: Selenocisteina Sintase (SELA), Fator de Alongamento Selenocisteina
Especifica (Selb), Sintetase Selenophosphate (SELD) e um tRNA especifico (tRNAsec). O
residuo é incorporado a uma selenocisteina em uma proteina nascente em um cédon de
sinalizagdo de parada, UGA, como um sito de incorporacdo Sec pela presenca de uma sequiéncia
de insercdo de selenocisteina (SECIS), a incorporacdo do codon UGA na regido de codificacéo
em bactérias e em uma UTR 3' em archaea e nos eucariotas. SELA desempenha um papel central
neste caminho, modificando o residuo Serina presente no tRNAsec por seril-tRNA Sintetase
(SerRS) e converté-o em Selenocisteina. Esta enzima forma um complexo homodecamerico que
especificamente reconhece e se liga a seril-tRNAsec (1). Nosso objetivo é a investigacao
estrutural por Microscopia de Forca Atémica (AFM), Crio Microscopia Eletrénica (Cryo-EM) e
Cristalografia dos complexos SELA e SELA-tRNAsec. Dados de microscopia ajudam a
determinar parametros dimensionais como dimensdo méaxima, massa molecular e raio de giro.
Recentemente, estudos viram perspectivas de assumir um tRNA para a proteina monomérica de
SELA, cristais de SELA-tRNA complexos e nativos SELA foram obtidos e os modelos da AFM
e Cryo-EM podem ajudar a decidir o namero de tRNA interagentes no complexo SELA-
tRNAsec.

Palavras-chave: Selenocisteina sintase. Selenocisteina. Selenocisteina - tRNAs.
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PG-78B - Structural determination of selenocysteine synthase t-RNA complex
from E. coli
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The biosynthesis of the 21th amino acid, Selenocysteine (Sec — U), requires complex enzymatic
machinery composed in eubacteria of: Selenocysteine Synthase (SELA), Selenocysteine Specific
Elongation Factor (SELB), Selenophosphate Synthetase (SELD) and a specific Selenocysteine
Inserting tRNA (tRNAsec). The Selenocysteine residue is incorporated into a nascent protein at a
UGA like stop codon signaling as a Sec incorporation site by the presence of a Selenocysteine
Insertion Sequence (SECIS), embedding the UGA codon in the coding region in bacteria and in a
3’ UTR in archaea and eukarya. SELA plays a central role in this pathway by modifying the
Serine residue charged into the tRNAsec by Seryl-tRNA Synthetase (SerRS) and converting it
into Selenocysteine. This enzyme forms a homodecameric complex that specifically recognizes
and binds to Seryl-tRNAsec (1). The specific interaction of SELA and its tRNA remains unclear.
Our aim is the structural investigation by Microscopy of Atomic Power, Cryo-Eletronic
Microscpy and Cristallography of Escherichia coli SELA and SELA-tRNAsec. Microscopy datas
determined dimensional parameters as maximum dimension, molecular mass and radius of
gyration. Recently study saw prospects of assuming one tRNA for monomeric protein of SELA,
projections Crystals of SELA-tRNA complex and SELA native is in growth prospects, and the
modells of MFA and Cryo-Microscopy may help to decide the number of tRNA interections of
SELA.

Keywords: Selenocysteine synthase. Selenocysteine. Selenocysteine - tRNAs.
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PG-79A - Desenvolvimento de um genossensor de baixo custo e resposta
rapida

CORRER, W. R.}: ZUCOLOTTO, V.
wcorrer@gmail.com
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O mapeamento de mutacdes em genes e a deteccdo rapida de parasitas sdo altamente desejaveis
para diagnosticar doencas de maneira eficiente. Para a detec¢cdo de sequéncias de DNA, a técnica
mais utilizada ainda é PCR (Polymerase Chain Reaction). Recentemente, genossensores estdo
surgindo como uma técnica alternativa ao PCR na deteccdo de sequéncias especificas.
Genossensores sao mais rapidos, necessitam de menor quantidade de amostras, possuem baixo
limite de detec¢do e necessitam menos manipulacdo da amostra. Nosso objetivo nesse trabalho é
desenvolver um genossensor de baixo custo e de resposta rapida para deteccdo do Human
Papiloma Virus (HPV), utilizando-se medidas elétricas para detecgdo. Alguns tipos de HPV séo
fortemente correlacionados com o cancer do colo de atero. Entre estes tipos, HPV tipo 16 e HPV
tipo 18 sdo responsaveis pela maioria dos casos de cancer de colo de Utero. Moléculas de DNA
contendo sequéncia complementar do alvo, chamadas de DNA-probe, sdo imobilizadas sobre a
superficie de um eletrodo interdigitado. Esse eletrodo é colocado em contato com a amostra,
induzindo hibridizagdo. Apods a hibridizacdo, sequéncias de DNA ligadas a nanoparticulas de
ouro (DNA-reporter) sdo colocadas em contato, promovendo uma alteracdo da resposta elétrica
do eletrodo.

Palavras-chave: HPV. Genosensor. Biosensor.
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PG-79B - Development of a low-cost and fast-response genosensor
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The mapping of gene mutation and fast detection of parasites are highly desirable to properly
diagnose diseases. Currently, the most common strategy employed to detect DNA sequences is
related to the use of PCR (Polymerase Chain Reaction). However, research on genosenors has
increased as a technique alternative to PCR in the detection of specific DNA sequences.
Genosensors are faster, exhibit lower limits of detection and requires simpler samples
preparation. Our goal in this project is to develop a genosensor for Human Papiloma Virus
(HPV). The interest in detecting HPV comes from the fact that virus is related to the development
of certain types of cervical cancer, being the types HPV 16 and HPV 18 the most common in this
cases. Detection is based on the immobilization of a probe sequence, complementar to the target
sequence, on interdigitated electrodes. After being in contact with the target sequence,
hybridization occurs between the probe sequence and part of the target. Following, a reporter
sequence bearing a metallic nanoparticle is allowed to hybridize with the target sequence, which
induces variation in the electrical response of the electrodes subjected to an applied voltage.
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PG-80A - Andlise e caracterizacdo de nanoestruturas de polimeros mediante
imagens AFM
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Os blocos de copolimeros por sua formagdo de padrdes na escala nanométrica sdo necessarios em
muitas aplicacBes como na indUstria de microeletrénicos, técnicas de revestimentos, técnicas de
filtros, adesivos, lubrificacdo, biossensores, modelos submicrométricos, etc. Sendo assim a
automontagem um principio importante na fabricacdo de estruturas organizadas e de dispositivos
na mesoescala, este processo de automontagem é uma boa alternativa para o controle da
formacdo de padrdes na superficie e a nano fabricacdo (1). Em alguns experimentos particulares
dos filmes finos de blocos de copolimeros sobre o substrato de mica mediante as técnicas de spin-
coating, dip-coating ou auto ensamblado formam-se estruturas finais de padrbes de tiras e
goticulas. Este € o caso do experimento a descrever, obtido por um processo de livre de
evaporacdo e desmolhamento do solvente, reportado ja em (2, 3), e observando se também a
formacdo de tiras e goticulas. Neste reporte se analisar e quantizar as estruturas das goticulas,
junto com os cambios da fase das imagens, reportados tambem em (4-6) usando a técnica de TM-
AFM, fazendo-se experimentos com amostras SEBS sendo assim a principal motivacao descrever
e quantizar as estruturas geradas por estes, a ferramenta desenvolvida faz um analise quantitativa
de regides de interesse numa imagem, observando-se com frequéncia certos fendmenos nos quais
se deseja fazer as medigcdes para a descricdo destas observacdes. Esses dados podem ser
utilizados posteriormente para a interpretacdo e analise de resultados, para logo ter as
generalizacGes e conclusoes.

Palavras-chave: Polimeros SEBS. Processamento imagens. AFM.
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PG-81A - Estudo da influéncia topologica na dinamica integra-e-dispara em
redes neuronais artificiais
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A tarefa de entender os fundamentos do processamento de informag6es pelo cérebro tem ganhado
cada vez mais atencdo no meio cientifico. Teoricamente o problema costuma ser abordado em
duas frentes: 1 - descricdo fenomenologica dos neurdnios, de forma a criar modelos matematicos
(com ou sem intuicdo bioldgica) que reproduzem caracteristicas eletrofisiolégicas observadas
experimentalmente in vivo ou in vitro, como adaptacdo, bursting, atraso na transmisséo sinaptica,
refratoriedade e outros (1), 2 - descricdo do ponto de vista informativo (2), ou seja, do cddigo
neuronal utilizado para o recebimento e transmissdo da informagdo entre neurdnios.
Tradicionalmente a descrigdo fenomenoldgica é aplicada em uma Unica célula neuronal, de forma
a, dado um estimulo, reproduzir a resposta medida em um experimento prévio. Nosso proposito é
estudar o papel exercido pela topologia de sinapses ao levarmos em conta um grande nimero de
elementos excitaveis (também denominados acoplados por disparos) quando descritos pelo
modelo integra e dispara, que apesar de simples proporciona uma boa descricdo fenomenologica
e riqueza de informagdo quando estudado em rede. Consideramos diversas topologias classicas
como aleatdria, geografica e pequeno mundo e analisamos tanto o comportamento coletivo do
sistema, dado pela ativacéo geral da rede e pela distribuicdo de taxas, como a relacdo local entre
estrutura e dinamica atraves de um método desenvolvido por nés. Além de confirmarmos a
existéncia de estados sincronos e assincronos auto sustentavies ja relatados em (3), observamos
com 0 nosso método que elementos de mesma topologia local podem possuir caracteristicas
dindmicas bem distintas. A metodologia abre caminho para o entendimento de dinamicas
neuronais mais complexas como FitzHugh-Nagumo e Hindmarsh-Rose, ou ainda para outras
dinamicas classicas na area de sistemas complexos, como propagacédo de epidemia e osciladores
de Kuramoto.
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PG-82A - Espectroscopia por ressonancia magnética resolvida no tempo
através do método FDM
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A espectroscopia de Ressonancia Magnética (MRS, Magnetic Resonance Spectroscopy) in vivo
possui uma alta sensibilidade em determinar uma ampla gama de metabdlitos dos tecidos, as
taxas de reacdo quimica, bioenergética e suas variagcdes causadas por estimulo ou perturbacéo
patoldgica em regibes espacialmente selecionadas de um 6rgdo vivo, por exemplo, em um
cérebro (1). Entretanto uma das maiores limitacdes da MRS de préton in vivo é a medida e a
identificacdo da contribuicdo individual de metabdlitos em um espectro adquirido com TE curto
(2). Isto dificulta fazer experimentos in vivo para a analise da variagdo dindmica de metabolitos
em pesquisas de carater funcional, uma vez que estas varia¢cbes ocorrem numa duracgdo inferior
aquela permitida pelos métodos utilizados nos espectrémetros atuais. Uma das maiores
desvantagens da andlise espectral pela metodologia atualmente empregada, a Transformada de
Fourier, estéd relacionada aos artefatos gerados quando se deseja truncar o sinal temporal (3).
Estudos recentes (4, 5) vém sendo conduzidos empregando algoritmos de processamento de
dados baseados no Método da Diagonalizacéo Filtrada (FDM, Filtered Diagonalization Method)
com otimos resultados em espectros de 1D e 2D. O FDM compartilha algumas das caracteristicas
das vérias abordagens algébricas lineares, mas é numericamente mais eficiente para a analise de
sinais truncados quando comparado a Transformada Rapida de Fourier (FFT) (5). Neste estudo
pretendemos validar o método FDM inicialmente para MRS de 1H resolvida no tempo, através de
experimentos e simulacGes de variagdes dinamicas da concentracdo de metabdlitos humanos
cerebrais, cuja resolucdo temporal geralmente ndo é bem resolvida por FFT.

Palavras-chave: FDM. Espectroscopia de RM. Espectroscopia funcional.
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PG-83A - Interface gestual baseada em visdo computacional
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Um novo estdgio para interacdo usuario computador estd sendo alcancado atraves de técnicas e
ferramentas de andlise de video. Nos ultimos anos, interfaces para jogos eletronicos, obtidos
através de cameras dos mais variados tipos, estdo sendo lancadas para diferentes consoles e
plataformas computacionais (1). Além de jogos eletrdnicos, outras aplica¢des, como a entrada de
dados em dispositivos mdveis (2) e a modelagem virtual de objetos tridimensionais (3), devem se
beneficiar deste modo de interface em um futuro préximo. Escolhemos estudar e desenvolver
uma interface gestual baseada na deteccdo dos gestos das méos por cameras tridimensionais; as
razOes foram sua grande popularidade, baixa invasibilidade, intuitividade na realizagéo de tarefas,
eficiéncia para deteccdo de movimentos, capacidade de extrair a posicdo das maos e outras partes
do corpo em relacdo a camera. O rastreamento de méos por visdo computacional em tempo real
pode ser utilizado para substituir 0 mouse em todas as suas funcdes, (4) para usuarios leigos isto é
bastante atrativo, ja que 0 manuseio de um mouse exige coordenagdo motora fina, algum tempo
para adaptacdo e capacidade de abstracdo entre os seus movimentos e o do ponteiro indicador. O
reconhecimento de gestos com informacdo de profundidade e a utilizacdo das duas mé&os
simultaneamente, sera de grande utilidade para usuarios avangados, permitindo-Ihes alternar entre
ferramentas, com apenas uma de suas maos, sem interromper o trabalho realizado por sua outra
mé&o; manusear objetos virtuais e selecionar opcGes complexas através de gestos configuraveis;
Estaremos criando um framework e a partir de trés categorias de softwares distintos: Modelagem
3D, Jogos e Interfaces Gréaficas de Usuario. Estas categorias de softwares foram escolhidas
visando analisar o desempenho da interface, avaliar a capacidade de adaptacéo de diferentes tipos
de usuério e desenvolver as melhores técnicas para a utilizacdo das informacdes obtidas por visao
computacional para a execucdo de tarefas capazes de refletir as potencialidades deste método.
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Um dos excitantes topicos relacionados com fluidos quénticos atdmicos é a possibilidade de
estudar com detalhes efeitos quanticos macroscépicos. Dentre estes efeitos, esta a existéncia de
rotacdo. No regime de superfluidez, as rotacdes sdo quantizadas, formando os chamados vortices
quanticos. A presenca destes vortices evolui para diversas situacfes de grande interesse. Muitos
vortices juntos podem evoluir para um estado de turbuléncia quéntica, ou formar uma rede de
vOrtices ou mesmo mostrar efeitos relacionados com a dindmica de comportamento dos vortices,
formando cluster de diversos tipos. Uma questdo natural quando temos um superfluido contendo
vortices, corresponde a variagdes termodinamicas que ocorrem no sistema, quando estes estados
de vortices sdo formados. Paralelamente aos fluidos classicos, 0s quanticos mostram alteracdes
de pressao AP quando os vortices sdo gerados. Neste trabalho, pretendemos utilizar uma nova
forma de gerar vortices em uma amostra de fluido quantico aprisionado, através da introdugéo de
um perfil de fase por introdugdo de campo magnético na amostra. Uma vez produzido o vortice,
de circulacdo fundamental ou ndo, deveremos medir as variagdes do parametro de pressdo (P)
causada pela presenca de vortices. Como temos um gas heterogéneo, mantido num potencial
Harmdnico, o parametro de pressdo € uma grandeza de natureza macroscopica, que deve
representar as variagdes termodinamicas que se sucedem ap0s a germinacdo de singularidades
como vortices fundamentais ou multi-carregados. O trabalho tem grande relevancia no sentido de
entendermos rotas de evolucdo de vortices para o estado de turbuléncia quéntica, recentemente
medido pelo nosso laboratorio.

Palavras-chave: Superfluido. Vértices. Termodinamica.
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PG-85A — Estrutura atémica de nanoparticulas utilizando o algortimo Basin-
Hopping Monte Carlo
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Resultados experimentais mostram que nanoparticulas (NPs) apresentam grande potencial para o
desenvolvimento de nanocatalisadores, abrindo assim muitas possibilidades para uma vasta gama
de aplicacBes tecnoldgicas. Em contraste com materiais em bulk, cuja estrutura atémica é
conhecida ha décadas, a identificacdo da estrutura atdmica de NPs ainda € um desafio, uma vez
que técnicas experimentais, como difracdo de raios-X, possuem dificuldades em acessar
diretamente as propriedades estruturais. Existe portanto um interesse em obter uma compreensao
a nivel atbmico da estrutura dessas NPs como funcgéo dos seus tamanhos e formas, que €, por sua
vez, um requisito basico para obter um melhor entendimento de suas propriedades de estabilidade
e reatividade. O uso de ferramentas computacionais empregando o estado da arte em algoritmos
de busca global é considerado como uma das melhores abordagens para atingir esse objetivo.
Neste poster nos apresentamos uma implementacdo do algoritmo Basin-Hopping Monte Carlo
(BHMC), que inclui os desenvolvimentos mais recentes em técnicas de otimizacgéo utilizando
BHMC e também apresentamos nossas sugestdes para melhoria da otimizacdo de NPs
inicializadas aleatoriamente. Para testar nossa implementagdo nos selecionamos o ja conhecido e
amplamente estudado problema de otimizacdo de NPs de Lennard-Jones (LJ). Apresentamos 0s
resultados para particulas de tamanho 2 até 500 atomos, sendo que a energia reduzida total estéo
em excelente acordo com os melhores resultados ja reportados na literatura para o problema de
otimizacdo de NPs de LJ (1, 2). Além disso, nds também discutimos estratégias para combinar
nossa implementacdo com métodos de primeiros principios, como a teoria do funcional da
densidade conforme implementada no codigo FHI-aims, que serd aplicado para o estudo de NPs
de metais de transicéo.
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PG-85B - Atomic structure of nanoparticles using the Basin-Hopping Monte
Carlo algorithm
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Experimental results have shown that nanoparticles (NPs) have great potential for the designing
of nanocatalysts, which can open the possibility for a wide range of technological applications. In
contrast with bulk materials, for which the atomic structure have been known for decades, the
identification of the atomic structure of NPs is still a challenge as traditional experimental
techniques such as X-ray diffraction presents difficulties to access those properties directly. Thus,
there is a great interest in obtaining an atomistic understanding of the NPs structure as a function
of size and shape, which is a basic requirement to obtain a better understanding of their stability
and reactivity properties. Computational tools using state-of-the-art in global search algorithms
have been considered as one the best approaches to obtain a deeper understanding of the atomic
structure of NPs. In this poster we report our Basin-Hopping Monte Carlo (BHMC)
implementation, which includes the most recent developments in BHMC techniques, and our
suggestions to improve the optimization of randomly initialized unbiased NPs. To test our
implementation and developments we selected the well known Lennard-Jones (LJ) pair-potential
to describe the interaction between the atoms in the NPs. We will report results for particles from
2 up to 500 atoms. The reduced total energies are in excellent agreement with the benchmark
results (1, 2), which are considered as the best reference results for the LJ optimization problem.
Furthermore, we also discuss our strategies to combine our implementation with first-principles
methods such as density functional theory as implemented in the FHI-aims code, to be applied in
the study of transition-metal NPs.

Keywords: Global optimization. Nanoparticles. Structural modeling.

Referéncias

1 WALES, D. J.; DOYE, J. P. K.; DULLWEBER, A.; HODGES, M. P.; NAUMKIN, F. Y.;
CALVO, F.; HERNNDEZ-ROJAS, J.; MIDDLETON, T. F. The Cambridge Cluster Database
Disponivel em: <http://www-wales.ch.cam.ac.uk/CCD.htmlI>. Acesso em 21 Aug 2011.

2 SHAO, X. G. A list of the global minimal energies and coordninates of the LJ Clusters.

Disponivel em: <http://chinfo.nankai.edu.cn/chmm/pubmats/LJ/ljstructures_e.html>. Acesso em:
21 Aug 2011.

206


http://www-wales.ch.cam.ac.uk/CCD.html
http://chinfo.nankai.edu.cn/chmm/pubmats/LJ/ljstructures_e.html

'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-86A - Analise de algoritmos distribuidos para escalonamento em grades de
dados
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O uso de DataGrids (1) torna-se importante em experimentos que geram uma grande quantidade
de dados, o que muito ocorre em areas como Fisica, Biologia entre outras. Para que 0 uso desse
"recurso” seja otimizado e possibilite cada vez mais experimentos sofisticados, devem-se utilizar
algoritmos especificos (2) para esse tipo de ambiente e que gerenciem os dados de uma maneira
eficaz, além de levar em consideracdo o posicionamento dos dados ao escalonar programas para
execucdo nas maquinas. Buscando tal melhoria, propomos métodos que otimizem essas
execucOes, tendo sempre como principal fator o gerenciamento dos dados necessarios. Como as
grids lidam com grandes quantidades de recursos distribuidos, é necessario que 0s participantes
nessas grids se interliguem por meio de uma rede. A forma com que essas conexdes S&o0
determinadas é definida através de uma topologia (3). Analisando o efeito de algumas dessas
topologias, pudemos observar que o desempenho dos algoritmos para a execugdo de processos
esta intimamente ligada com o grau que “caoticidade™ da topologia.

Palavras-chave: Data grid. Replicacdo de dados. Escalonamento de processos.
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PG-87A - Processamento digital de sinais aplicado ao projeto de funcdo de
transferéncia inteligente para a solucdo de tempos de relaxacdo em problemas
de RMN
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Desde o inicio dos anos noventa, varias aplicacdes envolvendo sistemas inteligentes tém surgido
em diversas areas do conhecimento cientifico. Dentre tais sistemas, as Redes Neurais Artificiais
(RNAs) tém representado papel importantissimo, sendo aplicadas com relativo sucesso na
resolucdo de problemas onde os métodos tradicionais, de certa forma, mostram-se ineficientes,
seja pela complexidade dos sistemas envolvidos ou mesmo pela existéncia de incertezas
relacionadas. “A solucdo de problemas através de RN As ¢ bastante atrativa, ja que a forma como
eles sdo representados internamente pela rede, assim como o paralelismo natural inerente a
arquitetura das RNAs, criam a possibilidade de um desempenho superior ao dos modelos
convencionais. [...] A capacidade de aprender através de exemplos e de generalizar a informagéo
aprendida ¢, sem duvida, o atrativo principal da solucdo de problemas através de RNA (1)”.
Tendo em vista o historico de resultados positivos envolvendo a utilizacdo de RNAs, busca-se,
neste trabalho, aplicar e confrontar diversas arquiteturas e topologias de RNAs para solucionar
um problema da area de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN), particularmente a tentativa, que
ja demonstrou resultados animadores, € de criar uma funcéo de transferéncia inteligente capaz de
resolver uma equacédo envolvendo tempo de relaxacdo que, anteriormente, possuia apenas solucao
analitica, altamente custosa e, algumas vezes, inviavel. Essa investigacao se justifica devido a
complexidade dos atuais métodos utilizados na solucdo destas equacdes. Em um primeiro
momento serdo apresentados os resultados da aplicacdo de Redes de Funcdes de Base Radial
(RBF), sendo a técnica apresentada, uma adaptacdo de um algoritmo para conversdo de voz
(Voice Morphing), desenvolvido sob orientacdo do Prof. Dr. Rodrigo C. Guido (Speechlab-
IFSC/USP).
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PG-88A - Influéncia de modelos de interacdo hadronica na medida de
composicdo de raios cosmicos
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Em raios cdsmicos um dos aspectos mais dificeis é o estudo da massa da particula priméria.
Algumas das possiveis razfes sao a grande flutuacao natural na primeira interacdo e o incompleto
conhecimento da secdo de choque em energias superiores a 10"14eV. Uma das técnicas mais
importantes para extrair a informacéo da massa do primario é o estudo da taxa de elongacdo de
chuveiros atmosféricos extensos (CAE). Esta taxa de elongacdo é definida como a profundidade
atmosférica no qual o CAE atinge o maior nimero de particulas (chamado maximo do chuveiro,
Xmax) relacionado com a energia do primario deste mesmo CAE. Recentemente, o Observatorio
Pierre Auger publicou resultados da taxa de elongacdo com precisdo suficiente para mostrar que
em altas energias, ao redor de 10°{18} eV, a massa do primario tende a aumentar com a energia
deste, indo de proton para energias mais baixas (10"18eV) a ferro para energias mais altas
(10720eV). Em minha pesquisa estou desenvolvendo simulagfes e modificando o simulador
CORSIKA (COsmic Ray SImulations for Kascade), a fim de estudar a influéncia da secdo de
choque de interacbes hadronicas (p-p) na taxa de elongacdo de um CAE correlacionando-a a
massa do primario.

Palavras-chave: Raios cosmicos. Secdo de choque. Taxa de elongacéo.
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PG-89A - Caracteristicas locais no trafego de pacotes em redes complexas
préximo ao ponto de congestionamento
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No trabalho aqui proposto ndo sdo analisadas as caracteristicas globais do trafego, como a
presenca ou ndo de congestionamento na rede como um todo, mas é feita uma andlise sistematica
das caracteristicas locais (isto €, de roteadores especificos) do trafego no ponto de transicao entre
a fase livre e a fase de congestionamento. Os estudos sdo realizados com o uso de um simulador
de rede, para possibilitar um controle adequado dos parametros e uma avaliagdo de todas as
caracteristicas desejadas.
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PG-90A - Transformada wavelet aplicada na extracdo das caracteristicas do
ruido emitido pela caneta ao assinar
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O ser humano esta acostumado a se submeter a processos de validagdo para adentrar localidades
restritas ou utilizar servicos. A Biometria é um processo de validagcdo abrangente que emprega
caracteristicas humanas para obtencdo de identificacdo pessoal. O processamento digital de sinais
permite a extracdo de caracteristicas de sinais, como &udio ou voz, podendo estas serem
utilizadas para diferenciar um individuo de outro. Neste artigo apresentaremos uma aplicacéo da
transformada Wavelet sobre sinais de audio emitidos pela caneta durante o processo de
assinatura, onde € possivel caracterizar as frequéncias predominantes a fim de classificar os sinais
e diferencia-los dentre um grupo de individuos.
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PG-91A - Modelagem de mercado financeiro atraves de redes complexas
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Neste trabalho o objetivo € identificar, através dos métodos de Redes Complexas, padrdes de
ocorréncia dentro das diversas relaces que se originam nos Mercados Financeiros. O objetivo é
construir modelos que possam de alguma forma dar apoio na aplicacdo de Engenharia Financeira,
que consiste na aplicacdo de modelos matematicos e de tecnologia de neg6cios a partir de
computadores visando minimizar os Riscos atrelados aos investimentos.
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PG-92A - Programacao de um sistema de controle de RF e aquisicdo de dados
para um espectrometro de RMN de baixo custo
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Este projeto de mestrado visa construcdo de um espectrometro de Ressonancia Magnética
Nuclear de baixo custo e facilmente portavel. A utilizacdo deste espectrdmetro em nosso
laboratorio € destinada, principalmente, i) estudo de meios porosos com freqiiéncia de
ressonancia centrada em 2 MHz, , ii) ao desenvolvimento de experimentos de RMN em campo
zero e RQN. Como o estudo de meios porosos requer um magneto de baixo campo para evitar
problemas associados com a susceptibilidade magnética (1), a estrutura principal deste
espectrometro envolveu a construgdo de um magneto resistivo de 0,047 T, juntamente com a
fonte de alimentacédo e os equipamentos de amplificagéo e filtragem. O controle do experimento é
realizado por um processador de RF e sua APl (Application Programming Interface) adquiridos
da Empresa SpinCore. O projeto visou a constru¢do de uma nova biblioteca que usa as funcdes
basicas da API original e cria uma camada superior a ela simplificando seu uso, aléem do
desenvolvimento de uma interface para visualizagcdo e tratamento dos dados. Esta biblioteca foi
implementada na linguagem C++ com um wrapper para a linguagem script Python, permitindo
gue o usuario possa escolher entre construir o experimento através da programacao de um script,
ou uso da interface. A interface foi desenvolvida em PyQT e permite a construcdo das seqiiéncias
de pulso de forma clara e intuitiva. O equipamento e software foram testados atraves de
experimentos de CPMG (2) para a caracterizacdo de amostras porosas de 0ss0s e uma amostra de
rocha de arenito. Além disso, foi obtido o espectro de RQN do isétopo 35CI de uma amostra de
monocristalina de KCIO3 na presenca de um campo perturbativo de 10G (3) e 0 espectro em
campo zero do 139La em uma amostra de manganita de lantanio dopada com estréncio.
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PG-93A - Automato celular: criptografia baseada no modelo de vida artificial
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Os autdmatos celulares (AC) séo sistemas discretos que podem apresentar comportamentos
complexos e cadticos a partir de simples regras. Seu estudo foi inicialmente proposto para a
simulacdo da evolucdo da vida, porém tém influenciado em vérias éareas principalmente na
Biologia, a Fisica, a Matematica, e a Computacdo (1). Desde que os AC possuem uma alta
aplicabilidade para modelar sistemas reais que evoluem no tempo a partir de suas condi¢fes
iniciais e de suas fungdes de transicdo (regras). Uma das aplicacbes destes modelos pode ser
utilizada no cotidiano como, por exemplo, na protecdo de informacdo: transacGes bancérias,
comércio eletrdnico, etc. Através do cifrado de mensagens (Criptografia), onde o AC € utilizado
como um modelo gerador de nimeros aleatérios. O objetivo deste trabalho € de poder analisar
esses modelos de sistemas dindmicos empregando a matematica necessaria para atingir a maior
seguranca na criptografia. Aqui sdo estudados especificamente AC de duas dimensdes baseados
no modelo do "jogo da vida" de Conway (2) que apresentem comportamento caotico. A
criptografia cadtica introduzida por Baptista (3) combina a criptografia convencional com
modelos matematicos que apresentam comportamentos caoticos, para obter deles padrées nao
reconheciveis para embaralhar as informacdes. A validacdo deste modelo de AC pode ser
demonstrada pelas diferentes medidas: Entropia, Expoente de Lyapunov (4), Analise do Espectro
de Fourier, Histogramas e pelos Testes de aleatoriedade (5). Os primeiros resultados obtidos
indicam que os modelos de AC possuem uma alta complexidade, e qualidade como gerador de
nameros aleatdrios, caracteristica que motiva sua utilizacdo na criptografia.

Palavras-chave: Autdmatos celulares. Criptografia. Caos.

Referéncias:

1 WOLFRAM, S. A new kind of science. Champaign, IL.: Wolfram Media Inc., 2002. 1197 p.

2 AGUENA, C. M. L.; DE OLIVEIRA, C. R. Autébmatos celulares: implementacdes de Von
Neumann, Conway e Wolfram. Revista de Ciéncias Exatas e Tecnologia, Sdo Paulo, v. 3, n. 3,
p. 89-106, 2008.

3 BAPTISTA, M. Cryptography with chaos. Physics Letters A, Maryland, v.240, p. 50-54,
1998.

4 BAETENS, J. M.; DE BAETS, B. Phenomenological study of irregular cellular automata based
on Lyapunov exponents and Jacobians. Chaos, Belgium, v. 20, n. 3, p. 033112, 2010.
DOI:10.1063/1.3460362.

5 SHENG, U. G.; SYN, K. T. Pseudorandom number generation with self-programmable cellular
automata. IEEE Transactions on Computer-aided Design of Integrated Circuits and
Systems, Singapore, v. 23, n. 7, p. 1095-1101, July 2004.

214



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-94A - GaAs 6-doped: comparacao entre as estruturas da banda de valéncia
das fases zincblend e wurtzita
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GaAs é um composto 111/V semicondutor binario amplamente utilizado na éarea tecnoldgica.
Embora sua estrutura cristalina na forma \textit{bulk} seja zincblend (ZB), a estrutura wurtzita
(W2Z) tem sido observada em nanowhiskers politipicos (1). Dados experimentais para 0 GaAs na
fase WZ ainda ndo estdo disponiveis na literatura mas calculos ab initio de sua estrutura de
bandas ja foram reportados em alguns artigos (2, 3). Especialmente no trabalho de
Cheiwchanchamnangij e Lambrecht (3) além da estrutura de bandas ab initio, um fitting para a
matriz k.p da WZ[0001] é realizado, disponibilizando os pardmetros necessarios para calculos.
Baseado em conceitos de teoria de grupos e no método k.p (4) é possivel representar as estruturas
ZB[111] e WZ[0001] em uma mesma descri¢cdo matricial. O objetivo deste trabalho é investigar
um sistema o0-doped de GaAs comparando a estrutura da banda de valéncia para as fases ZB[111]
e WZ[0001].
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Este trabalho é dedicado a expor os fundamentos do manuseio do som digitalizado através do
software em cddigo aberto e sua apropriacdo cultural. Iniciamos abordando como um todo o
fenbmeno fisico (e psicofisico) do som, sua representacdo digital e os procedimentos classicos de
seu manuseio. Como ferramental bésico, as linguagens de programacdo C/C++ e Python séo
usadas para a geracdo e processamento de audio digital. Ainda no campo do software o ambiente
de desenvolvimento Unix é descrito em sintese, coletando praticas comuns no uso de seu sistema
herdeiro, 0 GNU/Linux. Neste ponto os browsers sdo entdo abordados devido a crescente
similaridade com os sistemas operacionais. Os resultados antingidos envolvem diversos
aplicativos para producdo e experimentacdo em audio e musica. Outros desenvolvimentos
consequentes destes conhecimentos se deram na area de tecnologias sociais, atingindo diversos
coletivos e instituicdes, incluindo a propria ONU. Vale notar que, relacionada a esta producéo,
grupos civis estdo se mobilizando. Em especifico € relatada a criagdo do Lab Macambira em Séo
Carlos, com ao menos 13 pessoas em ritmo de dedicagéao diaria.
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O Mercado financeiro pode ser tratado como um sistema complexo altamente interagente, sendo
sensivel a instabilidades econdmicas e a emergéncia de comportamento coletivo. Neste trabalho,
quantificamos esta dindmica emergente utilizando conceitos de sincronizacdo em redes
complexas. Mais especificamente, definindo uma janela temporal, consideramos redes complexas
construidas através da matriz de correlacdo de séries temporais de ativos financeiros, definindo
acOes como nds da rede e as ligacdes como sendo a correlagdo temporal entre cada par de agdes.
Movendo esta janela temporal de modo a gerar novas redes e tratando cada nd destes sistemas
como um oscilador, estudamos a evolugdo temporal da coeréncia entre as fases dos nos,
verificando que durante instabilidades financeiras um estado sincrono emerge no sistema,
definindo um comportamento preferencial no mercado. Além do mais, este trabalho propde um
modelo de regressdo estatistico capaz de identificar quais medidas topoldgicas destas redes mais
influenciam na emergéncia do estado sincrono. Através dos coeficientes do modelo proposto, €
indicado que o menor caminho médio entre nos quaisquer da rede € a medida mais fortemente
relacionada a sincronizacédo da rede. Tendo em vista estes resultados, durante crises econdmicas,
0s precos de ativos financeiros tendem a apresentar uma evolucdo temporal similar, tendendo a
minimizar a distancia entre as a¢des, indicando a emergéncia de uma dinamica coletiva.
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A simulacdo de sistemas semicondutores de baixa dimensionalidade, tais como pontos e fios
quanticos, tem alto custo computacional, pois envolve a diagonalizagdo de matrizes cujos
tamanhos geralmente ultrapassam dezenas de milhares de elementos. O objetivo deste trabalho é
acelerar este processo, substituindo as rotinas da biblioteca LAPACK por rotinas baseadas no
método do gradiente conjugado (1) em uma formulacdo \textit{out-of-core}. Nesta formulacéo,
as matrizes sdo escritas linha a linha e em seguida multiplicadas por vetores tentativos em uma
GPU, explorando seu grande poder de computacdo paralela. A formulacdo tedrica deste estudo é
baseada no método k.p e na expansdo em ondas planas (2) para a construcdo matricial do
Hamiltoniano que ira descrever o sistema estudado. O método sera aplicado em um sistema
semicondutor, mostrando a eficiencia do método para o célculo de estrutura de bandas.
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Este trabalho trata do uso da analise quantitativa nas ciéncias humanas através de métodos
estatisticos e lineares. Baseado em um método ja aplicado para a analise histérica da filosofia
através do legado individual dos filésofos (1), verificamos a aplicacdo desse mesmo método para
a musica. Este método se baseia na reducdo dimensional utilizando PCA e em medidas de
distdncia que representam quatitativamente conceitos como oposicdo e dialética. Nesta
abordagem, sete compositores foram escolhidos e analisados com respeito a oito caracteristicas
principais presentes em suas obras. Ambas as analises para a filosofia e a muasica foram
comparadas e validadas. Diferencas em como se deram os desenvolvimentos histéricos em cada
uma dessas areas foram identificadas e discutidas.
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Embora a migragdo de éxcitons, ou de forma mais geral a transferéncia de energia eletronica
(EET), esteja na base de operagdo de uma série de dispositivos organicos, desde células solares
orgéanicas e LEDs as proteinas fotossintéticas, o0 modelo basico para EET sofreu mudancas
substanciais nas ultimas décadas e muitas sutilezas foram descobertas (1). A teoria Forster
(FRET) se mostrou bem sucedida em predizer taxas de EET entre cromdforos doadores e
aceitadores, tanto quando dispersas em solucdo e quando ligadas para sitios de proteina. No
entanto, em sistemas de muitos croméforos, especialmente no estado sélido, as aproximacdes
utilizadas no modelo padrdo ndo s@o mais validas. Isto levou a uma série de novas aproximacoes
desenvolvidas na ultima década incorporando varios efeitos que vao além da teoria usual Forster
(2). Neste trabalho nds comparamos diferentes métodos para calcular o acoplamento entre
cromoforos indo alem da aproximacdo de dipolo pontual (PDA) considerada na Teoria de
Forster, especificamente a aproximacédo de dipolo linear (LDA) (3) e a aproximagéo de monopolo
distribuido (DMA) (4). Além disso, realizamos simulagdes utilizando um modelo de sistema
molecular sélido com desordem gaussiana na energia de gap para comparar a dindmica da
migracdo éxciton e espectros de emissdo (e emissdo resolvida no tempo) utilizando taxas de
transferéncia derivadas nas primeiras duas aproximagoes.
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Although Exciton Migration, or more broadly speaking Electronic Energy Transfer (EET),
underpins the operation of a series of organic devices, from Organic solar cells and LEDs to
photosynthetical proteins, the basic model for EET have sustained substantial changes over the
past decades and many subtleties been discovered (1). The Forster theory (FRET) has been
proved successful in predicting EET rates between chromophers in donor-acceptor system both
when dispersed in solution and when bond to protein sites. However, in multichromophoric
systems, especially in solid state, the approximations used in the model are not valid anymore.
This led to a series of new approximations been developed in the past decade adding several
effects that go beyond usual Forster theory (2). We compared different methods for computing
the coupling between chromophers beyond the simple point dipole approximation (PDA)
considered in the Forster's Theory, namely the line-dipole approximation (LDA) (3) and the
distributed monopole approximation (DMA) (4). Furthermore we run simulations using a model
molecular solid system to compare the dynamics of the exciton migration and emission spectra
(and time resolved PL) within the first two approximations.

Keywords: Energy transfer. Exciton. Conjugated polymers.
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A ressondncia magnética nuclear é uma ferramenta que se mostrou extremamente eficiente na
caracterizacdo da estrutura e comportamento de materiais de diversas areas, como nha construcdo
civil ou corpo humano. Este trabalho objetiva o desenvolvimento e utilizacdo de técnicas de
ressonancia magnética nuclear no estudo de materiais porosos, como por exemplo, membranas
poliméricas ionoméricas condutoras de prétons, para uso em células a combustivel e polimeros
condutores idnicos, para a aplicacdo em baterias recarregaveis contendo eletrolitos de sais de
litio. Para o emprego em células combustivel poliméricas foram testadas membranas de Nafion
115 e 212 e pretende-se utilizar as mesmas técnicas para membranas a base de polibenzimidazol.
No campo de polimeros condutores i6nicos foram estudados tanto materiais mais conhecidos
como polietilenoglicol diesterato, como também, novos polimeros desenvolvidos a partir de uma
combinagdo entre polietilenoglicol, metacrilato e poliestireno, esperando-se criar um eletrolito
solido com boas caracteristicas de condutividade e durabilidade. Foram utilizadas técnicas de
espectroscopia de alta resolucdo além de técnicas de relaxometria e de difusdo, com o emprego
de sequéncias de pulsos de gradientes. Com a aplicacdo destes recursos objetivamos o
conhecimento preciso do comportamento difusivo e estruturacdo dos materiais estudados, e como
resultado final determinar as melhorias das propriedades de interesse de acordo com sua
fabricacéo.
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Varios experimentos envolvendo moléculas homonucleares e heteronucleares ultrafrias partem do
principio da fotoassociacdo atémica. A fim de obtermos uma grande amostra molecular, é
necessario comegcarmos com uma amostra atbmica densa. Em nosso experimento, aprisionamos
atomos e dimeros de Rb em uma armadilha dptica cruzada utilizando um laser banda larga. As
configuracbes da nossa armadilha consistem em dois feixes cruzados com poténcia de 25 W
(comprimento de onda de 1064 nm e largura de banda de 2 nm) com 50 um de raio de cintura no
foco em cada brago, acarretando em uma profundidade de aproximadamente 760 pK. Nossos
resultados sugerem que 0s a&tomos aprisionados na armadilha Optica estdo sendo fotoassociados
pelo laser de 1064 nm, limitando o tempo de vida da amostra. Desenvolvemos também uma
técnica que utiliza um trem de pulsos de laser para observar a evolucdo temporal das moléculas
de Rb2 na armadilha. Este trem de pulsos de laser fotoioniza as moléculas através da absorcao
ressonante de dois fotons. Essa técnica € implementada de tal forma que nos permite observar
continuamente a amostra molecular, diminuindo consideravelmente o tempo de aquisi¢do de
dados (1).
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O objetivo deste trabalho é explorar um modelo para medidas quanticas de duracéo finita baseado
na equacao de Lindblad (1), com a analise de um sistema de 2 niveis acoplado a um reservatério
térmico que ocasiona decoeréncia. A interacdo entre o sistema e o dispositivo de medida é
markoviana, justificando o uso da equacdo de Lindblad para obter a dindmica do processo de
medida (2). Para analisar a influéncia do ambiente produzida pelo ambiente/reservatorio térmico
ndo-markoviano, cuja definicdo ndo inclui o aparato de medida, foi utilizada a abordagem de
Redfield para a interacdo entre o sistema e o ambiente (3). Na teoria hibrida aqui exposta, para
efetuar o trago parcial dos graus de liberdade do ambiente foi desenvolvido (4) um metodo
analitico baseado na algebra de super-operadores e no uso dos operadores de Nakajima-Zwanzig
(5-6). Foi verificado que medidas de duracdo finita sobre o sistema aberto de 2 niveis podem
proteger o estado inicial dos efeitos do ambiente, desde que o observavel medido ndo comute
com a intera¢do (7). Quando o observavel medido comuta com a interagdo sistema-ambiente, a
medida de duracdo finita acelera a decoeréncia induzida pelo ambiente (4, 7). A validade das
previsdes analiticas foi testada comparando os resultados com uma abordagem numerica exata.
Quando o acoplamento entre o sistema e 0 aparato de medida excede a faixa de validade da
aproximacao analitica, o estado inicial ainda é protegido pela medida de duragéo finita, como
indicam os calculos numéricos exatos (7).
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The aim of this work is to explore a model for finite-time measurement based on the Lindblad
equation (1), with analysis of a system consisting of a qubit coupled to a thermal reservoir. We
assume a Markovian measuring device and, therefore, use a Lindbladian description for the
measurement dynamics (2). For studying the case of noise produced by a non-Markovian
environment, whose definition does not include the measuring apparatus, we use the Redfield
approach to the interaction between system and environment (3). In the present hybrid theory, to
trace out the environmental degrees of freedom, we introduce (4) an analytic method based on
superoperator algebra and Nakajima-Zwanzig projectors (5, 6). We show that measurements of
finite duration performed on an open two-state system can protect the initial state from a phase-
noisy environment, provided the measured observable does not commute with the perturbing
interaction (7). When the measured observable commutes with the environmental interaction, the
finite-duration measurement accelerates the rate of decoherence induced by the phase noise(4, 7).
We have tested the validity of the analytical predictions against an exact numerical approach.
When the coupling between the system and the measuring apparatus increases beyond the range
of validity of the analytical approximation, the initial state is still protected by the finite-time
measurement, according with the exact numerical calculations (7).
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PG-103A — Obtencdo e polarizacdo de bases Gaussianas relativisticas para
célculos atbmicos e moleculares com atomos pesados

TARGON, Cristiane Godoy"; SILVA, Albérico Borges Ferreira da?
crisgt@usp.br

! Instituto de Fisica de Sdo Carlos — Universidade de Sdo Paulo
2 Instituto de Quimica de S3o Carlos — Universidade de S&o Paulo

Atualmente, devido a disponibilidade de recursos computacionais para resolver a equacdo de
Dirac, tem crescido o interesse por célculos atdmicos e moleculares com atomos pesados. Para
esses atomos (Z>56), a obtencao de funcdes de base eficientes é ainda um campo de pesquisa em
aberto. Estamos estudando o formalismo utilizado na obtencdo dessas bases e fazendo uma
comparagdo com outros métodos disponiveis tanto no caso relativistico quanto ndo relativistico.
Também estamos nos familiarizando com sua resolugdo computacional, que envolve a
discretizacdo das equacdes integrais no Método da Coordenada Geradora Dirac-Fock (1). O
objetivo desse projeto € a obtencdo de bases gaussianas mais compactas para atomos pesados por
serem extremamente Uteis em calculos relativisticos de propriedades atdmicas e moleculares (2).
Também buscaremos qual a metodologia mais adequada para a polarizacdo dessas bases.

Palavras chaves: Atomos pesados (lantanideos/actinideos). Calculos atémicos. Calculos
moleculares. Bases gaussianas relativisticas. Método da coordenada geradora.
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PG-104A - Absorcdo cooperativa de dois fotons por atomos de sédio numa
armadilha magneto-0ptica

PEDROZO, Edwin Eduardo'; PAIVA, Rafael Rothganger'; MAGALHAES, Kilvia Mayre
Farias'; BAGNATO, Vanderlei Salvador*

edwin@ursa.ifsc.usp.br

Lnstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Neste trabalho estudamos a absor¢do cooperativa de dois fotons (1) em processos de colisdo entre
atomos frios de sodio aprisionados. A nossa amostra € conseguida utilizando a técnica de
armadilha magneto-6ptica, e tem uma densidade da ordem de 10 atomos/cm®. Para esse
experimento foram feitas algumas alteragdes ao sistema experimental, tais como a construcdo de
um desacelerador Zeeman em configuracdo spin-flip, a implementacdo de bombeamento
diferencial entre o forno e a camara principal, assim como redesenhar o forno (2). A fim de
compreender e melhorar os processos de medigdo utilizamos a técnica de fotoionizacdo (3) nos
estados 3°Py;, e 3°P3;,. Com esses dados conseguimos calcular a secéo transversal de ionizaco
para cada um desses estados, que estd de acordo com valores reportados na literatura (4). Estes
resultados mostram que o novo desenho do sistema permite um grande ponto de partida para a
medic¢éo da absorcdo de dois fotons. Uma tentativa de medir a absorcéo de dois fotons foi feita.
Um pequeno aumento no numero de ions produzidos por unidade de tempo foi observada em
uma regido deslocada para o vermelho de cerca de 4,5 GHz de onde inicialmente se esperava
ocorrer a transicdo. Isto motiva a aprofundar o estudo da absorcdo de dois fotons, ja que
provavelmente essa medida seja um indicio da ocorréncia desse fendmeno. Assim, tanto a
medicdo da secdo de choque dos estados 3°Pyj, e 3°Ps; e a tentativa de medir a absorcao de dois
fotons, fornecem uma base sélida para conhecer qual é a melhor maneira de obter resultados mais
decisivos no que diz respeito a absorcdo cooperativa de dois fotons, e as vantagens do nosso
sistema em futuros experimentos.

Palavras-chave: Dois fotons. Armadilha magneto-optica. Atomos frios.
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PG-105A - Interacdo entre um ponto quantico de InAs com plasmon polariton
de superficie numa interface metal semicondutor

SOBREIRA, Fernando Wellysson de Alencar'; MAREGA JUNIOR, Euclydes
fernandowellysson@yahoo.com.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

E proposto um modelo tedrico que descreve o acoplamento dos niveis de um ponto quantico (PQ)
de InAs com um Plasmon Polariton de Superficie (SPP) numa nanoestrutura hibrida metal-
semicondutor. O acoplamento radioativo entre uma onda eletromagnética e os estados de energia
da origem a efeitos Optico-quanticos fundamentais, como divisdo dos modos normais e o efeito
Purcell, que tém sido observados para varios sistemas quanticos (1-3), de atomos simples a
nanoestruturas semicondutoras. Quando um modo SPP é ressonante com as transi¢fes do éxciton,
dois regimes podem ser distinguidos (4). Eles se originam da competicdo entre o acoplamento
SPP-éxciton e da defasagem das transi¢Oes de cada tipo de excitacdo. O modelo fenomenoldgico
de um oscilador acoplado (5) que prevé a forca de acoplamento em estruturas com dessintonia
otimizada entre as ressonancias do éxciton e do SPP foi desenvolvido. Inicialmente, foi feita uma
simulacdo num buraco esférico simples utilizando o software COMSOL Multiphysics® para
calcular a distribuicdo do campo eletromagnético, na aproximacdo de campo proximo, dentro do
buraco. Um PQ esférico dentro do buraco interage com os dipolos induzidos pelo campo proximo
na interface metal-semicondutor. A forca do oscilador do estado fundamental para o estado
excitado foi calculada sob a influéncia da radiacdo eletromagnética em ressonancia com a
transicdo do PQ.

Palavras-chave: Plasmonpolariton de superficie. Exciton. Ponto quéntico.
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PG-106A - Inducdo magnética produzida por uma amostra quantica
mesoscopica

CUEVAS, Freddy Jackson Poveda®; SEMAN, Jorge Amin*; CASTILHO, Patricia®
fjpovedac@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Apresentamos uma proposta para estudar propriedades magnéticas numa amostra ultra-fria de
4tomos de ®’Rb. Os 4tomos de ®'Rb estdo magneticamente polarizados devido ao spin total e cada
um deles comporta-se como um dipolo. Da magnetizacdo total do gés diluido de ¥Rb podemos
extrair informacdo sobre as propriedades da amostra na fase de degenerescéncia quéantica,
conhecida como condensagdo de Bose-Einstein. Pretendemos investigar como o gas interage com
circuitos elétricos externos mediante inducdo magnética. Nesta etapa, que ocorre apds da
condensagédo, produziremos um deslocamento da nuvem usando uma armadilha de dipolo ou
armadilha optica (1), aumentando a indugdo e medindo 0o campo magnético criado num circuito
elétrico indutor. Basicamente, temos um objeto magnetizado passando pelo circuito de
aproximadamente 3 cm de diametro, que produz uma leve corrente de dezenas de pA. Esta
corrente pode ser convenientemente detectada por um sistema tipo SQUID (2) (do inglés:
superconducting quantum interference device) que devera fazer parte do novo sistema
experimental. Acreditamos que sera possivel detectar uma transicdo de fase quantica analisando o
sinal de inducdo, o qual revelard novos aspectos globais do sistema.

Palavras-chave: Atomos ultra-frios. Condensacéo de Bose-Einstein. Inducdo magnética.
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PG107A - Tunelamento dissipativo néo-local para transferéncia de estados
com alta fidelidade

MORAES NETO, Gentil Dias de'; MOUSSA, Miled Hassan Youssef*
gdmneto@gmail.com
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S4o Paulo

Propomos um protocolo para transferéncia de estado entre sistemas com separacdo espacial
utilizando o tunelamento ndo-local. O tunelamento n&o-local resulta da sobreposicdo entre as
fungdes de onda do sistema emissor-recepeto que é indiretamente mediada pelos modos normais
ndo-ressonante do canal de quéantico. Este canal é construido a partir de uma rede de sistemas
dissipativos quanticos exibindo a mesma natureza bosonica ou fermionica do sistema emissor-
recepetor. Nés demonstramos que os efeitos incoerentes das nao idealidade do canal quantico sdo
quase completamente contornados pelo mecanismo de tunelamento o que permite obter alta
fidelidade no processo de transferéncia.

Palavras-chave: Informacéo quantica. Computacdo quéntica. Decoeréncia.
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PG107B - Nonlocal dissipative tunneling for high-fidelity quantum state
transfer between distant parties

MORAES NETO, Gentil Dias de'; MOUSSA, Miled Hassan Youssef*
gdmneto@gmail.com
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sdo Paulo

In this work we propose the nonlocal tunneling mechanism for high-fidelity state transfer
between distant interplayers. The nonlocal tunneling follows from the overlap between the distant
sending and receiving wave functions which is indirectly mediated by the off-resonant normal
modes of a required quantum channel. This channel is built up from a network of dissipative
quantum systems exhibiting the same bosonic or fermionic statistical nature as the sending and
the receiving. We demonstrate that the incoherent effects of the quantum channel nonidealities
are almost completely circumvented by the tunneling mechanism which thus renders a high-
fidelity transfer process.

Keywords: Quantum information. Quantum computation. Decoherence.
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PG-108A - Uma generalizacdo do modelo de spins e bdsons para a transcricao
de genes sob multiplo controle

INNOCENTINI, Guilherme da Costa Pereiral; HORNOS, José Eduardo Martinho*
innocentini@ursa.ifsc.usp.br
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O modelo estocastico de spins e bdsons (1) descreve um gene sujeito ao controle repressivo de
um tipo de proteina. Ele foi resolvido analiticamente, tanto para o caso em que 0 gene é auto-
regulante (2), quanto para o caso em que 0 gene é controlado por fatores externos (3). Simetrias
nas equacdes de movimento foram identificadas (4) e soluces dependentes do tempo foram
obtidas (5). Neste projeto desenvolveremos um modelo para situacbes em que existem varias
configuracOes de controle e ndo apenas duas, como na formulagéo original.

Palavras-chave: Estocasticidade. Expressdo génica. Solugdes exatas.
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PG-109A - Um modelo estocastico para a transcricdo dos genes de
segmentacao da Drosophila melanogaster

PRATA, Guilherme'; HORNOS, José Eduardo Martinho®
blane@ursa.ifsc.usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universiidade de S&o Paulo

Sabemos que a informacdo genética codificada no DNA € expressa em termos de proteinas. Isto
envolve primeiramente um processo de transcricdo de sequéncias contidas no DNA na forma de
um RNA que, posteriormente, é traduzido em proteina. Sabemos também que nem todos 0s genes
em todas as células sdo expressos a todo momento e, de fato, muito da vida depende desta
capacidade. De modo geral, qualquer passo da expressdo de um gene pode ser regulado. Isso
significa que, durante todo o caminho percorrido pelas informacgdes que codificam proteinas,
podem ocorrer modificacbes, como alteragdes quimicas e estruturais no DNA e/ou na cromatina,
alteracdes na transcri¢do (ou mesmo depois desta), no transporte e degradacdo de RNA e mesmo
apos a traducdo. Em nosso trabalho, concentramo-nos no estudo da regula¢éo génica no inicio da
transcricdo e pretendemos usar um modelo estocastico para a segmentacdo da Drosophila,
localizadamente tomando como ponto de partida as concentracdes experimentais e/ou teoricas e
introduzindo as flutuac6es. Observa-se que as flutuagcdes no processo de segmentacdo ainda néo
foram experimentalmente observadas (ou encontram-se mascaradas nos experimentos). Destarte,
a previsdo dessas flutuacdes ainda que seja no contexto mais geral possivel sdo de grande
importancia na comunidade.

Palavras-chave: Drosophila. Transcrigdo. Estocastico.
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PG - 110A - Colisdo de a&tomos de Rydberg frios em uma armadilha de dipolo

CABRAL, Jader de Souza'; KONDO, Jorge D. M.*; GONCALVES, Luis Felipe’; MARCASSA,
Luis Gustavo®

jadersc@gmail.com

Lnstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

NOs construimos um novo aparato experimental para investigar colisdo entre &tomos de Rydberg
frios em uma amostra de alta densidade atdmica numa armadilha de dipolo de CO2. A partir do
vapor atbémico provido por dispensers carregamos uma armadilha magneto Optica padrdo de
atomos de Rb. Entdo ligamos um laser de CO2 de 100W de poténcia e iniciamos a fase de
carregamento do dipolo, na qual a o laser de rebombeio tem sua intensidade reduzida. Depois
desta fase, os lasers de aprisionamento e rebombeio sdo desligados e esperamos 100ms para que
0s atomos que nao foram presos caiam sob acdo da gravidade deixando assim a regido de
aprisionamento do dipolo. Finalmente, nds desligamos a armadilha de dipolo e excitamos 0s
estados de Rydberg usando uma transicdo foténica. Os 4&tomos de Rydberg sdo detectados por
meio da técnica de campo ionizante. Neste novo aparato experimental, n0s podemos obter a
imagem dos ions usando um detector MCP e estudar distribuicdo espacial dos mesmos. Os
elétrons podem ser detectados por outro MCP também presente. Durante a apresentacdo nos
mostraremos resultados preliminares envolvendo a excitagdo de estados nD + nD (1).

Palavras-chave: Ryderg. Atomos frios. Armadilha de dipolo.
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PG-111A — Geracdao de alto fluxo de harmonicos de alta ordem com pulsos de
femtosegundo ultra-intensos

SIQUEIRA, Jonathas de Paula'; MISOGUTI, Lino*
jonathasusp@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O dobramento da frequéncia de uma fonte de luz laser foi um dos primeiros fendmenos
observados logo apds a invencdo do laser mais de 50 anos atras. Desde entdo, um dos desafios da
Optica ndo-linear tem sido alcancar comprimentos de onda cada vez mais curtos através de
processos de conversdo coerente de frequéncia. A intensa pesquisa no campo de geracdo de altos
harmdnicos tem descoberto formas vidveis de gerar raios-X com fluxos aplicaveis utilizando
lasers de femtosegundos de pequena escala [1]. Neste trabalho serdo apresentados alguns
resultados obtidos em experimentos de geracdo de altos harmdnicos com lasers de femtosegundo
de altissima energia por pulso, duracdo ultracurta e alta taxa de repeticdo (20mJ, 25fs e 1KHz). A
intensidade de pico gerada por tal sistema laser é capaz de propiciar geracdo de altos harménicos
de altas energias e fluxo suficientes para diversas aplicacfes tais como observacdo das dinamicas
mais rapidas (attosegundos) em atomos, moléculas e superficies e imagiamento de estruturas
nanomeétricas que se beneficiam da alta resolucéo propiciada por estes raios-X coerentes.

Palavras-chave: Femtosegundo. Altos harmonicos. Coerente.
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PG-112A - Interacg8es entre atomos de Rydberg em sistemas unidimensionais e
bidimensionais

KONDO, J. D. M.} : MARCASSA, L. G.1
massayuki_kondo@hotmail.com
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Amostras de atomos de Rydberg frios tém sido propostas como sistemas ideais para realizacdo de
computacdo quantica. Isto se deve ao fato destes atomos apresentarem interagcdes de ultralongo
alcance, em geral para um nimero quéantico principal variando entre 30 e 70. Fazendo uso de tal
interacdo varias propostas tedricas utilizam os estados internos destes dtomos para gerar o0
emaranhamento, e assim criar o qubit. Contudo, recentemente o Laboratério de Interacdes
Atomicas - LIA tém investigado situagdes onde tais interagdes podem levar ao surgimento de
ressonancias moleculares (1). Tais ressonancias podem destruir a coeréncia do sistema e
conseqlientemente o qubit. Contudo até o momento sO estudamos estas ressonancias em um
regime de densidade atbmica de atomos de Rydberg em torno de 4x10"9 cm-3, ou seja, em uma
armadilha magneto-Optica. Além do mais, tais amostras sdo tridimensionais, impossibilitando a
observacdo de anisotropias espaciais nas interacfes entre dois &tomos (2), as quais podem vir a
ser interessantes para computacdo quéantica. Neste projeto temos como objetivo estudar as
interacdes entre atomos de Rydberg em sistemas unidimensionais e bidimensionais, e para isso
aprisionaremos os atomos em uma armadilha de dipolo e em seguida em uma rede Optica. No
dipolo os &tomos estarao distribuidos em um cilindro e na rede os &tomos estardo distribuidos em
aproximadamente 30 planos com um raio de 30 a 40 micrometros e separados por 5 micrometros
de distancia . Tais distribuicfes espaciais nos permitirdo observar anisotropias devido a
interacdes elétricas, além da anisotropia dipolo-dipolo.

Palavras-chave: Armadilha magneto 6ptica. Armadilha de dipolo. Atomos de Rydberg.
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PG-113A - Criticalidade auto-organizada em avalanches neurais
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Criticalidade Auto-Organizada (SOC) é um termo introduzido por Bak, Tang e Wisenfeld (BT W)
em 1987 (1), com o objetivo de explicar a grande variedade de sistemas que apresentam
invariancia de escala na natureza. Este comportamento livre de escala (assumido no comeco
como sinal de criticalidade) seria o resultado de um mecanismo genérico comum presente em
todos os sistemas dindmicos com muitos graus de liberdade que interagem entre si. H& um
crescente conjunto de evidéncias em Neurociéncia que vem se constituindo no que talvez seja o
maior suporte empirico a SOC ja observado. Diferentes experimentos (2, 3) com redes de
eletrodos dispostos ao longo de fatias de tecido cortical tém revelado padrGes de atividade
espaco-temporal perfeitamente coerentes com o que seria esperado no contexto de SOC, que sdo
distribuicdes do tipo lei de poténcia tanto para a duragdo temporal quanto para a extensao
espacial das avalanches na rede de neurdnios. No entanto, a ideia da SOC sempre despertou
controvérsias em relacdo a sua verdadeira relevancia na explicacdo dos fendmenos a que era
aplicada. Recentemente, Bonachela e colaboradores (4) propuseram um formalismo que permite
identificar a auséncia de SOC no sentido estrito em sistemas fora do equilibrio, nos quais néo
existe conservacdo da energia. Baseados neste formalismo, eles conseguiram provar que um
modelo tedrico de avalanches neurais proposto em 2007 por Levina, Herrmann e Geisel (LHG),
ndo possui as propriedades necessarias para ser chamado de modelo do tipo SOC. O objetivo
deste trabalho é tentar aplicar o formalismo proposto em (4) a outros modelos de avalanches
neurais ndo conservativos propostos na literatura.
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Processo estocastico baseados em agentes, do inglés Agent-Based Models (ABM), é uma classe
de algoritmos que simula interagdes entre individuos e seu meio ambiente, fornecendo uma
alternativa elegante para o entendimento de problemas em matematica descritiva. Atualmente,
ABMs fornecem resultados na previsdo de formacdo de grupos, disseminacdo de doengas,
comportamento social, etc. Temos como exemplo de ABMs o Modelo de Axelrod e a simulacéo
da manutengdo da diversidade cultural. Neste trabalho evisaremos o problema de inserirmos neste
modelo um campo externo constante, interpretado como a midia. Em termos da simulacdo, além
da interacdo com sua vizinhanca local, cada agente pode interagir com um vizinho ficticio
constante estabelecido previamente. E conhecido da literatura que esta adicdo aumenta a
inomogeneidade dos estados estacionarios e a diversidade cultural da rede, indo contra o efeito
esperado de um campo externo constante. Este efeito € facilmente entendido quando observarmos
que a diversidade cultural aumenta quando aumentamos a intensidade do campo externo.
Conclui-se que as interacdes locais trabalham no sentido de tornar os estados absorventes menos
fragmentados em comparagdo com a situacdo em que 0s agentes interagem apenas com a midia.

Palavras-chave: Modelos estocasticos. Modelo de Axelrod. Mecanica estatistica.
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PG-115A - Amplificando os efeitos do movimento molecular em experimentos
DIPSHIFT-like
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Neste trabalho propomos a implementacdo de uma técnica de Ressonancia Magnética de Estado
Sélido (RMN-ES) para o estudo de dindmica molecular com taxas de movimento de centenas de
Hertz a centenas de kHz, o chamado Regime de Dindmica Intermediaria. A técnica proposta
baseia-se na técnica DIPSHIFT (correlacdo dipolar deslocamento quimico) (1), a qual utiliza a
interacdo dipolar magnética entre 13C e 1H como sonda do movimento molecular. Porém para
movimentos de pequena amplitude ou sistemas com fracos acoplamentos dipolares, as curvas
obtidas com a técnica DIPSHIFT sdo pouco sensiveis a mudangas nas taxas de movimento,
dificultando sua quantificacdo. Tendo em vista essa restricdo, Hong e colaboradores (2)
propuseram uma implementacdo (Time-Constant DIPSHIFT), a qual amplifica os efeitos do
acoplamento dipolar nas curvas de DIPSHIFT e consequentemente os efeitos dos movimentos
moleculares, tornando possivel a analise de sistemas com acoplamentos dipolares fracos e/ou
pequenas amplitudes de movimento. Porém, nessa implementacdo o sistema evolui sob a
presenca da interacdo dipolar C-H durante um tempo constante para todos os pontos
experimentais da curva, de modo que os efeitos de perda de correlacdo devido aos movimentos
moleculares (diminuicdo de T2 induzida pelo movimento) desaparecem ao normalizar a curva.
Como tais perdas de correlacdo s@o imprescindiveis para movimentos moleculares com taxas de
centenas de Hz, propomos neste trabalho uma implementacdo da Técnica DIPSHIFT, que assim
como a técnica Time-Constant DIPSHIFT, amplifica os efeitos da interacdo dipolar, porém sendo
sensivel a perda de correlagdo advinda dos movimentos moleculares. A fim de verificar a
validade e eficiéncia dessa técnica, calculos tedricos, simulacbes numéricas e experimentos em
amostras padrdo foram realizados, sob diversas condi¢cdes experimentais, visando determinar
quais 0s parametros ideais a serem usados de modo evitar artefatos que podem comprometer a
correta analise dos resultados experimentais obtidos.

Palavras-chave: Ressonancia magnetica nuclear. Movimentos moleculares. DIPSHIFT.
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Dipolar Chemical Shift Correlation (DIPSHIFT) (1) is frequently used to study molecular
motions by probing the reorientations through the modulation introduced in the dipolar CH
coupling and T2 (2). In systems where the coupling is weak or the reorientation angle is small, a
variant of the DIPSHIFT experiment, where the effective dipolar coupling is amplified by a
REDOR pi - pulses train, is applied. However, the previously described experiment is not
sensitive to the T2 modulation introduced by the motion (3), which avoid the observation of
motions with rates ranging from hundreds of Hz to few kHz. We present a DIPSHIFT
implementation which amplifies the dipolar couplings and is sensitive to T2 effects. Spin
dynamics simulations, analytical calculations and experiments demonstrate the sensitivity of the
technique to molecular motions and the best experimental conditions to avoid imperfections.
Furthermore, an in-depth analysis of the DIPSHIFT experiments was done, which allowed
explaining the physical origin of many artifacts found in the literature data. We also show that in
DIPSHIFT-like experiments, simple Lee-Goldburg homonuclear decoupling may perform as
good as, or even better than, its more intricate variants, such as Frequency Switched and Phase
Modulated Lee-Goldburg. To demonstrate the use of the technique, we show recent applications
to membrane lipids.

Keywords: Nuclear magnetic resonance. Molecular motions. DIPSHIFT.
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Recentemente, o Zitterbewegung em fios quanticos foi proposto teoricamente por Schliemann et
al. (1). Este efeito é caracterizado por um movimento oscilatorio na posicdo e nas componentes
de spin de uma pacote de ondas eletrénico injetado ao longo de um fio quantico com interagéo
spin-Orbita. Investigaremos o Zitterbewegung calculando o valor esperado dependente do tempo
para 0s operadores de spin. Neste trabalho, consideramos o Zitterbewegung num fio quantico
com muitas subbandas levando em conta as interacBes spin-Orbita de Rashba e Dresselhaus.
Encontramos que um campo magnético externo perpendicular ao fio quantico pode ser usado
para alterar a probabilidade de spin-flip, i.e., a condicdo de ressonancia. Mostraremos que a
comparacgdo entre o confinamento harmoénico e pogo quadrado apresenta caracteristicas fisicas
distintas. O confinamento pog¢o quadrado apresenta multiplas condi¢bes de ressonancia em
contraste com o confinamento harmdnico que apresenta somente uma. Um possivel cenario
experimental para a observacao desse efeito é proposto usando injecdo por meio de um ponto de
contato quantico (2). Similaridades entre a ressonancia de spin induzida por Zitterbewegung e o
fendmeno “ressonancia de spin balistica” (3) sdo também discutidas. Este trabalho € financiado
pelo programa CIAM (NSERC-CNPg-CONICET) e FAPESP.
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PG-117A - Vortices e turbuléncia em condensados de Bose-Einstein
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A recente observacdo de vdtices e do regime turbulento em nossa amostra condensada,
perturbada através um campo magnético oscilatério, nos levou ao estudo da turbuléncia em
condensados atdmicos (1). Nos explicamos a expansdo anémala da nuvem turbulenta baseados
em um tratamento hidrodindmico. Nesse projeto esta sendo analisado também o comportamento
de um sistema com vértices e turbuléncia envolvendo duas espécies condensadas. O grupo de
efeitos advindos desses estudos nos trara novas idéias para realizagcBes experimentais, as quais
poderdo testar os varios aspectos da teoria, como o decaimento da turbuléncia quéntica.

Palavras-chave: Condensacdo de Bose-Einstein. Vortices. Turbuléncia.
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The recent experimental observation of vortices and the turbulent regime in our Bose-Einstein
condensate after the application of an external oscillatory perturbation led us to study the
quantum turbulence in condensates (1). We explained the anomalous expansion of the turbulent
cloud basing on a hydrodynamic treatment. In this project we are analyzing also the behavior of a
system with vortices and turbulence involving a mixture of two different species of condensates.
The group of answers found in these studies will provide new experimental ideas to the
investigation of a variety of conditions, including the decayment of the quantum turbulence.

Keywords: Bose-Einstein condensation. Vortex. Turbulence.

References

1 HENN, E. A. L.; SEMAN, J. A,; RAMOS, E. R. F.; CARACANHAS, M.; CASTILHO, P.;
OLIMPIO, E. P.; ROATI, G.; MAGALHAES, D. V.; MAGALHAES, K. M. F.; BAGNATO, V.

S. Observation of vortex formation in an oscillating trapped Bose-Einstein condensate. Physical
Review A, v. 79, n. 4, p. 043618-043622, 2009.

246



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.
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Nas ultimas décadas, processos de ionizacdo devido a campos laser fortes levaram a avancgos na
fisica experimental e tedrica. Por outro lado, nanoparticulas metélicas tém aparecido como uma
importante classe de materiais dpticos, devido a sua grande variedade de aplicacGes, tais como
sensores, atividade catalitica, optoeletronica e dispositivos eletronicos. Neste trabalho foi
estudado a influéncia de diferentes mascaras de fase espectrais e energias de pulso sobre a
ionizacdo da quitosana, a fim de reduzir os ions de ouro. Como fonte de excitagdo, nos utilizamos
pulsos de femtossegundos de um amplificador multipla passagem criogénico, semeado por um
oscilador deTi:Safira (15 fs, 5 nJ, 790 nm, 86 MHz). Os pulsos de saida (30 fs, 790 nm, 2 mJ, 1
KHz) pode atingir intensidades até 10718 W/m”2. O sistema de formatagédo do pulso é composto
por um modulador espacial de luz (Liquid Crystal - Spatial Light Modulator --LC-SLM). Através
de um controle ativo do LC-SLM, somos capazes de manipular a fase de cada componente
espectral do pulso. Para observar a dinamica da formacdo de nanoparticulas de ouro, nos
monitoramos a banda de absorcdo do plasmon usando um sistema de aquisicdo com um
espectrometro. Observamos diferentes dindmicas de formacdo e também um minimo de
intensidade necessaria para ionizar a quitosana, visualizado através da banda de plasmon das
nanoparticulas. Os perfis temporais e espectrais (de fase e amplitude) dos pulsos formatados
foram caracterizados atraves da técnica FROG (Frequency-Resolved Optical Gating). Com esta
técnica, nds estudamos a influéncia de pulsos de femtossegundos formatados espectralmente na
fotoreducdo de nanoparticulas de ouro.

Palavras-chave: lonizacdo. Nanoparticulas de ouro. Pulsos de femtossegundos.
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Neste trabalho investigamos a interacdo spin-6rbita para elétrons em um pogo quantico com duas
sub-bandas na fase wurtzita. A partir do modelo de Kane 8x8, derivamos um Hamiltoniano
efetivo 2x2 que descreve os elétrons de conducdo. A deducdo desse Hamiltoniano efetivo inclui a
interacdo entre os orbitais s e pz (1-3), ausente em estruturas do tipo zincblende, e a
renormalizacdo da funcdo de onda correspondente a banda de conducdo, ingrediente essencial
para a correta obtencdo do acoplamento spin-érbita. Como resultado, encontramos (i) o termo de
Rashba usual, proveniente da assimetria de inversdo estrutural do pogo quéntico (confinamento),
(if) um termo similar ao de Rashba originario, no entanto, da assimetria de inversdo do cristal
(termo ausente em cristais do tipo zincblende) e (iii) uma nova contribuicdo do tipo Rashba
proporcional ao perfil do potencial estrutural, resultante da inclusdo da interacdo spz. Ao
contrério de heteroestruturas zincblende, esse ultimo termo é ndo nulo mesmo em estruturas
simetricas com uma sub-banda (4, 5). A determinacao dos parametros do acoplamento spin-orbita
é feita através de um célculo autoconsistente. Quando uma voltagem é aplicada ao material,
observamos que o novo termo de Rashba mostra uma dependéncia distinta com a tensdo quando
comparado ao termo usual de Rashba. Como consequéncia, o acoplamento intersub-banda
também se mostra sensivel ao potencial externo. Por completeza incluimos também a
contribuicdo vinda do termo de Dresselhaus. Este projeto € financiado pelas agéncias de fomento
FAPESP, CNPq e CAPES.
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We investigate the spin-orbit coupling for electrons in wurtzite quantum wells with two
subbands. By folding down the 8x8 Kane model, accounting for the s-pz orbital mixing (1-3)
absent in zincblende structures, we derive an effective 2x2 Hamiltonian for the conduction
electrons. In this derivation we consider the renormalization of the spinor component of the
conduction band wave function, which is crucial to properly obtain the corresponding spin-orbit
couplings. In addition to the Rashba-type term arising from the bulk inversion asymmetry of the
wurtzite lattice, we obtain the usual linear in momentum Rashba term induced by the structural
inversion asymmetry of the well. Interestingly, we also find a new Rashba-like contribution,
proportional to the well profile only and not to its derivative, entirely arising from the s-pz
mixing. In contrast to zincblende semiconductor wells, here this term is non-zero even in
symmetric structures with one subband (4, 5). The spin-orbit coupling parameters are obtained
via a self-consistent calculation. By gating the structures, which breaks the structural symmetry
of the wells, we find that the new Rashba term shows a distinctive voltage dependence as
compared to that of the usual Rashba coupling; as a consequence, the intersubband spin-orbit
interaction in a single well is also sensitive to the external gate. For completeness, the
Dresselhaus term is also included in our calculation.
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O processo de absorgdo de dois fotons pode ocorrer de forma linear ou de forma ndo linear. Neste
trabalho utilizamos esses dois tipos para entender e manipular o processo de colisdes frias. Nosso
sistema de interesse consiste de uma amostra de atomos de sddio aprisionados em uma armadilha
magneto Optica, esta armadilha é carregada com vapor de sédio que sai de um forno e é
desacelerado por um desacelerador Zeeman. No estudo do processo ndo linear de absorcéo
cooperativa de dois fétons por um par de 4&tomos de sddio (1) incidimos um feixe para fazer essa
excitacdo na nossa amostra. A frequéncia da excitacdo tem energia que é igual a metade da
energia suficiente para a transicdo do par do estado fundamental para o estado duplamente
exitado, assim o efeito de cooperacao entre o par vai distribuir a energia dos dois fotons que séo
absorvidos para promover os atomos para o estado duplamente excitado. Apesar deste processo
ter uma seccdo de choque pequena ~ 10 cm? obtivemos alguns indicios que este processo pode
ser observado no regime de baixa intensidades (~1.59 W/cm®) e de densidades da ordem de 10*
atomos/cm®. Na outra parte deste trabalho vamos utilizar o processo de absorcdo de dois fotons
de uma forma linear para induzir um potencial molecular e desta forma ligar dois atomos. Duas
frequéncias vao ser incididas na amostra, uma para o vermelho ligando o estado fundamental com
a parte atrativa do primeiro estado excitado e outra azul, ligando o estado fundamental com a
parte repulsiva do primeiro estado excitado. Na presenca destas frequéncias o par de atomos de
sodio vai estar confinado em um potencial potencial ligante, criando assim uma molécula
foténica. Um estudo tedrico do formato e os niveis de energia desse potencial ja foram feitos pelo
nosso colaborador Yehuda B. Band e também sera apresentado neste trabalho.

Palavras-chave: Armadilha magneto optica. Colis@es frias. Absor¢do de dois fotons.
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PG-121A - Transicao para turbuléncia quantica em superfluidos finitos
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Apresentamos um novo conceito em turbuléncia quéntica: o efeito do tamanho finito para bosons
aprisionados. Num condensado de Bose-Einstein de &tomos de 87Rb, observamos o aparecimento
deste fenbmeno o qual é caracterizado pela formacdo de configuracdes emaranhadas de vortices.
Descrevemos a transicdo para este estado em termos da amplitude e da duragdo de um campo
externo oscilante responsavel pela formacdo dos vortices. Embora a transi¢cdo de um estado nao
turbulento para um turbulento aconteca de forma gradual, foi possivel determinar uma linha
critica entre os dois regimes. Um modelo simplificado foi elaborado para qualitativamente
explicar os dados experimentais. Num superfluido cujo tamanho finito desempenha um
importante papel, o entendimento da turbuléncia quantica pode revelar importantes aspectos
associados com o fenémeno de turbuléncia em fluidos em geral. Este trabalho foi publicado no
periddico Laser Physics Letters (1).
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PG-121B - Transition to quantum turbulence in finite size superfluids
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A novel concept of quantum turbulence in finite size superfluids, such as trapped bosonic atoms,
is discussed. We have used an atomic 87Rb Bose-Einstein condensate (BEC) to study the
emergence of this phenomenon. In our experiment, the transition to the quantum turbulent regime
is characterized by a tangled vortex lines formation, controlled by the amplitude and time
duration of the excitation produced by an external oscillating field. The transition from the non-
turbulent to the turbulent regime is a rather gradual crossover. But it takes place in a sharp
enough way, allowing for the definition of an effective critical line separating the regimes. A
simple model is suggested to account for the experimental observations.Quantum turbulence
emerging in a finite-size superfluid may be a new idea helpful for revealing important features
associated to turbulence, a more general and broad phenomenon. The whole analysis has been
published in Laser Physics Letters (1).
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PG-122A - Métodos alternativos para obtencdo de meios ativos para lasers de
corante em estado sélido
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Varias aplicacfes podem ser encontradas para materiais solidos luminescentes baseados em
corantes organicos, tais como na fabricacdo de dispositivos iluminadores como LED’s , para
experimentos de transferéncia de energia e para sensores bioldégicos . Embora o corante
Rodamina 6G (Rh6G) seja um centro luminescente interessante devido a sua grande secgdo de
choque de absorcédo e alta eficiéncia quantica, a preparacdo de um material em estado sélido
contendo boas propriedades térmicas, mecanicas e opticas ainda tém-se mostrado ser um desafio
experimental. Uma das dificuldades a ser contornada é a necessidade de controlar ou limitar a
formacdo de agregados, que influenciam as propriedades Opticas da Rh6G. Para promover uma
melhor dispersdo da Rh6G em materiais sélidos, matrizes inorganicas mesoporosas foram
preparadas através da metodologia sol-gel com sitios ativos que atraem a molécula de Rh6G por
interacdes do tipo n-m ou o-m ou eletrostaticamente. A incorporacdo nas matrizes sélidas confere
maior estabilidade a espécie luminescente e resulta em uma plataforma mais flexivel para
aplicacdes. Neste sentido, materiais luminescentes foram preparados por impregnacao Umida de
duas classes de matrizes (a) xerogeis de silicato e de fenil-silicatos e; b) vidros mesoporosos
sodio-alumino-silicato nas razoes Si/Al = 6/1 e 9/1), com solugdes de diferentes concentracdes de
Rh6G. A matriz modificada com grupos aromaticos permitiu a preparacdo de materiais
luminescentes baseados em intera¢fes do tipo n-n ou o-m entre matriz ¢ corante organico. As
amostras obtidas a partir dos vidros sodio-aluminio-silicato fazem uso da interacdo eletrostatica
entre o sitio aniénico do vidro (AlO4)" e a Rh6G. A estrutura das matrizes foi verificada por
técnicas de RMN de estado solido em alta resolucdo. Estudos fotofisicos comprovam significante
influéncia de agregacdo do corante com 0 aumento da concentracdo, para todas as amostras.
Alguns indicativos neste caso sao o0s curtos tempos de vida de estado excitado, (em torno de 2 ns)
e baixo rendimento quéantico de luminescéncia (até 20%) observados para as matrizes sodio-
alumino-silicato incorporadas em maiores concentracdes. Este processo pode ser associado a
intensa tendéncia de adsorcdo do corante na matriz guiado pela troca ibnica. Em contraste,
tempos de vida longos (em torno de 6 ns) e altos rendimentos quanticos (até 76%) foram
observados nas matrizes silicato fenil-modificadas. Essas caracteristicas podem ser associadas a
formacdo preferencial de agregados luminescentes tipo J nesses sistemas. Finalmente, verificou-
se que as matrizes sodio-alumino-silicato apresentam uma incorporacdo irreversivel das
moléculas de corante, o que é um resultado favoravel para aplicacdes em meios biolégicos

Palavras-chave: Sol-gel. Organosilicato. Sodio-alumino-silicato. Rodamina 6G.
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Two classes of solid state fluorescent materials with different amounts of Rhodamine 6G (Rh6G)
laser dye were prepared by wet impregnation: a silicate/organosilicate xerogel and a sodium
aluminosilicate mesoporous glass. The first class was obtained as pure inorganic silicate and
phenyl modified silicate, using an ionic liquid (IL) as catalytic agent on the sol-gel process and as
mesoporous former (labeled IL-SiO2 and IL-SiO2:Ph). The second was prepared at different
ratios Si/Al (6/1 and 9/1). The phenyl modified silicate matrix allowed us to prepare Rh6G
luminescent materials based on n-m guest-host interaction while the sodium aluminosilicate
glasses, with an exchangeable cation (Na+), could be prepared based on the (AlO4)- ionic site
and Rh6G+ cation electrostatic interaction. Luminescent studies as function of Rh6G
concentration show significant influence of dye aggregation in all the series of samples. Relative
short excited state lifetime (about 2 ns) and low quantum vyield features show that aggregation
effects are found to be strongly pronounced on the sodium aluminosilicate matrices. This might
be attributed to high Rh6G loading ratios, driven by the ion exchange process. Oppositely, longer
lifetime (up to 6.0 ns) and high quantum yield (up to 76%) on the phenyl modified silicate sample
lead to that n-7 interaction between the dye molecules and the phenyl sites, as well as geometric
factors, seem to contribute to the dye dispersion or to the preferential formation of fluorescent J-
dimer. In addition, the sodium aluminosilicate samples show irreversible Rh6G loading under
releasing conditions.
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PG-123A — Modelo de Kinouchi-Copelli como um processo de ramificacao:
criticalidade e emergéncia de avalanches
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Bursts de atividade em redes neurais escondem a linguagem misteriosa através da qual os
neurbnios podem comunicar sensacdes e responder a estimulos externos. Diversos experimentos,
tanto in vitro como in vivo, exibem distribui¢des com cauda longa para duas grandezas (1,2): (i)
duracdo destes bursts e (ii) nimero de neurénios que contribuiram para o sinal (tamanho do
burst). Bursts com distribuicdes de leis de poténcia sdo usualmente chamados de avalanches.
Nesse estudo, propomos um formalismo de processo de ramificacdo para analisar o
comportamento de bursts de atividade neural usando o modelo de Kinouchi-Copelli (KC),
originalmente concebido para explicar questfes ligadas a sistemas sensoriais (3). N6s mostramos
que no modelo KC avalanches emergem no ponto critico originalmente identificado no estudo de
processamento de informacdo. Especificamente, nos calculamos as probabilidades para extingdo
de bursts e as distribuicdes de duracdo/tamanho de avalanches para diversas redes complexas
(Bethe, Erd6s—Rény, exponencial e lei de poténcia). Nossos resultados sdo comparados com
simulacdes. Os expoentes das leis de poténcia estdo de fato em acordo com observacdes
experimentais em sistemas biologicos reais. Esperamos que nossos resultados possam contribuir
para o debate com relagéo a relevancia do conceito de criticalidade em redes neurais.

Palavras-chave: Neurodinamica. Kinouchi-Copelli. Processo de ramificacao.
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PG-123B — Kinouchi-Copelli model as branching process: criticality and
emergence of avalanches
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Bursts de atividade em redes neurais escondem a linguagem misteriosa através da qual os
neurbnios podem comunicar sensacdes e responder a estimulos externos. Diversos experimentos,
tanto in vitro como in vivo, exibem distribui¢des com cauda longa para duas grandezas (1,2): (i)
duracdo destes bursts e (ii) nimero de neurdnios que contribuiram para o sinal (tamanho do
burst). Bursts com distribuicdes de leis de poténcia sdo usualmente chamados de avalanches.
Nesse estudo, propomos um formalismo de processo de ramificacdo para analisar o
comportamento de bursts de atividade neural usando o modelo de Kinouchi-Copelli (KC),
originalmente concebido para explicar questdes ligadas a sistemas sensoriais (3). N0s mostramos
que no modelo KC avalanches emergem no ponto critico originalmente identificado no estudo de
processamento de informacdo. Especificamente, nds calculamos as probabilidades para extin¢ao
de bursts e as distribuicdes de duracdo/tamanho de avalanches para diversas redes complexas
(Bethe, Erd6s—Rény, exponencial e lei de poténcia). Nossos resultados sdo comparados com
simulacdes. Os expoentes das leis de poténcia estdo de fato em acordo com observacdes
experimentais em sistemas biologicos reais. Esperamos que nossos resultados possam contribuir
para o debate com relagéo a relevancia do conceito de criticalidade em redes neurais.
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Neste trabalho usamos a microscopia por espalhamento Raman anti-stokes coerente (CARS —
Coherent Anti-stokes Raman Scattering) para estudar o encolhimento sofrido por diferentes
resinas acrilicas quando estas sdo polimerizadas por absor¢do de dois fotons — técnica usada para
a fabricacdo de microestruturas.O sinal CARS ¢ produzido quando dois feixes, chamados de feixe
de bobeio e feixe Stokes, incidem sobre a amostra de forma que a diferenca de frequéncia wp-ws
coincida com a frequéncia de vibracdo de algum tipo de ligacdo quimica na molécula irradiada.
Usando a microscopia CARS é possivel obter imagens com seletividade quimica sem a
necessidade de um dopante fluorescente. A microscopia CARS produz um sinal de maior
intensidade que a microscopia Raman convencional por se tratar de uma emisséo estimulada.
Além disso, esse processo possui alta penetrabilidade Optica por usar laser com comprimento de
onda na regido do infravermelho préximo. Para aplicar esta técnica usamos um laser pulsado
focalizado através de uma objetiva de microscépio. Por ser um processo de Optica ndo-linear esse
fendmeno apenas ocorrera em uma regido em torno do volume focal da objetiva, onde a
intensidade é maior. A amplitude do sinal CARS depende do numero de ligagdes quimicas
(osciladores) gque estdo sendo excitadas. Usando uma objetiva com abertura numérica conhecida
sabemos que volume focal sera sempre 0 mesmo e, portanto o sinal serd proporcional a densidade
de osciladores (numero de osciladores por unidade de volume irradiado). Assim, ajustando os
feixes de forma a excitar a vibracao da ligacdo C-H, podemos usar esta técnica como uma forma
de comparar a densidade do polimero em relacdo a densidade da resina ndo polimerizada.
Imagens de microestruturas polimerizadas por dois fétons foram obtidas com bom contraste
mesmo quando as microestruturas ainda estavam imersas na resina nao polimerizada. Apesar
disso, ndo foi possivel verificar uma grande diferenca entre as taxas de encolhimento das
diferentes composicdes de resinas usadas para fabricar as microestruturas.

Palavras-chave: Polimerizacdo por dois fotons. Microestruturas. Microscopia
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PG-125A — Despertando a energia do vacuo
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E fato sabido que, de todas as interacdes fundamentais da Natureza que conhecemos, a
gravitacional é a que acopla mais fracamente. Isto nos leva a concluir rapidamente que na maior
parte dos processos fisicos, a forca gravitacional desempenha papel diminuto. Na Teoria
Quéntica de Campos é atribuido ao estado de vacuo uma rica estrutura, a qual é indispensavel
para uma descricdo consistente da Natureza. Entretanto, implicacdes experimentais diretas desta
estrutura sdo muito sutis e requerem sistemas cuidadosamente projetados para serem observadas,
como é o caso do efeito Casimir. A luz dos fatos mencionados acima, é de se esperar que na
“fusdo” minimamente consistente entre Gravitacdo e Mecanica Quantica, a chamada Teoria
Quantica de Campos em Espacos-tempos Curvos (TQCEC), efeitos relacionados a perturbacao
do vacuo pelo campo gravitacional sejam muito dificeis de serem observados. De fato, a despeito
de sua importéncia conceitual, o efeito de evaporacdo de buracos negros é praticamente
impossivel de ser observado para sistemas astrofisicos. Nossos resultados, todavia, mostram que
no contexto da TQCEC ¢é possivel existir situaces em que a evolugdo bem comportada do
espaco-tempo forca a densidade de energia de vacuo a tornar-se dominante sobre qualquer
densidade de energia classica (1, 2). Em particular, serdo exibidos resultados onde a formacéo de
uma estrela € responsavel pelo mecanismo que “desperta” a energia de vacuo.

Palavras-chave: Teoria quantica de campos. Gravitacdo. Vacuo.
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PG-125B - Awaking the vacuum energy
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It has been widely believed that, except in very extreme situations, the influence of gravity on
quantum fields should amount to just small, sub-dominant contributions. This view seemed to be
endorsed by the seminal results obtained over the last decades in the context of renormalization
of quantum fields in curved spacetimes. Here, however, we argue that this belief is false by
showing that there exist well-behaved spacetime evolutions where the vacuum energy density of
free quantum fields is forced, by the very same background spacetime, to become dominant over
any classical energy-density component (1, 2). This semiclassical gravity effect finds its roots in
the infrared behavior of fields on curved spacetimes. By estimating the time scale for the vacuum
energy density to become dominant, and therefore for backreaction on the background spacetime
to become important, we argue that this vacuum dominance may bear unexpected astrophysical
and cosmological implications.
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Y3AI5012 (YAG), YAIO3 (YAP) e Y4AI209 (YAM) correspondem as diferentes fases do
sistema Y203-Al203. Quando dopadas com ions de Er3+ (emissdo em 1540 nm), exibem
potencial aplicacdo em amplificacdo Optica e guias de onda. Em compostos de Er3+:itrio-
aluminosilicatos, a adi¢do de SiO2 tem mostrado um aumento da solubilidade e dispersédo dos
jons de Er3+ nestas matrizes (1). Pés com (100-x) Y3AI5012 — (x) SiO2 (x =0, 10, 30 e 50 %
em mol) dopados com 1% em mol de Er3+ foram sintetizados via método Pechini com o intuito
de avaliar o papel da silica na estrutura da matriz hospedeira e a influéncia desta nas propriedades
Opticas dos ions de Er3+. Nitratos de aluminio, itrio e érbio foram usados como precursores dos
jons metalicos e tetraetilortosilicato (TEOS) pré-hidrolizado foi usado para dispersar as
nanoparticulas. Amostras pré-tratadas a 400 oC foram submetidas a tratamentos térmicos na faixa
de 700 — 1000 oC. A intensidade da fotoluminescéncia (FL) em 1540 nm foi investigada a
temperatura ambiente com excitacdo a 980 nm de um laser de diodo. Com o objetivo de avaliar a
influéncia da estrutura cristalina nas propriedades de FL, as fases de cada composi¢cdo em funcéo
da temperatura de calcinacdo foram determinadas por difracdo de raio-x (DRX). Em conjunto
com os resultados encontrados pela caracterizacao oOptica e estrutural, concluimos que a presenca
de silica favorece a emissao em 1540 nm devido a formacao de fases secundarias (e também néo-
cristalinas) que aumentam a dispersdo dos ions de Er3+. Tal efeito € mais evidente quando o
solvente utilizado € o etanol. Encontrada a composi¢do com maior emissdo em 1540 nm (50% de
SiO2 tratada a 900 oC), filmes finos estdo sendo preparados e prometem ser promissores no
desenvolvimento de guias de onda amplificadores.
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Este trabalho apresenta quatro tipos diferentes de transistores de efeito de campo organicos
(OFET) baseados em politiofenos e semicondutores derivados do pentaceno. Além de substratos
de silicio e vidro, utilizamos substratos plasticos como acetato de de celulose e papel na intencéo
de caracterizar OFETSs para futura aplicacdo em eletrdnica flexivel. Estudamos a estabilizacdo
termo-mecanica de dispositivos a base se semicondutores semicristalinos TMTES-pentaceno e
dielétrico de SiO2 (1). PMMA, SU-8 e papel foram usados como camada dielétrica nos
dispositivos contendo politiofeno como material da camada ativa. PMMA foi usado em
transistores do tipo top-gate devido a dificuldade de se obter a estrutura bottom-gate causada por
problemas de incompatibilidade de solventes. Por outro lado, a resina curavel SU-8 se destaca
como potencial candidato para fabricacdo de estruturas bottom-gate. Sendo uma resina curavel, a
incompatibilidade de solventes deixa de ser um problema para a construcao de transistores com
essa estrutura. No caso do transistor usando papel como substrato, foi observada uma modulacao
da mobilidade de buracos no semicondutor mostrando que o papel atua ndo s6 como substrato,
mas como camada dielétrica.

Palavras-chave: Transistor. Eletrénica. Organica.
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PG-127B - Study of p-type organic field effect transistors to application in
flexible electronics
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We report in this paper four different p-type organic field effect transistors made of
polythiophene and pentacene as semiconductors. Silicon wafers, glass and paper have been used
as substrates in the intention of characterize the OFETS to future application in flexible substrates
as PET and paper as well. The thermal-mechanical stabilization of semi-crystalline
semiconductors was studied using pentacene based material. In this case SiO2 was used as
dielectric. Polymethyl metha acrylate (PMMA), SU-8 and paper were used as dielectric to study
the polythyphene based transistors. PMMA has been used in the top-gate structure because it is
very difficult to obtain the inverted structure due to solvent compatibility problems. On the other
hand, SU-8 revealed to be effective material in the fabrication of bottom-gate structure. Since this
resin is UV curable, the solvent compatibility is no longer a problem. In the case of transistor
having paper as substrate, it was observed a field effect on the mobility modulation showing that
the paper acts also as the dielectric layer.
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Cimento é uma mercadoria estratégica de vital importancia, porém é responsavel por 5-8% das
emissoes globais de CO2 (1). Devido ao cenario climético atual, um dos principais desafios para
a indUstria cimenteira é reduzir as emissdes de gases de efeito estufa através do desenvolvimento
inovador e sustentavel desses materiais. Qualquer pequena melhora no desempenho do cimento
poderia induzir enormes beneficios ambientais. Quando cimento e agua sdo misturados, silicato
de célcio hidratado (C-S-H) precipita como aglomerados de particulas coloidais em nanoescala,
sendo o produto primario da hidratacio e a principal fase para ades&o do cimento Portland (2). E
amplamente aceito que a estrutura do C-S-H em nanoescala controla muitas propriedades
macroscopicas, tais como o modulo elastico, fluéncia e retragcdo de secagem (3). Assim, uma
forma possivel para melhorar a sustentabilidade do uso de concreto & melhorar o desempenho
mecanico do gel de C-S-H. A estrutura atbmica da menor unidade do C-S-H é uma estrutura
cristalina lamelar semelhante a dos minerais tobermorita ou jennita, com uma espessura de
lamela na faixa de nm (4). Vérias propriedades do C-S-H encontrado em pastas de cimento
hidratado sdo baseadas na existéncia de um bloco < 5 nm de didmetro no gel de C-S-H (5). No
entanto, por que esses nanogrdos ndo crescem maiores? E 0 que determina como esses blocos se
aglomeram nas diferentes escalas? Neste estudo, cristais maiores de C-S-H foram obtidos por
métodos hidrotérmicos usando uma mistura pozolanica. Nossa investigagdo mostrou que
amostras curadas em mais altas temperaturas possuem blocos de C-S-H que podem possuir
alguns [Im de comprimento e mais de 100 nm de largura. Mais surpreendente é o alinhamento
das préprias particulas em uma ordem nematica quando C-S-H € crescido sobre ou préximo a
uma superficie cristalina. O objetivo principal deste estudo é investigar, pela primeira vez, a
incorporacdo desses grandes cristais de C-S-H como sementes de nucleacdo na hidratacdo do
cimento e fornecer uma base mais inteligente para projetar concretos com propriedades
melhoradas.

Palavras-chave: Cimento sustentavel. Silicato de calcio hidratado. Semente de nucleacao.
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Cement is a vital strategic commodity but creates 5-8% of man-made CO2 (1). Due to the present
climate scenario, one of the key near-term challenges for the cement industry is to reduce the
greenhouse gas emissions by developing innovative and sustainable cement-based material
solutions. Any small improvement on cement performance could induce huge environmental
benefits. When cement and water are mixed, calcium silicate hydrate (C—S—H) precipitates as
clusters of nanoscale colloidal particles and it is the primary hydration product and binding phase
of Portland cement paste (2). For C-S—H it is widely accepted that the nanoscale structure
controls many engineering properties such as the elastic moduli, creep and drying shrinkage (3).
Thus, one possible way to improve the sustainability of concrete use is to improve the mechanical
performance of the C-S-H gel. The atomic structure of the smallest C-S—H unit is a layered
crystal structure akin to that of the mineral tobermorite or to that of jennite, with a lamella
thickness in the nm range (4). Several bulk properties of C-S-H found in hydrated cement pastes
is based on the existence of a <5 nm diameter building block in C-S-H gel (5). However, why do
these nanograins not grow larger? And what determines how the bricks assemble together at
greater length scales? In this study, large C-S-H crystals were obtained from autoclaved methods
using a pozzolanic mixture. Our investigation showed that heat-cured samples possess C-S-H that
can be several um long and more than 100 nm wide. More surprising is the alignment of the
particles themselves in a nematic order when C-S—H is grown on or close to a single crystal
surface. The main objective of this study is to investigate, for the first time, the incorporation of
these large C-S-H crystals as nucleation seeds on hydration of cement and provide a basis for
intelligently designing concrete with enhanced properties.

Keywords: Green cement. Calcium silicate hydrate. Nucleation seeding.
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PG-129A - Sintese do composto SrTi(1-xX)WxO(3+x) (x=0, 1) através do
método dos precursores poliméricos
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Os materiais de estrutura perovskita, ABO3, compreendem um grupo de compostos que
apresenta um alto grau de flexibilidade em acomodar uma variedade de atomos nos sitios A e B,
permitindo controlar algumas propriedades fisicas e quimicas do material. O controle destas
propriedades permite que tais materiais possam atuar como capacitores, varistores, fotoeletrodos,
memorias ferroelétricas ou sensores de graos (1). O titanato de estréncio, SrTiO3, é um material
amplamente estudado devido a facilidade de incorporar diferentes ions em sua estrutura. Neste
trabalho, ser'¢ analisada o efeito da substituicdo do Ti4+ pelo W6+, formando o SrTi(1-
X)WxO(3+x), nas propriedades estruturais e elétricas do material base. Inicialmente,
nanopart@culas de SrTi(1-x)WxO(3+x), (x=0, 1) foram sintetizadas na forma de pd através do
método Pechini (2, 3). As amostras foram caracterizadas estruturalmente por difracdo de raios X
(DRX) e termicamente por calorimetria diferencial de varredura (DSC). Os resultados de DRX
indicam a obtencdo de fase Unica para as duas composicdes, sendo que o SrTiO3 apresenta uma
estrutura cubica e 0 SfWO4 estrutura tetragonal. As curvas de DSC revelam a presenca de um
pico exotérmico referente a cristalizacdo das amostras. A sintese através do método Pechini
mostrou-se eficiente para obtencao SrTi(1-x)WxO(3+x) (x=0, 1) monofasico.

Palavras-chave: Perovskita. Método Pechini. Sensores de gréos.
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PG-130A - Desenvolvimento de métodos avancados em RMN em campo
externo nulo para o estudo de materiais magnéticos via RMN
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O estudo de materiais magnéticos usando-se Ressonancia Magnética Nuclear em campo
magnético externo nulo (RMNz), via a analise e manipulagdo das transices entre os estados de
energia nucleares ¢ uma ferramenta importante no processo de caracterizacdo das propriedades
elétricas e magnéticas desses materiais. Na aplicacdo de dois ou mais pulsos de radiofrequéncia
(RF) foram observados ecos de multiplo quantum (MQ). O aparecimento destes multiplos ecos
estd relacionado com as distribui¢cbes dos acoplamentos Zeeman e/ou quadrupolar elétrica que
existem na regido onde o eco se origina. Discretizando as fases dos pulsos de RF de maneira
conveniente podem ser selecionadas transi¢coes de MQ especificas. Os resultados teoricos obtidos
da aplicacdo de mais de dois pulsos de RF mostram grande potencial para o desenvolvimento de
métodos bidimensionais, que permitirdo a construcdo de espectros que correlacionam diferentes
coeréncias de MQ. Para isso, € necessario o desenvolvimento da teoria complementar para o
entendimento dos sinais de RMN obtidos apos a aplicacdo de n pulsos de RF, o que fornecera
uma maior riqueza de informacdes sobre os sistemas fisicos estudados.

Palavras-chave: RMN sem campo magnéticoexterno. Ecos de multiplo quantum. Selecdo de
coeréncias.
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BRAZ, Daniel Cesar'; VIDOTO, Edson Luiz Gea'; BONAGAMBA, Tito José!
dcbraz@ursa.ifsc.usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) sofreu nos ultimos 50 anos um crescimento
vertiginoso, que resultou na sua utilizagdo em vérias areas do conhecimento, ndo se limitando
apenas a Fisica e & Quimica. O aumento da utilizagdo desta técnica foi acompanhado pelo
colossal aumento dos precos dos espectrometros. No entanto, existem varias aplicacdes
importantes da RMN que podem ser desenvolvidas com equipamentos de baixo custo. Além
disso, uma técnica importante, de baixissimo custo e muito similar a RMN foi praticamente
abandonada nos ultimos anos, a Ressonancia Quadrupolar Nuclear (RQN). A facilidade e o baixo
custo para construir espectrometros de RMN e RQN destinados a vérias aplicagdes importantes
(e.g. meios porosos — rochas petroliferas e 0ssos -, materiais magnéticos), aliados a experiéncia
do nosso grupo de pesquisa na manipulagédo de spins nucleares, advinda do desenvolvimento de
instrumentacdo e métodos avancados de RMN, incluindo Informacdo e Computacdo Quantica
(ICQ), permite propor esse trabalho de doutorado. Nesse trabalho, pretende-se desenvolver
espectrometros de baixo custo para as aplicacdes citadas anteriormente, com o desenvolvimento
de magnetos resistivos de baixo campo, sondas de RMN/RQN, transmissores e receptores de
radiofrequéncia (rf), entre outros elementos essenciais dos espectrometros. Sera estudada a
possibilidade de desenvolvimento de arquitetura de controle dos espectrdmetros que sera
embarcada em FPGA (Field-Programmable Gate Array), e de desenvolvimento de softwares para
0 processamento dos sinais adquiridos, que, tradicionalmente, envolvem transformadas de
Fourier e inversa de Laplace.
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fotonicos e plasmonicos
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Esse trabalho tem por objetivo a fabricacdo de células fotovoltaicas de terceira geragdo, isto &,
tendo como camada ativa filmes finos de polimeros eletrdnicos combinados com materiais
inorganicos eletronegativos. Para isso, usaremos estruturas envolvendo um eletrodo transparente
(ITO, por exemplo), uma camada transportadora de buracos (PEDOT:PSS), e como camada
ativa, polimeros eletrénicos (da familia dos politiofenos ou dos polifenileno-vinilenos)
combinados com nanoparticulas de TiO2 ou de fulerenos, e finalmente um contato elétrico de
aluminio e célcio. Essas estruturas de dispositivos tém sido denominadas de hibridas. Nessas
células, a separacao de carga fotoinduzida é facilitada pela grande area interfacial entre doador e
receptor, e filmes hibridos vém mostrando 6timas eficiéncias de fotoconversdo. A diminuicéo da
recombinacdo de carga devido as nanoparticulas é o fator mais importante para aumentar a
eficiéncia dessas células.

Palavras-chave: Células fotovoltaicas hibridas. Heterojungdo de volume. TiO2.

Referéncias

1 YAMAMOTO, Takakazu et al. n-conjugated donor—acceptor copolymers constituted of 7-
excessive and n-deficient arylene units: optical and electrochemical properties in relation to CT

structure of the polymer Journal of the American Chemical Society, Washington, DC, v. 118,
n. 43, p. 10389-10399, 1996. DOI: 10.1021/ja961550t.

272



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-133A - Monitoramento 6ptico do processo de sacarificacdo e fermentacao
do mosto cervejeiro em tempo real

ESTRACANHOLLI, Everton Sérgio’; KURACHI, Cristina; POLIKARPOV, Igor;
BAGNATO, Vanderlei Salvador®

evertonse@yahoo.com.br

! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

O mercado de cerveja do Brasil esta entre os cinco maiores mercados do mundo, apresentando
forte internacionalizacdo e balanca comercial extremamente favoravel. A fabricacdo de cerveja
passa por um processo biotecnoldgico relativamente longo e complexo, podendo gerar uma gama
de produtos com qualidades e caracteristicas organolépticas distintas e imprescindiveis para um
determinado tipo de produto que se almeja obter. Falhas em etapas importantes como, por
exemplo, cozimento e fermentacdo podem gerar perdas de milhGes de litros da bebida e grandes
perdas financeiras. Em etapas especificas, pequenas modificacbes no processo ou em quantidades
de determinados ingredientes podem alterar o produto de forma a este ndo se enquadrar em um
padrdo pré-determinado. Nesta proposta estamos objetivando desenvolver um sistema para
monitoracdo da qualidade da cerveja on-line durante o processo de fabricacdo, visando medir
parametros fisico-quimicos desta, diminuindo erros na fabricacdo e aumentar a qualidade do
produto e robustez do processo. Para isso, sera desenvolvido uma plataforma integrada de
instrumentacdo analitica (hardware) e diagnostico via processamento neural (inteligéncia
artificial). A primeira delas baseia-se na analise espectral de absorbéncia na regido do
infravermelho médio (entre 900 cm-1 e 1800 cm-1) da cerveja on-line durante o processo de
fabricacdo. A segunda tecnologia baseia-se na identificacdo de padrdes e das principais variaveis
do processo que definem a qualidade e caracteristicas do produto final. O desenvolvimento de
instrumentacdo com grau suficiente de especificidade, que seja capaz de ser empregado em
condices industriais de operacdo, & extremamente oneroso e complexo. Uma alternativa
inovadora para isto consiste em discriminar estes sinais com auxilio de um banco de filtros
neurais previamente treinados. Esse sistema sera instalado junto ao sistema de cozimento e aos
tangues de fermentacdo, onde estas variaveis podem ser monitoradas e corrigidas.

Palavras-chave: Cerveja. Absorbancia no infravermelho. Espectroscopia.
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Beer market in Brazil is among the five largest markets in the world, with strong
internationalization and extremely favorable trade balance. Beer brewing is a relatively long and
complex biotechnological process that can generate a big range of products with distinct quality
and organoleptic characteristics indispensable to differentiate types of beer . Failures in important
steps as mashing and fermentation process can lead to losses of millions of liters of beer and
consequently financial losses. Currently, analyses of physical-chemical process are carried
out offline using traditional tests with no real time response, e.g. : HPLC (High Performance
Liquid Chromatography). In the case of small brewery, which is an area in steady growth, some
of these tests are not performed due to the high cost of needed equipment. When some problems
are detected, is already in the end of the brewery process. The solution is time consuming and can
compromise the quality of the whole production. In this study we aim to develop a system to
monitor in real time (on line) the saccharification and fermentation of beer during the
manufacturing process. These physical and chemical measurements will allow fewer errors
during the beer fabrication, increasing the quality of the final product and optimizing the
enzimatic reactions. The principle of this work is based on analyses of spectral absorbance in
infrared region using a system based in Fourier Transform Infrared spectroscopy (FTIR) during
the beer manufacturing process. These optical techniques show great advantages because they
can be easily adapted to industrial equipments, providing real-time responses with high
specificity and sensitivity.
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PG-134A - Fotofisica de sistemas moleculares automontado na superficie de
nanoparticulas e sua aplicacdo em sistemas biologicos e em tratamentos
medicinais
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Sistemas moleculares complexados com nanoparticulas (NPs) sdo de grande interesse nas areas
de modificacdo e transformacdo de energia em células de combustiveis (1) e fotovoltaicas (2),
assim como em sistemas carregadores e liberadores de drogas (3) contendo especificidade celular
para o tratamento de doengas como o cancer (4). Alem disso, 0s processos épticos e as alteracdes
moleculares produzidas pelas interagdes superficiais e com o solvente nesse sistema contendo
alta densidade molecular ainda sdo pouco entendidos. O presente trabalho de doutoramento tem
como objetivo estudar os processos Opticos em sistemas moleculares automontados na superficie
de NPs. Sistemas moleculares mais complexos serdo depositados sobre NPs utilizando
metodologias de automontagem e de arraste molecular. Os processos opticos em moléculas, tais
como porfirinas, cromoforos e polimeros emissores de luz, podem ser alterados quando
complexadas na superficie de NPs (5). Por exemplo, processos de transferéncia de carga (6,7)
podem ser importantes e a taxa de geracdo de oxigénio singleto pode ser fortemente alterada por
moléculas complexadas sobre NPs (8). Pretendemos estudar efeitos de fotodegradacdo e
dissociacdo de éxcitons e transferéncia de carga em células fotovoltaicas organicas de terceira
geracdo que usam NPs aceitadoras ou doadoras de carga. A interacdo, empacotamento,
carregamento e liberagdo molecular em um meio liquido especifico serdo considerados neste
trabalho, bem como a interagdo com monocamadas intermediarias automontadas sobre as NPs.
Serdo consideradas NPs metalicas como TiO2 e ZnO complexadas com biomateriais. A
caracterizacdo dos processos Opticos envolvidos serdo feitos por espectroscopia de fluorescéncia,
de absorcdo e de excitacdo. Sera utilizada microscopia de alta resolucdo espacial e temporal (ps-
ns) e de molécula isolada complexada com NPs no estudo da geracdo e decaimento radiativo
resolvido no tempo de éxcitons nesse sistema, 0 que pode dar informacao sobre as interacoes e
estruturas moleculares.
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PG-135A - Estrutura e dinamica molecular de poly(9,9-dioctylfluoren-2,7-diyl-
co-benzothiadiazole) (F8BT) e correlacdes com propriedades elétricas

FARIA, Gregorio Couto’: AZEVEDO, Eduardo Ribeiro de!
gcfaria@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sio Paulo

O projeto de doutorado entitulado “Correlagio das Propriedades Oticas e Elétricas com a
Estrutura Fisica e Dinamica Molecular de Filmes e Dispositivos de Polifluorenos e Derivados”. O
primeiro é especificamente ligado a investigagcdo da dindmica molecular, conformacéo estrutural
e empacotamento de polimeros derivados do polifluoreno. Para isso, Difracdo de Raio-X de Alto
Angulo (WAXD) 1, Ressonanica Magnética no Estado Solido (RMN) e Analise Térmica
Dinamico Mecénica (DMTA) serdo utilizadas como técnicas principais. O segundo objetivo é o
de correlacionar, os fendmenos observados na primeira parte do projeto, com as propriedades
opto-eletrénicas dos filmes poliméricos sendo utilizados como camada ativa em dispositivos
eletrénicos do tipo Diodo Polimérico Emissor de Luz (PLED). Na segunda parte, a fabricacéo
dos dispositivos e sua caracterizacdo como funcdo da temperatura serdo os principais objetivos.
Espectroscopia de Impedancia, Corrente-Voltagem e Tempo de Véo (TOF) serdo as principais
técnicas de caracterizacdo utilizadas. Dessa forma, o projeto combina estudos fundamentais de
aspectos moleculares com o desempenho tecnologica de dispositivos optoeletrénicos.

Palavras-chave: Mobilidade de portadores. Polimeros. Dinamica molecular.
Referéncias
1 FARIA, G. C. et al. A multitechnique study of structure and dynamics of polyfluorene cast

films and the influence on their photoluminescence. Journal of Physics Chemistry B, v. 113, n.
33, p. 11403-11413, 2009.

277



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-136A - Desenvolvimento de microcavidades o6pticas com janelas de
transmissdo no visivel e infravermelho préoximo

GALLO, Ivan Braga'; ZANATTA, Antonio Ricardo*
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Além de possibilitar o desenvolvimento de dispositivos com maior capacidade de processamento,
as estruturas fotdnicas também podem ser amplamente usadas na fabricacdo de lasers e LEDs.
Dentre essas estruturas € importante destacar as microcavidades Opticas (MCs) (1). Formadas por
um meio ativo colocado entre dois espelhos de Bragg (DBR — Distributed Bragg Reflector) essas
cavidades podem ser construidas mediante técnicas como Sol-gel (2), Plasma Enhanced
Chemical Vapor Deposition (PECVD) (3), entre outras. Neste contexto, o presente trabalho tem
por objetivo a construcdo de duas microcavidades Opticas: uma com janela de transmissdo na
regido do visivel (MC-VIS), sendo o0 meio ativo composto por a-SiN(Tb), e outra com uma janela
de transmisséo no infravermelho proximo (MC-NIR) com camada ativa constituida de a-SiN(Er).
Ambas as cavidades foram preparadas pela técnica de sputtering de radio frequéncia. No caso da
MC com janela de transmiss@o no visivel os espelhos de Bragg sédo formados por oito camadas
alternadas de a-SiH e a-SiN. Seis camadas alternadas de a-Si e a-SiN formam cada DBR usado na
fabricagdo da MC para o infravermelho. Apos a deposigédo, as cavidades foram submetidas a
medidas de reflexdo (com angulos de incidéncia iguais a 15, 30 e 45°) e de transmissdo Optica
(incidéncia normal) na regido do UV-VIS-IR. Os resultados mostram que a MC-VIS de fato
apresenta uma janela de transmissdo em ~ 550 nm enquanto a MC-NIR possui uma janela em ~
1600 nm. No presente trabalho serdo apresentadas e discutidas a influéncia da geometria de
medida e da espessura das camadas sobre a janela de transmissao das respectivas cavidades.

Palavras-chave: Silicio. Microcavidade 6ptica. Luminescéncia.
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PG-136B - Development of optical microcavities with transmission windows in
the visible and near-infrared
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Besides allowing the development of devices with a greater processing capacity, the photonic
structures can be also largely used in the fabrication of lasers and LEDs. Among these structures
it is important to highlight the optical microcavities (MCs) (1). Formed by an active medium put
between two Bragg mirrors (DBR — Distributed Bragg Reflectors) these cavities can be fabricated
through techniques like Sol-gel (2), Plasma Enhanced Chemical VVapor Deposition (PECVD) (3),
and others. In this context, the goal of the work reported here is the fabrication of two optical
microcavities: one with transmission window in the visible region (MC-VIS), with an active
medium composed of a-SiN(Tb), and another one with a transmission window in the near-
infrared (MC-NIR) with an active layer of a-SiN(Er). Both cavities were prepared by the radio
frequency sputtering technique. In the case of the MC with a transmission window in the visible
range the Bragg mirrors are formed by eight alternating layers of a-SiH and a-SiN. Six alternating
layers of a-Si and a-SiN form each DBR used in the fabrication of the MC to the infrared. After
the deposition, the cavities were submitted to reflexion (with incidence angles equal to 15, 30 and
45°) and optical transmission (normal incidence) measurements in the UV-VIS-IR region. The
results show that the MC-VIS really has a transmission window at ~ 550 nm while the MC-NIR
has a window at ~ 1600 nm. This study will present and discuss the influence of the measurement
geometry and of the thickness of the layers over the transmission window of the cavities.
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PG-137A - Possibilidade de predicdo em tempo real da terapia fotodindmica —
correlacdo da espectroscopia de fluorescéncia e profundidade de necrose

VOLLET FILHO, José Dirceu*; MORIYAMA, Lilian Tan'; GRECCO, Clévis'; FERREIRA,
Juliana®; KURACHI, Cristina'; BAGNATO, Vanderlei Salvador*
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

2 Instituto de Pesquisa e Desenvolvimento - Universidade Vale do Paraiba

Uma das dificuldades na terapia fotodindmica (TFD) é a eliminagdo incompleta de lesGes, por
dificuldades na entrega apropriada de luz e fotossensibilizador (FS), e por consumo do oxigénio
disponivel. A reacdo fotodindmica também degrada parte das moléculas de FS, o que reduz a
efetividade do tratamento. Uma vez que héa relacdo entre dano e degradacéo do FS, e que o FS é
uma substancia altamente fluorescente (1), o objetivo é obter um modelo para predizer a
profundidade de necrose (dnec) obtida pela TFD usando caracteristicas Opticas do tecido, fluéncia
e intensidade de luz, e a fluorescéncia coletada durante o tratamento. Foram usados 57 ratos
Wistar em diferentes grupos (150/250/350 mW/cm?) para TFD, usando o FS Photogem® (30 min
entre aplicagdo/luz). Um laser de diodo (630nm) foi usado como fonte, e a excitagdo da
fluorescéncia obtida usando 532 nm (laser Nd:Y AG dobrado). Trinta horas apos o tratamento, as
dnec foram medidas. Os dados foram aplicados ao modelo e a relacdo fluorescéncia/dnec
estabelecida. Obteve-se um modelo que é capaz de predizer, uma vez conhecidas as condigdes de
tratamento, a degradacdo do FS e a dnec com reproducdo razoavel dos experimentos. Um
parametro W (produto da fluorescéncia normalizada pelos valores de dnec) foi determinado para
permitir predicdo da dnec conhecendo ¥ para dadas condigdes de tratamento. O modelo ¢ mais
simplificado que outros presentes em trabalhos da literatura (2), mas pode ser facilmente
incorporado na pratica clinica para avaliar o dano em tecidos. Agradecimentos: CAPES,
FAPESP, CNPq.
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PG-138A - Imobilizacdo de metaloftalocianinas e nanotubos de carbono em
filmes nanoestruturados para aplicacdes em biosensores
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O desenvolvimento da nanociéncia e da nanotecnologia nos ultimos anos criou uma nova
fronteira no estudo da matéria, permitindo que compostos ja conhecidos tenham suas
propriedades redescobertas ao serem manipulados em nivel molecular. Os nanotubos de carbono
sdo um dos materiais mais promissores deste campo, por apresentarem propriedades mecéanicas,
térmicas e elétricas que os tornam apropriados para o desenvolvimento de dispositivos,
especialmente na area de eletrbnica e sensores. As metaloftalocianinas sdo moléculas
macrociclicas que vém sendo imobilizadas ha décadas devido a grande variedade de aplicacdes
que elas proporcionam. A proposta deste estudo é a imobilizacdo de nanotubos de carbono e
metaloftalocianinas em filmes automontados, visando-se combinar propriedades de interesse
destes dois materiais para aplicacdo em biosensores. Estes materiais foram usados na composicao
de filmes automontados contendo poli(amidoamina) geracdo 2 como polication. Medidas de
espectroscopia UV-visivel revelaram que ambos os polianions apresentam deposicdo exponencial
sobre substratos de vidro. As propriedades elétricas destes sistemas foram investigadas por
voltametria ciclica em eletrolito H2SO4 0,1 mol.L-1. Estes experimentos revelaram que, nestas
condicdes de imobilizagdo, hd um ombro de reducdo em -0,7 V associado a primeira reducao do
macrociclo de ftalocianina (1) e um pico de reducdo em 0,12 V provocado pela oxirreducao dos
grupos carboxilicos introduzidos durante o processo de funcionalizacdo dos nanotubos de
carbono (2); esta corrente catodica é governada por um processo de transferéncia de carga. O
entendimento do comportamento eletroquimico destes sistemas pode levar a otimizacdo da
fabricacdo de sensores nanoestruturados por permitir um maior controle da fabricacdo da
plataforma transdutora dos dispositivos.

Palavras-chave: Filmes automontados. Nanotubos de carbono. Metaloftalocianina.
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PG-139A - Espectroscopia ultrarrapida de polimeros semicondutores
luminescentes
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Polimeros conjugados sdo semicondutores organicos que apresentam grandes vantagens sobre os
inorganicos, por exemplo, quanto a flexibilidade e baixo custo de processamento. Mas apesar do
avanco tecnoldgico atual, temas importantes para o entendimento e otimizacdo dos dispositivos
optoeletrdnicos poliméricos, como energia de ligagcdo dos éxcitons e 0 mecanismo de geracao de
portadores de carga, ainda sdo polémicos (1, 2). A transferéncia de energia por processos ndo
radiativos em sistemas poliméricos do tipo “guest-host” também ¢ um aspecto muito importante,
pois sua dinamica determina diretamente a eficiéncia de luminescéncia de um dispositivo. A
espectroscopia ultrarrapida é uma técnica que permite investigar a dindmica de processos 0pticos
na escala de tempo de dezenas de femtosegundos a alguns nanossegundos, tanto de processos
luminescentes quanto de ndo luminescentes, 0 que torna esta técnica ideal para o estudo de
sistemas poliméricos (3). Na técnica de bombeio e prova, uma amostra é excitada com um pulso
de luz intenso e ultracurto (bombeio), que altera suas propriedades éticas. Essas propriedades sdo
investigadas por meio de um pulso fraco de luz branca (prova) cujo atraso relativo ao pulso de
excitacdo é variado. Mede-se a variacdo relativa na transmitancia da amostra, entre a regido
excitada e uma porcdo ndo excitada (transmitancia diferencial). Esta medida permite determinar o
espectro de absorcao ndo linear e os tempos de resposta caracteristicos. Este projeto de doutorado
tem dois objetivos principais: 1) montagem do aparato experimental para espectroscopia ultra-
rapida de bombeio e prova, 2) estudo da transferéncia de energia em polimeros derivados do
PPV, com excitacdo no ultravioleta, e em heteroestruturas automontadas de polimeros
conjugados.

Palavras-chave: Polimeros semicondutores. Técnica de bombeio e prova. Dinamica do estado
excitado.
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PG-140A - Ambientes quimicos de acido tungstofosforico hexahidratado
estudados por ressonancia magnética nuclear em estado solido de *H e 3P

OLIVEIRA JUNIOR, Marcos de OIiveiral; SCHNEIDER, José Fabian*
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YInstituto de Fisica de sdo Carlos - Universidade de So Paulo

Heteropolianions do tipo Keggin, como o &cido tungstofosférico (HPW), apresentam grande
aplicabilidade devido as suas propriedades fisicas, como resposta fotoquimica e fotocrémica.
Estudos prévios de difracdo de raios-X e néutrons em amostras policristalinas descrevem a
estrutura do HPW hexahidratado (HPW-6H20) e a natureza das espécies protdnicas presentes,
assim como mudancas estruturais induzidas pela variacdo de temperatura (1, 2). Nesses estudos
foi identificada uma transicdo de fase ndo-convergente por volta de 320K, que ocorre devido a
dois processos dependentes da temperatura: (i) mudancas no equilibrio das espécies protonicas e
(i) contracdo dos tetraedros PO, do HPW. O objetivo deste estudo & a caracterizacdo do
ambiente quimico do HPW e do equilibrio dindmico das espécies de prétons, correlacionando as
interacdes que ocorrem entre 0 polidnion e as estruturas que contém os protons. Os experimentos
de 3P-RMN mostram as mudancas no tetraedro PO,, por volta de 320K. Por outro lado
experimentos de *H-RMN mostram a mudanca no equilibrio entre as espécies protonicas na
mesma temperatura, entretanto este processo nao é reversivel, como relatado nas Ref. 1 e 2. Para
0 HPW:6H20, ao contrario do que ocorre com o HPW-nH20, foi possivel a obtencédo de sinal
em Experimentos de polarizacéo cruzada (CP) {*H}-3P RMN, revelando que o polianion esta em
um estado de menor mobilidade. Estes experimentos revelam um acoplamento fraco entre
nicleos de 'H e 3'P, como esperado, considerando as distincias nucleares envolvidas (~6A).
Experimentos de ressonancia dupla de eco de spin (SEDOR) {*H}-3P mostram que as espécies
31p estdo conectadas com dois diferentes ambientes protdnicos, o que resulta em um decaimento
do eco com duas constantes temporais. Esta heterogeneidade poderia corresponder a vacancias de
sitios H* em alguns pontos do cristal. Esperam-se encontrar mais resultados para correlacionar as
interacdes entre o polianion e as espécies protdnicas atraves de experimentos de correlagdo
heteronuclear, identificando a natureza da heterogeneidade observada em SEDOR.
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PG-140B - Chemical environments of tungstophosphoric acid hexahydrate
studied by NMR
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Keggin type heteropolyacids, like tungstophosphoric acid (HPW), have several applications due
to their physical properties, like photochemical and photochromic response. Previous studies of
x-ray and neutrons powder diffraction have described the structure of the HPW hexahydrate
(HPW-6H20) and the nature of protonic species, as well as structural changes induced by
temperature (1, 2). They have identified a non-convergent phase transition at 320K, which occurs
due to two interconnected temperature-dependent processes: (i) changes in the equilibrium of
protonic species and (ii) shrinking of the PO, tetrahedra of HPW. The relation between these two
processes is not well-known. The aim of this study is to characterize the HPW environment and
the dynamic equilibrium of protonic species using nuclear magnetic resonance (NMR),
correlating the interactions between the polyanions and the protonic species. The 3P-NMR
experiments showed the changes in the PO, tetrahedra induced by temperature near 320K. On the
other hand *H-NMR experiments showed the changing in the protonic species equilibrium in the
same temperature region, but this process is not as reversible as demonstrated by Ref 1,2. {*H}-
31P cross polarization (CP) NMR experiments have already been tested in the HPW-nH20, but
without success due to the high mobility of the HPW polyanion. In the HPW-6H20 it were
possible to realize such experiments, revealing that the polyanion is in a less mobile condition.
These experiments revealed a weak dipolar coupling between 1H and 31P, due to the distances
between these nuclei in the HPW-6H20 (~61§). {'H}-3P Spin echo double resonance (SEDOR)
experiments in low temperature show that the 31P species are connected with two different
protonic environments, yielding in an echo decay with two different constant times. This
heterogeneity can be due to vacancies of H* species in some points of the crystal. We hope to
find more correlation between the protonic species and the polyanion trough heteronuclear
correlation experiments, identifying the nature of the heterogeneity observed in SEDOR.

Keywords: Tungstophosphoric acid. NMR. Keggin.
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Complexos luminescentes de lantanideos incorporados em diferentes matrizes sdlidas tém sido
considerados materiais promissores em dispositivos eletrodpticos e em bioanalise, uma vez que
estes materiais apresentam maior estabilidade térmica, mecénica, e fotosensitiva. Para tais
aplicacdes, é importante o estudo das propriedades luminescentes destes complexos em solucéo e
apos incorporacao nos solidos. Contudo, atencédo especial deve ser dada ao processo de liberacéo
da espécie ativa, especialmente quando se almeja aplicacdes bioldgicas. Neste trabalho,
apresentamos a sintese de um novo complexo de eurdpio fenil-bipiridina carboxil e sua
caracterizacdo fotofisica, tanto em solugdo quanto incorporado em matrizes silicatos hibridas,
preparadas atraves da metodologia sol-gel. Para assegura a permanéncia do complexo no interior
da matriz mesmo quando esta € exposta a meios liquidos, propomos interacdes nao covalentes, do
tipo m-m € o-1, entre os anéis aromaticos do complexo e os sitios organicos presentes na superficie
das matrizes, como grupos fenil e etil. A analise estrutural dos xerogeis utilizados como matrizes
hospedeiras foi realizada através de experimentos de SAXSs, sorcdo de nitrogénio, FTIR e
ressonancia magnética nuclear em estado sélido dos nicleos *C, #°Si e *H. As propriedades
luminescentes do complexo foram analisadas em termos dos diferentes ambientes quimicos do
fon (Eu®"). Realizamos também um estudo sistematico da liberacdo do complexo mediante
exposicdo a solventes organicos. Os resultados indicaram que esses materiais sd0 promissores
candidatos no desenvolvimento de novos dispositivos dpticos, inclusive apresentando maiores
tempos de vida do estado excitado (até 2.1 ms) quando comparados com o complexo em solucao
(em torno de 1.6 ms).

Palavras-chave: Complexo Eurdpio(lll). Luminescéncia. Sol-gel.
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The study of the luminescent properties of lanthanide complexes incorporated in different solid
hosts is motivated by the possibility of application of the resulting materials in a large range of
optoelectronic devices and bioanalytical systems. The encapsulation of the light-emitting species
in the solid leads to more robust and durable materials but preventive measurements should be
taken to avoid leakage of the active species, especially for biological applications. In this work,
we presente the synthesis of three new bipyridine carboxylate Eu+3 complexes and their
photophysical characterization in solution and while incorporated in hybrid (organic-inorganic)
silicate host matrices, prepared by the sol gel methodology. The results are analyzed in terms of
the different chemical environments provided by the hosts to the Eu-complexes, which imply in
differences in photophysical behaviors. To ensure firm attachment of the complexes to the host,
we propose pi-pi or sigma-pi interactions between the aromatic rings of the complexes and the
organic sites located at the matrices, and a study of release when the system is exposed to liquid
medium, is presented. Besides the photophysical studies, xerogels and ordered mesoporous
silicates, used as hosts, were characterized by standard structural techniques (SAXs, nitrogen
sorption, FT-IR) and by solid state Nuclear Magnetic Resonance of the constituent nuclei 13C,
29Si and 1H. solid state NMR. The results indicate very promising materials with successful
immobilization of the complexes which present lifetimes of the excited state 5D0 of Europium up
to 2.1 ms.

Keywords: Europium(l11) complex. Luminescence. Sol-gel.
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O desenvolvimento de métodos diagndsticos e a procura de novos farmacos no que se refere a
doencas negligenciadas sdo de grande interesse, visto que milhGes de pessoas em diversos paises
sofrem destes males, que ainda se mostram sem diagnostico e tratamento eficientes (1). Visando
a alteracdo deste quadro, propomos o desenvolvimento de um sensor capaz de diagnosticar
algumas destas doengas, por exemplo dengue e Doenca de Chagas. Resultados preliminares
obtidos em nosso grupo indicaram que a luz confinada em guias de ondas planares a base
materiais luminescentes, como alumina porosa e polimeros conjugados dispersos em uma matriz
acrilica, sofrem forte interacdo com a cavidade Optica e 0 meio em que ela esta inserida (2, 3). A
luz emitida pelo guia de onda é composta de modos de propagacao estreitos espectralmente que
sdo extremamente sensiveis as mudancgas das condi¢cbes de contorno da cavidade, ou seja, a
presenca de materiais quando confinados dentro dos poros ou mesmo sobre a sua superficie.
Assim, na presente atividade serdo utilizados guias de onda planares organicos e inorganicos
como substrato para a imobilizacdo de anticorpos especificos aos antigenos das doencas de
interesse e sensoriamento. Desta forma, propdem-se o estudo destes materiais e sua utilizacéo
como imunosensores Opticos (4). Apesar da enorme versatilidade para aplicacdes como sensores,
alguns aspectos fundamentais relacionados a preparagdo e a fisica por tras da construcdo e
aplicacdo destas estruturas como dispositivos sensores ainda representa um grande desafio.

Palavras-chave: Imunossensor. Guia de Onda. Doencas negligenciadas.
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PG-143A - Estudo espectroscopico da dindmica molecular e empacotamento em
semicondutores organicos
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Estudamos a dindmica molecular e 0 empacotamento em semicondutores organicos usando varias
técnicas, em particular RMN, WAXS, DSC, espectroscopia Raman, absorcdo UV-Vis e
fluorescéncia. Os sistemas estudados foram oligbmeros de fluorenos com 3, 5 e 7 unidades
repetitivas e copolimeros multi-blocos conjugados/ndo-conjugados com as unidades conjugadas
constituidas por unidades de fenileno vinileno (PV) e as ndo conjugadas por espacadores
alifaticos. No caso dos oligdmeros, foi encontrado que o ordenamento das cadeias depende do
nimero de unidades repetitivas, com o pentdmero possuindo uma tendéncia muito maior de
cristalizag&o. Isto foi suportado por calculos teoricos ab-initio e confirmado pelos estudos sobre a
dindmica molecular das cadeias dos oligdmeros. No estudo referente aos copolimeros em bloco, a
presenca do grupo espacador alifatico inibe a forte tendéncia de cristalizacdo das unidades de PV,
porém nao impedem a agregacdo. Encontramos ainda que dispersdo de tamanhos das unidades
agregadas afeta as caracteristicas de emissdo dos copolimeros de modo que a emissdo nas cadeias
maiores seja privilegiada. A respeito da dindmica molecular, a presenga de movimentos na regiao
do espacador alifatico contribui tanto para o aparecimento de processos de relaxacdo nao
radiativos como para o alargamento das bandas vibronicas.. Portanto, mesmo em sistemas com
comprimento de cadeias muito bem controlados, as fortes interacdes intermoleculares, podem
tornar a morfologia em estado solido bastante complexa, sendo que muitas das propriedades
Opticas sdo afetadas pela forma de empacotamento, desordem conformacional e térmica, além da
propria constituicdo das cadeias.
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PG-144A - Utilizacdo de ressonancia quadrupolar nuclear para o estudo de
materiais com técnicas uni- e bidimensionais e implementacdo de informacao
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A ressonancia quadrupolar nuclear (RQN) é uma técnica espectroscépica correlata a ressonancia
magnética nuclear (RMN), que pode ser usada para detectar sinais em substancias que contém
nacleos com spin nucleares maiores que 1/2. Ao contrério da RMN, a RQN, a principio, néo
necessita de campos magneticos, apenas em casos onde € necessario desdobrar os niveis de
energia do nucleo, com a aplicacdo de campos da ordem de Gauss (G). Assim, a RQN se torna
uma técnica analitica atraente sendo considerada de baixissimo custo, quando comparada 8 RMN
para a caracterizacdo estrutural de varios compostos com técnicas uni- e bidimensionais e
implementacdo de ferramentas para informacdo quantica (1Q). O objetivo deste trabalho visa a
implementacdo da técnica de RQN, através da: i) montagem de um espectrometro, utilizando a
infraestrutura ja existente em nossos laboratorios, i) o desenvolvimento de sondas, iii) 0
desenvolvimento de metodologias de RQN para o estudo de materiais e implementacdo de
ferramentas de 1Q. No ambito de 1Q, desenvolvemos um porta amostra com trés graus de
liberdade para encontrar a correta direcdo do gradiente de campo elétrico da amostra (um cristal
de KCIO3) em relacdo ao campo magnético externo perturbativo, campo este da ordem de G e
proveniente de um magneto Oxford de 2T. O conhecimento deste dado torna possivel a
implementacdo de portas logicas simples e inclusive preparacdo de estados pseudopuros. As
portas l6gicas CNOTa e CNOTDb ja foram otimizadas numericamente através do meétodo SMP (do
inglés strong modulated pulses) e serdo em breve implementadas. Paralelamente, esta em fase
inicial de construcdo uma sonda especifica para estudo de farmacos, visando de inicio a avaliacao
de possiveis polimorfismos em amostras de diclofenaco sodico.
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Os experimentos em materiais magnéticos utilizando Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) em
campo-zero, sdo uma fonte de informacdo a respeito do ambiente nuclear, perturbada pelas
interacBes hiperfinas entre diferentes nlcleos e elétrons na sua vizinhanga. Com um experimento
de dois pulsos de radiofrequéncia (RF), fazemos dois tipos basicos de experimentos para obter o
espectro em banda larga e o padréo de oscilagcdes quadrupolares para a amostra de GdAl,. Com
estes experimentos observamos a formacéo dos sinais do FID (Free Induction Decai) e 0s cinco
ecos de multiplo-quantum. Vimos que 0s espectros e oscilagdes quadrupolares apresentam
resultados que corroboram um ao outro. Para se observar cada coeréncia individualmente sem
sobreposicdo e aumentar a relacdo sinal/ruido, implementamos a selecdo de coeréncias pela
ciclagem de fase dos dois pulsos de RF. Os resultados indicam que a selecdo de coeréncia foi
bem sucedida, indicando que a i-ésima ordem de coeréncia contribui somente para a formacao do
i-ésimo eco. Ha indicagdes da aplicabilidade para outros materiais magnéticos, tais como,
manganitas e FeV, que é o beneficio desta metodologia de estudo.

Palavras-chave: RMN em campo-zero. Selecao de coeréncia. GdAl,.
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microscopia de fluorescéncia por dois fétons
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Na area de biologia e medicina um preciso diagnéstico das condi¢des de um tecido e/ou érgdo €
fundamental, tanto para avaliar a presenca de neoplasias e outras alterac6es teciduais, quanto para
avaliar a resposta do organismo durante um tratamento. O uso de técnicas de Optica ndo linear,
tais como fluorescéncia devido a absorcdo de dois fotons, sdo recursos mais avancados que
podem ajudar a superar algumas limitacGes das técnicas atuais, como por exemplo, obtermos
imagens com maior resolucdo espacial e com uma profundidade de investigacdo na amostra até
trés vezes maior (1). Este projeto tem por objetivo desenvolver um microscopio éptico ndo linear,
para adquirir imagens de fluorescéncia devido a absorcdo de dois fotons em tecidos e 6rgdos,
visando obter imagens in vivo tridimensionais com resolucdo celular. A construcdo envolve
tanto a montagem de um sistema laser de femtossegundo alternativo ao laser de Titanio-Safira,
quanto a montagem do sistema de microscopia por dois fétons.A parte inicial do projeto
contemplou um estudo detalhado dos fundamentos fisicos envolvidos em um laser de
femtossegundo, assim como de um sistema de microscopia. A escolha da montagem de um laser
de femtossegundo de Cr3+: LICAF e justificada pela busca por uma alternativa mais
economicamente viavel em um potencial uso clinico da microscopia por absorcao de dois fétons
(2). Os componentes oOpticos e eletronicos foram definidos, alguns ja adquiridos, outros em fase
de importacdo. Alguns componentes Opticos e mecanicos foram desenhados e fabricados por
encomenda. Neste trabalho sdo apresentados essencialmente os fundamentos teoricos do laser de
femtossegundo e do microscopio e a caracterizacdo dos componentes disponiveis até o momento.
Por exemplo, a medida da poténcia e do fator M2 dos lasers de bombeio, espectro de absorcéo
dos cristais, etc.
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O titanato de bario (BaTiO3) é um material funcional bastante conhecido e utilizado por suas
propriedades piezoelétricas, ferroelétricas e alta constante dielétrica. Estas propriedades fazem
com que ele possibilite miniaturizacdo e aumento da capacidade de acumulo de carga de
capacitores (1). A transicdo de ferroelétrico/paraelétrico do BaTiO3 ocorre em torno de 120°C e €
caracteristico que esta transicdo seja acompanhada de um pico de constante dielétrica. No
entanto, este pico ocorre em um intervalo estreito de temperatura, reduzindo a regido térmica de
otimo funcionamento de componentes elétricos a base de BaTiO3. Como a temperatura da
transicdo ferroelétrico/paraelétrico pode ser alterada por dopantes (e.g. Zr, Ca), 0 maximo de
constante dielétrica também pode ser alterado (2). O objetivo deste trabalho é produzir e
caracterizar eletricamente cerdmicas mistas de BaZr0,15Ti0,7503 com Ba0,77Ca0,23TiO3
=(compostos com diferentes temperaturas de transicdes ferroelelétrico/paraelétrico) visando um
composito com extendido intervalo de temperatura no qual a constante dielétrica seja alta. Os pos
utilizados foram produzidos por sintese no estado sélido e suas fases analisadas por difracdo de
raios-x. As pastilhas foram obtidas por prensagem uniaxial formando uma ceramica com dupla
camada, uma camada de BaZr0,15Ti0,7503 sobre uma camada de Ba0,77Ca0,23TiO3 e entédo
prensadas isostaticamente. A sinterizacdo das amostras foi realizada em forno convencional e as
propriedades elétricas destas amostras mistas comparadas as de amostras homogéneas. A
concretizacdo dos nossos objetivos expandiria o intervalo de temperatura de Otimo
funcionamento de componentes eletrénicos a base dos compostos utilizados.
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Recentemente demonstramos que a precessdo livre no estado estacionario (SSFP) pode ser usada
para melhorar a S/R em pelo menos 5 vezes em experimentos de RMN em alta resolugdo quando
comparada com as técnicas convencionais. Como nas seqiiéncias SSFP ndo ha dependéncia do
valor do tempo de relaxacéo longitudinal (T1), pode-se promediar até milhares de espectros por
segundo. No entanto, esse tipo de experimento leva a introdugdo de anomalias de fase e
amplitude. As solugfes apresentadas até agora ndo foram adotas pelos espectroscopistas de RMN
por ndo serem de uso geral ou ndo proporcionar um grande aumento da S/R.No projeto de
mestrado Tiago B. Moraes analisou-se as vantagens e desvantagens da utilizacdo do método da
diagonalizagdo filtrada (FDM — do inglés, Filter Diagonalization Method) para obtengdo de
espectros SSFP sem as distor¢oes de fase e amplitude. Foi mostrado que com a utilizagdo do
FDM pode-se obter espectros mais rapidamente com excelente relagdo sinal/ruido, entretanto o
FDM apresenta limitagbes quando lida com sinais ruidosos e com alta concentragdo de
picos.Assim, 0 objetivo deste projeto serd avaliar detalhadamente as sequiéncias de pulsos SSFP
convencional e SSFP com alternancia de fase para obtencdo de espectros de RMN de 13C e
outros isotopos de baixa abundancia natural. Com essas técnicas espera-se suprimir a componente
eco do sinal SSFP e consequentemente a supressao de sinais no espectro no dominio da
frequéncia. Serdo avaliadas as sequéncias com alternancia de fase CP90 (X -X) e CPMG90 (Y —
Y) e também outros ciclos de fase.Alem disso, pretende-se usar e aperfeicoar o método FDM
para processamento de sinal de RMN-SSFP para levar as distor¢es espectrais causadas pela
Transformada de Fourier.
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PG-149A - Estudo dos transistores de efeito de campo organicos
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Nas Ultimas décadas os polimeros conjugados vém sendo aplicados numa grande variedade de
aplicacOes tecnoldgicas tal como organic light-emitting diodes (OLEDSs) (1) e organic thin film
transistor (OTFTs) (2). Para o melhor desempenho dos OTFTs é necessario entender as
caracteristicas elétricas, térmicas e mecanicas de cada camada individual e da interface camada
ativas e a dielétrica. A interface entre o dielétrico e a camada ativa do transistor desempenha um
papel fundamental no desempenho do dispositivo. Por isso utilizaremos a técnica corona dentre
outra para modificar esta superficie. Os polimeros dielétricos a serem utilizados saéo PMMA, PS e
iondmeros de poliestireno sulfonado com litio ou potéssio e na camada ativa do dispositivo
utilizaremos o P3HT. Os primeiros dispositivos fabricados foram constituidos por uma camada
dielétrica de PS e uma camada ativa de P3HT. Estes dispositivos foram fabricados com uma
estrutura denominada de top-gate, mas pretendemos utilizar outras arquiteturas. Os filmes foram
obtidos utilizando a técnica de spincoating e 0s contatos elétricos foram obtidos por evaporagédo
térmica de ouro para a fonte e o dreno e aluminio para o eletrodo da porta. Estes transistores
mostraram uma mobilidade e razdo on/off de aproximadamente 0,01 cm2/Vs e 170,
respectivamente.
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PG-150A - Estudos cristalograficos e funcionais do hPPARoa LBD em
complexo com ligantes naturais e sinteticos
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Os receptores ativadores da proliferacdo de peroxissomos (PPARs) sdo membros da superfamilia
de receptores nucleares, possuindo trés subtipos que sdo codificadas por genes diferentes:
PPARa, PPARP/S, e PPARy, cada um apresentando especificidade de ligacdo e expressédo
tecidual distintas. Os PPARs estdo envolvidos em varias funces fisiologicas, principalmente no
metabolismo de lipideos e glicose. Quando ativados apresentam eficiéncia no tratamento de
dislipidemia, inflamacdo e aterosclerose. A regulacdo dessas importantes funcbes através da
interacdo com ligantes tornam esses receptores alvos para o desenvolvimento de farmacos em
muitas areas terapéuticas (1). Os ligantes podem ser classificados em compostos sintéticos, como
os fibratos e as tiazolidinedionas e, em ligantes naturais como acidos graxos. Entretanto,
enquanto ligantes seletivos estdo sendo desenvolvidos, ainda ndo é conhecido se os ligantes
endogenos possuem seletividade in vivo (2). Neste trabalho apresentamos estruturas
cristalograficas do dominio de ligagao ao ligante (LBD) do PPARa complexado a diferentes
ligantes, dentre eles um agonista potente do PPARa e amplamente utilizado, WY 14643. Outra
estrutura de alta resolugdo obtida foi do complexo do PPARa com acidos graxos, importantes
ligantes naturais. As estruturas foram refinadas e mostraram claramente densidades eletrénicas
dos ligantes no interior do sitio ativo, interagindo diretamente com a hélice doze, que obriga a
proteina a adotar a conformacéo ativa. Nas duas estruturas uma segunda molécula de ligante foi
observada em diferentes posicdes. Ensaios biofisicos e de transativacdo de gene repérter foram
usados para confirmar a ligacdo e ativacdo da proteina. Esses estudos estruturais nos permitiu
identificar os principais residuos no reconhecimento dos ligantes e nos forneceu conhecimento
sobre fatores determinantes na seletividade gerada entre os subtipos. Além disso, alguns ensaios
de analise de estabilidade proteica tem proporcionado a oportunidade de identificar novos
ligantes.
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PG-151A - Avaliacdo da formacdo de agregados e estudos estruturais de
septinas de Schistosoma mansoni
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Septinas pertencem a super familia das GTPases, sdo evolutivamente conservadas e estdo
envolvidas em importantes processos celulares, como citocinese e exocitose. Além de estarem
relacionadas com doencas neuroldgicas, como o mal de Alzheimer e Parkinson (1). Este trabalho
tem como foco duas septinas de Schistosoma mansoni, (0 agente etioldgico da esquistossomose
na América do Sul) (2) denominadas Smsept5 e Smseptl0, que foram produzidas em sistema
heter6logo. O objetivo do presente estudo foi avaliar se estas septinas, pertencentes a um
organismo mais simples, apresentavam caracteristicas semelhantes as septinas humanas. A
andlise da estrutura protéica, por Dicroismo Circular, mostrou que ambas as proteinas produzidas
se encontravam enoveladas. O teste para avaliagdo da atividade GTPase mostrou que Smsept5 era
capaz de hidrolisar GTP, enquanto Smseptl0 ndo, mesmo ap0s 24 h de incubagdo com o
nucleotideo. Através de ensaios de espalhamento de luz a um angulo fixo em crescentes
temperaturas, foi possivel verificar a formacdo de agregados proteicos, indicando que a
agregacdo das proteinas estudadas é estimulada por altas temperaturas. O aumento no
espalhamento de luz foi acompanhado por um aumento na emissdo de fluoescéncia da sonda
Thioflavina T (utilizada para monitorar a formagédo de fibras do tipo B-amildde), o que sugere que
os agregados observados eram do tipo B-amiloide. Por meio das técnicas utilizadas neste
trabalho, foi possivel concluir que as duas septinas de S. mansoni foram produzidas de forma
enovelada e ativa, e que possuem conformacdes sensiveis a temperatura. Smsept5 comeca a
agregar em temperaturas acima de 30 °C e Smseptl0 em temperaturas acima de 37 °C. Os
experimentos com ThT sugerem que estes agregados sdo organizados na forma de fibras f-
amiloides, resultados que concordam com aqueles descritos para septinas humanas. O que sugere
que as septinas de S. mansoni podem desempenhar um papel semelhante aquele descrito em
humanos.
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PG-151B - Conformational and aggregation studies of Schistosoma mansoni
septins
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Septins are an evolutionarily conserved family of GTP-binding proteins involved in important
cellular processes, such as cytokinesis and exocytosis, and have been implicated in neurological
diseases, such as Alzheimer’s and Parkinson's diseases (1). The focus of this study was two
septins of Schistosoma mansoni, (the causative agent of Schistosomiasis in South America) (2)
named Smsept5 and Smsept10, which were produced in a recombinant system. Our objective was
to verify if these septins from a simpler organism display similar characteristics to human septins.
Analysis of protein structure by Circular Dichroism showed that both recombinant SmSeptins
produced were folded. The GTPase activity assay showed that Smsept5 was able to hydrolyze
GTP, whereas Smsept10 was not. Aggregation studies for amyloid fibril detection by right angle
light scattering and Thioflavin T fluorescence assay were performed. Both proteins showed a
temperature dependent increase in light scattering and fluorescence emission of ThT probe. This
indicated that S. mansoni septins tend to aggregate into amyloid-like fibers in high temperatures,
with thresholds of 30 °C for Smsept5 and 37 °C for Smsept10. These results are in accordance to
that previously reported for human septins.

Keywords: Septins. Schistosoma mansoni. Amyloid-like fibers.

Referéncias

1 WEIRICH, C. S.; ERZBERGER, J. P.; BARRAL, Y. The septin family of GTPases:
architecture and dynamics. Nature Reviews Molecular Cell Biology, v. 9, n. 6, p. 478-489,

2008.

2 BERRIMAN, M. et al. The genome of the blood fluke Schistosoma mansoni. Nature, v. 460, n.
7253, p. 352-360, 20009.

298



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-152A - Respiracdo do solo na cultura de cana-de acucar segundo
diferentes manejos
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O manejo do solo é de suma importancia na incorporacdo e degradacdo da matéria organica, e
esta fortemente relacionado a emissdo de gases do efeito estufa e ao aquecimento global (1).
Além da producdo de CO; pelas raizes e acdo dos microorganismos, temos o transporte do gas do
interior do solo até a superficie, sendo esses processos influenciados pela temperatura e umidade
do solo (2). O foco deste trabalho é observar o efeito da adi¢do de residuos as propriedades do
solo como umidade, temperatura e a emissdo de CO; nos atuais sistemas de manejo da cultura de
cana-de-acucar. O experimento foi feito apds nove meses de colheita da cana e aproximadamente
25 dias depois do plantio novo, cana reformada, sendo as medidas efetuadas por seis dias
consecutivos. Os resultados mostram que as médias de emissdo de CO,, umidade e temperatura
foram significativamente diferentes nos manejos de cana queimada e crua, com 5% de
significancia no ANOVA. Os dados apontam maior emissao de CO, e temperatura do solo na
cana queimada, assim como o solo é mais imido na cana crua. Este &€ um estudo preliminar, o
qual requer mais andlises para determinar qual dos dois sistemas de manejo tem maior
contribuicdo para a diminuicao do teor de matéria organica no solo.
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PG-153A - Cristalizacdo, cocristalizacdo, caracterizacdo de estado solido e
avaliacdo de novos polimorfos de farmacos antineoplasicos

SILVA, Cecilia Carolina Pinheiro da': ELLENA, Javier*
cecycarol@ifsc.usp.br
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Os insumos farmacéuticos ativos (IFAs), quando no estado solido, podem apresentar diferentes
formas que incluem polimorfos (IFAs com mesma formula quimica, mas diferente estrutura
cristalina) e pseudopolimorfos (IFAs com moléculas — solventes, acidos, bases, etc. — agregadas &
sua rede cristalina) (1). A cada nova forma cristalina de determinado IFA estdo associadas
propriedades fisico-quimicas, tais como velocidade de dissolucdo e solubilidade,
biodisponibilidade, bioequivaléncia, higroscopicidade, estabilidade fisica e quimica e
manufaturabilidade, que podem diferir das apresentadas pelo IFA de referéncia. Isso traduz a
obtencdo de novas formas em possibilidades de manipulacdo da bio-eficacia dos farmacos,
oferecendo aos cientistas farmacéuticos alternativas para o desenvolvimento de novos
medicamentos (2). Assim, sob essa perspectiva, este projeto de pesquisa tem como objetivo
cristalizar, cocristalizar e caracterizar as propriedades no estado solido de novas formas
cristalinas de farmacos antineoplasicos, com a finalidade principal de buscar possiveis formas
farmacéuticas, que sejam alternativas desejaveis no tratamento do cancer. Apos esta etapa, 0S
compostos obtidos serdo analisados com o uso de diferentes técnicas fisicas de caracterizacdo de
estado solido tais como microscopia Otica e eletronica, difracdo de raios X por pdé e por
monocristal, espectroscopia vibracional no infravermelho por transformada de Fourier e de
RAMAN, analise termogravimétrica e calorimetria diferencial de varredura. Os resultados
obtidos serdo comparados com os dos IFAs de referéncia, incluindo, se possivel, analises de
bioequivaléncia farmacéutica.
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PG-154A - Resposta fotodindmica com pulsos ultracurtos
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A Terapia fotodindmica (TFD) é uma modalidade de tratamento local de céncer e outras
neoplasias, oferecendo poucos efeitos colaterais em comparagdo com o0s tratamentos
convencionais. A técnica se baseia na interacdo de uma fonte de luz com um agente
fotossensbilizador (FS) e o oxigénio molecular presente na célula (1). Uma das limitacdes
clinicas da técnica é a pouca penetracdo da luz no tecido bioldgico. Alguns autores, com o intuito
de superar esta limitacdo, realizaram estudos utilizando fonte de luz pulsada, porém, os resultados
reportados na literatura se mostraram inconclusivos (2,3). O objetivo deste presente estudo é
investigar a resposta induzida pela terapia fotodindmica utilizando fontes de luz pulsada, no
regime de femtossegundos. Para isso, foram realizados ensaios in vitro e in vivo a fim de
determinar o quédo eficiente o uso de fonte de luz pulsada, no regime de pulsos ultracurtos, em
associagdo com fotossensibilizadores de primeira e segunda geracdo pode ser para promover um
maior volume tecidual tratado quando comparado com fonte de luz em regime continuo (CW).
Nos estudos in vitro, foi observada a taxa de fotodegradacdo promovida pelo laser pulsado em
comparagdo com o CW. A avaliagdo foi feita por meio do acompanhamento da emissdo de
fluorescéncia do agente FS, quando excitado com fonte de luz em 532 nm. A avaliag¢do in vivo se
deu pela analise quantitativa e qualitativa da necrose induzida via terapia fotodindmica em tecido
hepatico, tendo como modelo, figado sadio de ratos da linhagem Wistar. Como resultados
preliminares, observamos que os fotossensibilizadores de primeira e segunda geracdo ndo
respondem da mesma maneira quando irradiados com laser CW e pulsado. O laser pulsado
apresentou maior taxa de fotodegradacdo do que o laser CW nos FS de primeira geracao
utilizado, enquanto para os fotossensibilizadores de segunda geracdo estudados, a taxa de
fotodegradacéo € maior para o laser CW. Resposta semelhante foi observada nos estudos in vivo.
Este estudo ainda ndo é conclusivo, exigindo a elaboracdo de novos experimentos para elucidar o
que foi observado até o momento.
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PG-155A - Analises do estado oligomérico e da massa molecular da seril tRNA
sintetase de Trypanosoma brucei por cromatografia de exclusdo molecular e
espalhamento de luz dindmico
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O primeiro passo para a decodificacdo da mensagem genética é a ligacdo do aminoacido
apropriado a um tRNA cognato. Esta ligacdo € catalisada por uma aminoacil tRNA sintetase
(aaRS) que liga um aminodcido ao hidroxil 2’ ou 3’ livre da adenosina na extremidade 3’
terminal da molécula de tRNA, por meio de uma reacdo dependente de ATP (1). As seril tRNA
sintetases s&0 membros da classe Il das aaRSs, e jogam um papel adicional de aminoacilar o
tRNASer e 0 tRNASec com serina (2). A aminoacilacdo do tRNASec € o primeiro passo da
incorporacdo de selenocisteina (Sec) em proteinas. Sec € considerado o vigéssimo primeiro
aminoacido e, é responsavel pela principal forma de incorporagdo de selénio. A enzima alvo de
nosso estudo é a seril tRNA sintetase de Trypanosoma brucei (ThSerRS) que possui
aproximadamente 54 KDa (mondmero) e 470 residuos de aminoacidos. ThSerRS foi purificada
através da precipitacdo de sulfato de aménio e da cromatografia por afinidade. No processo de
concentracdo da enzima foi utilizado um composto, disponivel comercialmente como Nycodenz,
a fim de estabilizarmos os estados oligoméricos existentes na amostra em estudo. A porcentagem
deste foi determinada por meio da centrifugacdo por gradiente de densidade descontinuo. Os
gréficos de calibragéo linear, parametro de particdo (Kav) versus log (massa molecular) e versus
raio de Stokes, foram obtidos através da cromatografia de exclusdo molecular utilizando a coluna
Superdex 200 10/300 GL (Amersham Pharmacia). Por meio destes, obtivemos a massa molecular
e 0 raio de Stokes, referente ao Kav de 0.37, de aproximadamente 121 KDa e 4.2 nm
respectivamente. Estes valores sdo referentes ao estado nativo, descrito na literatura como sendo
um dimero em solucdo. Através do espalhamento de luz dindmico, obtemos o raio hidrodindmico
de 4.6 nm, que corrobora com os dados obtidos pela cromatografia de exclusdo molecular. De
posse da enzima em seu estado nativo, estudos comparativos da TbhSerRS nativa e ligada ao
tRNASer e ao tRNASec podem nos ajudar no entender o papel da mesma e de sua via
metabolica, bem como os fatores de discriminacao do tRNA.
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PG-156A - Interacdo da porfirina catidnica meso-tetrakis (4-N-metilpiridil)
com vesiculas de fosfolipidio nos estados gel e liquido cristalino
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Este estudo reline os principais resultados de fluorescéncia estatica e resolvida no tempo sobre a
interacdo da porfirina meso-tetrakis (4-metilpiridil), na forma de base livre (TMPyP), com
vesiculas de fosfolipidio. Tal estudo foi também realizado através das técnicas de potencial zeta e
espalhamento de luz dinamico (DLS, do inglés “dynamic light scattering”). As vesiculas de
fosfolipidio foram formadas pela mistura dos fosfolipidios zwiteridnico 1,2-dipalmitoil-sn-
glicero-3-fosfocolina (DPPC) e anidnico 1,2-dipalmitoil-sn-3-glicero-[fosfo-rac-(1-glicerol)]
(DPPG), a diferentes razdes molares. Estes sistemas foram preparados através do método de
extrusdo para a obtencdo de vesiculas grandes unilamelares (LUV, do inglés “large unilamellar
vesicles”). Os estudos acima foram realizados abaixo (25 0oC) e acima (50 oC) da temperatura de
transicdo de fase gel-liquido cristalino destes fosfolipidios (~ 41 oC). As analises dos dados de
fluorescéncia indicaram que a atracdo eletrostatica entre os substituintes (positivamente
carregados) da porfirina TMPYP e o grupo das cabecas polares (camada de Stern) das vesiculas
de fosfolipidio desempenha um papel fundamental na associacdo da porfirina. A particdo da
TMPyYP entre 0 meio aquoso (tampdo) e as vesiculas de fosfolipidio foi evidenciada pela
coexisténcia de um tempo de vida de fluorescéncia mais curto (~ 5 ns) e outro mais longo (~ 9-11
ns), respectivamente. Estudos adicionais mostram que a particdo da porfirina é afetada pela
concentracdo de sal na solucdo. Os resultados de supressdo de fluorescéncia com o supressor
iodeto de potéssio (KI) indicaram que a TMPYP esta preferencialmente localizadas na regido da
camada de Stern. Este resultado foi confirmado pelos estudos de potencial zeta e de DLS, 0s
quais mostraram uma neutralizacdo parcial das cargas negativas na superficie das vesiculas
devido a associacgéo da porfirina.

Palavras-chave: Porfirina catidnica. Vesiculas de fosfolipidio. Fluorescéncia.
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This study presents the main time-resolved and steady-state fluorescence results on the
interaction of the meso-tetrakis (4-methylpyridil), at the free base form (TMPyP), with
phospholipid vesicles. This investigation was also carried out using zeta potential and dynamic
light scattering (DLS) techniques. The phospholipid vesicles were formed by the mixture of the
zwiterionic dipalmitoyl-sn-glycero-3-phosphocoline (DPPC) and anionic 1,2-dipalmitoyl-sn-3-
glycero-[phospho-rac-(1-glycerol)] (DPPG) phospholipids, at different molar ratios. ). The
phospholipid vesicles were prepared through the extrusion method in order to obtain large
unilamellar vesicles (LUV). The experiments were performed bellow (25 oC) and above (50 oC)
the main gel-liquid crystalline phase transition temperature of these phospholipids (~ 41 oC). The
fluorescence data analyses indicated that the electrostatic attraction between the porphyrin
substituents (positively charged) and the polar head groups of the phospholipid vesicles (Stern
layer) plays an important role on the porphyrin binding affinity. The porphyrin partitioning
between the aqueous medium (buffer) and the phospholipid vesicles was evidentiated by the
coexistence of a shorter (~ 5 ns) and a longer (~ 9-11 ns) fluorescence lifetimes, respectively.
Additional time-resolved experiments also showed a redistribution of the porphyrin at increasing
salt concentration. The quenching studies, using potassium iodide (KI) as quencher, indicated that
the TMPyP is preferentially localized at the Stern layer region. This result is in agreement with
the zeta potential and DLS findings, which demonstrated a partial neutralization of the negative
charges at the vesicle surface due to the porphyrin association.

Keywords: Cationic porphyrin. Phospholipid vesicles. Fluorescence spectroscopy.
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PG-157A - Bases estruturais da seletividade hPPARB-LBD:GW0742
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PPARs sdo fatores de transcricdo envolvidos no metabolismo de acidos graxos e glicose.
Esforcos tém sido feitos no sentido de desenvolver agonistas seletivos para cada isotipo de
PPAR, utilizados no tratamento de doencas cardiacas e metabdlicas, processos inflamatérios,
desordens de pele, cancer e diabetes 1; 2; 3. Apesar disto, as bases moleculares que explicam a
ligagdo dos agonistas seletivos ndo sdo completamente compreendidas. Analisando o complexo
cristalografico PPARB-LBD:GWO0742 e comparando nossa estrutura as estruturas dos PPARS o e
vy complexados com agonistas seletivos e pan agonistas, sugerimos aminoacidos que podem estar
relacionados a seletividade do ligante GW0742 pelo PPARB. Dois destes residuos foram mutados
e 0s PPAR mutantes e nativos foram testados em relacdo a ligacdo e ativacdo pelo agonista
GWO0742, usando métodos experimentais e computacionais. Os resultados indicaram que
substituicdes por grupos volumosos encontrados nos isotipos o e y podem impedir a adequada
interacdo entre o PPAR e o ligante, uma vez que estas substituices estdo implicadas em menor
ativacdo do receptor, reorientacdo do ligante no sitio de ligacéo e ajustes na estrutura do receptor.
Além disto, notamos um posicionamento distinto dos residuos pertencentes ao charge-clamp nos
mutantes B, bem como nas estruturas nativas dos isotipos a e y, 0 qual pode alterar a interagédo
dos PPARs pelo coativadores. Tais resultados indicam algumas bases moleculares envolvidas na
seletividade de compostos pelo PPARB.

Palavras-chave: Receptor nuclear. Agonista. Seletividade.
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A malaria é responsavel pela morte de aproximadamente 2 milhGes de individuos a cada ano (1),
havendo perspectivas de agravamento da situacao atual com o surgimento de casos de resisténcia
aos farmacos disponiveis para o controle e tratamento. Nesse sentido, torna-se de extrema
importancia a selecdo de novos alvos moleculares e o planejamento de agentes quimioterapicos
inovadores contra a malaria (2). Recentemente, demonstrou-se a existéncia de um gene em
Plasmodium falciparum, o agente etiologico da forma mais severa de malaria, que codifica para a
enzima heme oxigenase (PfHO) (3). A presenca dessa enzima no parasita sugere um mecanismo
alternativo de detoxicacdo celular, representando um alvo molecular atrativo para o
desenvolvimento de novos farmacos antimalaricos. Estudos de biologia estrutural encontram-se
em andamento para elucidagdo da estrutura 3D da PfHO, permitindo a identificacdo dos
elementos estruturais responsaveis pelo processo de reconhecimento molecular e seletividade. A
PfHO foi obtida por expresséo heteréloga e purificada por cromatografia com um rendimento de
25 mg/L de cultura. Apos a triagem de condigdes de cristalizacdo, a condigdo mais promissora foi
identificada e otimizada (3.5 mg/mL de 6xHisPfHO, 12% Peg 8000, 0.2 M Acetato de Magnésio,
0.1 M Hepes pH 7.4 a 18° C), favorecendo a obtencdo de cristais adequados para oS
experimentos de difracdo de raios-X. Os dados cristalograficos foram coletados nos Sincrotrons
Europeu (ESRF) e Norte Americano (NSLS). Os melhores conjuntos de dados foram obtidos nas
resolucdes de 2.7 A e 2.5 A, sendo o ultimo processado com estatisticas favoraveis (Grupo
espacial (P63), para Gltima faixa de resolucdo I/sigma (5.0), Rmerge (48.2%), completeza
(100%), multiplicidade (5.0)). Estratégias de substituicdo molecular encontram-se em andamento
para a determinacdo da estrutura 3D da PfHO. Os dados estruturais da PfHO integrados com as
técnicas modernas em quimica medicinal permitirdo a identificacdo e planejamento de novos
candidatos a agentes antimalaricos.
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Os fungos filamentosos produzem enzimas capazes de degradar a celulose eficientemente. O
género Trichoderma é o maior produtor de celulases e 0 mais estudado. O complexo celulolitico
inclui endoglucanases, celobiohidrolases e B-glicosidades. A celobiohidrolase (CBHI) hidrolisa a
cadeia de celulose na extremidade redutora liberando celobiose, permitindo B-glicosidases de
hidrolisar celobiose em unidades de glicose (1). CBHI de Trichoderma harzianum, em particular,
aparece como sendo 0 mais importante componente de enzimas para a industria de conversdo de
celulose. A CBH | € a proteina predominante secretada quando o fungo é submetido a condi¢cdes
de inducdo, geralmente sendo até 60% do total das proteinas secretadas (2). Estudos cinéticos
usando diferentes substratos polissacaridicos demonstraram a eficiencia desta enzima que
conseguiu liberar uma quantidade de agcUcar maior que a mesma enzima de outros organismos.
Para os estudos biofisicos, medidas de dicroismo circular foram realizadas e revelou que a
quantidade de a-hélices e folhas-p ¢ de 28% ¢ 38%, respecitvamente. Estes resultados estdo em
concordancia com os dados observados para 0 modelo de homologia de ThCBHI, que foi prevista
a partir de sua estrutura primaria pela I-Tasser , também foram realizadas medidas para
observacdo da estabilidade da enzima com variacdo de pH e temperatura por SAXS e
Thermofluor, e estas mostram uma boa estabilidade desta enzima em altas temperaturas,
mostrando ser um enzima interessante em processos biotecnoldgicos.

Palavras-chave: Trichoderma harzianum. Celobiohidrolase I. Hidrolise enzimatica.
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A doenca de Chagas é uma tripanossomiase que afeta milhdes de pessoas no mundo,
principalmente na América Latina, sendo considerada uma das doencas tropicais negligenciadas
(DTNs) de mais alta prioridade nos programas de pesquisa e desenvolvimento (Lead Discovery
for Drugs for Infectious Tropical Diseases) da Organizacdo Mundial de Saude (WHO, World
Health Organization). Os medicamentos disponiveis no mercado para o combate da doenca séo
extremamente limitados e apresentam sérios problemas, como baixa eficacia e elevada toxicidade
(1). Neste contexto, o desenvolvimento de novos farmacos é de extrema importancia. A
identificacdo de alvos moleculares do parasita causador da doenca, Trypanosoma cruzi,
proporciona oportunidades atrativas em quimica medicinal para o planejamento de candidatos a
novos farmacos. Nesse projeto de doutorado foi selecionada a enzima cruzaina (EC 3.4.22.51), a
principal cisteino protease de T. cruzi, como alvo molecular validado para a doenga de Chagas.
Os objetivos fundamentais do projeto sé@o a identificacdo e planejamento de inibidores da enzima
cruzaina de T. cruzi, como candidatos para o desenvolvimento de farmacos contra a doenca de
Chagas. A estratégia do projeto envolve o uso de estratégias de planejamento baseado na
estrutura do receptor (SBDD, Structure-Based Drug Design) e de planejamento baseado na
estrutura do ligante (LBDD, Ligand-Based Drug Design), através da integracdo de métodos
experimentais e computacionais avancados. O projeto sera desenvolvido nos Laboratério de
Quimica Medicinal e Computacional do Instituto de Fisica de S&o Carlos. Os nossos laboratorios
possuem completa infraestrutura para a realizacdo de todas as etapas experimentais e
computacionais propostas neste projeto de doutorado.

Palavras-chave: Trypanossoma cruzi. Cruzaina. Desenho racional de farmacos.
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O Receptor ativado pela proliferacdo de Peroxissomos(PPAR) sdo membros da superfamilia dos
receptores nucleares e funcionam como fatores de transcrigdo ativados por ligantes, nos quais
podemos destacar os acidos graxos e seus metabdlitos. Estes receptores formam heterodimeros
com outros receptores nucleares, sendo o mais conhecido o receptor X retindide (RXR) (1).
Existem trés isotipos identificados de PPARs, sdo eles: PPARa, PPARP/6 e PPARy (2). Os
PPARs tém demonstrado um papel importante na regulacdo da glicose, lipidios e metabolismo do
colesterol. Além disso, eles funcionam como alvos para desenvolvimento de farméacos utilizados
no tratamento de diabetes do tipo 2 e dislipidemia (3). Em nossos estudos estruturais, ambas as
proteina PPARa e PPARy foram expressas em Escherichia coli BL21 (DE3) e purificadas por
cromatografia de afinidade seguida de uma gel filtracd, todos estas etapas da expressdo e
purificacdo foram acompanhadas utilizando SDS-PAGE. Estas proteinas possui uma cauda de
histidina que foi clivada com a proteina trombina. ApoOs a clivagem, as proteinas foram
concentradas para 10 mg/mL. O passo seguinte foi a realizacdo dos ensaios de cristalizacdo por
difusdo de vapor atraves do método hanging drop a 293K. Apos trés dias, observou-se em
diversas condicGes o crescimento de cristais. Estes cristais foram entdo coletados pelo método de
oscilagdo em um detector imagem de placas MAR345 no Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron
(LNLS), na linha de luz cristalografia de proteina (MX2). Os dados foram processados com o
programa IMOSFLM e escalonado no SCALA. As estruturas foram resolvidas por substituicdo
molecular usando o programa PHASER. No presente momento o refinamento das estruturas estao
sendo realizados através do programa REFMAC. Todos os programas utilizados no
processamento de dados estdo presentes no pacote CCP4 (4).
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O Selénio é um micro nutriente essencial para varias formas de vida. A maior e mais fascinante
forma de incorporacdo do selénio em proteinas é através do aminoacido selenocisteina (Sec, U),
presente no sitio ativo dessas proteinas, sendo co-translacionalmente incorporado dentro do
peptideo nascente, numa posicdo especifica de parada (stop-codon, UGA) (1, 2). As
selenoproteinas, proteinas que possuem este aminoacido, estdo envolvidas em diversos processos
metabolicos e tem caracteristicas Unicas, possivelmente melhores em relacdo as cisteinas (1).
Para entender as funcbes das selenoproteinas de Kinetoplatidae, nos iniciamos estudos com as
proteinas SelK, SelT, e SelTryp de Trypanosoma brucei. Os genes selk, selt e seltryp foram
sintetizados pela empresa GenScript e foram clonados no vetor pUC57. Nos subclonamos nos
vetores pET 28 and pET 29 com as enzimas de restricdo apropriadas para posteriormente ligacao
e tranformacédo em células de Escherichia coli e assim, a expressdo das proteinas SelK, SelT, e
SelTryp. Para as proteinas SelK e SelTry o protocolo de expresséo necessita ser melhorado ja que
apresentou um rendimento baixo. Ja a proteina SelT é expressa em E. coli na fracdo solvel e sua
purificacdo consiste em duas resinas: afinidade por niquel e exclusdo molecular Superdex 200.
Ensaios de cristalizacdo foram realizados no robo Honeybee (Genomic Solutions) com conjuntos
comerciais de solucBes para cristalizacdo e em algumas condi¢des foram obtidos cristais que
necessitam ser testados e melhorados.Um vez expressas e purificadas, estudos de caracterizacao
molecular destas trés proteinas SelK, SelT, e SelTryp serdo realizados para determinar suas
funcoes.
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Glossoscolex paulistus € uma anelideo comumente encontrado na regido sudeste do Brasil,
préximo a cidade de Piracicaba, no interior do estado de Sdo Paulo. Sua hemoglobina (HbGp) é
um complexo extracelular e apresenta varios efeitos de alosterismo e cooperatividade. HbGp é
composta por 4 tipos de cadeias globina, a, b, ¢ e d, e por 3 tipos de cadeia linkers, denominadas
L1, L2 e L3. No complexo, uma associa¢do de 12 cadeias globina (abcd)3 somados a um hétero
trimero de linkers, formam uma estrutura denominada protémero, ou estrutura cogumelo (1). O
protomero é entdo repedido 12 vezes, formando a unidade carregadora de oxigenio
(hemoglobina) denominada eritrocruorina (2). Esta € composta e por um total de 180 cadeias
polipeptidicas, somando 3.6 MDa de massa molecular. Recentemente, foi reportado por nos, a
estrutura cristalografica preliminar da particula inteira da HbGp sendo esta a segunda estrutura
cristalografica de uma eritrocruorina tipo 1, reportada na literatura (3). No presente trabalho, a
subunidade d foi entdo isolada a partir do complexo inteiro, cristalizada e sua estrutura
cristalogréfica resolvida por difracdo de raios X. Os cristais foram obtidos na codicdo 0.1 M
Hepes/HCI pH 7.5 e 1.4 M critrato de sddio, e sdo pertencentes ao grupo espacial 1222 (a=52.80,
b= 63.63 e ¢=81.77). Os dados foram processados a uma resolucdo 2.25 A, e o problema das
fases foi resolvido pelo método de substituicdo molecular (utilizando-se a cadeia d da estrutura de
Lumbricos terrestris — 2GTL). Uma Unica cadeia globina compreende a unidade assimétrica,
porem com as operacdes de simetrias associadas ao grupo especial, um dimero e um tetramero
sdo gerados e preditos como sendo estaveis em solucdo. Pela primeira vez, foi possivel comparar
0s contatos de uma subunidade globina isolada com o arranjo de globinas presentes na particula
inteira da HbGp.
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estruturas ricas em folhas-p em SEPT2, que podem estar relacionadas a
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Septinas fazem parte de um grupo de proteinas ligantes de GTP e formacdo de filamentos, que
estdo envolvidas em varios processos celulares. As septinas podem ser divididas em trés
dominios: um N-terminal de sequéncia variavel, contendo uma regido polibasica responsavel pela
ligacdo a lipideos, um dominio GTPase, e uma regido C-terminal. A funcdo de Septin 2 (SEPT2)
permanece incerta, entretanto SEPT2, SEPT1 and SEPT4 foram encontradas acumuladas em
depdsitos conhecidos como emaranhados de neurofibrilas, na doenca de Alzheimer. Nesse
estudo, a SEPT2 humana, e seu dominio GTPase (SEPT2G) foram expressas em E. coli e
purificadas por cromatografia de afinidade e de exclusdo molecular. Ambas as proteinas formam
homodimeros in vitro, sugerindo que o dominio GTPase é suficiente para promover a
oligomerizagdo. A desnaturacdo térmica revelou o aumento de estrutura secundaria em folhas-p e
a formacdo de agregados em temperatura fisiologica, agregados esses com habilidade de se
ligarem a uma sonda especifica para fibras amildides, a Tioflavina-T, sugerindo que SEPT2 e
SEPT2-G formem fibras amildides. Interessantemente, 0s experimentos de interacdo com
fosfolipideos mostraram que SEPT2 possui uma interacdo mais forte com fosfatidil-inositol-4,5-
bifosfato (PtdIns(4,5)P2), quando comparado ao dipalmitoilfosfato (DPPC). Resultados a partir
de medidas de PM-IRRAS indicaram que a estrutura secundaria de SEPT2 é preservada na
interacdo com PtdIns(4,5)P2, e ndo no caso de DPPC. Esses resultados nos permitem presumir
que SEPT2 pode se organizar em filamentos amiloides, e que esse processo pode ser devido a
interacdo com lipideos inespecificos. Compreender a habilidade de SEPT2 de se ligar ao
Ptdins(4,5)P2 nas membranas, como mostrado aqui, pode abrir novos caminhos para explorarmos
as causas de doencas neurodegenerativas em niveis moleculares.
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PG-165A - Planejamento racional de novos inibidores das enzimas Aldolase e
Fosfofrutoquinase de Trypanosoma brucei
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As doencas tropicais, que atingem as popula¢des mais carentes de todo o mundo, representam em
termos socioecondmicos uma grande preocupacao global. As tripanossomiases estdo entre as
doencas parasitarias mais importantes, e dentre estas, destaca-se a tripanossomiase africana ou
doenca do sono, uma doenca fatal causada pelo parasita unicelular Trypanosoma brucei. Dentre
0s potenciais alvos metabdlicos considerados para o desenvolvimento de novos farmacos para a
tripanossomiase, a glicolise surge como uma via promissora em funcdo de seu papel vital no
processo gerador de ATP da forma sanguinea do parasita (1). Este trabalho visa identificar novos
inibidores de duas enzimas da via glicolitica do parasita: aldolase (EC 4.1.2.13) e
fosfofrutoquinase (EC 2.7.1.11). Inibidores destas enzimas sdo candidatos a novos agentes
tripanocidas com alto potencial de desenvolvimento clinico, considerando-se que 0s respectivos
alvos macromoleculares sdo validados para o planejamento de novos farmacos. A estratégia
utilizada envolve o uso de técnicas de planejamento baseadas na estrutura do receptor (SBDD, do
inglés Structure-Based Drug Design) em conjunto com metodologias baseadas na estrutura do
ligante (LBDD, do inglés Ligand-Based Drug Design) para a identificacao de inibidores seletivos
das enzimas-alvo, através da integracdo de métodos computacionais e experimentais. Dentre estas
metodologias, foram desenvolvidos protocolos de expressdo e purificacdo para as enzimas alvo,
padronizacdo de ensaios cinéticos in vitro, experimentos in silico, tais como o ensaio virtual (VS,
do inglés Virtual Screening) e o desenvolvimento de relacbes quantitativas entre estrutura e
atividade (QSAR, do inglés Quantitative-Structure Activity Relationships).

Palavras-chave: Aldolase. Fosfofrutoquinase. Tripanossomiase.
Referéncias

1 OPPERDOES, F. R.; MICHELS, P. A. M. Enzymes of carbohydrate metabolism as potential
drug targets. International Journal for Parasitology, v. 31, n. 5, p. 482-490, 2001.

315



!?—- !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.
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Selenocisteina (Sec) € um aminoéacido conhecido como ndo usual e esta presente em algumas
proteinas humanas, de bactéria e parasitas (selenoproteinas). Sec é co-traducionalmente
incorporada em selenoproteinas através do cédon UGA. Esta incorporagdo é dependente de um
doador de selenio bioldgico, monoselenofosfato (MSP) (1). A enzima selenofosfato sintetase
(SPS2) exerce um papel crucial neste processo, pois é responsavel por catalisar a formacao de
MSP a partir de ATP e seleneto. Estudos recentes (4, 5) identificaram a presenca da via de
biossintese de Sec em Kinetoplastida e a caracterizagdo molecular da SPS2 de Trypanosoma
brucei e Leishmania major tem sido estabelecida. Subsequentemente, experimentos de RNA de
interferéncia da SPS2 de T. brucei demonstraram que esta enzima € essencial para a
sobrevivéncia do parasito e consequentemente um possivel alvo para o desenho de farmacos.
Entretanto, nenhuma caracterizacdo estrutural desta enzima em ambos organismos tem sido
reportada. Estudos estruturais e biofisicos destas proteinas podem fornecer um entendimento
amplo do mecanismo de catalise e contribuir para o desenvolvimento de novos farmacos contra
estes parasitos. Usando uma combinacdo de técnicas biofisicas que incluem espalhamento
dinamico de luz, ultracentrifugacdo analitica e SAXS, nos temos determinado o estado
oligomérico como dimerico para SPS2 de ambos organismos. Alem disso, modelos estruturais
por homologia foram construidos e mostraram acordo com os resultados de SAXS. Para elucidar
os detalhes estruturais destas enzimas, nos estamos trabalhando para obter estruturas
cristalograficas na forma nativa e em complexo com substratos e analogos. Ensaios de
cristalizacdo foram realizados e cristais foram obtidos e otimizados para a SPS2 de T. brucei. Os
melhores cristais para SPS2 nativa cresceram a 18°C na condicdo contendo 0,1M Tri — citrato de
sodio (pH 5,6), 17% Peg 3350, usando método microbatch em Oleo de parafina. Cristais do
complexo SPS2:MgCl,: AMP-PCP foram obtidos em 0,02M Tri-citrato de sodio, 12% Peg 6000
pelo método de difusdo de vapor, gota pendurada. Ambos cristais difrataram a resolugéo limite de
3 A no feixe de linha 102, Diamond. Analise do padrdo de difracdo apontou os cristais como
altamente anisotrépicos e o L — test revelou um |L|=0,4, pr6ximo a um cristal de twin perfeito. No
momento, nos estamos trabalhando em novas construcdes, focando na remocao do N — terminal
flexivel com intuito de obter cristais adequados para determinacdo da estrutura.

Palavras-chave: Monoselenofosfato. Selenofosfato sintetase. Selenocisteina.
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Selenocysteine (Sec) is an unusual amino acid known to be present in some human, bacterial and
parasite proteins. Sec is co-translationally incorporated into selenoproteins through a UGA
codon. This incorporation is dependent on a biological selenium donor, monoselenophosphate
(MSP) (1). The enzyme selenophosphate synthetase (SPS2) is a key player in this process, as it is
responsible for catalyzing the formation of MSP from ATP and selenide. Recent studies (4, 5)
identified the presence of the Sec biosynthesis pathway in kinetoplastid parasites and molecular
characterization of the SPS2 from Trypanosoma brucei and Leishmania major has been
established. Subsequently, RNA interference experiments of the T. brucei SPS2 demonstrated
that this enzyme is essential for the parasite survival and consequently a possible target for drug
design. However, no structural characterization of this enzyme in both organisms has been
reported. Biophysical and structural studies of these enzymes might provide a thorough
understanding of the mechanism of catalysis and contribute to the development of new drugs
against these parasites. Using a combination of biophysical techniques that include dynamic light
scattering, analytical ultracentrifugation, and SAXS, we have determined the oligomeric state of
these proteins as a dimer in both organisms. In addition, structural models were built by
homology and showed to be in agreement with SAXS results. In order to elucidate the structural
details of these enzymes, we are working to obtain crystallographic structures in the native form
and in complex with substrates and analogues. Crystallization trials were performed and crystals
were obtained and improved for T. brucei SPS2. The best crystals for apo SPS2 were grown at 18
°C under conditions containing 0.1M Tri — sodium citrate (pH 5.6), 17% Peg 3350, using
microbatch method on parafine oil. SPS2:MgCIl2: AMP-PCP crystals were obtained in 0.02M
Tri-sodium citrate, 12% Peg 6000 by hanging — drop, vapor diffusion method. Both crystals
diffracted at a limit resolution of 3 A on beamline 102 of the Diamond Light Source. Diffraction
pattern analysis pointed the crystals as highly anisotropic and the L-test revealed a mean |L|=0.4,
close to a perfect twin crystal. At the moment we are working on new constructs, focusing on the
removal of the flexible N-terminal in order to improve the quality of the diffraction data and
enable structure solving.
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Em Escherichia coli a formacdo e incorporagdo do aminoacido selenocisteina deve-se a uma
complexa via de biosintese cujas principais proteinas envolvidas sdo: Selenocisteina Sintase
(SELA), Fator de Elongacdo de Selenocisteina, Selenofosfato Sintetase, Seril-tRNAser Sintetase,
além do tRNA préprio denominado tRNA de Insercdo de Selenocisteina (SELC) (1) e de uma
sequéncia especifica que promove uma alca no RNA mensageiro, denominada Sequéncia de
Insercdo Selenocisteina (2-3). O objetivo do trabalho baseou-se na realizacdo de estudos
bioguimicos da proteina SELA com seu ligante especifico (SELC) para determinacdo de
parametros cinéticos e estequiomeétricos. O gene codificante para a proteina SELA foi subclonado
e posteriormente realizou-se a expressdo em linhagem bacteriana (WL81460) deficiente no gene
selC, consequentemente ndo havendo producdo do ligante especifico. Posteriormente, estudos de
estabilidade térmica por dicroismo circular foram realizados com essa proteina apo para
caracterizacdo de sua estabilidade frente a variagdo de temperatura. Ensaios de anisotropia de
fluorescéncia buscaram determinar a constante de oligomerizacdo da proteina SELA, a qual se
apresenta como um decamero, bem como estimar a afinidade de ligacdo de SELA pelo ligante
SELC. Esse mesmo ensaio foi realizado com outros tRNAs mutantes do ligante SELC com o
objetivo de realizar um mapeamento prévio das regides de SELC que poderiam ser relevantes
para a formacdo do complexo SELA-SELC. A mesma técnica foi empregada para determinacao
da estequiometria de ligacdo do complexo SELA-SELC e os resultados obtidos mostram-se
bastante interessantes, pois divergem dos dados encontrados na literatura que sugerem uma
estequiometria de 1 molécula de SELA para 5 moléculas de SELC.

Palavras-chave: Selenocisteina. Selenocisteina sintase. Anisotropia de fluorescéncia.
Referéncias

1 LEINFELDER, W.; FORCHHAMMER, K.; ZINONI, F.; SAWERS, G.; MANDRAND-
BERTHELOT, M. A.; BOCK, A. Escherichia coli genes whose products are involved in
selenium metabolism. Journal of Bacteriology, v. 170, n. 2, p. 540-546, 1988.

2 LOW, S. C.; BERRY, M. J. Knowing when not to stop: selenocysteine incorporation in
eukaryotes. Trends Biochemical Science, v. 21, n. 6, p.203-208, 1996.

3 HATFIELD, D. L.; GLADYSHEV, V. N. How selenium has altered our understanding of the
genetic code. Molecular and Cell Biology, v. 22, n. 11, p. 3565-3576, 2002.

320



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-168A - Efeitos da terapia fotodinamica em células sadias e células
neoplasicos apds multiplas aplicacdes

SABINO, Luis Gustavo': KURACHI, Cristina®
Igsabino@ursa.ifsc.usp.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S4o Paulo

A terapia fotodindmica (TFD) é uma modalidade terapéutica empregada no tratamento de lesdes
neoplasicas e inclusive alguns tipos de cancer. A acdo fotodinamica se baseia na aplicacdo de um
agente fotossensibilizador (FS), que se acumula seletivamente nas células cancerosas, e quando
iluminado por uma fonte de luz de comprimento de onda especifico, desencadeia uma reacao
foto-quimica que produz uma série de espécies reativas de oxigénio (ERO) (1). Dentre as ERO o
oxigénio singleto é o principal responsavel pela morte celular e a destrui¢do tecidual. Muitos
estudos clinicos tém sido realizados desde a década de 80, varios casos de cancer de esdfago tém
sido tratados com a TFD, os resultados tém mostrado que a técnica é capaz de eliminar lesdes
neopldsicas, preferencialmente em suas fases iniciais. Os FS’s usados em estudos de TFD
absorvem luz vermelha (630 nm), pois tem favoravel relacdo (penetracdo no tecido) / (absorcao
pelo FS). Mesmo assim, a necrose causada pela acdo fotodindmica se limita a alguns milimetros
de profundidade, em alguns casos o dano causado pela TFD no tumor ndo promove a resposta
desejavel, sendo necessaria a aplicagdo subseqiliente da TFD, procedimento ainda pouco
estudado. Em estudos clinicos, caso a TFD ndo cause a destruicdo tumoral, técnicas
convencionais sdo utilizadas para evitar a recidiva tumoral. Além disso, observa-se na clinica que
a resposta do tumor recidivo as aplicacGes subsequentes da TFD, é gradualmente diminuida,
sugerindo que hd um aumento na resisténcia tumoral a TFD (2, 3). No trabalho proposto,
investigamos a resposta de células de hepatocarcinoma "in vitro™ a TFD em multiplas sessoes;
culturas de fibroblastos humanos serdo submetidas a TFD, como grupo controle. Simulacgdes e
modelagem matematica foram realizadas para interpretar e avaliar o potencial da TFD em casos
onde varias sessdes seriam necessarias para erradicar as células neoplésicas. Resultados
preliminares mostraram que a variacdo da resisténcia celular a TFD “in vitro” pode ser resultado
da selecdo de células mais resistentes durante a acdo fotodinamica (4).
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Com o crescente interesse da utilizacdo da biomassa vegetal como fonte de energia, as enzimas
xilanoliticas, que ja eram amplamente usadas em Varios processos industriais como
branqueamento de polpas Kraft e alimentacdo animal, vém sendo também objeto de estudo para a
degradacdo de residuos hemiceluldsicos. O xilano € o principal polissacarideo constituinte do
complexo hemicelulésico das plantas e consiste de uma cadeia principal formada por residuos de
xilose unidos por ligacdes B-1,4-glicosidicas. A endo f-1,4 xilanase (EC 3.2.1.8) forma o
principal grupo de enzimas envolvidas na degradacgdo do xilano, liberando xilo-oligossacarideos
maiores que sdo posteriormente hidrolisados por exo-xilanases (1). Como a grande maioria dos
processos industriais envolvem mdaltiplos passos que abrangem altas temperaturas e variadas
condigdes de pH, resolvemos focar 0 nosso estudo nas xilanases termoestaveis da familia 11, que
sdo enzimas mais especificas atuando exclusivamente na hidrdlise de substratos contendo
residuos de D-xilose (2). Em trabalho anterior, o gene da xilanase do organismo
Caldicellulosiruptor sp. Rt69B.1 foi sintetizado tendo seus limites determinados de acordo com a
predicdo do programa BLAST e indicacdo da prépria sequencia nucleotidica depositada no
Genbank. Porém a enzima expressa apresentou atividade cerca de 1000 vezes menor que o
esperado. No presente trabalho foi feita a reconstrucdo da porcdo aminoterminal da Xilanase
baseando-se no alinhamento com outras Xxilanases da familia 11 e na predicdo de sitio de
clivagem de peptideo sinal. A complementacdo da porcdo aminoterminal foi feita por meio de
amplificacdo por PCR. Em seguida a enzima foi expressa, purificada e cristalizada para
determinacdo estrutural. Por fim, testes enzimaticos comprovaram o sucesso da reconstrucdo
onde a enzima apresentou atividade esperada.
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As doengas negligenciadas assolam a vida de bilhGes de pessoas por ano e ameacam outras
milhdes. As tripanosomiases sdo causadas por protozoarios parasitas da familia
Trypanosomatidae. Vérias evidéncias sugerem importantes diferencas entre a maquinaria de
traducdo e processamento de mRNA (trans-splicing) em Tripanosomatideos quando comparados
com eucariétos superiores. Neste contexto, alguns fatores importantes para o funcionamento da
célula eucariodticas sdo os pequenos complexos constituidos de proteinas e RNA, chamados de
ribonucleoproteinas (U snRNPs). Esta particulas possuem papel essencial no processamento de
RNA mensageiros e durante a reacdo de splicing apresenta um core comum composto por
proteinas (proteinas Sm) and RNAs estruturais (U snRNAS) e um conjunto de proteinas
especificas de cada complexo. Foi demonstrado que U5-15K e 45-102K sdo altamente
conservadas entre o Tripanosomatideos e 0s dominios Diml and Prpl foram identificados,
respectivamente. A U5-15K, essencial para a viabilidade celular, é altamente conservada de
kinetoplastidas ao ser humano e esta envolvida tanto no cis quanto no trans-splicing. O objetivo
desde trabalho é fazer um estudo estrutural e bioquimico da proteina U5-15k de Trypanossoma
brucei. Nesse trabalho se fez uma otimizacdo da expressdo e purificacdo dessa proteina bem
como a caracterizacdo do processo de autoclivagem e os inibidores dela, também foi feita uma
analise preliminar da sua estrutura através espalhamento de raios X a baixos angulos.
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PG-171A - Caracterizacdo molecular da proteina poly(A)-binding protein de
Trypanosoma brucei
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Trypanossomiases sdo as maiores causadoras de morte em regides tropicais do mundo com o
agravante da falta de tratamentos efetivos. Vérias vias metabolicas e bioquimicas essenciais sao
encontradas nesses parasitas tornando-os particularmente atrativos para investigacoes
moleculares. Esses eucariotos, em particular o Tripanossoma brucei, ndo possuem mecanismos
de controle no nivel transcricional, assim a sintese protéica é controlada por processos pés-
transcricionais. Genes codificantes de proteina com diferentes fungdes tem que ser separados co-
transcricionalmente por trans-splicing na terminacdo 5’ e poliadenilado na terminago 3°. Vérias
proteinas sdo essenciais para esse processo incluindo a classe das poly(A)-binding proteins
(PABP). Essa é a principal proteina citoplasméatica que liga mMRNA e tambem participa da
poliadenilacdo de transcritos nucleares. Estudos recentes a relacionam com o inicio da tradugéo,
MRNA turnover e interagdo com o CAP estabilizando o mRNA (1). Nesse trabalho foi
caracterizada celular a PABP1 de T. brucei. O silenciamento do gene pabp foi realizado através
de RNA de interferéncia revelando que a auséncia da proteina é letal para o parasita. Sua
localizagd@o subcelular foi avaliada por imunofluorescéncia em condi¢fes naturais e sob estresse
traducional. Experimentos utilizando o RNA total celular apos silenciamento do gene pabp
indicaram seu envolvimento direto com o mecanismo de splicing nos permitindo inferir sobre seu
papel essencial no processo celular de splicing e transito do mRNA entre nucleo e citoplasma.

Palavras-chave: Kinetoplastida. Poly(A)-binding protein. Splicing.
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PG-172A - Caracterizacdo quimica e morfoldgica do bagaco de cana-de-
acucar submetido a diferentes condicdes de deslignificacdo para uma maior
eficiéncia durante a hidrolise enzimatica
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POLIKARPOV, Igor!
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Nos ultimos anos, o conceito de biorefinaria tem sido amplamente aplicado nos processos de
conversdo da biomassa lignoceluldsica, para geracdo de multi-produtos, como o etanol e outros
biomateriais. Neste cenario, as tecnologias de pré-tratamento, responsaveis pelo fracionamento da
biomassa, tornam-se essenciais para garantir o sucesso da utilizagdo do bagaco de cana-de-agUcar
como matéria prima para producdo de etanol. Neste trabalho, investigamos as modificagdes na
morfologia e composicdo quimica do bagago de cana submetido duas etapas consecutivas de pré-
tratamento, a primeira delas com acido diluido para remoc¢éo das hemiceluloses, seguido por um
processo de deslignificacdo com crescentes concentracfes de hidroxido de sodio. As amostras
obtidas apds as diferentes condigdes de pré-tratamento foram caracterizagdo quanto a sua
composicado quimica atraves de hidrdlise acida total, DRIFT e RMN em estado solido; foram
avaliadas também as alteracGes na morfologia (MEV) e cristalinidade (DRX) das amostras, bem
como a influéncia de cada uma dessas variaveis na digestibilidade enzimatica do bagaco. As
analises quimicas mostraram que 0s métodos utilizados removeram até 96% e 85% das fracOes
hemicelulose e lignina, respectivamente, quando a concentracdo de 1% de NaOH foi aplicada,
resultando em uma eficiéncia de hidrdlise de cerca de 100%. Considerando as perdas de celulose
ocorridas durante o pré-tratamento (maximo de 30%, dependendo da condicéo), foi observado
um aumento na conversdao total da celulose de 22% no bagaco ndo-tratado para 72,4%. O
processo de deslignificagdo, com consequente aumento na relacdo celulose/lignina, foi
claramente observado nos espectros de RMN e DRIFT. As andlises de microscopia tambem
demonstraram uma desorganizacao significativa e gradual na estrutura das fibras de celulose em
funcdo da remocdo da lignina, com aumento na porosidade e perda de resisténcia, o que aliado a
perda de cristalinidade das amostras, justificam a maior eficiéncia de hidrélise encontrada.

Palavras-chave: Bagaco de cana-de-agucar. Pré-tratamento. Bioetanol.

Referéncias

1 ZHANG, Y. P.; LYND, L. R. Toward an aggregated understanding of enzymatic hydrolysis of
cellulose: noncomplexed cellulose system. Biotechnology and Bioengeneering, v. 88, n. 7, p.

797-824, 2004.

2 BALAT, M. Production of bioethanol from lignocellulosic materials via the biochemical
pathway: a review. Energy Convers and Manage, v. 52, n. 2, p. 858-875, 2011.

326



= === | Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Sdo Carlos-SP.

3 KUMAR, P.; BARRETT, D. M.; DELWICHE, M. J.; STROEVE, P. Methods for pretreatment
of lignocellulosic biomass for efficient hydrolysis and biofuel production. Industrial and
Engineering Chemistry Research, v. 48, n. 8, p. 3713-3729, 2009.

327



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-173A - Dominios de reconhecimento de carboidratos desempenham
diferentes papéis na funcéo de Galectinas
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As galectinas s3o uma familia de lectinas animais que possui afinidade especifica por B-
galactosideos e tem sido foco das atencfes nos Ultimos tempos devido ao seu envolvimento em
inimeros processos bioldgicos tais como inflamagdo, adesdo celular e metéastase (1). Nestes
processos, muitas questdes ainda ndo sdo entendidas, incluindo o mecanismo de interagdo com
diferentes carboidratos. A galectina-4 (Gal-4) € uma galectina do tipo ‘tandem-repeat’ ¢ possui
dois dominios de reconhecimento de carboidratos (CRD-I e CRD-II) conectados por um peptideo
de ligacdo (2). Neste trabalho, realizamos analises espectroscopicas de ambos os dominios de
reconhecimento de carboidratos da galectina-4 humana, bem como da Gal-4 como um todo.
Nossos objetivos principais foram: monitorar as mudangas conformacionais de cada dominio na
auséncia e na presenca de seus principais ligantes e correlacionar as mudancas observadas com as
diferencas estruturais entre os CRDs; e investigar as interacdes entre 0s CRDs com modelos de
membranas lipidicas. Para alcancgar tais objetivos, utilizamos as técnicas espectroscopias de
Dicroismo Circular e Ressonancia Magnética Eletronica. Os resultados obtidos até o momento
mostram que os dominios CRD-I e CRD-II possuem comportamentos distintos em termos de
reconhecimento de carboidratos e de ligagdo com membranas. Esta diferenca pode estar
relacionada com diferencas especificas em suas estruturas e, certamente, sugere um papel nédo-
equivalente na funcéo da proteina.

Palavras-chave: Galectina. Carboidratos. Modelos de membrana.
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PG-173B - Carbohydrate recognition domains play different roles in Galectin
function
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Galectins are a family of animal lectins that specifically bind (-galactosides and have gained
much attention due to their involvement in numerous biologic processes such as inflammation,
cell adhesion and metastasis. In such processes, several issues are still not clear including the
mechanisms of interaction with different carbohydrates. Galectin-4 (Gal-4) is a tandem-repeat
type galectin that contains two carbohydrate recognition domains (CRD-1 and CRD-I11) connected
by a linking peptide. In this study, we performed spectroscopic studies of the carbohydrate-
recognition domains from human Gal-4. Our goals are two-fold: (1) to monitor conformational
changes in each domain upon its binding to specific ligands and then to correlate the observed
changes with structural differences between the CRDs, and (2) to investigate the interaction
between the CRDs and lipid model membranes. To achieve such objectives we used a combined
approach of spectroscopic techniques involving Circular Dichroism and Electron Spin
Resonance. Overall the results obtained so far show that CRD-I and CRD-II have distinct
behaviors in terms of carbohydrate recognition and membrane binding. This may be due to
specific differences in their structures and certainly suggests a non-equivalent role in protein
function.

Keywords: Galectin. Carbohydrate. Membrane models.
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PG-174A - Estudos integrados de biologia molecular e estrutural da proteina
fascina: um importante alvo molecular para o desenvolvimento de novos
farmacos anticancer
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Cancer é a denominacdo para um grupo de doencas devastadoras caracterizadas pelo crescimento
e multiplicacdo descontrolados de células malignas, capazes de invadir estruturas préximas e se
espalharem em diversas regides do organismo (1). A metastase celular é um dos principais fatores
da alta mortalidade da doenca (2, 3). A proteina fascina é um alvo molecular atrativo para a
modulacdo do processo de metastase (4). A fascina liga-se a filamentos de actina enovelando-os
em complexos filamentosos que possuem fungdo central na formacdo de estruturas celulares
envolvidas no processo de migracdo e metastase (5). Nesse trabalho, a proteina fascina foi
clonada, expressa, purificada e cristalizada para a determinacdo da estrutura 3D. O gene da
fascina foi planejado, adquirido e inserido em um vetor de expressdo pGEX 4T1 (4). A proteina
foi expressa em E. coli BL21 e isolada atraves de estratégias cromatograficas que envolveram: (i)
purificacdo por afinidade e (ii) exclusdo molecular. O processo de purificacdo foi bem sucedido
(pureza > 95%) com rendimento de 15 mg/L de cultura. A triagem de condicdes de cristalizagdo
levou a identificacdo de condicGes promissoras para a cristalizacdo que foram otimizadas para a
obtencdo de cristais de alta qualidade. Um conjunto de dados do melhor cristal obtido foi
coletado a 2.5 A de resolucdo. Os dados cristalograficos foram processados com estatisticas
favoraveis: completeza de 98.5%, I/sigma médio=11.0, Rmerge=0.085. O método de substituicdo
molecular foi utilizado para a obtencdo de um modelo cristalografico da fascina. O
desenvolvimento de um sistema de expressdo robusto associado a um protocolo eficiente e
reprodutivo de purificacdo permitiu a obtencdo de cristais de fascina com qualidade satisfatoria
que difrataram a 2,5 A de resolucdo. Novos experimentos estdo em andamento para melhorar a
qualidade dos cristais. Os dados estruturais da fascina integrados com as técnicas modernas em
quimica medicinal permitirdo a identificacdo e planejamento de novos farmacos anticancer.

Palavras-chave: Cancer. Metastase. Fascina.
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PG-175A - Avaliacdo do efeito fotodindmico a partir da associacdo de
diferentes fotossensibilizadores

FERRAZ, Ruy Carvalho Mattosinho de Castro*; KURACHI, Cristina®
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Ynstituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade de Sio Paulo

O ALA é um composto hidrofilico em pH fisiologico, por isso possui uma capacidade limitada de
atravessar barreiras biolégicas da pele, como membranas celulares, no entanto possui uma alta
eficiéncia na producdo de protoporfirina IX. Enquanto que Metil-ALA possui caréater lipofilico e
assim é transportado por aminoacidos apolares através da difusdo passiva (mecanismo que ndo
necessita de energia) facilitando a capacidade de atravessar as barreiras bioldgicas atingindo
maiores penetragdes no tecido desejado, porém, a producdo de protoporfirina 1X ndo é tdo
expressiva como € observado no caso do ALA. A associacdo destes dois compostos na mesma
aplicacdo tem como possibilidade resultados mais satisfatorios na aplicagdo da Terapia
Fotodindmica. Essa técnica ja pode ser considerada mundialmente uma das terapias mais
recomendadas no tratamento de alguns tipos de céncer de pele, sendo fortemente indicada a
aplicacdo de agentes fotossensiveis de uso topico, como por exemplo, ALA e Metil-ALA, cada
qual com seus parametros de eficiéncia. A proposta inovadora deste trabalho é utilizacdo de uma
mistura de foto-precursores (ALA e Metil-ALA) na mesma aplicacédo e assim avaliar a producéo
de protoporfirina IX e também as consequéncias no tecido irradiado apos a terapia fotodinamica.
A relevancia desta analise é avaliar a existéncia de necrose mais homogénea e intensa (devido ao
ALA) e de maior alcance no tecido bioldgico (devido ao Metil-ALA). Essa pesquisa €
potencializada devido a possibilidade de experimentos in vitro e in vivo como modelo animal
com suinos, uma vez que estes possuem o tecido epitelial muito similar a pele humana (1).

Palavras-chave: Terapia fotodindmica. Fotossensibilizadores. Modelo animal.
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PG-176A - Producao, purificacdo e caracterizacdo molecular e estrutural da
endoglucanase do fungo Trichoderma harzianum
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O aumento na demanda mundial por energia, o advento da tecnologia flex fuel para automoveis, a
instabilidade nos precos do petr6leo, a perspectiva de encolhimento dos recursos energéticos
aliados com a crescente preocupagdo com a questdo ambiental, esbocam o quadro pela busca por
fontes alternativas de energia. Se as usinas sucroalcooleiras utilizassem ndo somente o caldo, mas
também o bagaco da cana como fonte de carboidratos, seria possivel aumentar significativamente
a producgdo de etanol sem aumentar a demanda por uma maior area de plantio da cana (1). A
barreira a ser vencida, portanto ¢ transformar a celulose, que esta no bagaco (e também na palha),
em alcool combustivel.O fungo celulolitico filamentoso Trichoderma harzianum, recentemente
foi descrito com alta atividade celulolitica (2). Desta forma, temos como objetivo a otimizacao da
producdo das enzimas do complexo celulolitico do fungo T. harzianum visando caracterizacao
bioquimica, genética, molecular e estrutural, a fim de melhor compreender os mecanismos
envolvidos na transformacdo enzimatica da biomassa (principalmente do bagaco da cana-de-
acucar), o substrato promissor para producdo de bioetanol da segunda geracéo.

Palavras-chave: Etanol de segunda geracdo. Endoglucanase. Expressao de proteina.
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PG-177A - Expressdo heterdloga de celulases em Aspergillus niger
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O uso do bioetanol a partir de matéria prima renovavel representa uma alternativa como fonte de
energia. Contudo, para que seja possivel a utilizagdo da biomassa é necessaria a degradacdo das
moléculas da parede celular a agucares fermentesciveis, o que se da pela atuacdo de um coquetel
de enzimas celuloliticas e proteinas auxiliadoras. A expressdo dessas proteinas eucarioticas para
fins de caracterizagdo e, ainda, producdo em larga escala para aplicacdo industrial, enfrenta
desafios como baixo rendimento e correta maturagdo das proteinas que exigem modificacdo pos-
traducional. Fungo filamentoso tem sido uma boa estratégia para obtencdo de sucesso nesse
processo e, entre diversas opgoes, o género Aspergillus tem sido amplamente utilizado. Entre as
vantagens apresentadas merece destaque sua alta capacidade de secrecdo (1-3). O objetivo desse
projeto € expressar celulases de fungos do género Trichoderma para posterior caracterizagdo
bioquimica, biofisica e estrutural. Foram expressas as enzimas Enduglucanase | (EGLI),
Celobiohydrolase I (CBHI) e Celobiohydrolase 1l (CBHII) de T. harzianuam e Endoglucanase 11
(EGLII) de T. reesei. Os dominios cataliticos da EGLI e CBHI e o médulo de ligacéo a celulose
(CBM) da EGLII também foram expressos independentes. As sequéncias de DNA foram
amplificadas a partir de biblioteca de cDNA e subclonadas no vetor de expressao ANIp7G (4)
pelas técnicas de Gateway® e LIC (Ligation Independent Cloning) com adi¢cdo de sequéncia de
DNA que codifica uma cauda de 6 histidinas na porcdo carboxi-terminal da proteina
recombinante traduzida . A estratégia de clonagem insere 0 gene a ser expresso sob controle do
promotor induzido, por maltose, da glucoamilase A (PglaA). O vetor de expressdo foi
transformado em protoplastos de A. niger, cepa pyll. Os transformantes foram selecionados de
acordo com o marcador de auxotrofia para uridina e um teste de expressdo foi realizado em meio
MMJ (meio minimo suplementado com 15% de maltose). As proteinas foram expressas em
concentracdes em torno de 20 mg/L e tiveram suas identidades confirmadas por espectrometria
de massa.
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PG-178A - Triagem bioldgica de galatos de alquila na identificacdo de
inibidores de metastase em células de cancer de mama
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A migracdo celular ¢ um processo envolvido em eventos fisiologicos normais, como o
movimento dos linfocitos sanguineos, mas que também pode estar associada ao estado de doenga,
como é o caso de células cancerigenas que adquirem a capacidade de migracdo e invaséo,
tornando-se metastéticas (1). Ensaios in vitro, como o wound healing (WH) (2) e os ensaios de
inibicdo de migragdo e invasdo celular em camara de Boyden (3) tém se mostrado versateis na
caracterizacdo de estruturas capazes de alterar a mobilidade celular sendo amplamente
empregados na pesquisa por novos agentes antitumorais. Neste trabalho, duas séries de galatos de
alquila foram avaliadas quanto a sua capacidade de inibicdo da migracdo celular em linhagem
tumoral MDA-MB-231 de cancer de mama, utilizando o ensaio WH. Nesse ensaio, as células séo
plaqueadas em placas de 24 pocos (1,0 x 105 cels./poco), e apos o crescimento adequado (80-
90% de confluéncia), o meio de cultura é retirado e, com o auxilio de uma ponteira estéril, uma
“ferida” ¢ criada na monocamada celular. O composto teste ¢ solubilizado em meio de cultura e
adicionado a monocamada com a “ferida”. A inibi¢do ¢é avaliada comparando-se a area dessa
“ferida” no tempo Oh e 22h por meio da analise de fotomicrografias. Uma avaliacdo inicial dos
compostos em concentracdo Unica foi realizada para a observacdo qualitativa do efeito sobre as
células, e aqueles capazes de inibir a migracdo celular em ao menos 50% foram submetidos a
ensaios WH semi-quantitativos. O aumento da cadeia alquilica das estruturas exerceu um efeito
positivo na atividade, sugerindo que o grau de lipofilia pode estar associado a capacidade de
inibicdo da migracdo celular. Também foi observada uma diferenca na atividade entre os acidos
galico e protocatecuico, sugerindo a importancia da hidroxila na posicéo 5 do anel benzénico para
a atividade. Com base nesses resultados, estdo sendo realizados estudos para o planejamento
racional de novos inibidores da migracao celular. Esses dados confirmam a eficacia do método de
WH na identificacdo de compostos bioativos em busca por novos agentes antitumorais.

Palavras-chave: Cancer. Metastase. Ensaios celulares.
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A doenca de Chagas € uma das doencas tropicais negligenciadas causadas por
tripanossomatideos, resultante da infeccdo pelo protozoario parasito hemoflagelado Trypanosoma
cruzi, tendo insetos triatomineos como vetores. A proteina “Old Yellow Enzyme” de T. cruzi
(TcOYE) catalisa a sintese de prostaglandina F2a assim como a reducdo de varios compostos
utilizados no tratamento da doenca de Chagas ocasionando a formacgédo de radicais livres que
podem ocasionar a morte do parasito. A importancia da TcOYE pode ser demonstrada pelo fato
da resisténcia ao benzimidazol estar relacionada a delecdo de copias de genes desta enzima. O
DNA codificante da TcOYE foi amplificado a partir do DNA genémico de T. cruzi e clonado no
vetor de expressdo pET28a. A proteina recombinante foi expressa solivel em células Escherichia
coli BL21(DE3) e purificada por cromatogréafia de afinidade ao niquel e gel filtracdo preparativa
apos a clivagem da cauda da poli-histidina com trombina. Ensaios de cristalizacdo da TcOYE
foram realizados e os cristais obtidos difrataram raios X com resolucdo menor que 2 A. Estes
cristais serdo submetidos a difracdo por raios X no Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron
(LNLYS). Cristais da TcOYE na presenca de ligantes também serdo submetidos a difracdo de raios
X. Tais experimentos visam contribuir na elucidacdo do papel desta enzima no parasita e de sua
interacdo com tais inibidores.

Palavras-chave: Trypanosoma cruzi. Old Yellow Enzyme. Cristalografia de proteinas.
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PG-180A - Isoenzimas de Streptomyces clavuligerus envolvidas na biossintese
de acido clavulanico: uma abordagem estrutural e funcional
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Acido clavulanico (AC) é um potente inibidor de p-lactamases produzido por Streptomyces
clavuligerus. Os passos iniciais da biossintese de AC sdo conhecidos (1) sendo a primeira reacao
catalisada pela enzima N2-(2-carboxietil) arginina sintase (CEAS) envolvida na condensacdo de
D-gliceraldeido-3-fosfato (DG3P) com L-arginina para formar o produto N2-(2-carboxietil)
arginina. Ja o terceiro passo da biossintese de AC (2) envolve a enzima proclavaminato amidino
hidrolase (PAH), também essencial na producdo do AC. Recentemente (3, 4) 0s genes de ceasle
pahl (genes pardlogos de ceas e pah) foram identificados e relacionados com a biossintese de
AC, porém ainda ndo ha relato na literatura de estudos com seus produtos protéicos. Aqui
apresentamos 0s primeiros estudos estruturais e de atividade com as proteinas CEAS1 e PAH1.
Os genes pahl e ceasl foram isolados do DNA gendmico de S. clavuligerus e superexpressos em
E. coli. As proteinas recombinantes foram purificadas por cromatografia de afinidade e
analisadas estruturalmente por: cromatografia de exclusdo molecular, gel nativo, espalhamento
dindmico de luz, dicroismo circular e espectroscopia de fluorescéncia, e a atividade por
Calorimetria de Titulacdo Isotérmica. Nossos resultados mostram que, em solucdo, PAH1 e
CEAS1 estdo como hexamero e dimero, respectivamente. Além disso, ambas as proteinas
mostraram um enovelamento do tipo a/p sendo estaveis até 35°C. Ainda, as proteinas mostraram
ser estruturalmente estaveis numa ampla faixa de pH (5,5 a 9,5). Em relacdo a atividade, PAH1
mostrou-se inativa quando testada com um substrato analogo, e CEAS1 apresentou atividade sob
0 substrato DG3P, aléem de mostrar um processo de inibicdo da reacdo por produto quando
titulado o segundo substrato (L-arginina). No momento também estamos testando cristais de
CEASL1 para tentarmos elucidar a estrutura cristalografica desta proteina. Apoio financeiro:
FAPESP.
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PG-181A - Extraindo caracteristicas locais e globais de texturas por redes
complexas

CASANOVA, Dalcimar!; BRUNO, Odemir Martinez*
dalcimar@gmail.com
Y Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Basicamente uma textura pode ser caracterizada por suas primitivas (micro-texturas) e/ou pelo
arranjo espacial dessas primitivas (macro-textura). Logo, a percep¢do da imagem depende tanto
do tamanho quanto do arranjo dessas primitivas. Devido a esta caracteristica, a definicdo de uma
classe de textura deve levar em conta ndo apenas as suas primitivas isoladamente, mas a relacéo
entre elas e seus vizinhos. Desta forma, Julesz (1) demonstrou que duas texturas ndo sao
diferenciadas pela visdo humana se as estatisticas de segunda ordem forem idénticas.
Consequentemente, a caracterizacédo e identificagdo de texturas requer uma metodologia capaz de
expressar 0 contexto ao redor de cada pixel, juntando caracteristicas de textura local e global.
Este trabalho propGe uma nova abordagem para representar e caracterizar a relacdo entre 0s
elementos estruturais da textura usando a teoria de Redes Complexas (2). Para realizar essa tarefa
€ necessario representar a textura como uma rede complexa, incorporando aos vértices e arestas
informacGes sobre os pixels da imagem e sua vizinhanga, seguindo-se por uma andlise das
caracteristicas topoldgicas dessa rede. Neste método, cada pixel da imagem € representado por
um vértice no grafo e dois Vvértices sdo conectados por uma aresta se a distancia euclidiana entre
eles ndo é maior do que um raio r, um peso w também € associado a todos os vértices conectados.
Um conjunto de limiares é aplicado sobre o conjunto original de arestas de forma a se obter uma
transformacéo da rede, resultando em um subconjunto de arestas. Para cada nova rede obtida
caracteristicas de grau sdo extraidas para compor o vetor de caracteristicas. Essas caracteristicas
podem ser usadas para discriminar as diferentes classes de imagens com uma elevada taxa de
sucesso. Resultados experimentais sdo comparados com metodos tradicionais, como
caracteristicas de primeira ordem, descritores de Fourier, filtros de Gabor, GLCM, DCT, GLDM,
descritores de Wavelets, CLBP, LBPV, LTP.

Palavras-chave: Textura. Redes complexas. Grafo.
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PG-182A - Estudo comparativo da arquitetura dos genomas de Schistosoma
mansoni e Schistosoma japonicum utilizando recursos bioinformaticos
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O parasita Schistosoma Mansoni € um dos agentes causadores da esquistossomose, sendo
prevalente na Africa, na América Central e do Sul. Acredita-se que o0 género Schistosoma tem
origem asiatica e que as espécies africanas originaram-se de uma espécie ancestral que migrou
para Africa ha aproximadamente 10-19 milhdes de anos. Estudos demonstram que as insercoes
de sequéncias resultantes dos elementos de transposicdo, em particular de retrotransposons,
podem alterar a expressdo génica dos organismos e influenciar na evolucdo do genoma e
consequentemente das espécies (1-4). Explorando a influéncia desses elementos nos organismos
de Schistosoma Mansoni e Japonicum, estudos recentes sugerem que 0S retrotransposons non-
LTR, SR2 (5) e Pereré 3 (6), contribuiram de forma significativa para a divergéncia dessas
espécies ao apresentarem uma grande expansdao em seu numero no S. Mansoni que ndo teve
paralelo no S. Japonicum (7). Realizando analises mais detalhadas sobre a insercdo desses
elementos em regides codificantes de S. Mansoni, constatamos que essas inser¢des ocorreram
preferencialmente em regides 5' UTR (24.9%) e regides abrangendo 5' UTR e ORF (20.40%) de
transcritos, ou seja, em regides reguladoras. Foi analisada a frequéncia de diferentes trechos dos
retrotransposons no genoma e a interpretacdo desses dados nos permitiu concluir que a
distribuicdo dos trechos do elemento P3 segue o padrdo esperado, considerando seu mecanismo
de insercdo. No caso do SR2, a presenca de copias de elementos ndo-autbnomos exerce uma
maior influéncia sobre a distribuicdo. Analises filogenéticas utilizando copias autdnomas e néo-
autdbnomas de SR2 sugerem a existéncia de um mecanismo recorrente que permite a geracao
dessas copias ndo-autbnomas.
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PG-183A - Caracterizacao de géneros musicais por redes complexas
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O constante crescimento de dados musicais na Internet tem atraido pesquisas para o
desenvolvimento de ferramentas adequadas para analisar, resumir e classificar dados musicais. O
objetivo principal de tais ferramentas € extrair informagdo necessaria e compacta para bem
representar o contetdo de banco de dados musicais. Nesse contexto, géneros musicais Sao
importantes descritores, pois além de serem usados ha anos para organizar colecdes musicais e
refletirem interacdo entre culturas, resumem caracteristicas (ou padrGes) comuns entre pegas
musicais. O objetivo principal do trabalho €, portanto, propor uma maneira original e de baixo
custo computacional para representar os géneros musicais. Como mecanismos de representacéo,
redes complexas tem se mostrado ferramentas eficientes para caracterizar e complementar o
entendimento de muitos aspectos presentes no cotidiano. A analise de suas caracteristicas
topoldgicas e estruturais contribuem para uma melhor compreenséo das relagdes, propriedades e
caracteristicas inerentes de objetos de interesse. Portanto, a motivacdo do projeto esta na
possibilidade de uma melhor andlise das caracteristicas de um género musical e como essas
caracteristicas se relacionam, através do estudo das comunidades e medidas topolégicas de uma
rede complexa construida com mausicas de diferentes géneros. Exemplos de abordagens anteriores
que utilizam redes complexas e deteccdo de comunidades para representar aspectos musicais sao
(1-6). Nesse trabalho, sdo comparadas comunidades obtidas por diferentes algoritmos de
agrupamento e medidas de distancia, definindo uma abordagem ndo supervisionada e
diferenciada pela inclusdo de medidas topologicas na andlise dos dados. Cada musica é
representada por um vetor de probabilidades condicionais das duracdes das notas presentes na
percussdo, uma vez que o ritmo € inerentemente adequado para representar os géneros. Os
resultados indicam que o uso de redes complexas podem ser Uteis para a analise e discriminacéao
dos géneros musicais.

Palavras-chave: Géneros musicais. Redes complexas. Deteccdo de comunidades.
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PG-183B - Finding community structure in music genres networks

CORREA, Débora Cristina: COSTA, Luciano da Fontoura®
debcris.cor@gmail.com
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

The constant growing of online music databases has motivated the development of suitable tools
in order to analyse, summarize and classify music data. The principal objective of such tools is to
properly extract crucial and compact information to represent the music database content. In this
context, music genres are particularly interesting descriptors. In addition to being used for years
to organize music collections, they represent interplay of cultures and summarize common
attributes (or patterns) between songs, which is fundamental for classification purposes.
Therefore, the principal aim of this work is to propose an original and low-computational-cost
form to suitable represent the music genres. As a somewhat new research area, complex networks
have been seen as efficient mechanisms to characterize and complement the understanding of
many aspects of every-day life, since their topological and structural features contribute for a
better comprehension of relations, properties and essential characteristics of the data. Thus, the
project motivation relies on the possibility of a systematic analysis of the properties of a music
genre as well as in their relationship, through the study of communities and topological features
of music networks. Previous approaches that used complex networks and community detection to
represent musical aspects are (1-6). In this work, music networks are built in order to capture
community structure of music genres. Different clustering algorithms and distance metrics are
compared, establishing an interesting unsupervised framework that uses structural attributes in
the data analysis. Each song is represented by a vector with conditional probabilities from the
note values present in the percussion track, since we believe that the rhythm of a song is
inherently suitable to represent its genre. The results corroborates that complex networks are
promising mechanisms to automatically classify the music genres.

Keywords: Musical genres. Complex networks. Community detection.
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Muitos atributos de textos escritos podem ser inferidos a partir de analises estatisticas usando
conceitos advindos do estudo de redes complexas (1, 2) e sistemas dinamicos (3). Neste trabalho
quantificamos como propriedades topoldgicas de redes de co-ocorréncia de palavras (4) e
intermiténcia (5) dependem do estilo dos autores. Analisando um banco de dados composto de 40
livros de autores que viveram nos séculos XIX e XX, pudemos observar que as medidas que
melhor distinguem autores sdo o skewness da distribuigdo da intermiténcia e a media do caminho
minimo (1) entre conceitos. Outros fatores como o coeficiente da lei de Zipf (6) ou betweenness
(1) ndo se mostraram Uteis para reconhecer autoria. Também avaliamos a contribui¢do de cada
medida para reconhecer autoria usando 3 algoritmos de aprendizado de maquina (7). A melhor
taxa de acerto encontrada foi de 65 % quando combinamos métricas derivadas da analise de redes
complexas e sistemas dindmicos. A partir de uma anélise detalhada da interdependéncia das
varias métricas pudemos concluir que o métodos utilizados aqui sdo complementares por fornecer
perspectivas de curta e longa escala em textos, que sdo Uteis para aplicacbes tais como
identificacdo de palavras chave e recuperacéo de informacao.

Palavras-chave: Reconhecimento de autoria. Redes complexas. Sistemas dindmicos.
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PG-185A - Redes complexas geograficas n-dimensionais

SILVA, Filipi Nascimento'; COSTA, Luciano da Fontoura®
filipinascimento@gmail.com
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Estudos em redes complexas(1, 2, 3) tém ganhado cada vez mais atencdo devido ao seu potencial
de representacdo simples de modelos complexos em diversas &reas de conhecimento(4, 5). Redes
complexas sdo essencialmente grafos, mas destacam-se por apresentarem caracteristicas de
topologia ndo trivial, ou propriedades especiais nos vértices ou arestas, ou ainda elevado niamero
de arestas e vértices. A obtencdo de modelos quantitativos que representem fen6menos reais,
observados na natureza, assim como o desenvolvimento de metodologias de caracterizacdo de
redes complexas, tornaram-se essenciais para a compreensdao e desenvolvimento de pesquisas
com essas estruturas. A estrutura topoldgica de certas redes pode estar acoplada a informacdes
espaciais inerentes do fendmeno ou modelo estudado. Essas redes sdo chamadas de redes
geogréficas( ou redes espaciais, onde a distancia euclidiana entre vértices possui papel
fundamental na descricdo de suas conexdes. Apesar da maioria das redes espaciais estudadas
serem bidimensionais(6), trabalhos com redes tridimensionais (7) apresentaram resultados
relevantes, como redes obtidas pela analise da estrutura inerente de canais em solidos. Entretanto,
redes geogréficas n-dimensionais (com n > 3 foram pouco estudadas apesar de representarem
estruturas importantes como potenciais de energia de solidos. Redes de paisagens de energia
potencial(8) (Potential Energy Landscape Networks) séo redes complexas espaciais geradas a
partir de uma funcdo de potencial de energia ¢ (x4, x5, x3, ..., X,) €m um espaco euclidiano de
dimensédo n. A proposta deste trabalho € explorar as possibilidades de estudo de redes complexas
geogréficas de dimensionalidade arbitraria, iniciando com a aplicacdo de novas metodologias
para a analise de redes de potencial. Entre as possiveis metodologias a serem empregadas
destacam-se: a criacdo de novas métricas, aplicacdo de métodos estatisticos como PCA e
Multidimensional Scaling, assim como o desenvolvimento de softwares de visualizacéo.
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PG-186A - Tomografo de espalhamento compton para estudos da fisica de
solos em ambiente de campo

SCANNAVINO JUNIOR, Francisco de Assis'; CRUVINEL, Paulo Estevo?
scannavino@usp.br

! Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo — USP

2 Embrapa Instrumentacéo Agropecuaria - CNPDIA - Universidade de S&o Paulo — USP

O solo € formado por um conjunto de particulados solidos de natureza mineral e organica, ar e
agua. O particulado solido, por variar de tamanho e forma, altera a porosidade, a compactacéo e a
sua densidade, caracteristicas que representam as condi¢cdes essenciais de desenvolvimento das
raizes das plantas, que € um dos elementos que determinam a produtividade das culturas
agricolas. A tomografia Compton tem sido utilizada para medidas de densidade de solos e de
conteldo de &gua desde o ano 2000 (1, 2). Este trabalho tem como objetivo desenvolver e
construir um tomégrafo de efeito Compton para uso em campo. Este resumo aborda sobre uma
ferramenta de simulacdo do efeito Compton e da realizacdo das primeiras medidas experimentais
com este mesmo efeito. Tal ferramenta foi desenvolvida através de um equacionamento de
deteccdo de fotons Compton que possui variaveis de carater experimental (3, 4). Atraves de
saidas gréaficas, a ferramenta pode avaliar e predizer a contagem dos fétons Compton. A anélise
gréfica relaciona a variacdo dos fotons espalhados em funcdo do fluxo e energia dos fétons
incidentes, bem como do angulo Compton. Tal analise auxilia na escolha das melhores condicGes
para oS arranjos experimentais que envolvem o uso desta técnica de analise. Os resultados
apresentaram uma reducdo no valor do coeficiente de variacdo (CV) de 64% para 42% variando-
se a energia de incidéncia dos fotons de 50 keV para 100 keV, respectivamente. Tal resultado
pode ser visualizado em graficos do tipo polar utilizados para anélise da variacdo angular. As
saidas da variacdo energética e de fluxo de fotons incidentes sdo apresentadas na forma de
gréficos do tipo semi-logaritmos e lineares, respectivamente. Através das pioneiras medidas
laboratoriais Compton foi possivel visualizar fotopicos Compton para materiais como a agua,
alcool etilico, glicerina e algumas amostras de solos agricolas.
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PG-187A - Estudo da influéncia da temperatura no ritmo de padrdes em
circuitos neuronais simples
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YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Neste trabalho utilizamos a preparacdo biolégica que consiste em dissecar o sistema nervoso
estomatogastrico (STNS) do siri Callinectes sapidus. O STNS € constituido por um grupo de
quatro ganglios ligados: o par de ganglios comissurais (CoGs), o ganglio esofagico (OG) e o
ganglio estomatogastrico (STG) (1). Os gangios CoGs e OG contém neurdnios moduladores que
controlam a atividade do STG, que por sua vez, contém 0s neurénios motores que movimentam
0s musculos das regides gastrica e pilérica do estbmago do crustdceo por meio de padrbes
ritmicos (2). O presente trabalho tem como objetivo a analise da influéncia da temperatura na
frequéncia do ritmo pilorico. Utilizando-se duas perfusdes, foi possivel variar a temperatura
apenas no STG, ao passo que nos demais ganglios do STNS a temperatura foi mantida constante.
O ritmo gerado foi monitorado via eletrodo extracelular posicionado no nervo LVN. Resultados
preliminares indicam que o aumento da temperatura no STG acarreta redugdo na frequéncia do
ritmo pilorico, ao contrario do relatado na literatura quando se varia a temperatura do STNS
como um todo (3). Na proxima etapa do estudo pretende-se explorar o comportamento da
freqtiéncia do ritmo quando variada a temperatura apenas na regido do STNS que compreende 0s
ganglios comissurais e esofagico.

Palavras-chave: Ganglio estomatogastrico. Frequéncia ritmo pilérico. Temperatura.
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PG-188A - Modelagem de gréos confinados em envolucros utilizando redes
complexas e métodos de imagem

RIGO, Gustavo Vrech'; COSTA, Luciano da Fontoura®
gvrech@gmail.com
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

A formacéo de arcos — estruturas que promovem a anisotropia de forcas dentro de um sistema —
acontece corriqueiramente dentro de silos ou maquinaria agricola, sua formacdo acaba
prejudicando o fluxo de particulas dentro destes sistemas. De uma forma geral, materiais
Granulares sdo conjuntos de particulas discretas, cujos tamanhos e formas variam enormemente,
como areia, grdos ou mesmo asterdides num cinturdo. Esse tipo de estrutura possui um
comportamento coletivo distinto de um sélido Unico, um liquido ou gas, e esse comportamento
nao € dedutivel apenas do comportamento individual das particulas componentes. Um problema
de interesse pratico é a mecanica de graos dentro de silos, € comum a perda pds-colheita devido a
problemas de armazenamento de grdos. E corriqueiro ocorrer entupimentos dentro da saida de
silos e maquinaria agricola devido a propria configuracdo do sistema granular, formando os
arcos. O presente trabalho modela os arcos a partir de redes complexas, e a partir da topologia das
redes formadas estuda a anisotropia inerente das forcas que compde o sistema. Para tal foram
realizados diversos ensaios tomogréaficos utilizando prototipos de pequeno tamanho — tipicamente
2 a 3 centimetros — contendo diversos tipos de grdos. Cada um destes protdtipos foi reconstruido
digitalmente utilizando técnicas de visualiza¢do tridimensional e a partir da manipulacdo destas
imagens 3D foi possivel determinar a rede de forcas presente. Nosso proximo objetivo €
caracterizar cada uma destas redes tendo como foco determinar qual o padrdo de formacéo de
arcos em cada uma delas. O objetivo desde projeto é partindo destes protétipos inferir como
gréos se comportam dentro de silos de grande porte utilizando simulagfes computacionais.

Palavras-chave: Redes complexas. Tomografia de raio X. Métodos de imagem.
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PG-189A - Descritores fractais aplicados a analise de texturas

FLORINDO, Jodo Batista'; BRUNO, Odemir Martinez*
jbflorindo@ursa.ifsc.usp.br
YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sao Paulo

Este trabalho extrai descritores (caracterisitcas) de texturas usando a teoria fractal. Fractais sdo
objetos caracterizados pela auto-similaridade, isto €, em diferentes escalas de observacdo séo
encontradas copias do objeto inteiro apenas submetidas a transformacGes geométricas afins (1). A
medida mais importante de um fractal é a dimensdo fractal, que mede o nivel de auto-
similaridade da estrutura. Embora os objetos do mundo real ndo sejam fractais propriamente, eles
apresentam algum nivel de auto-similaridade e assim podem ser aproximados por fractais. Assim
a dimensdo fractal pode ser estimada para esses objetos e igualmente para suas representacoes em
imagens, por exemplo, através de texturas. Aqui, os descritores sdo obtidos a partir do valor da
dimenséo fractal da textura calculado em diferentes niveis de escala (2). A validacdo da proposta
é feita por meio da comparacdo de desempenho do descritor com outras abordagens estado-da-
arte em tarefas de classificacdo e segmentacdo de texturas em bases de dados de referéncia. O
trabalho ainda é aplicado em alguns problemas envolvendo reconhecimento de texturas em
boténica e nanotecnologia. Como exemplo de aplicacdo, em um experimento de classificacdo da
base de texturas UIUCC, os decritores fractais baseados em Wavelets alcancaram 65 % de acerto
contra 48 % do método estado-da-arte Gabor wavelets. De um modo geral, os resultados obtidos
demonstram que a abordagem proposta é uma ferramenta poderosa nestes tipos de aplicacao.

Palavras-chave: Analise de texturas. Geometria fractal. Descritores de textura.
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PG-190A - Sistema eletrénico integrado de estimulo, monitoramento e
aquisicdo de dados em tempo real para experimentos com o duto Optico da
mosca

ALMEIDA, Lirio Onofre Baptista del; SLAETS, Jan Frans Willen?
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S4o Paulo

Este trabalho tem como objetivo desenvolver um equipamento integrado para gerar e sincronizar
estimulos visuais, realizar a aquisicdo de dados dos sinais neurais extracelulares e a monitoracdo
em tempo real para experimentos in vivo em Neurobiofisica. A analise da estrutura temporal dos
trens de spikes, gerados por neur6nios sob influencia de um estimulo conhecido, é explorada para
decifrar a codificagdo na transmissdo de informacdo, contribuindo para o entendimento do
sistema nervoso. A geracdo de estimulos visuais tem sido uma dificuldade enfrentada para P&D
em neurociéncias, principalmente quando se usa insetos com fotorreceptores de resposta rapida,
tais como moscas. Registros das respostas de neur6nios da mosca sensiveis a movimentos,
indicam que, informac6es presentes no estimulo também estdo contidas nas temporizagdes das
sequéncias de spikes emitidos pelos mesmos. O uso de computadores com sistema operacional de
tempo real para o controle de hardware dedicado, possibilita o desenvolvimento de
instrumentacdo complexa, robusta e deterministica. A utilizacdo destas técnicas, aplicadas ao
sistema proposto, permite experimentos com maior capacidade de simulacdo de condicGes
naturalisticas e o uso de feedback em experimentos de maneira inédita. Parte desta
instrumentacdo estd em funcionamento, gerando vérias dissertacbes de mestrado, tese de
doutorado e artigos na area de neurobiofisica - neurociéncia computacional (1-3).
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PG-191A - Estudo de uma rede complexa integrada da bactéria Escherichia
coli

ANTIQUEIRA, Lucas*; COSTA, Luciano da Fontoura®
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A regulacdo da expressdo génica € predominantemente controlada no nivel da transcricdo em
procariontes. A transcricdo €, por sua vez, mediada por um conjunto de fatores de transcricao
(transcription factors, TF's). O estado ativo ou inativo dos TF's em células em crescimento é
normalmente controlado por sinais alostéricos fisico-quimicos ou metabdlitos, os quais sdo
produzidos na célula ou obtidos do meio ambiente por meio da atividade dos produtos de genes
efetores. A fim de se compreender a dindmica regulatéria dos TF's e a sua relagdo com outros
componentes celulares, integrou-se em uma Unica rede dados sobre interacBGes transcritivas,
proteicas e alostéricas (ou equivalentes) que mediam a atividade fisiologica dos TF's na bactéria
Escherichia coli. Essa integracdo permitiu que fossem estudados, pela primeira vez em uma
bactéria, o relacionamento entre diferentes tipos de interacdo e o seu papel na mediacdo da
atividade dos TF's. Outliers estruturais e dindmicos foram identificados na rede integrada, os
quais correspondem a reguladores globais de transcricdo previamente caracterizados (1). A
deteccdo de outliers engloba o calculo de um conjunto de medidas de redes seguido de analise de
componentes principais, além da avaliacdo das correlagcdes entre estrutura e dinamica (2).
Mostrou-se que o0s outliers podem ser separados em reguladores globais especificos a
determinadas condigdes, baseando-se somente nas propriedades da rede. Adicionalmente,
verificou-se que 0s genes outliers sdo altamente expressos em diferentes condi¢bes, 0 que
evidencia o papel global desses genes. Motifs (3) foram também identificados, mostrando que as
interacbes de regulacdo transcritiva e as interacbes proteina-proteina sdo densamente
interconectadas. A analise realizada fornece um método geral para que reguladores globais sejam
identificados e também mostra a importancia da integracdo de multiplos tipos de interacdo em
uma unica rede.
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PG-192A - Classificacdo de patologias na laringe baseada em classificadores

RODRIGUES, Luciene Cavalcanti*; GUIDO, Rodrigo Capobianco®
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YInstituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo

Visando o diagnostico de doencas da laringe, os médicos usualmente realizam exames invasivos
como a videolaringoscopia e a videoestroboscopia (4). Dessa forma, muitos trabalhos tém sido
desenvolvidos no intuito de realizar uma classificacdo de patologias utilizando-se solucdes
computacionais baseadas em software, que s&0 menos invasivas e servem como ferramenta para
segunda opinido medica. Com o intuito de contribuir para a classificacdo de vozes saudaveis e
patoldgicas (1) baseado em parametros acusticos (2, 3), este trabalho apresenta a aplicacdo da
Transformada Wavelet Discreta (DWT) e classificacdo de patologias da laringe por medidas de
Lacunaridade. Particularmente, uma nova familia de DWTs foi especificada e construida para
solucionar o problema. Os resultados preliminares com um banco de dados com 151 vozes, sendo
134 vozes normais e 17 edemas mostraram que é possivel utilizar a estrutura proposta na
classificagé@o das referidas vozes.
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PG-193A - Morphlet: uma nova familia de transformadas wavelet aplicadas
ao processo de conversao de voz

VIEIRA, Lucimar Sasso’; GUIDO, Rodrigo Capobianco®
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Este trabalho de doutorado apresenta como inovac¢do basica a caracterizacdo das Morphlets que
constituem uma nova familia deTransformadas Wavelet que foi criada para fins especificos de
conversdo de voz. Até o presente momento inexiste na literatura o uso da técnica que esta sendo
proposta para criacdo da nova familia de wavelets assim como o uso da mesma para a finalidade
proposta. Os resultados obtidos sdo motivadores indicando um claro avango na area.
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PG-194A - Filtro de Kalman com redes neurais embarcado em uma FPGA
para projecOes da Ciéncia do Solo

LAIA, Marcos Antonio de Matos'; CRUVINEL, Paulo Estevio*
marcoslaia@usp.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

Pesquisas em ciéncia do solo tém envolvidos especialistas de varias areas para caracterizar as
propriedades fisicas solo com o objetivo de melhorar a qualidade de vida com um melhor
aproveitamento do uso de solos e recursos naturais. O estudo dessas propriedades envolve
principalmente o transporte da agua e solutos, como também, identificar a porosidade e materiais
e investigar o crescimento da raiz através de imagens de tomografia computadorizada. As
imagens sdo obtidas de sinais que podem ser perturbados por diferentes fontes de ruidos ou
sofrerem erros de arrendamentos dos valores obtidos, que podem levar a um falso diagnéstico na
analise das mesmas. O que se propdes € um filtro de Kalman com modelagem baseada em
modelo dindmico baseado na fisica dos sinais tomograficos, com o objetivo de obter uma melhor
qualidade na relagdo sinal/ruido numa etapa de filtragem realizada antes da reconstrucédo da
imagem. Baseado em modelo fisico que separa os componentes da equacdo de contagem de
fotons, esse sistema permite identificar uma melhor medida sem a interferéncia dos principais
ruidos que afetam um sistema de tomografia, como o Poisson, elétrico, mecanico entre outros. O
uso de redes neurais € determinante para obter uma melhor estimacdo das medidas originais
visando obter uma melhor adaptabilidade baseado no comportamento do sistema. Para isso se
utilizara de uma técnica de estimacdo conjunta em que 0s pesos da rede serdo determinados de
forma conjunta com os dados dos sinais. Para uma melhor aplicabilidade e otimizacdo do
sistema, o filtro em questdo sera implementado em linguagem de hardware e embarcado em um
sistema de FPGA. O sistema embarcado € um tipo de sistema dedicado a tarefas especificas e
possui beneficios como reduzir o custo de fabricacdo, o tamanho do sistema e 0 uso de recursos
computacionais.

Palavras-chave: Filtro de Kalman. Redes neurais. Sistemas embarcados.
Referéncias

1 LAIA M. A. M.; LEVADA, A. L. M.; BOTEGA, L. C.; CRUVINEL, P. E.; PEREIRA, M. F.
L.; MACEDO, A. A novel model for combining projection and image filtering using Kalman and
discrete wavelet transform in computerized tomography. IEEE INTERNATIONAL
CONFERENCE ON COMPUTATIONAL SCIENCE AND ENGINEERING, 11., 2008, Séao
Paulo. Proceedings... Sdo Paulo: USP, 2008. p. 219-226.

2 LAIA, M. A. M.; CRUVINEL, P. E. Evaluation of an embedded unscented Kalman filter for

soil tomography. CONFERENCIA DE SISTEMAS EMBARCADOS CRITICOS,(CBSEC),
2011, Séo Carlos. Proceedings... Sdo Carlos: USP, 2011.

362



= === | Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Sdo Carlos-SP.

IA, M. A. M.; CRUVINEL, P. E. Filtragem de projec@es tomograficas utilizando Kalman
discreto e redes neurais. IEEE América Latina,v. 6, n.1, p.114-121, 2008.

-

363



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

PG-195A - Caracterizacdo e classificacdo de texturas baseada na
representacéo por redes complexas de um conjunto de sub-amostragens de
Imagens

FALVO, Mauricio®: BRUNO, Odemir Martinez*
mauricio.falvo@gmail.com
YInstituto de Fisica de S3o Carlos - Universidade de Sio Paulo

A representacdo e caracterizagdo de imagens por meio de redes complexas (1) trouxe uma nova
perspectiva na analise de texturas. Entretanto, no reconhecimento de espécies vegetais, ha a
necessidade e esforcos de caracterizacdo de tecidos vegetais tanto em nivel macroscopico (2)
quanto microscépico (3). Dessa forma, este trabalho busca desenvolver um método para conjugar
0s conceitos multiescala e de redes complexas, a fim de permitir a melhor caracterizagdo e
identificacdo de texturas. Neste método, em cada amostra de imagem, aplicaram-se 0s seguintes
processos: i)subamostragem em N niveis de cinza; ii)estratificacdo dos N niveis obtidos
(subimagens); iii)representacdo das subimagens por redes complexas, dado um raio R;
iv)limiarizagdo das arestas de conex&o, com valores entre os intervalos Ti a Tf (sendo 0<1) em
incrementos de Tinc (entre ]0,1[), e; v)extracdo do grau médio para cada nivel de
estratificacdo(os quais foram submetido aos limiares Ti a Tf). O vetor de caracteristicas obtido
para cada amostra € composto por um conjunto de N histogramas de grau médio com Tinc+1
intervalos. Foram realizados testes com 111 classes de texturas(Brodatz) contendo 16 amostras
por classe de 128x128. A classificacdo por naive-Bayes atingiu uma taxa de 84% de
classificagdo. As etapas iii a v foram baseadas, e estdo muito bem descritas, em [4,5]. A
contribuicdo deste trabalho estd no estudo de uma abordagem multiescala, ao propor varios niveis
de sub-amostragem e a representacdo e caracterizacdo desses, por meio de redes complexas. Os
resultados obtidos sugerem uma forte relacdo entre: R e os parametros de limiarizacdo e N,
indicando que as maiores taxas de classificacdo encontram-se nos baixos niveis de
subamostragem e nos pequenos intervalos de Tinc.

Palavras-chave: Textura. Redes complexas. Subamostragem.
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PG-196A - Estudo da forma, funcao e expressdo génica em neurociéncia

MIAZAKI, Mauro®; COSTA, Luciano da Fontoura®
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YInstituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sio Paulo

Durante o desenvolvimento de um neurdnio, genes sdo ativados e desativados, a anatomia vai se
moldando e as funcionalidades emergem (1). Estes trés componentes influenciam continuamente
uns aos outros. O estudo da forma, funcdo e expressao génica nos neurdnios e no cérebro ainda é
um tema desafiador e com potencial a ser explorado. Atualmente, 0 acesso a grandes bases de
dados publicas trazem novas oportunidades de investigacdo a serem exploradas. Assim, com
acesso aos dados sobre neurdnios bioldégicos e com conhecimentos para a medicéo,
caracterizacdo e modelagem desses neurdnios, o objetivo deste trabalho € investigar a
quantificacdo e a modelagem da expressdo génica, da forma e da funcdo do neurbnio e do
cerebro. Uma dessas bases publicas exploradas foi o NeuroMorpho, que possui quase 6.000
neurdnios segmentados. Estes dados foram caracterizados através de métodos estatisticos e foram
analisados pelo conceito de morfoespaco proposto por McGhee (2). Outra base publica explorada
foi o Allen Mouse Brain Atlas (3), com imagens de expressdo génica de céerebros de rato. Foi
proposta a utilizacdo de um método baseado em diagramas de Voronoi para a comparacao da
distribuicdo espacial de densidades de expressdo génica entre genes, com 0 proposito de
encontrar correlagdes na distribuicdo. Como similaridades na distribuicdo espacial de densidades
entre genes pode indicar funcionalidade correlacionada, torna-se til encontrar estas similaridades
para indicar promissoras dire¢des de pesquisa sobre interacdes genéticas. Também foram gerados
dados sobre raizes de feijao para o estudo da influéncia de sua estrutura ramificada na dinamica
de propagacao de doencas (4), ja que existem doencas que se propagam em neurdnios de forma
semelhante (5).

Palavras-chave: Visao computacional. Bioinformatica. Morfometria.
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PG-197A - Instrumentacdo em neurobiofisica com peixes de campo elétrico
fraco Gymnotus carapo
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Peixes elétricos de campo elétrico fraco da espécie Gymnotus carapo comunicam-se emitindo
pulsos de formato aproximadamente fixo, variando apenas o intervalo entre disparos de acordo
com a informacédo a ser transmitida (1). Esse tipo de codificacdo simples € bastante similar ao
encontrado em diversos sistemas de neur6nios conhecidos, 0 que torna esses animais muito
interessantes para o estudo de sistemas de comunicagao, propiciando experimentos que envolvem
tanto aspectos comportamentais quanto de codificacdo neural. O desenvolvimento de
instrumentacao eletrénica e de métodos de processamento de sinais permite a realizacdo de novas
variedades de experimento, expandindo os horizontes da pesquisa na area. Foi criado um método
para a realizacdo de experimentos in vivo, ndo-invasivos, com dois peixes nadando livremente em
um mesmo aquario, utilizando-se duas diferentes técnicas de processamento digital de sinais. A
primeira consiste em identificar caracteristicas individuais presentes no formato dos pulsos de
eletrocomunicacdo de cada peixe por meio de ferramentas como a transformada wavelet
complexa de dupla arvore (2) e a maquina de vetores de suporte (3). A segunda técnica utiliza o
comportamento de continuidade da amplitude e da fase dos sinais coletados em um conjunto de
eletrodos para identificar um pulso com base no pulso anterior emitido pelo mesmo peixe. Como
continuidade deste trabalho, serd desenvolvida instrumentacdo eletronica para a realizacdo de
experimentos com retroalimentacéo feedback em tempo real, 0 que permitira estudar a existéncia
de mecanismos de JAR (jamming avoidance response) (4-5), além dos mecanismos de
comunicagdo social entre individuos da espécie. Desta forma, serdo realizados experimentos in
vivo ineditos, com um grau de naturalismo e liberdade de experimentacdo bastante acima do
encontrado atualmente na literatura.
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PG-198A - Interacdo entre duas dindmicas em uma rede complexa: atividade
neuronal e processos epidémicos

SILVA, Renato Aparecido Pimentel da'; VIANA, Matheus Palhares’; COSTA, Luciano da
Fontoura

rapsilva@ursa.ifsc.usp.br

! Instituto de Fisica de Sdo Carlos - Universidade de S&o Paulo

Exploramos a interagdo entre atividade neuronal e patologias, tendo como ferramenta a teoria de
redes complexas. Para tal, utiliza-se um "modelo geogréafico™ de grafo, onde uma quantidade n de
vértices € aleatoriamente distribuida em uma regido do espaco. Conexdes entre pares de veértices
sdo estabelecidas sempre que 0s mesmos estdo separados a uma distancia menor ou igual a um
dado valor R. Vértices e arestas correspondem respectivamente aos neurbnios e as sinapses
formadas entre os mesmos, e R é determinado de maneira que cada célula estabeleca em média 5
sinapses. O modelo integra-e-dispara (1) é empregado na simulacdo da atividade neuronal, ao
passo que modelos epidémicos classicos - ex.: SIR, SIS (2) - séo utilizados para a propagacéao da
patologia. A atividade neuronal é promovida através de um potencial externo continuamente
aplicado sobre um neur6nio escolhido aleatoriamente, até que um estado estacionario,
caracterizado pelo nimero de neurénios disparando, € atingido. No modelo adotado ndo ha
atividade inibitéria. Promove-se entdo a epidemia, através da infeccdo de um neurdnio tambem
selecionado de modo aleatorio. A doenca entdo se propaga através das sinapses entre diferentes
neuronios, sendo que células infectadas tem seu limiar de disparo perturbado, afetando a
atividade neuronal global. Neurdnios que se recuperam da epidemia tém seu limiar de disparo
original restaurado. Alguns resultados preliminares sdo apresentados, considerando-se a
influéncia da patologia sobre a atividade neuronal. No momento, estudamos como promover a
influéncia da atividade neuronal sobre a epidemia, restringindo, por exemplo a contaminagdo de
acordo com a ativacdo das células envolvidas. Uma abordagem a ser explorada é considerar o
efeito da forma neuronal (3) na conectividade da rede, e sua implicacéo sobre a interacéo entre 0s
processos dinamicos.
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PG-199A - Propagacao e perdas de energia de raios cosmicos ultra energéticos
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de Sio Paulo

A origem e a natureza dos raios cosmicos ultra energéticos (E > 108 eV) é um dos grandes
problemas da astrofisica da atualidade. O mecanismo astrofisico que acelera estas particulas é
desconhecido e a simples existéncia de particulas com energia acima de 10%° eV representa um
enigma para a astrofisica moderna (1). Este trabalho se insere dentro dos esforcos de
compreensdo dos mecanismos de geracdo de particulas com energia acima de 10 eV. Neste
estudo, o caminho da particula da fonte até a Terra deve ser considerado. Os raios cosmicos
interagem com a radiacdo e materia no Universo e estas interacdes alteram as propriedades do
jato inicial de particulas, modificando o espectro de energia inicial e a abundancia de tipos de
particulas. Dados recentes do Observatério Pierre Auger indicam que uma parcela nédo
insignificante das particulas que atingem a Terra sdo nucleos de &tomos pesados. Desta forma, a
interacdo dos nucleos com a radiacdo eletromagnética de fundo deve ser modelada para que a
partir dos dados medidos na Terra posssamos inferir a abundancia de elementos e o espectro de
energia emitidos na fonte. Alguns modelos computacionais baseados em simulacdo de Monte
Carlo fazem a propagacédo de nucleos no Universo considerando as varias interacdo relevantes.
No entanto, estas simula¢cdes sdo muito custosas do ponto de vista computacional e fazer um
estudo estatistico de varias fontes e diferentes modelos de geracdo se torna praticamente
impossivel devido ao tempo de simulacdo necessario (2). Neste trabalho, estudamos e proposmos
melhorias em um modelo analitico que descreve a foto-desintegracdo de nucleos e sua
consequente perda de energia, permitindo estudar a composicdo dos raios césmicos e sua
propagacao sem termos que recorrer a morosos modelos computacionais (3).

Palavras-chave: Raios cosmicos. Foto-desintegracdo. Propagacédo de nucleos.
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PG-200A - ldentificacdo de patologias na laringe com base na Discriminative
Paraconsistent Machine (DPM)

BARBON JUNIOR, Sylvio'; GUIDO, Rodrigo Capobianco®
barbon@ursa.ifsc.usp.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S4o Paulo

Este trabalho de doutorado apresenta duas inovagGes: a Discriminative Paraconsistent Machine
(DPM), que consiste em um novo classificador elaborado com base na légica paraconsistente
anotada (LPA) e a aplicacao da DPM para a identificacao de patologias na laringe, por meio de
exames nos sinais de voz de um locutor. Nao ha relatos na literatura sobre o uso da LPA para a
contrucdo de um classificador e sobre suas aplicacfes para a finalidade proposta. Os resultados
obtidos s&o motivadores, indicando um avanco na area.

Palavras-chave: Processamento de sinais. Inteligéncia artificial. DPM.
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PG-200B - Laryngeal pathologies identification based on Discriminative
Paraconsistent Machine (DPM)

BARBON JUNIOR, Sylvio'; GUIDO, Rodrigo Capobianco®
barbon@ursa.ifsc.usp.br
! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo

This PhD thesis presents two novelties: the Discriminative Paraconsistent Machine (DPM),
which is a new classifier built on the basis of the anotated paraconsistent logic (LPA), and the
applications of DPM to identify larynx pathologies, by inspecting a voice signal. There is neither
a comment on literature about the use of PLA to built a classifier nor about its applications for the
proposed application. The results obtained create motivation, showing a clear progress in the
field.

Keywords: Signal processing. Artificial intelligence. DPM.
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PG-201A — Dimenséo fractal de comunidades de pixels aplicada a analise de
texturas

GONCALVES, Wesley Nunes': BRUNO, Odemir Martinez*
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! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S4o Paulo

Andlise de textura é uma importante subarea em visdo computacional que tem atraido um
crescente niumero de pesquisas. Apesar das intensas pesquisas, ndo ha uma definicdo formal de
textura que seja amplamente aceita na literatura. No entanto, a textura é facilmente compreendida
pelo sistema visual humano como um padréo repetido sobre uma superficie em sua forma exata
ou com pequenas variagcbes. Embora a capacidade dos seres humanos em discriminar texturas
seja evidente, a modelagem automatica de texturas provou ser uma tarefa bastante complexa,
sendo que a maioria dos métodos existentes ndo modelam adequadamente padrfes de texturas
semelhantes. Neste trabalho, nds propomos um método para modelagem de texturas baseado em
caminhadas deterministicas (1) e dimensdo fractal (2). Neste método, um agente que realiza uma
caminhada deterministica é iniciado em cada pixel da imagem. Os passos do agente seguem a
regra: va para o pixel mais préximo que nao tenha sido visitado nos Gltimos n passos. Ap6s um
tempo de transiente, 0 agente € aprisionado em um atrator composto por um conjunto de pixels
cujas intensidades formam um padrdo que o agente ndo consegue escapar. ApOs encontrar 0s
atratores da imagem, eles sdo dilatados até cobrir toda a imagem o qual segue a teoria fractal (2).
Para esta dilatacdo, pixels sdo adicionados aos atratores de acordo com sua relevancia. A
relevancia de um pixel é calculada através do caminho minimo entre o pixel e os demais pixels
pertencentes aos atratores. O nimero de pixels adicionados aos atratores a cada passo de
dilatacdo é utilizado para compor um vetor de caracteristicas que descreve a imagem de textura.
A principal vantagem do método proposto € sua habilidade em descrever os atratores, o qual
certamente possui mais informacGes do que apenas o0 seu tamanho, como utilizado em trabalhos
anteriores (1, 3). Utilizando conhecidas bases de imagens, o método proposto demonstrou ser
superior aos métodos tradicionais (e.g. descritores de Fourier, matrizes de co-ocorréncia e filtros
de Gabor), assim como 0 método caminhada deterministica do turista e dimensdo fractal multi-
escala

Palavras-chave: Andalise de texturas. Caminhadas deterministicas. Dimensao fractal.
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PG-202A — Precessdo de um vortice tipo linha num condensado de Bose-
Einstein

TELES, R. P.'; DOS SANTOS, F. E. A%, CARACANHAS, M. A.; BAGNATO, V. S.
rafael.fisica.unesp@gmail.com

! Instituto de Fisica de S&o Carlos - Universidade de S&o Paulo
2 Department of Physics - Freie Universitat Berlin

No presente trabalho visamos uma dindmica de um vortice num condensado de Bose-Einstein em
duas dimensbes. Para tanto, usaremos dois métodos: o método variacional e a simulagdo
numérica da equacdo de Gross-Pitaevskii. Ao utilizar ambos os métodos, queremos comparar o
resultado analitico do primeiro com a simulacdo da prdpria Gross-Pitaevskii. Desta maneira
validamos, tanto quantitativamente quanto qualitativamente, o ansatz utilizado no caso
variacional cujo método ndo permite dissipacdo de energia. Otendo assim, a dindmica do vortice
fora de centro para um condensado num potencial harménico, € o congelamento de seu
movimento de precessdo quando o condensado encontra-se em expansao livre.

374


mailto:rafael.fisica.unesp@gmail.com

'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

Indice de Autor

ACHILLES, ANJa....i ittt ettt ettt ettt et e et e e b e e b e et e e b e e be e b e e be et e e sbe e be e beebe e beebeebeebeenreenns 242, 243
AKIMUSHKIN, CAMIIO.....uiiiiiiiiiii ettt ettt e e e st e e e s et e e e e s bt e e e s st b e e e s sabee e e sabeee s 256, 257
ALCARAZ, Francisco Castiln; ALCARAZ, F. C.. oot 87, 90
ALMEIDA, Lirio ONnofre BaptiSta de...........eeiiiiiiieiiie ettt e e e seaeennee s 357, 361
ALTEL WaANESSA FEIMANUA........oviiiiiiiiiiiiiiiiiii ittt ettt ettt ettt et ettt ettt et ettt sttt s e st s s tsasssssesssssssssnnsnnnnnnnns 336
F I YN AN R T 348
F AN L [0 TR o I = 348
AMARAL, ThiGQO IMAITINS ....eeiiiieiiie ettt et e e st e e sabe e sste e e teeesbeeessbeeanbeeenbeeesseeesnaeesnseeans 293
AMORIM, Aparecido Donizeti Fernandes de; AMORIN, A. D. F...oooiiiiiiieeeece e 130, 222, 289
ANDRADE, CINIA TEIES TE ..oeiviiiiiiiiiiiiiiiiiie ettt ettt ettt ettt ettt ettt et ettt ettt et et e e te st s e e s e s tsasssssssssssssssesssnnsnnnns 155
ANDRADE, DENIS O. VIBITA U8 ...eviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeete ettt ettt ettt ettt ettt ettt s s aa e s saaeeasseaesasaessssassssssssssssssssssssnssnnsnnnns 184
ANDREETA, IMAIANE BAISI ...ceiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiei ittt ettt ettt ettt e e et et e et ettt et s et e st e s e e e e s s s taassssssssssssssssnssnnnnnnns 213
ANDRICOPULO, Adriano Defini; ANDRICOPULO, A. .......cooovvviiiiiiee e 83, 174, 176, 309, 315, 330, 336
ANIOS, RItA 08 CASSIA UOS.......eeeeeeeeee oot e ettt e e e e e e e et ettt e e e e e e et ettt e e e e e eee e e e eeeeeeeereeeeeees 370
ANTIQUEIRA, UGS ... eeeveeetieeetie et e ette e ette e ette e ete e e te e e te e e eteeesateeastesesbeeateeesteeesateeaatesabesasbeeesseeessteesntesearesenres 358
N VIO = I TR = (U= o [ S 293
ARAUJO, ANA PaUIa ULIAN GB.....coiivviiiiiiiii ettt e et e e e s sbbee s 297, 298, 314, 339
ARAUJO-FERREIRA, ArthUr GUSTAVO T .....eeeiiiiiiiiiiiiee ettt e e sttt e e e s s s eaab e e e s e e e s s sasbbaeeeeeeeeas 222
ASCONA, Christian Rivera; RIVERA-ASCONA, ChriStian ........ccoceiiiiiiiiiiiiiee i e serrreee e s svavveeeas 270, 291
AZEVEDO, Eduardo Ribeiro de; AZEVEDO, E. R. ....cooovvviiiiiiiiiiiiee e, 103, 116, 139, 242, 243, 277, 288, 326
AZEVEDO, EFKa ChaNG G€.........vvveieeeeieieeeeeeieeseeeste e e te ettt es s st ee s s s s sss s e et estete s e tetesetesssssssenen s s ennnans 60
BACHEGA, J0SE FErNandO RUGGIEIO ... ..eeivieeiiie et ettt e siiee e steeestteesse e snte e st e et e e snteesnteesteeesneeesneeesnseeeteeennneenneees 313
BAGNATO, GUITNEIME U8 GUZZI ...eecovvvieiiiiie ettt ettt ettt e et e e st e e s st e e e s sab e e e e s bbe e e e sabaeeessabaeeesbreeessanees 204
BAGNATO, Vanderelei S.; BAGNATO, V. S; BAGNATO, Vanderlei Salvador ............ccccceeviiiieiiiiiieeeiiiee s
.............. 46, 47, 84, 93, 99, 100, 114, 115, 135, 155, 161, 168, 229, 245, 246, 251, 252, 253, 273, 274, 280, 292, 374
Sy o N B 1 - RO OPTRO 180
BALDACCHINI, TOMMES0 ....eiiiiiiiiitiiiee e e e e eiiiit e e e e e s s it e e e e e s s s sttt a e e s e e e st sabb b e e e e eeessssabraeeeeeesssasstareeeeeessannsrrnens 258
BALLESTERQOS, Camilo AItUrO SUAIEZ .......cccoviuiiieiiiiee ettt ettt ste et seavae e st te e e s sab e e e s ebbee e s sbbeeessares 151, 152
BARBANO, EMEIrSON CriSIAN0O ...veiiiiiviiiiiiiiiei ittt e et sitte e e ettt e e st e e e sbbe e e s st b e e e s sabeesesbbeeeesabaeeessabaeeessreeessarees 131
BARBON JUNIOR, SYIVIO .....ciiiiiiiiiieiie sttt e st e et e e snt e e snb e e s nte e e snaeesnteesnteeaneeeees 371, 372
BARUFFI, IMAICEIO DIHaS.......eeeiiiiiiiiiiiiee ettt ettt s et e e st e e e s eab e e e s bt e e e s st be e e s sab e e e e s bbaeessabbeeessarees 328, 329
BATALHAO, Tiag0 BAIDIN .....c.cviviviviieieeeeeeeeee ettt ettt sn st eseees 121, 122
Sy AN I R AN o N o SRRSO 305
BATISTA, JOA0 LUIZ BUNOIO ...cvviiiiiiiiiec ettt ettt ettt s et e e e s bt e e e s sttt e e e s bt e e e e sabb e e e e sabbeeeseabaeeesnbeeeesnrees 132
BATISTA, Renata da FONSECA IMOTAES ......cvvviiiiiriee it e e ettt e e sttt e e s et ee e e st e e e s st e e e s sabee e e sbbeeessabaeeesebbeeeesbbeeessarees 184
BELLINI, NAtAHA KAIIA ....ccvviiiiiiiiic ittt ettt e et e e s bt e e e st e e e s st e e e s bt e e e e sbbeeeesabaeeeenarees 80
BENDER, HEIMA ... ...ttt s et s b e e e sttt e e e s bt e e e e s bt e e e s sab e e e e s bbeeeesabbeeessarees 126, 187
BERNARDES, AMANUA.......0utiiiitiiiiiiiie ettt ettt s e s et e e st e e e s it e e e s bt e e e e sbb e e e s sabaeeessbbeeeesabbeeessares 296, 305, 310
BERNARDEZ, Andréa Simone Stucchi de Camargo AIVArezZ..........ccccvvveiiieeiiie e 285, 286
BERNARDEZ CAMARGO, Andréa Simone StUCCHI TB.........cocvvviiiiiiiiiiiiiiec ettt 254, 255
BERNARDES, ESMEINGO 08 SOUSA.......ccciivriiiiiiiieeiiitiieeeiitieeesitre e e sitreeeesbbeeessabeeeeseabeesesabbeeesssbeeessnreeens 95, 248, 250
BERNARDI, Maria INES BASSO ......ccciivviiiiiitiieeiiiiee e sttt e e sittee e s sbte e e s iabae s et ebbee s s sabbeeessabaesesbbeeessabaeeessabaeeessbaeessarens 136
BERNARDINELLI, O. D...ovvieiiitiie ettt ettt s et e s bt e e s sab e e e s bt e e e e st b e e e e sabbeeessabeeeesabbeeeesarees 288
BERTE, ROGMJO «..vovoviveceisceetetes sttt es sttt se sttt ae st s sest et es s st et es st e s st s ns et n s e et et s na et s ensns et s s sneesesanenensas 137
BEZERRA, W. S, oottt ettt et e e e e e et e e b b e e e i b ae e e n b b e e e e abae e e s aabae e e abreeeeaarees 139
BLUNDELL, T\ttt ettt e e e ettt e e s et e e e s bt e e e s b e e e s eab e e e e s bt ae e e sabbeeessabeeeesbbeeeesabbeeessnrees 316, 318
BOLZANI, Vanderlan da STIVA..........cccuviiiiiiiei ettt ettt s et e e st e e e s st e e e s sabae e e sbbeeeesarees 336
BONAGAMBA, Tito José Bonagamba; BONAGAMBA, T.J. ..cccovvvviviinnn 116, 139, 213, 222, 270, 271, 289, 291
210N LI I=To Yo (o Yo [OOSR 247

375



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

(oL@ L] S = =T T = (VT N 111
BORGES, J.C.; BORGES, JUIIO CASAI........vviiiiiiiie ittt 162, 163, 316, 318, 338
BORTOLET, Natalia MayUmi ING0A............ooiiuiiiiiiiiie ittt ettt e stee e snbe e ssbe e st e e srbeesnbeeanbeeans 143
BOSCO, Sandra de MOFaES GIMENES .......ccoiiiuriiieeie et i ittt et e e e s e et e e e e e e e s sab b eeeeeesssabbbaeeeeeessssbbbaereeeesssanssraneess 168
BOSSOLAN, Nelma RegiNa SEONINI ......cciiiiiiieiiie ettt ettt sate et e st et e nnaeesnbe e e neee e e 169, 177
L@ I = I O T 1Y [0 1< o - LTS 285, 286
BOTELHO, M0oema de Barr0S € SIIVA .........cccuvviiiiiiiiiciieee ettt e e st ae e e e e e e s eanes 254, 255
BRASIL, CarloS AIBXANUIE .....ovvviiiiiiiiiiiiiiiiieee ettt ettt ettt ettt ettt et ettt e aetetae s se s s st as e s s ssssassssssasssssesensnnsssnssnnnns 224, 226
BRAZ, DANTEI CBSAI......eeiiiiiiiiiiiiiiiiiieieee ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt et e st sttt st e e e sttt e et et et ae s et s e s e s ssesssesssssssssssnnnnnnnnnnns 271
2TV N O AN I R 58
BRUNO, Odemir MArtiNZ .......cc.ceeovuiiiiiiiiie ettt e snbee s 197, 202, 214, 341, 356, 364, 373
BUZZA, Hilde Harb; BUZZA, H. H. ..ottt et e et e e s ebbae s 84, 161
CABRAL, J. S.; CABRAL, JAder 08 SOUZA.........cvvvieeiiiiiiiiiiiiee ettt e e e e eabare e e e e s eabbaae e e e e e 108, 237
(O8N YN R T AN N 4 T a0 P TR0 4 70, 141
CAMARGO, llana Lopes Baratella da Cunha; CAMARGO, Hana L. B. C. .....cccovovveiiiieeiee e 65, 74, 187
CAMILO, CASAI IMIOISES ...ttt e ettt e e e e e e ettt e e e e e e e ettt e e e e e ee et eeeeeessaer e eeeeeessseasraneeeeeses 62, 144
CAMPANI JUNIOR, GIlSON ...oiiiiiiiei ittt ettt ettt s et e e e et e e e s eab e e e e s bt e e e e sab b e e e s sabaeeesaabasessbbeeessarens 61
L@ Y 1 @ S T I - To o 1 OSSR 218
CANDIDO, DENIS R. ...eeeiiiiiiiiie ettt ettt e e ettt e e s ea e e e e st b e e e s eab e e e e s eat e e e e sebbeeeesabbesesebbeeeesanbesessbbeeessarens 94
CANDURI, FBINANUA ...ttt e e s 338
CARACANHAS, M. AL oottt e et s bt e e e s e e e s et e e e s eb b e e e s st b e e e s aabaeeesebbeeessrrees 245, 246, 374
CARDINALI, Marcelo Camponez do Brasil ...........ccocviiiiiiiiieiie i stee e sne et esnteeesnaeesnees 133
CARDIM, DANIIO AUGUSEO ...veeiiieeiie e sttt e st e stte et e e sste e e steeesseeessteesnteesteeesseeesnteesnseeasenensnnesneens 129
CARVALHO, Camila IMITANTA. . ..uuveeeeeieiieiiiiiieee s 299
CARVALHO, JESTEI FIBITAS. .. uuvvvvttttttiiieittiiietaet et nnn 262
CARVALHO, JOA0 TIES QB ...eeiiiiiiiei ittt ettt cie ettt e ettt e e s e e e st e e e s bt e e e e st e e e s sab e e e e sbbeeessabbeeesanbaeeessbeeessarees 270
CARUSO, J. S.; TRAVIESOD, G. ..ooeiiiitiie ettt ettt ettt e s et e e e st e e e s st e e e st e e e s sab b e e e e eabae e e sbbeeeesarees 210
(07 NS NN (@) AN B 7 (o1 ] 1 - TSP RO 341
CASTELO BRANGCO, COFQ .uviiiiiiiiiiiiitiiee ettt ette e ettt e ettt e e e st e e e s st e e e s sab e e e s aab e e e e sbbee e e sabbeeessabaeeesasbeeeesnbbeeenanrees 93
(OF Ny I | I (O IR = 1 [ - W SRRSO 232
CASTRO, Le0Nardo ANAIEta G ......ccciviieiiiriieiiiiiee e ittt s sttt e e e et e e e st e e e s st b e e e s sabeeeesebbeeeesbbeeessabaeeesssbeeeesans 106, 107
CASTRO NETO, Jarbas Caiado T8 .........ccoiviiiiiiiiieeiiiiee et setie e st e e st e e e st e e e s sabae e e sbbeeessabbeeessnbaeeesarbeeessarees 131
CATANDI, Patricia BONGIOVANNI .......eeiiiiiiieciic ettt se st e et e s ate e st e e s te e e steeesnteessbeeasteeessaeesnaeesnreenns 49
CAVINI, TEAIO AUGUSEO ...ttt ettt sttt ettt ee s e e e e e s e en e s eeee e e et et et et et et et et et et eseeeas 63
(@8 S N O 1 I U Tol T T oI = o] o =L URR 170,171
CENTURION, Lilian Maria PESS08 0A CIUZ ......ccvvieiirieeeiiiieeeiitiee s itee e e s itvee e s sbbeeessabeeeesasbeeessnbbeeessnbaeeesnbesessnsens 281
CHAVES, ANGEISON SHIVA......viiiiiiiii ittt et e et e e e st e e s st e e e s st e e e s ebbee e e sebbeeessabaeeessabeeeenans 265, 266
CHELESKI, JUIIANA ....ovvieiiiiiie ettt ettt e e e et e e s bt e e e st e e e s eab e e e s bt e e e e sbbae e e sabbeeessabeeeesasbaeeessbeeensnrees 67
COBO, M. F.; COBO, Marcio FEIMANGO .........ccciiiiiiiiriei it cittee et s ettt srre e sabae e e sbree e nnres 139, 242, 243
LO(0 ] I N I o [OOSR 285, 286
(10 ]I I - N A PRSP 138
({0 U 1] I = 1 ol 1) LIPS 308
({0 I\ VAN O I T[40 AN | /=1 o (o ISR 294
OO Y LR OtV gl =T a T (1T OSSR 199
(0] [0 = (07X @ I = = TR 138
CORREA, DBDOIA CIISHINA ... . veveeeeeee et eeeeeeeeeee et e e e et e e et e et et et e e st ee et et e et e et et et e e et et et et ee e eeee e eeee e 344, 346
CORRER, W. R. ittt ettt e e e e et e e e et e e e s b b e e e s eab b e e e s iab e e e e s bt e e e e abbeeessabaeeesasbeeeenans 195, 196
COSTA, Luciano da Fontoura; COSTA, L. F.....cc.ccooneen. 132, 199, 216, 219, 344, 346, 348, 350, 354, 358, 366, 369
COSTA FILHO, ANtONI0 JOSE Ta.....ccciiuvieiiiiiieiiiiiee it s ettt s et stre e s ae e s sabae e s bba e e s snbae e e s enres 59, 181, 328, 329
COURTEILLE, Philippe WITNEIM ....eoiiiiieie ettt st nneenneenneas 110
COUTINHO, DOUGIAS JOSE......eeeieieiieiieteeitee sttt sttt st st e st e sbe e sbe e st e b e sbeesbeesbeesseesb e e sseesbeesbeesneesneesneenneennes 272
CRUVINEL, PaUIO ESBVAD ... ..cciiviiiiiiiiiee ittt sttt e sttt e st ae e st e e e s ebbee e s sttt e e e s sabae s e s abbeesesbbeeessabaeeesssbeeeenans 352, 362
DALLA-CCOSTA, LEONAIAO J. vttt ettt ettt e e st e e e st e e e e sab e e e s ebb e e e e s bt e e e e sabbeeessabeeeesbbeeens 49

376



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

DAMALIO, JUIIO CBSAI PISSULI ....vvviiiviiie ittt e sttt ettt et e e st s e s bt e s e st e e e s eab e e s e s bt e e e e sabaeeessabaeeesabbeeessarens 314
(BN LAY NN U T 1 I =SS 50, 51
[ Y L O @ I = T 1 (o [o ST 166, 297, 298, 342
DERIGGI, MAYCOU AIDBITO ...ttt ettt b e et e s e e et e e e sbbe e sabe e snbe e e beeesteeennbeas 180
DE SOUSA NETO, DIOGENES QB .....vecvvieivieiieieeie et e ite e steesteesteestaesteesteesbeesteesaeesbeesbaesteesbeesaeesbeesteesreesseesseens 304, 305
(] S O 107 - N 4 | (o] SRS 209
D P EURID Y CE, M. N, ittt e et e r e e e e e e e et s e e e e e e e et bt e eeeeeeatbbaseeeeeesatbaareeeeeeessannnsnns 130
[N T 1Y Y 20 = TS 316, 318
[T 12O I TN 1Ty o 45
(D10 ST A N O ST T = VST 374
(DL O Y N I Y [T 48
DOTTA, Maria AMEHA VIIIEIA OFIVA .......uvuueeiiiiiiiiiiiiiieiiti st nnnan 157
DUARTE, SIMONE IMICNEIAN ...ttt bbbt ssnnnn 330
DYSZY, Fabio; DYSZY, Fabio HENTIQUE..........ciuiiiiieiiee ettt ettt sreesra e 181, 328, 329
L O8 S I =1 1 T 254, 255, 285, 286
O SN O 4 [T 94, 97, 244, 248, 250
ELLENA, Javier Alcides; ELLENA, JAVIET ........vvviiiiiiiiiiiiiee ettt 165, 167, 300
ESCANHOELA JUNIOR, Carlos AAUGUSEO; ettt ettt et et e e s st e e s en b e e e e bt e e e anbbe e e s nnraeaeaan 269
[ oL@ TN [o = To JN 2= 10 o TN I =T oL 211
EVANGELISTA, Jaqueline Pesciutti; EVANGELISTA, J.P. .coiiiii e 80, 312
ESTRACANHOLLI, Everton L] o o TSSO 273,274
AN TS IR =T 0T o O 223, 226
O = @ AN g Vo 1 [0 J . T ] o 220, 221
[ E T =1 o] T LS 56, 57
FAIM, Livia Maria; FAIM, L. (Ml ..ooc ettt sttt e st e e s enres 162, 163, 316, 318
A I R (@ ST ol (o TN\, (=T [ 54, 55, 282
L IV @ I Y, 11T 4 (o] o TSRO PURRO 364
A AN €1 =T o o T o 11| o TS 277
A AN o] 1= (o I 1Y/ [T g o o g o U 48, 263, 264, 272, 295
FARIA JUNIOR, Paulo EAUAIAO G .....ooeiiiiiiii ittt ettt et e e st e e e st e e e s eabae e e sbbeeeesnnes 215
FERNANDES, E. G. R. oottt ettt e e e et e e e e e bt e e e s bt e e e e sabb e e e e saba e e e s eabeeeesbbeeessabbeeeesabees 58
FERRAZ, Ruy Carvalno MattoSiNN0 de CaStrO........cccvviiieiiiii i e st e e stee e se et e e stae e snte e snae e te e e nneeennee s 332
FERREIRA, A. G oottt ettt e et ettt e e e et e e e e e ab e e e s bb e e e e sab b e e e e sab e e e e sbbeeeesabaeeesabbeeeesbbeeeesarees 139
FERREIRA, EUEN R.....ooiiiceeee ettt ettt ettt e ettt sttt ettt ettt 180
FERREIRA, JUITANA ... .ottt ettt et e et e e s bt e e s sttt e e e e sab e e e e st b e e e s sabae e e s sbbeeeesabbeeeesnrees 280
FERREIRA, LEONAIAO LUIZ GOMIES.....uviiiiiitiieeeitiee ettt e sittee e e et e e e s eabae e e st e e e s sabbeeessabeeeesbbeeessabaeeesaabaeeessbeeessnrees 315
FERREIRA, PaUl0 HENIIQUE DIAS ......cccuviiiiiee ittt e st e e stte e ne e te e st e sna e e nnt e e anteeeteeenneeennae s 247
L Y T 1o T {0 AV SRR 111
FIGUEIRA, A C. M. ittt et e b e e et b e e e e e ab e e e s bt e e e e iab b e e e e sab e e e e sbbeeeesabbeeesaabeeeesabbeeeesarees 315
FIGUEIREDO, AIBSSANAIA ...vieiiiiviieiiitiiee i ittt e e ittee e s ittt e st e e s ettt e e e s iab e e e e sbb e e e s sabbeeessabeesesabbeeeesabbeeesaabaeeessbeeessnrees 140
FLORINDO, JOB0 BAISTA.......ceiiiviiiiiitiiie ittt e ittt s it s et e e s et e e e s eab e e e s bt e e e s sab b e e e s eab e e e e sbbeeeesabbeeessabaeeesabbeeensarees 356
FONTANARI, JOSE FEINANAD. ......veiiiiiuiiieiiitiie et e st s et e e s et e e e b e e e s b e e e s st b e e e s iabee e e sbbeeessabbeeessabaeeesbbeeessarees 241
O] I ST T = OO 130
FORTULAN, C. A ittt ettt et e e s bt e e e s b b e e e s e b e e e e s b b e e e e eab b e e e e sab e e e e sbbeeeesabbeeessabeeeesabbeeeesarees 130
L I Vo) o Vo SR 248, 250
(7N N B T OSSPSR 138
Ly N O I LY T T = o - VSRS 278, 279
GALVEZ, MAia DOIOIES .....cvviiiiiitiie ettt ettt s et e e e e e et e e e s b e e e s bt e e e s st e e e e s ebbe e e e sbbeeessabbeeessabeeeesans 285, 286
GARCIA, Celia R. S.. it e et e e et e e e s eb b e e e e st b e e e s sab e e e e s ebbeeessabaeeessabeeeenans 306
GARRATT, Richard Charles; GARRATT, R. C. .ooovviiiiiiii et 63, 73, 145 166, 313,314
GIARD, JEaN-CRIISIOPNE. ...ttt et r e s s s e e n e e st e e be e s e enbeenbeenbe e 65, 74
GODOI, LEANAI0 BarQiVIBSSO .....ccuvvviiiitiiieiiitiie ettt e ittt e et e e e st e e e s st e e e s it r e e e s bt e e e s sabbeeessabaeeessbbaeessbbaeesabeeeenans 169
(18] D10 N Y o [0 [ -3 TSSO 293
GODOY, ANAre SCNULZET U8 ...vviiiiiviiee ittt ettt et e e e s st e e e s bt e e e e st e e e s sab b e e e s aabeeeesbbeeessarees 62,144

377



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

GONCALVES, L.F.; GONGALVES, LUIS FEIIPE ....vviitiiiiiiiie it 108, 237
GOMES, VINICIUS THIDUZE, R. P. ettt ettt et s et e e e st e e e s st b e e e s sbb e e e e sbbee e s sares 120
GONGALVES, ViIVIANE IMBIMONI......tiiitiiiiiie ettt ettt sttt et e et e e stb e e ssbe e s be e e sbeeesabeessbeeasbeeesbeeesnbeesnneeans 61
GONGALVES, WESIEY INUNES. ... ..o eiieeitieeeiieeiie et se e tee e stee e stteessb e e aste e e steeessteessbeesnteesbeeessseesnteesnteeaseeenseeesneeas 373
(O I 1= TR TS 305
L] =L OO T 0 01V [T 280, 301
GUARIENTO, RATAEE TUMA. .. .uiuiiiiiiiieiieiiiiii s nan 53
GUALBERTO, Alan ROAIgO MaFINNOS .......cooiuiieiiieiieeiiie et siie ettt tee ettt ste et e ssaeesnteesnteeanteeessaeesneeas 293
GUIDO, Rafael V. C; GUIDO, Rafael Victorio Carvalno. ............ooocvviieiiiiiiiiiiee e 306, 330
(€101 510 I = (oo | 4 T [o X 3 OSSR 208
GUIDO, ROArigo CapObianCO........coiuuveiiieeiiieiiie et esiie e s see e stee e steeessbeesae e s ntee e sreeesnaeesneee e 211, 360, 361, 371, 372
GUIMARAES, Francisco Eduardo Gontijo; GUIMARAES, F.E. G..ovovevvveeeveeen 48, 138, 140, 220, 221, 275, 287
L0 I VT =T o] 1T 197
GUTIERREZ, RAISSA FEITEITA ...uvvvvvreiiiiiieiiiiiieiiiisssieieas s nnan 74
[ VAN O o | AN 1V, T oo 1 T 244
HERNANDES, ANTONIO CAIlOS .....eiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeeeeeeeeeeaeeeeeeeeeeaetaateeeasssessasassssssssssssassasssssssssssssssnsennnns 262, 293
HORNOQOS, J0S€ EAUArd0 IMArtinNO...........coovviiiiiiiie ittt ettt e st e e e st e e e s bt e e e sbbe e e s sabes 235, 236
INNOCENTINI, GUIilherme da CoSta PEIEITA..........uvviiiieiiiiciiiiiee et e e e e e s et e e e e e e e s sbbbreeeeeeessaanes 235
JACINTO, DANIEIE SANTINT ..o 342
JUSTO, Marina Jeaneth MAChICAO. ..........vvveiiiiii it e e e e e e e s s e bbb e e e e e e s s eeabbbeeeeeeessaaees 214
KALBITZER, HaNS RODEIT ... 60, 63
[0V L0 T R T 108
KONDO, JOIGE D. M.ttt ettt et b e e e e et e et e et e et e et e e be e be e sbe e sbe e beesbeeteenes 237, 239
O =] I I = (0] =T o o T 153
KUMAGAI, PAFICIA SUBIMY .....viieiiiieciie ettt ste e se st e s taeestaeesnteesnteeeteeesnaeessseesnteeaseeenseeennees 328, 329
KURACHI, Cristina; KURACHI, C......ooovvvviiiiiiiiciiiecciiiecs 84, 135, 155, 161, 168, 273, 274, 280, 301, 321, 332
LAIA, MarcoS ANTONI0 08 IMALOS.........eeiiriieiiiiiee ettt e e ettt e e et re e e e stb e e e s ebbee e e s bbee e s st aeeessbbaeeesbbeeessabaeeesanbeeeessbeeens 362
LANDGRAFF, ANa Carolina MafUd ..........coooiiuiiiiiiiiic ettt ettt ettt eabee s s bbe e e st ae e e s snbaeeesebbeeens 178
LEITE, JOSE R. S. A oottt ettt e et e e bt e e e et e e e e sab e e e s bbe e e e sabbe e e e sabaeeeseabaeeesbbeeeesabaeeesaabaeeesasbenens 137
LEITE, IMATIANE ...iiiviieeiiitiee ettt ettt e et e et e e ettt e e e bt e e e e s ab e e e s eab e e e sbbee e e sabbe e e e sabbeeesebbaeeesnbbeeessabeeeesanbaeeensbenens 176
[N T @ N 0T T TSR 128
LL, IMIAXIIMO SHU vttt ettt et e ettt e e e b e e e s ab e e e e eab e e e s abbee e e sabbeeessabbe e e s sbbaeeesnbbeeessabaeeesanbaeeensbenens 262
LIBERATO, MarCelO VIZONA ......cccoiuviiiiiiiie ettt ettt ettt ettt e s sttt e e e s bt e e e s bbe e e s sabae e e s eabeeeesnbeeens 323
LIBERO, VAIET LLUIZ ...ttt ettt se st e e ettt ettt s et en s s s s nenens 118
I 1N N SRR OTRRROTPRN 75, 324
LIMA, CeSar AUGUSEUS UITANA .....c.vveiiieeiiee et ste st e st e st e e sab e e st e e s sta e e nnaeesnteesnteeanneeenees 91,92
LIMA, GuStaVo Machato AIVAIES Q8 ......c.veeiiiiriiiiiiiiee ettt ettt e st e e st e e s st e e e s ebb e e e e sbbeeessabaeeessabaeeesarbeeens 157
[ LY AN (o T3 T T o [0 OO UU PR OOPRRN 59
LIMA, Mariana Zuliani TREOUOIO Q8 .....cccvviiiiiiieeeiitiie e it e et e st e e st e e e s et e e e s bt e e e e sbbeeessabreeesebbeeeesbbeeessnbeeeesans 66
YN Y T o N o U= od o - W PSS 326
LIMA, W. €. Cll oottt ettt et e e e et e e e e b e e e e b e e e e eab b e e e s ebbee e e sabb e e e e sabaeeessabaeeesebbaeeas 265, 266
@] o S IV A Tw1 (o G = SR OPRRRP 50, 51
(O R T BT LT T- OO PURRROUPRR 97
LOURENGO, GUSEAVO VIIAGA. ...eivveeiiiiiiieiieiie ettt ettt ettt b e be e be e be et e be e e b 207
MACIEL, AIEXANAIE 08 CASITO .. ..ciiviieiiiriee e ettt e ettt ettt e et e e e st b e e e st e e s st ae e e s ebbae e e sbbeeessabaeeessaraeeesrbeeens 263, 264
MAGALHAES, D. V. oottt ettt ettt ettt ettt ettt ettt en e s s et et tetee 46, 47
MAGALHAES, Kilvia Mayre Farias ..........ccccocovierrvivreiesiessssseesesesessesesessesesenenes 100, 101, 114, 115, 229, 251
MAGON, CIAUGIO JOSE .....vviiiiitiiee ittt ettt e e s et e e e s eab e e e s bt e e e e s bt e e e s sab b e e e s eabaeeesbbeseesabaeeesasbaeeesbbeeens 200
N N I TU (o I [= T @ 10 T=T] o PP SR 262
MAIA, Leonardo Paulo; MAIA, LEONArdO P.........oocvvviiiiiiiiiiiiiic et 88, 89, 240, 256, 257
MAKKI, RAPNAEIA. ... vttt b e b et e e be e e be e beebe e beebe e e 71,72
MALUF, FErNandO VaSCONCEIOS. .......veeiiiviieiiitiee ittt e e sttt e ettt e e s st e e e st e e e e s bt e e e s sab b e e e s sbb e e e e sabbeeessabbeeessabaeeesrbeeens 306
MANZINE, L. R.; MANZINE, LiVia REJINA ...cccoiiviiiiiiiiiieiie s 193, 194, 320

378



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

MARANGONI, ValBria SPOION .....viiiiiiiiiecie ettt sbe et be e be b e e be et e e sbe e sbeesbeete s 151, 152
MAREGA JUNIOR, EUCIYAES .....coviiiiiiiieie ettt ettt be bbb e e e e be e ne et 111, 231
MARCASSA, Luis Gustavo; MARCASSA, L.G ..o 86, 108, 223, 237, 239
MARTINS, Juliana QUINTANIING ...........oooiiiiii e e e s e e e st re e e s sareeeeaans 76, 78
MASCARENHAS, YVONNE PrIMEIAN0......cciiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieie et eeeteeeeeetteeeeteeteeteeteeeeesesesatesssssasssssssssssssssssssssssssssssnnnnns 52
MASCARENHAS, SEIGIO ..iiutiiiiiiieie ettt ettt ettt e et e et e et e et e et e e be e s teesbe e be e beesbe e beesbeesbeesbeesteesteesteesseesreesreeas 129
MASTELARO, VaAIMOT RODEITO .....ceiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeiee ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt eat e ettt st e ee s s s s aeasessessaesessseesssssnnnnnn 136
Y I T TR TS 302, 324
YN I N I T3 Vo | o PR 159, 160
MARTINS, RENALO JUIANO ....ceoiiiiiiiiiiiiieiiiieee ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt e aa e et estsessaessseneasnsnsnnnnnn 117
MARANGONI, BIUNO SPOION ...eeiiiieiiieeie ettt ettt sate et e et e et e e nteeesnbeesnteeesbeeessneesnbeeannenans 223
MARANGONILVAIEIIA S, ..ooiiiiiiiei et e st e e e s bt e e e e sebbeee s 151, 152, 191, 192
MASTELARO, ValMOr RODEITO ....ceeiiiiiiiiiiiiiiiiiiieieeei ettt ettt ettt ettt et e et etea e e e aeaaaseesasasssassssasssssssssnnnnnns 136, 269
N NI o= VU (o P 367
MATSUY AMA, BIUNO YASUI teviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeeeeee ettt ettt et eee ettt tteeeeeeeeeeteeeesteeeeeeeseeaeeseeseasesessssssasssssnsssssssssnnnns 147
MAXIMO, CarloS BEQUAITO .....cooiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeii ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt et et aeaeetessssesassssessssssssssssnnnnnns 90
Y= I O TR = W o T N = TR 66
MENDES, AIESSANAIA CaArlA.......ccoiiiiiiiiiiiiiiiiiiiieeeeee ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt e ettt e tee et aaeaesssessassssenessssssnnnnnns 262
MENDES, LUIS FEIIPE SANTOS .. .veiivvieeiie ettt e sttt itee ettt e st e ste e et e et e e ss e e sste e e teeesteeesnbeesnteeenteeessaeesneeesnteeanneeenens 59
MENDES, Tereza CriStina da ROCNA .........oviiiiiiiiiiiiiiiiiiiie ettt ettt et aeaaaaeaesaaeessassasssssssssssssssssnnees 36, 37
MENDONGCA, CIEDEr RENAO .....eovveiiieiieciee ittt 117, 120, 183, 247, 258
MENEGATTI, CarlOS RENGLO. .....cciiiiiiiiiiiiiiiiiiiieieieeeeeete et ettt et eeeeeetteeteeeeeesaeeeeeeeseeseseeesesasessssesssssssssssssssssssssssssssnnnns 223
MERCADO, WilSON ENFIQUE ROSAGOD ....cc.vvieiiieiiieiiieeiieestieesieessteeesteeesateessteesteesstaeessseessseesnseesseesssseessseesnsenans 123
MERLO, TRATIS PANNAN ...ttt et e ettt e e et e e et ettt e e e e e e e ettt e e e e e e et eeeeeeeeee e eeeeees 187
MESQUITA, Nathalya Cristina de IMOFraES ROSO ........ceeiuiieiiieeiiiisiee et esiieesieesieessteeesseeesnteesteessseeessseesnseesnsenans 181
YAV S TR Y- T o TP 366
MIGUEZ, IMATA LUIZA.....cvvvee ettt et e e e et e e et e e e e eab e e e s bt e e e e sabbe e e e sabaeeessbbaeeesbbeeeesabbeeessnrens 110
MILORI, Débora Marcondes BastOS PEIEITA ...........civvieiiiiiiee ittt ettt ettt e sbbe e eabee e srbee e 133, 299
MIRANDA, PaUlO BarbBItAS ......vvveiiiiiiei ittt ettt e e s e e e s et e e e sbbe e e s sbbeeessabeeeenans 54, 55, 282
MISOGUTI, LINO ooeiiiriie ettt e b e e s st e e e st e e e e st e e e s sabbeeesebbeeeesabbeeeas 125,238, 247, 292
MONTRAZL E. . oottt ettt et e e e ettt e e et bt e e e ettt e e e s eab e e e e s bt e e e e aabbeeeesabaeeesabbeeeesbbeeeesabbeeenanrees 130
Y @] AN S = To oI 10T o I o[- TSR 294
MORAES NETO, GENLI DIAS UE ....c.vvviiiiiiiec ettt ettt ettt e et e e st e e st e e e s sabbe e e s snbeeeeserbeeens 233, 234
MOREIRA, HEliNg HEIIEN TEIXEIFA ..vvveiiiiiiiiiiiiee ettt ettt et e st e e e s eab e e e s eab e e e s bbee e e sabbeeessarees 158
V(@ AN ¥ AN =T - (0 1 SRR 180
MORIYAMA, Lilian T.; MORIYAMA, Lilian TaN. ....cooiiiiiiiiiiic ittt nree s 135, 280
MORIY A, PAUIO HISA0 .....vviiiiiiiiiic ettt et e e e e bt e e e s bt e e e e sttt e e e e sab b e e e s abbee e e sbbeeeesabbeeessares 113
MOSQUEIRO, Thiago Schiavo; MOSQUEIRO, Thiago S........ccccoiieeiiieiie e 88, 89, 256, 257
MOUSSA, Miled Hassan Y OUSSET .........ccoiiriiiiiiiiei ittt 90, 113, 121, 122, 123, 233, 234
MULINARI, EVANAIO JOSE .....ccivviiiiitiie i citie e ettt settee e s tte e e s ettt e e e s etbee e e st e e e s sttt e e e s eab e e e e sbbaeeesabbeeessabbeeesstbaeeesasbeeens 83
IMULLER, S. T oottt ettt ettt et et et et et e e et et et e et em e et em et e s e e et eee et er et er e e et e e seere et ere e ereeeeaneeeans 46, 47
MUNIZ, HEl0ISA 00S SANTOS .....vvvviiiiiiiieiiiiie ettt s ettt s ettt et e et e e e b e e s st b e e e s eab e e s e s bt a e e s sbbeeessabaeeesbbeeens 159, 160
MUNIZ, JOA0 RENAIO CArVAINO .....eciiiiiiei ittt e e s bt e st e e e s sab e e e s bt e e e e sabbeeessarees 296
YL ] D= o T o T = Tor= o [ S 93
MUNTE, Claudia ENSADETN.........oeiiiiiiii it e e e s e e e st be e e s sabaeeesans 60, 63
NAVARRO, Marcos Vicente de Albuquerque Salles; NAVARRO, Marcos V. A. S........ccceeveevinenns 67,69, 147, 186
NAPOLITANO, RegiNald0 08 JESUS........eeiivrieiiieeiieeciee e ctie st sre et stre s be e stae e snae e snve e snne e nes 106, 107, 224, 226
NASCIMENTO,AIESSANAIO SHIVA ....ccvviiiiiiiie ettt s et e e e st e e e e st b e e e s sabae e e sbbeeeesarees 193
N[O 2 = e 1 Lo L= Y, o T4 0 1o (o O TTR 314
NONATO, Malia CriSING ... vvveeiiviiei ittt cee et e s e e st e e e sb e e e s it e e e s ebbeeeesbbeeessabeeeessabaeessbbeeessarees 328, 329
LTI AV N €] P10 Tod 11ROt 306, 338
(O AN N Y T T N 40 1=] [T VRSOOSR 325
OLIVEIRA, ANderson RODEIO U8 ......ccvviiiiiiiieiiiitiie sttt e sttt ette e sttt e e st e e e s eabee e e sabb e e e s sabaeeessbbeeessbaeeessnbeeeenans 124
OLIVEIRA, Caio MartinS RAMOS T8 .......oeiiiiuiieiiiiiii ettt ete e st e sttt e e e st e e e s sab e e e s bb e e e s st b e e e s sabeeeesbbeeeesares 87

379



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

OLIVEIRA, EVEITON LUCAS QB ....uuuuueiiiiiiiiiiiiiiiiiesiseiiiaiiaasaaaesasaasssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssnssssssssnssnnnssnsnsnnns 289
OLIVEIRA, LUMA IMEIO BB ...ttt anas 42
(O AV a1 AN = T T 305
LTI AN a1 7N 11 [ R = S I 44
OLIVEIRA JUNIOR, MarcoS 08 OlIVEITA.........ccvviieeiiii ittt e e e s eiabree e e e e e s s eabbaane e e e e an 283, 284
OLIVEIRA JUNIOR, Osvaldo Novais de; OLIVEIRA JUNIOR, O. N. ....ooioieeeeeeeeeeeeeee e eeee s, 216, 314
OLIVEIRA-SILVA, R.; OLIVEIRA-SILVA, ROArgO de .....ccovveiiieiiiiiieiiee e 130, 289, 291
(O] O AN B <1 oTo - R 156
ORLANDI, ANAIE OFIANGI A8 ...ttt ettt e e e e e et et e e e e e e e et e e e e e e se e eeeeeesseeeeneees 125
(@IS 0] 4 [0 -1 (oo 1 N = P 111
AN V(@ I 1T - R 191, 192
PAIVA, Rafael ROINGANGET U8 .....oovieiiieeiiieiie ettt ettt e e nnee s 99, 100, 229, 251
PAULA, KAIINA OB .ooiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiie e ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt ettt sttt et et e e e s ettt st e st s s e s e s st s s st s e s s s ssssssssnsssnnnnnnnnnnns 167
o U I TR L7 3T 309
PEDROZO, EQWIN BEQUAITO ...evvviiiiiiiiiiiiiiieeee ittt ettt ettt ettt ettt ettt s et et s e s s e s s st s s s s s s s s sssssssennnnnnnnnnnns 229
PENAFIEL, EAWIN EAUAIrA0 PEATOZO ......oeeveeeeeeeeee oottt ettt ettt ettt n s et e e e e e eneee e 99, 100, 251
o NN N S R 97
PENTEADO, POHANG H. ...oviiiiiciiiie ettt e ettt e s e st e e s st e e e s st e e e e s sabaeeesebbenens 94, 248, 250
PELISSARI, Pedro VO BatiStel GaliOte BrOSSi ..........cccevuvviiiiieiiiiiiiiieee e e e s eetteee e e e e s st e e s e e e s s sabbaee e e e e e s s ensraeeeas 136
o I LT 1N Y O T N 333
PEPINO, REDEKA A8 OIIVEITA .vvvvviiiiiiiiiiiiiiiiiieieieeeeeeeeee ettt ettt a et e e st s ae s s s s e s s e s s s s sssssssssasssssssannsnsennnnnnnns 82
o N o T 1Y O 73
PEREIRA, HUMDBEITO D IMUNIZ. ...ttt e e e ettt e e e e e e ettt e e e e e e et e e e e e e e eeeeees 166
PEREIRA, ROUIGO GONGAIVES .....ccvvieeiiieiiiiesiiestie e ee st s e sete e ste e snte s tee e staeesnteesnte e steeenneeenneeeanteesnseeennes 101, 102
[ LR ANV =T = T - 1 (<] [ T 42
PEREIRA-DA-SILVA, MAICEIO ....cciivviiiiiitiie ettt ettt ettt et e e s eabee e e st e e e s sab e e e s sab e e e e s ebbaeeesabbeeeesares 197
PERES, Lucas Vieira GUEITEIr0 ROUIIGUES ......veciiveeiiieeitieeiieesieeestee s steeestteesnteesnteeesteeessaeesnteesnseeesseeesseeesnsessnsenans 241
PERON, TROMAS ... .ciiitiiiiiiitie ettt ettt sttt e et e e s et e e e e ebbee e e s bt e e e e sbbe e e e sbbae e e s bbeeeesabbeeeesabbeeessabeeeesabbaeeesbbeeessarees 217
PHILIPPSEN, GISEIE SEHBUBT ......vieiiiiiiie ittt ettt ettt ettt e ettt e e st e e s st e e e s eab e e e e s bb e e e s sabbeeessabaeeesabbeeeesabbeeessnrees 353
PIMENTA, LEANAIO SHIVA ...eeiiiiiiii ittt ettt et e sttt e e st e e e st e e e s sabae e e s ebbeeeesabbeeessnbaeeesans 38, 39
PINTO, Diogo de Oliveira Soares; PINTO, Diog0 O. SOIES .......cccvvverieerieieiieeitreesieesniesesseeessneesneenns 103, 116, 289
PINTO, Pedro HENFIQUE TOMAZ TOITES ...eeiuveeirieeiieeeitieesiteesieesteeesteeesseeessteessteeateeesseeesnteessseeanseeenseeesnseesnsessnsenensns 62
PINTO, ReyNaldo DA€l .........ccoeiiiiiiiie et et e e srae e 153, 164, 184, 353
PIOTROWSKI, IMAUFICIO J. vveiiiviieiiiiiie ettt ettt e ettt et e e e sttt e e e s sttt e e e s bt e e e s sabb e e e e sabaeeeseabaeeesnbbeeessabeeeesans 50, 51
e S I TT=To o1 =T SRR 95
ST I |V T L OSSR 168
POLIKARPOV, Igor .....cccveevvieeiieecireennn, 62, 66, 81, 144, 146, 149, 172, 273, 274, 296, 305, 308, 310, 323, 326, 334
POLLI, RODEISON SAIAIVA......ccciivieiiiitiieeiiitiee e ettt e e s it e e e e etbre e e sttt e e e s s ebbe e e s sabae e e s eabeeeesbbeeessabbeeessabeeeesabbeeessabbeeessarees 289
PORTUGAL, R. V. ittt ettt s e e e e e s e b e e e st a b e e e s bt e e e e s bt e e e e sabbeeesabbeeeesabbeeessares 193, 194
PRADO, RAUI RIDBITO ...eiiiiviie ittt ettt s et e e et e e e e st e e e s iab e e e s eabae e e s bbeeeesabbeeessabaeeesnbaeens 43
PRADO NETO, Elias XIMENES QO.......uviiiiiiiiiiiiitiie ittt e ettt s ettt s sttt e s st e e e s eab e e e st e e e s sabbe e e s sabaesesabbaeeesabbeeessares 202
PRATA, GUIINBIME ... evieiiiiiie ettt e b e st e e s e ab e e e s bt e e e e s bt e e e e st beeessabaeeesabbaeeesbbeeessarees 236
[ | | AN P O 4 1 [ - NPT 310
QUEIROZ, DiOgO ROUFIGUES ...cuvveeiieeiiieeeiee et ettt ste et e st e e st e st e e st e e et eestb e e sabe e snbeeabeeestbeesateesnteeanbeeenreeesnnes 129
QUEIROZ, Guylherme Emmanuel Tagliaferro de.........cccueioiiieiiie sttt e st nns 208
QUEIROZ, Thiago B. € .....civeiiiii ettt ettt e et e e sabe e nbe e e reeeees 254, 255, 285, 286
RAMIA, Marina PAGIIONE ....c.viiiiiiieiieit ettt ettt ettt st st e bt e b e sb e e st e e s beesbeesbeesbeesbeesbeesbeesbeenbeenteens 178
REBOREDO, EAUArdO HOFJAIES .......cvviiieiiiiieiieee ettt 70, 141, 158, 180
REGASINI, LUIS OCIAVIO .. .vvviiiiiiiei i ettt ettt ett e s ettt e e e st e e e e s bt e e e s sab e e e s eab e e e e sbbeeessabbeeessabeeeesabbaeeesabbeeessarees 336
(O o |y I B 1 ) SOOI 242, 243
[ T OF T LoV AT a1 Tod [V (oL PRSP 149
[ NI B = OF: Ty g 1] P AT OO 326
[y (O A U =\ o AN/ (=Tv! o OO 354

380



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

LRd =] (O A o |V O 44
211 (O I I 0% 1oAY £ 2O 54, 55
Ry AV ANV Tor (o] N C TSP 111
RIVERA-ASCONA, CRFISTIAN ....vvviiiiiiiic ettt ettt et e s st e e e st b e e e s eab e e e e s ebbae e s sebbeeeesnrees 270, 291
RODRIGUES, FranCiSCO APAIrECIHO .......vveiuvreeiieaiieesiieesieeeiteeesteeessieessteessteessteeessteessteesnbeeesseeessseessseeeseeensneesseens 217
RODRIGUES, LUCIENE CAVAICANTE ...vvvvviviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiie e snan 360
RODRIGUES, Nathalia d8 CamMOS........ueiiiiiiiieeiieeiiee st rtee e steesie st e st e s steeessteesste e s sbeeesteeesnbeesnteeeteeenseeesseens 338
RODRIGUEZ, RUDEN DAIT0 FONSECA ....uvvvvvvririeiiiieiiiriitiisiieassiesasasssassssssssssssssssssssssesassasssssasssssssssnnnnsannnnnnnnnnnnnnnnns 120
RODRIGUEZ-MENDEZ, ML, L. .ottt ettt ettt ettt ettt et ettt et ettt ettt ettt ettt ettt et ettt ete et e eeeeeaae s 58
ROETHLISBERGER, BEAL .....cccvviiiiiiiiiie ittt ettt ettt e e e ettt e e e st e e e e st e e e s sab e e e s eabaeeesebbeeeesabbeeessatens 97
L@ ] 1LY R I 0 =] S 189, 190
RONDINA, GUSEAVO G. ...ccoviiie ittt ettt e et e e s ettt e s e s et e s e st e s e s st e e e s saba e e e s sbbee e e stbeee s 50, 51, 205, 206
YA N N N Lo o 1 = S |V TP 242, 243
SABINO, LUIS GUSTAVO ... .ttt nnn 321
SCANNAVINO JUNIOR, FranCiSCO A8 ASSIS ......uuvrrieiieiiiiiitiieeeeeeesiiitrtieeseeesssiasbeeesseessssssbbaeesseessssssssseesseesssanises 352
YN N R S 58
Y NN (O o | ST o o TN o - T =T o o TSRS 52
SALAS, ANAreS ROUIMGUEZ ... .veeiiieeiiie ettt ettt ettt st et et e e ss e e st e et eeas e e ssbeeabeeesbaeesneeeanteeanteeenees 126
SALAS, OFTANA INES AVIIA ..ottt et e e e e e e ettt e e e e e e ettt e e e e e ee et e e eeennaainns 183
R I A 1O TR AN =T 7= o =] 155
SANTAMARIA, JULAN ANGAIES JAIMIES. ... e e e e s e e e e e e s s e s e e e s s e e e s s esennsensesans 240
YN N LI LT - Lo T o[ 1 N 151, 152
SANTOS, Jaciara CASSIA U8 CANVAINO ........oeeeeeeeeecee et ettt e e e e e e e ettt e e e e e e e e ereeeeeeaaies 105
SANTOS, JAdemMilSON CEIESTINO TOS .. ... e e e e e e e s e e e nnnnn 310
SANTOS, JESSICA GOS ... e e e e e e e e nennan 164
SANTOS, RICArd0 NASCIMENTO TOS ... s s e e e e e e e e e s s e e s neennnn 330
Y (T @ I O 1 (- W o 1 - TS 61
SCHNEIDER, JOSE FaDIAN .....uviiiiiitiiii ettt ettt e et sea e e e st e e e s st b e e e s ebbe e e e sebbeeeesabbeeessnbaeeenans 283, 284
ST SN T o o AN 33 1 SR 232
SERPALVIVIANE ...ttt e et e et e e e e bt e e e e st b e e e e sab b e e e s ebbee e e sabbeeessabbeeesbbeeeesbbeeenanbeeeenans 334
SERRAD, V. H. B oottt ettt 73, 193, 194, 320
SERROR, PASCAIE .....cciitiiie ittt e e e e e st e e e st e e e s e ab e e e s bt e e e e st be e e s eabbeeesebbeeeeaabbeeeeaabreeenan 187
SERRONE, WIllIAN MaLioli ......ccoiiiiieiiiiiic ettt ettt e et e s et be e e s enb e e e s ebbee e e sbreeessnres 36, 37
SHIOZAKI, ROAIIGO FIQUEITEAD ....ccvveeiieiiiie ettt ettt ne e 114, 115, 252, 253
SIQUEIRA, Jonathas de PaUla ..........c.cooiiiiiiiiiic ettt e snae e nnee s 124, 238, 247
SIQUEIRA JUNIOR, JOSE RODEIO .......vvviieeiieieieteee ettt ettt en s s s en s s s 134
SIPAHI, GUITREIME IMIAL0S ... vvviiiiiiie ettt ettt e et e e e s bt e e e st e e e e sab b e e e s ebbee e e sebbeeeesbbaeessnbeeeenans 215, 218
SILVA, AIbérico Borges FErreira da SHIVA..........ccocviiiiiiiie it et tee e e snae e nee e 228
SILVA, ANAPAUIA A ....oviiiiiiiiic ettt e e e e st e e e s bt e e e s st b e e e s sab b e e e s tbbeeessabbeeessabreeenans 143
SILVA, Cecilia Carolina PINNEITO Ga.........ccoiuiiiiiiriie ittt eitre e sttt s et e e st e e st e e e s sab e e e s sbbeeessbbeeessnbeeeenans 300
SILVA, Cintia MAITa PErEITA TA .....vvviiiiiiiii ittt ettt e e s bt e e e st e e e s sab e e e e s sbbaeeesbbeeessabeeeenans 200
] YN Y=Y (o T o LY o I [ -SSRSO 69
] [ ] o T NN ot T T ) o RSP 350
SILVA, FIAVIo HENMQUE; SILVA, F. Heoooooo ettt ettt e 63, 333
SILVA, GEISIANE ROSA QA ...ccvvvieiiiiiiie ittt ettt ettt e e et e bt e e s e bt e e e s eab e e e s ebbe e e s sab b e e e s sbb e e e e sebbaeeesabbeeesaabeeeesbbeeessnrees 52
SILVA, JUAIEZ L. F. 8. uuiiiiiiiiic ettt et e s b e e e e s bt e e e ettt b e e e s bt e e e e sbbeeessabbeeessabeeeesans 205, 206
S Y N 1= PN [ 4 1= o - SO OPRRROTPR 103
SILVA, Ivan R0Sa €; SILVA, LR .oviiiiii e 76, 78, 162, 163, 193, 194, 316, 318
] Y N O Y OO ROTPRPO 84
SILVA, LUIS FEINANAO A ...cvvviiiiiiiii ettt ettt e e st e e e s bt e e e s sttt e e e s sab b e e e s sbbaeeesabbeeessabeeeenans 136
SILVA, Marco TUlio AIVES da; SILVA, M. T, A ettt erbee s 76, 78, 324
SILVA, Mariliad FAUSTINO A ...vveiiiiiiiiiiiiii ettt ettt e e e e e st e e e s it e e e s bt e e e e sab b e e e s st eeeessabaeessnbeeeessnbeeeenans 177
S TN @ =1V, o X [0 =4 | (o SO 111
SILVA, Renato ApareCido PIMENTEl Ua...........oiiiiiiiiiiiiiie e 369

381



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

Sy [ N (oo | g To o SN @ LAY =T T PO OTR 270
SILV A, SUMAITA SOUSA .....vvvveiieeeeee ettt e e e e e ettt et e e e e s sttt eeeeessssea s b e eeeeeessssssaaeeeeeessssssbeseseessssasbaaeeseessssassrsanes 186
Y IR N (8N [0 = S WA Tl gb.£:To - Mo - P 212
SILVA JUNIOR, ViIlISON VIBITA GA......uvviiiiiiiiiiiiiiiiiie e e ettt ettt e e e e s sttt e e s s e e s s sabb b e e e e s e e s s snabbaeeeeessssnsbrreeess 219
SILVA NETO, ANtONIo MarinnO da .......coooiiiiiiiiiiiic et e st e e e e e sab e e e e e e e s eensraeeeas 145
SILVEIRA, HUASON PIMENTA ...vvviiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiii s 101, 102
SILVERIO, CAr0liNa IMIBNEZES ... veeeeeeeeeeeeeeeee e ee oot et e e e e et ee et eee et e et eeeeee e e eeene e e eaeeeeeseeeeeeeeeseeeseeeeeeseeeeeneeeneeneeenes 153
] AN 12 N 46, 47
SLAETS, JaN Frans WIHTEIM ....veeeieeieii s 184, 357, 367
@ ST o [T 0 o [ 209
SOARES, Pedro Manoel SardinNa BICO ..........cccvviiiiiiiiiiiiiiiieee ettt e e e e e s et e e e e e e s sebbba e e e e e e e s eenbraeeess 116
SOBREIRA, Fernando Wellysson 0 AIBNCAT ...........cocuviiiiiiiiiieiie ettt srae e e st e s nteeenreeesneeas 231
@10 1 N N N 130
SOUZA, Juliana RODEIMA TOFNT G ...vvvvviiiiiiiiieiiiiee et e et e e e e e s s e e e e e e e e s sabb b s e e e eeessennsraeeess 166
1O L I AN N 1A 4 1 (o] o 370
@10 17 N 1V R 73
SOUZA, M. M.; SOUZA, MarcoS MICNEI .........cocviiiiiiiii ittt 75, 320, 324
SOUZA, MaAriaNa LAUMBANO T8 ....uvvvvverreeerrieiiiiaeesiteseeees s nan 174
SOUZA, MiltON FOITEITA G ..uuuvveiiiiiiiiiieiititiiitie e nan 265, 267
@10 Nt | (O 0T Y 41 o) o [T 43, 45
SOUSA, Marcos ANTONI0 IMOUFA AE......uueiiiiiiiiiiriiiiiee e e ettt e e e s e e e e e e e s e b e e e s e e s s seab b b e e e e eeesssabbaeeeeseesssnssrannes 134
SOUSA, WaShiNGLON 0a STIVA ......eeeiieiiiieiiie ettt e stee e sn e e st e st e e sne e e snteesnteeateeenrenennees 295
STRINGASCIH, MIFIAN D, .ttt e ettt e e s et e e e s eb e e e st e e e s sab e e e e sbb e e e s satbesessbbaeeesrbeeessarees 135
I N SO Y- T TP 303, 304
BN N N L0 T Y | o (o T PR 129, 200
TARGON, CriStiane GOUOY ......veeiuvreiiieiiieeitieestieesiteeesteeessteessteesteeastaeessteessteeateeasseeesseeeasteeasaeeessaeesseeesneeessesenses 228
TAVARES, Pedro Ernesto SChIAVINA .........c..cooiiiiiiiiiiii ettt et e e sbae e e s earreaeens 114, 115
TEIXEIRA, FranCeSCO BIUGNEIA .....ccoiiiiiiiiiie ettt ettt e e et e e e e e s s st bbb e e e e e e s s sabbbreeeeeenas 70, 141
B I ST £ - Y/ o SRR 252, 253
TELLES, GUSTAVO DECZKA .....vvvviiiiiieei ittt ettt ettt s et e e st be e e st ae e e s ebbe e e s sbbeeessnbaeeenans 114, 115, 204
LI =1 TN Lo o OO OUPRt 289, 291
I T = R OO OO PRSPPI 374
TENORIO, JUAN CArlOS ..vvviiiiuiieeiiitiee e ittt e ettt ettt et e e s et e e e s bt e e e sbbe e e s sabae e e s eabaeeesabbeeessabeeeesasbeeeesbbeeessnbaeeesans 165
THIEMANN, O. H.......... 71,72,73,75, 76, 78, 80, 157, 162, 163, 193, 194, 302, 312, 315, 316, 318, 320, 324, 325
TOMAZINT JUNIOR, AT .vvvieiiiiie ettt ettt e r e e s st e e e s et e e s s b e e e s sab b e e e s eabeeeesbbeeessabaeeenans 146
TORRES, NAIAIrA ULIMUIA ....cvviiiiiiiec ettt e ettt stt e e s st e e e s bt e e e s sabb e e e s sabae e e seabeeeesabbeeessabessessbeeessnrees 67
TOZONI, JOSE RODEITO. .. .veiiiiiriei ittt ettt et e et e e s s b e e e s ebb e e e ettt e e e s sabbeeessabeeeesbbeeessnbeeeesans 270, 291
TRAVIESO, G .ottt ettt ettt e b e e s et e e e et b e e e e b b e e e e s b b e e e e bbb e e e sabbe e e e sabbeeesbbeeeesabbeeesaabeeeenan 207, 210
TRIBULZI, VINICIUS...veeiiitiiieeiiie et eite ettt s ettt et e e e e eab e e e s ebb e e e e st b e e e s sabae e e s bt aeeesbbeeessabeeeesasbeeeesbbeeessbeeeesans 258
TRIVELLA, D. B. B oottt ettt ettt et s et e et bt e e s et e e e s bt e e e e s bt e e e s sabeeeessabeeeesbbeeessabaeeenans 305
TSANG, AIIAN ..ottt et e e et et bt e e e e st e e e s ebb e e e sab b e e e s sabaeeesabbaeeesabbeeessabeeeesbbeeeesabbeeesanbaeeenans 334
TSUTAE, FErnando IMaSSAYUKI ........cuueiiuieiiiieeiieesitie e itie e stte e s ie e nte e stee et e sste e s be e e ste e e sabe e snbeeaaeeestaeesseeesneeesnreeenens 275
(0 AN 1ol 4 V=1 [0 FE SRR 244
VALENCIA, Camilo AKIMUSNKIN ....eiiiiiiei ettt ettt bbe e e st te e e st e e e sbbee e s sares 88, 89
VANZELLA, Daniel Augusto Turolla; VANZELLA, D. AT ..o 38, 39, 91, 92, 260, 261
VEIGA, ROGIIJO SOAIES ....vviiiiiiiiieeiiieeitte e itteeste e ate e e ste e e st e e s tbe e e sbeeesbeeesateessbeeaateeesteeessbeessbeeeteeestaeessteesnteesnreeenres 118
VW ERCIK, ANGIES ...uvviieiitii et ettt ettt e e e ettt e s sttt e e sttt e e e s bt e e e s st ae e e s sbbeeeesabbeeessabaeeesbbaeeesabbeeessabeeeessbbeeeesabaaeessbeeeesans 134
VIANA, MAhEUS PAINAIES .......oeiiiiviiiiiiiiie ettt et b e e s st e e e s et e e e st e e e s st eeeessabeeeesbaeeessabaeeenans 369
VIDOTO, Edson L. G; VIDOTO, E. L. G.; VIDOTO, Edson Luiz Gea; VIDOTO, Edson Luiz Géa ...........c.occoene....
.................................................................................................................... 130, 213, 222, 270, 271, 289, 291. 339
VIEIRA, DEDOIA FEIMANTA ......vvieiiiiiei it ettt ettt ctt e e e et e e s bt e e ettt e e e s st e e e s eab e e e e sbbeeessabeeeesssbeeeesbbeeessnreeeenans 339
VIETRA, LUCKIMAT SASSO ..vveiiitrieeiiitrieeiitteeesitteeesitteeessbbesesiabtesesisbaesesbbesessabaesesasbaseesbbesessabeeeesasbeeessastesessreeeesan 361
VIEIRA, NIrtON CriSti SHIVA.......ciiiiiiiiiiiiiii ettt ettt s bt e e et e e e s eab e e e e sbbe e e s snbeeeeaans 140, 287

382



'? !m I Semana do IFSC, 17 a 21 de outubro 2011, Séo Carlos-SP.

VILLAS BOAS, PauliNnO RIDBITO ... 133
VILELA, GUStAVO HENFIQUE FIIGIEIT ..veiiieiiieieeiie ettt ettt ettt sttt ettt smte et e et e snee e smb e e snte e e tee e e 129
VIVANCO, Franklin AdAn JUICA ........coooiviiiiiiiiic ettt et eabae e eans 99, 100, 251
VIVAS, MArCelo GONGAIVES .......ooiiieiiiiiiie ettt ettt e bt e ettt esb b e e snb e e s st e e e sbeeesbbeesnbeesnteeebeeenees 247
@ 1] = I 1o 111 311 126
/O T I g T (O TN [ =31 T (=1 U R 155, 280
VOLTATODIO, Maria LUIZA.......cooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 172
4N B L0 N NI ¥ o1 o T 258
ZANATTA, ANONIO RICAITAO ..o 278, 279
ZANGIROLAMI, TereSa CriStING .....cooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 61
N D YA | B N 15 T OO RRR 41
b4 = N7 I = o] - TSP 81
A N L A\ - W = - TR 297, 298
ZILIO, SEIQIO Carl0S. ... .eiviiiiiiieie ettt ettt e et e be e sbe e beesbeesteesbeesbeesbeenreen 124, 125, 131
ZUCOLLOTTO, Valtencir; ZUCOLOTTO, V................ 56, 57, 58, 151, 152, 189, 190, 191, 192, 195, 196, 281, 287
WANDERLEY, AQIlSON BAITOS .......ccooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 40
LAY == T = 305
WETTERICH, Cal0 BIUNO......ccooieeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 86
WIGGERS, HEITON JOSE ...ttt ettt ettt e et e et ettt e e et e e ettt e e e e e e e ettt eeeeeee e eeeeeeenaaae 69
YUKALOV, VYACNESIAV......cciiiiiiiecie ettt ettt et e e sne e st e et e e nneeesnteesnteeenneeenneeennreenns 252, 253

383



| Semana do
Instituto de Fisica de Sao Carlos

Universidade de Sao Paulo

Instituto de Fisica de Sao Carlos — Universidade de Sao Paulo
Av. Trabalhador Sao-carlense, 400 — Sdo Carlos-SP — Brasil
CEP 13560-970
Caixa Postal 369

www.ifsc.usp.br/sifsc

Impresso e encadernado na Se¢éo de Gréfica IFSC-USP.



