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Carta do Diretor

A Semana Integrada do Instituto de Fisica de S3o Carlos (SIFSC) chega a sua 2a edi¢cdo
com programacao cientifica de alto nivel e diversificada, atendendo as expectativas da comu-
nidade do IFSC, que é de natureza intrinseca inter e multidisciplinar. Este evento tem carac-
teristica de formac3o profissional complementar relevante para os estudantes de graduacao e
de pds-graduacdo, pois permite que participem e aprendam a coordenar e gerenciar um evento
relativamente grande em nimero de participantes. Em 2012 esperam-se 750 participantes,
tendo sido registrados até o momento 600 alunos, 350 de graduacdo e 250 de pds-graduagao.

O trabalho em equipe certamente engrandecerd a vida profissional dos envolvidos na
Comissdo Organizadora, pois sdo diversas tarefas a serem realizadas de maneira integrada.
Essas incluem definir palestras e cursos, convidar pesquisadores externos, auxiliar na captacao
de recursos e divulgacao, definir pagina na Internet, layout de cartazes, trabalhar com fornece-
dores e nosso pessoal técnico-administrativo, além de supervisionar o andamento das atividades
durante a Il SIFSC.

E importante destacar, também, que a Semana serd de intensas atividades cientificas,
incluindo palestras e cursos, e atividades culturais. Isso permitird maior integracao entre nossa
comunidade, que tem crescido e se internacionalizado a cada ano. Destacam-se a palestra de
divulgacdo a comunidade sdo-carlense “Surpresas do Mundo Quéntico”, as apresentacdes de
teatro e o workshop com empresas de base tecnoldgica.

Os participantes de graduacgao e pds-graduacao com apresentacao de trabalhos decorrentes
de suas pesquisas concorrerao ao Prémio “Yvonne Primerano Mascarenhas”, criado por inicia-
tiva da diretoria do IFSC em 2011 para valorizar trabalhos de alto nivel. Os Prémios consistem
num estagio em laboratério no exterior por até 3 meses, incluindo despesas de transporte e
uma bolsa de 1200 euros ou 1500 ddlares americanos por més. Em 2012 serdo entregues 4
Prémios, 2 para os alunos de Iniciagdo Cientifica e 2 para os pés-graduandos (1 mestrado e 1
doutorado).

N3o poderia deixar de fazer varios agradecimentos, em especial a Comissao Organizadora,
uma equipe extremamente profissional com que tive a honra de compartilhar momentos
agradaveis, e aos docentes e servidores ndo docentes do IFSC pelo apoio ao evento. Agradeco,
também, as ComissGes de Graduacao, de Pés-Graduacao, de Pesquisa e de Cultura e Extensao
do IFSC, e as Pro-Reitorias de Graduacdo, de Pds-Graduacdo e de Pesquisa, Cultura e Ex-
tensdo da Universidade de S3o Paulo, pelo apoio na divulgacio, no processo de avaliacdo dos
trabalhos de pesquisa e por aportar parte dos recursos financeiros necessarios para a execucao
desse grande evento.

Em nome do Prof. Osvaldo Novais de Oliveira Junior, vice-diretor do IFSC, do Prof.
Francisco Castilho Alcaraz, chefe do Departamento de Fisica e Ciéncia dos Materiais, do
Prof. José Fernando Fontanari, chefe do Departamento de Fisica e Informatica, e de todos
os membros da Congregacao do IFSC, agradeco a todos os pesquisadores convidados por
abrilhantarem nossa Il SIFSC, e a comunidade do IFSC e USP S3o Carlos pela participacio
expressiva no evento. A todos, o meu mais sincero, muito obrigado!

(M,
Prof. Dr. Antonio Carlos Hernandes
Diretor IFSC — USP
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Letter from the Director

The Second Week of the Sdo Carlos Institute of Physics (SIFSC) includes a high-level,
diversified scientific program to cater for the inter- and multidisciplinary nature of our Institute.
This event is aimed at complementing the professional training of our undergraduate and
graduate students, as they have the opportunity to take part and organize a relatively large
meeting. The number of attendees should reach 750 in 2012, with 600 already registered, 350
of which are undergraduate students.

The team work of the Organizing Committee will certainly enrich their professional expe-
rience, for a number of tasks need to be performed in an integrated fashion. These include
the choice of lectures and courses, invitation of external speakers, help in obtaining financial
resources and in the advertisement of the meeting, design of a webpage and flyers, and work
with companies and administrative staff from IFSC to perform these tasks, in addition to
supervising the development of the Il SIFSC activities.

It should also be emphasized that the Meeting will be busy in terms of scientific and cultural
activities, which will be important for integration of our community that has grown and has
been internationalized in recent years. Highlights will include a lecture entitled “Surprises of
the Quantum World", open to the whole of the Sdo Carlos City community, theatre plays and
a workshop with high tech industries.

The graduate and graduate students presenting their scientific work will compete for the
Yvonne Primerano Mascarenhas Award, created in 2011. The Award consists in a fully-paid
visit (up to 3 months) in a top international research group, which includes the air fares and a
stipend of 1,200 euros or 1,500 American dollars per month. In 2012, 4 students will receive
the Award: two undergraduate and two graduate students (one MSc. and another PhD).

| take this opportunity to thank many people involved in the Il SIFSC. Special thanks are
due to the Organizing Committee, a highly professional team with whom | had the privilege
to work, and to all the teaching and non-teaching staff of IFSC for their support. | also thank
the IFSC Committees for Undergraduate Studies, for Graduate Studies, for Research and for
Culture and Extension, and the USP Prorectorates for Undergraduate Studies, for Graduate
Studies, for Research and for Culture and Extension, for their help in advertising the event, in
the evaluation of the scientific presentations and for the partial financing of the Il SIFSC.

On behalf of Prof. Osvaldo N. Oliveira Jr, vice-director of IFSC, Prof. Francisco C. Alcaraz,
Head of the Physics and Materials Science Department, of Prof. José F. Fontanari, Head of
the Physics and Informatics Department, and of all members of the IFSC Council, | thank
the invited speakers for their special contribution to the Il SIFSC, and the IFSC and USP-Sao
Carlos communities for taking part in this important event. With my sincere thanks,

Prof. Dr. Antonio Carlos Hernandes
Diretor IFSC — USP
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Apresentacao do Workshop de Iniciacao Cientifica

O Workshop de Iniciagdo Cientifica que sera realizado pela segunda vez durante a Il Semana
do IFSC tem como objetivo divulgar os trabalhos de pesquisa realizados pelos alunos dos cursos
de Bacharelado e Licenciatura do IFSC através da exposicdo de posteres. Os trabalhos a serem
apresentados pelos alunos de graduacao refletem a pesquisa multi e interdisciplinar realizada
no IFSC envolvendo temas das areas de fisica, quimica, biologia, bioquimica, computacio,
ensino de fisica e matematica. Além de divulgarem seus trabalhos de pesquisa, os alunos de
graduacao do IFSC terdo a oportunidade de interagir com pesquisadores do IFSC e de outras
instituicGes que estardo presentes no evento ministrando palestras ou avaliando os trabalhos
apresentados. Além disso, é importante destacar a possibilidade de interacao com alunos
de Pés-Graduagdo e de poder tomar conhecimento das miltiplas possibilidades de realizacdo
de trabalhos de pesquisa no IFSC apds o termino de seu curso. Finalmente, os diferentes
Minicursos e Palestras que serao apresentados durante o evento certamente irdo enriquecer a
formacdo dos alunos de graduacdo e poderdo abrir novas possibilidades de pesquisa na suas
futuras carreiras.

Prof. Dr. Valmor R. Mastelaro
Presidente da Comissdo de Graduacdo do IFSC
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Apresentacao do Workshop de Pés Graduacao

O Workshop da Pés-graduacao do Instituto de Fisica de Sao Carlos é parte integral e
fundamental do programa de pés-graduagdo em Fisica do IFSC/USP que se encontra em sua
segunda edicdo no formato conjunto com o Workshop de Iniciacao Cientifica e organizado
pelos préprios alunos da instituicdo e realizado ao final do segundo semestre letivo de cada
ano.

A estrutura do Workshop visa a livre troca de experiéncias entre alunos, docentes e técnicos
incentivando a discussdo dos trabalhos cientificos de mestrado e doutorado que estdo sendo
desenvolvidos pelos nossos alunos. A realizagdo conjunta do Workshop da Pés-Graduagao e
do Workshop de Iniciacdo Cientifica ampliou a intera¢do incluindo a participagdo importante
dos alunos de graduacdo nas trocas de experiéncias e interesses. O resultado evidente é a
divulgagdo das atividades realizadas nas diferentes areas de concentragdo (Fisica Bdasica e
Aplicada, Fisica Computacional e Biomolecular) que caracterizam nosso programa de pds-
graduac3do e a nossa instituicdao, a qual possui um forte carater multi e interdisciplinar impar
no cenario cientifico nacional.

Este evento portanto se tornou uma vitrine importante de nossa instituicdo para fomentar
a interacao entre alunos, docentes e técnicos assim como servir de mecanismo para apresentar
a sociedade o que esta sendo desenvolvido no IFSC.

2z ...

Prof. Dr. Otavio H. Thiemann
Presidente da Comissdo de Pds-Graduacdo
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Otimizacao de potenciais empiricos para nanoparticulas de
metais de transicao utilizando dados ab-initio

AGE, Paulo Rogerio Pereira Sl; DA SILVA, Juarez Lopes Ferreiral
pauloage®@igsc.usp.br

Linstituto de Quimica de S3o Carlos - USP

Nanoparticulas (NPs) de metais de transicdo sdo largamente estudadas em nanociéncia, em
particular, devido ao grande nimero de aplicagdes de metais de transicio em catalisis e
eletroquimica. Entretanto, o nosso conhecimento da estrutura atomica de NPs de metais
de transicao ¢é insuficiente comparado ao conhecimento existente para estruturas cristalinas
devido as dificuldades em obter diretamente a estrutura atémica de NPs em razao da auséncia
de periodicidade de longo alcance. Portanto, simulagdes computacionais (1) possuem uma
grande importancia na solucao destes problemas, entretanto, calculos computacionais uti-
lizando métodos de primeiros principios com base na Teoria do Funcional da Densidade (2)
possuem custo computacional muito alto. Uma alternativa vidvel para reduzir o custo com-
putacional é a utilizacdo de potenciais empiricos, os quais possuem um custo computacional
menor por varias ordens de magnitude. Neste projeto, temos o objetivo de desenvolver um al-
goritmo para realizar a parametrizagdo de potenciais empiricos (Lennard-Jones, Sutton-Chen,
Gupta, etc) utilizando dados obtidos através da teoria do funcional da densidade para NPs
de metais de transicdo. No presente momento, o algoritmo implementado fornece resul-
tados muito bons para o fitting de um pequeno conjunto de parametros para clusters de
Lennard-Jones. Para potenciais com cinco parametros, os resultados sdo razoavelmente bons,
entretanto, requer custo compacional maior devido ao grande espaco de busca dos parametros.

Palavras-chave: Fitting - parametrizacdo. Algoritmo genetico. Nanoparticulas.
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Enzima seril-tRNA sintetase de Trypanosoma brucei sob
analise molecular
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Selenoproteinas tem sido alvo crescente de estudos moleculares por conter o 21° aminoacido,
selenocisteina (Sec), sendo este composto por Selénio (Se), elemento conhecido por sua ativi-
dade antioxidante e por aspectos terapéuticos, quimiopreventivos, anti-inflamatérios, além das
propriedades anti virais. (1) Selenocisteinas incorporam selénio ao peptideo nascente das se-
lenoproteinas e lhes conferem propriedades fundamentais & sadde humana. (2) A biossintese
de Sec requer uma magquinaria molecular especifica que foi descrita com mais detalhes em Es-
cherichia coli, mas tem sido elucidada também para eucariotos e inicia-se com a aminoacilacao
do tRNA de inser¢do de selenocisteina, Ser-tRNASec (SelC) com uma serina, pela Seril-tRNA
Sintetase (SerRS). (3) Para total compreens3o do processo de incorporagdo co-traducional das
selenocisteinas em eucariotos sao necessarias mais andlises, como exemplo a presente pesquisa
que tem foco nos estudos moleculares da enzima inicial da via, a Seril-tRNA Sintetase de Try-
panosoma brucei. A mesma ja se encontrava clonada, em sua forma recombinante, e expressa
em E.Coli na fracdo sollvel, entao os procedimentos metodolégicos envolveram testes de pu-
rificacdo com 60% de sulfato de aménio, seguido de resinas de hidrofobicidade e afinidade por
niquel. Além destes, experimentos de gel nativo, DLS (dynamic light scattering) e florescéncia
de anisotropia foram realizados permitindo o estabelecimento dos padroes enzimaticos. A
proteina apresentou um raio hidrodindmico de 4,32nM e massa molecular de 110kDa e foi
confirmada, em gel nativo, a presenca de uma Unica populagdo protéica apds a purificagdo.
Pela técnica de anisotropia de florescéncia foi revelada a conformagdo dimérica para a proteina
recombinante, em concentracoes acima de 150nM, e experimentos preliminares demonstraram
resultados interessantes indicando a ligacdo da enzima com seu tRNA especifico, o tRNA Ser-
tRNASec o que permite continuar a investigacdo em busca de informagdes sobre as isoformas
de Seril-tRNA Sintetase e sua interacdo com SelC.
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A superfamilia das cistatinas, amplamente distribuidas em vertebrados, invertebrados e plantas,
é uma classe de proteinas capazes de inibir, competitiva e reversivelmente, cisteino proteases.
Em mamiferos, as principais cisteino proteases sdo as catepsinas lisossomais B e L, as quais
fazem parte da subfamilia da papaina.(1) Em especial, a catepsina humana B estd envolvida
em uma série de enfermidades, entre elas distrofia muscular, artrite, cancer e doencas neu-
rodegenerativas. Cistatinas de plantas, ou fitocistatinas, sdo caracterizadas pela auséncia de
pontes dissulfeto e pela presenca de uma sequéncia consenso do tipo L-A-R-F-A-V na regido
N-terminal. A orizacistatina-1, oriunda do arroz (Oryza sativa), é a fitocistatina mais bem
estudada, tendo sua estrutura determinada por RMN (niimero de acesso pdb 1EQK). Seu
enovelamento pode ser descrito como uma folha-3 antipalalela formada por cinco fitas-5 en-
volvendo uma a-hélice central. Cistatinas de cana-de-aglcar (Saccharum officinarum), conhe-
cidas como canacistatinas, foram caracterizadas e, em especial, a estrutura cristalografica da
canacistatina-1 (nimeros de acesso pdb 3UL5 e 3UL6) foi recentemente obtida por parceiros de
colaboragdo,(2) apresentando uma forma dimérica domain-swapped, na qual a folha-3 de um
mondmero se entrelaga com a do outro em fungdo de uma unido entre as fitas 52 e 53 (fita-3
2,3), eliminando a volta L1. E esperado que essa unido acarrete na inatividade do dimero, uma
vez que a volta L1 é essencial na inibicdo as cisteino proteases. Visando a andlise estrutural da
canacistatina-1 em um ambiente mais fisioldgico, foram realizados experimentos de RMN de
alta resolucdo em solucao na proteina. Um conjunto de medidas de RMN multidimensional de
alta resolucao foi adquirido para uma amostra de canacistatina-1 isotopicamente enriquecida
13C/15N. Os espectros de tripla ressonancia HNCA, CBCA(CO)NH e HNCO foram usados
para assinalar os picos da cadeia principal enquanto que o espectro H(C)CH-TOCSY foi uti-
lizado no assinalamento de cadeias laterais alifaticas.(3) Uma inspec¢do cuidadosa dos espectros
revelou a existéncia de duas populagdes conformacionais em troca lenta, uma dominante (picos
intensos) e outra secondaria (picos fracos). O indice de deslocamento quimico (CSI) consenso,
que prediz a estrutura secunddria baseada nos deslocamentos quimicos, foi calculado para am-
bas as populagdes, revelando que na populagdo dominante ocorre a formagao da fita-52,3
condizente com a formacgao do dimero domain-swapping. Os resultados da populagdo se-
cundaria confirmam a homologia com a estrutura secundaria da orizacistatina-1 monomérica.
Com o propédsito de investigar a relevancia fisiolégica dessa estrutura, foram realizados ex-
perimentos de RMN com variacao de pressao e temperatura. Os espectros 1H-15N-HSQC
revelaram a existéncia de um novo estado intermediario entre monomero e dimero, sugerindo
haver uma conversdo entre estes que pode ser detectada e analisada experimentalmente.
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Expressao e purificacao de um complexo de septinas
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As septinas pertencem a uma familia de GTPases que foram identificadas inicialmente em
leveduras, estando presente em diversos eucariotos, exceto em plantas. Estruturalmente, as
septinas s3ao formadas basicamente por trés regides, um dominio N-terminal varidvel e rico em
prolina, um dominio central GTPase e um dominio C-terminal predito coiled-coil. Em humanos
foram identificadas 13 septinas as quais foram classificadas em 4 grupos. Dentro destes grupos
elas se combinam originando complexos hexaméricos como o formado pelas septinas: 7-6-2-
2-6-7. (1) H& vdrias evidéncias da importancia das septinas em processos celulares, além
disso, tem sido observada a presenca dessas proteinas em corpos de inclusdes citoplasmaticas,
relacionados a doengas neurodegenerativas (Parkinson e Alzheimer) e a alguns tipos de cancer.
Os objetivos desse projeto sdo definir protocolos de expressdo e purificacdo do complexo
proteico formado pelas septinas 5,6,7 com finalidade de realizar ensaios de cristalizagdo .Os
resultados deste trabalho contribuirdo para o avan¢o no entendimento dos heterocomplexos
de septinas e de como essas proteinas interagem entre si nesse arranjo.
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Analise quantitativa de nanoparticulas poliméricas a partir
do uso da difracao de raios X pelo método do pé.
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O 4acido lactico (acido 2-hidroxi propandico), extensivamente utilizado na drea farmacéutica
e biomédica, também é usado na sintese do poli(acido lactico)-PLA, para a liberag3o lenta e
gradual de farmacos no organismo, proporcionando doses menores e controladas ao tratamento
proposto. (1) Por outro lado, polissacarideos como a Dextrana, apresentam caracteristicas que
permitem a formagdo de nanoparticulas estdveis quando incorporados em polimeros. (2) Sua
aplicabilidade na 4rea médica-farmacéutica se da por este ser biodegradavel e ndo téxico
ao organismo. Neste trabalho analisou-se nanoparticulas poliméricas de eugenol através da
técnica de Difracdo de Raios X (DRX). A coleta de dados foi realizada no Laboratério de Raios
X do Grupo de Cristalografia do IFSC, utilizando-se o equipamento Rigaku Rotaflex equipado
com monocromador de grafite e anodo rotatério, operando com CuK«, 50kV e 100mA.
Os difratogramas foram obtidos em modo continuo, 20 = 5° — 80° com passos de 0.02° e
2 segundos/passo. O programa Peak Fitting Module, incluso no programa Microcal Origin
versao 8.1 foi utilizado para a determinacdao do percentual de cristalinidade das amostras
de PLA, Dextrana e da nanoparticula (PLA + Dextrana + eugenol). A fungdo Gaussiana
foi utilizada como fun¢ao de ajuste e na determinacdo do percentual cristalino das amostras
obtido pela razdo entre as areas dos picos cristalinos e a drea de contribuicao da fase amorfa
no difratograma. (3) Através da DRX observou-se que os difratogramas apresentam diferentes
perfis, e os percentuais de cristalinidade encontrados para as amostras de PLA, Dextrana e
da nanoparticula de eugenol foram, respectivamente, 33%, 32% e 18%. Novos estudos serdo
propostos.

Palavras-chave: Cristalografia. Difracdo de raios X. Nanoparticulas.
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Para realizar observacdes astrofisicas em raios gama o principal experimento utilizado é o
telescépio do tipo Cherenkov, o qual é constituido por uma série de espelhos com uma for-
matac3do especial que permite a formacao de imagens para a observagdo da trajetéria dos raios
gama apos sua passagem pela atmosfera através da radiacdo Cherenkov emitida pelos mes-
mos. Ha atualmente diversos experimentos em funcionamento, como o HESS e o VERITAS
e recentemente foi proposto um projeto para o desenvolvimento de um novo observatério, o
CTA (Cherenkov Telescope Array). Este novo experimento serd constituido de uma centena
de telescopios Cherenkov em diferentes tamanhos para possibilitar a observacdo em diversos
alcances energéticos. O objetivo deste projeto é o desenvolvimento de diversos testes em
amostras de espelhos propostos para o CTA. Utilizando substratos quadrados de espelhos com
50 cm de lado vindos do CEA (Comissariat dEnergie Atomique), Paris, Franga, realizamos uma
série de testes. Anteriormente foram realizadas medidas de curvatura e o recobrimento destes
substratos com aluminio pela empresa Opto Eletronica, o que deu procedimento a medidas
de refletividade e a criacdo de pequenas amostras circulares que foram submetidas a testes
ambientais. Para testar a aderéncia e a durabilidade da cobertura de aluminio, decidimos expor
os espelhos de 50 cm a condi¢Ges ambientes. Inicialmente buscamos um local aberto onde
ele pudesse ser submetido a diversas variacoes de temperatura, vento e umidade e ao mesmo
tempo possuirmos um controle dessas caracteristicas em tempo real. Em parceria com o Prof.
Dr. Gustavo Rojas, da Universidade Federal de S3o Carlos, encontramos um local ideal, a
uma certa altura do chdo e sem prédios muito préximos, dentro da UFSCar. As caracteristicas
climdticas sdo controladas através de uma estacdo meteoroldgica (INMET). Para realizar o
teste de aderéncia utilizamos uma fita adesiva comum, com 2,5 cm de comprimento, a qual
colamos em uma determinada posicao do espelho. Passamos o dedo sobre a parte colada e
puxamos verticalmente, tentando manter uma velocidade constante para o movimento. Dessa
forma obtemos um resultado visual imediato para a quantidade de aluminio que é removido
do espelho analisado. Este procedimento é um padrdo internacional, descrito na 1ISO 9211-4,
encontrado na referéncia. (1) Apds a observagdo da fita, observamos os pontos removidos,
classificando a amostra de acordo com o padrdo de testes dos espelhos CTA. Os resultados
dos testes mostrardao se € viavel o desenvolvimento dos espelhos no Brasil.

Palavras-chave: Raios gama. Cherenkov. Espelhos.
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Na atualidade, varias técnicas vem sendo desenvolvidas para o tratamento de lesGes tumorais,
e uma delas é a terapia fotodindmica (TFD). A TFD, até o momento, tem se mostrado
especialmente eficaz em tratamentos de cancer de pele, porém ainda tem alguns pontos a serem
aperfeicoados, como a dosimetria (definicdo dos pardmetros de tratamento) e o acoplamento
da luz em tecidos bioldgicos. Devido ao fato do tecido biolégico possuir caracteristicas dpticas
semelhantes a um meio turbido, existe uma grande complexidade em prever a propagacao da
luz que nele incide e, assim, determinar uma dosimetria de luz personalizada, apropriada e viavel
para o uso clinico. Neste trabalho, foram elaboradas trés ferramentas computacionais para
uso em dosimetria, com base em rotinas desenvolvidas no ambiente matematico MATLAB. A
primeira foi utilizada para coleta e tratamento de emissdo de luz de uma fibra difusora para
iluminacao intersticial em TFD, de modo a obter graficos tridimensionais da distribuicdo de luz
gerada pela fibra dptica. Na segunda parte, foi elaborada a reconstrucao de uma lesdo obtida
através da iluminacdo da fibra difusora, a partir da soma de lesGes geradas por elementos
menores do difusor. Finalmente, foi realizado o tratamento de imagens fotograficas, de modo
a atribuir classificagcdo por intensidade dos pixels para determinacdo da dose de luz entregue
em profundidade ao tecido fotografado.
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Objetivos: Em trabalhos recentes (1), foi proposto um método para alinhar o RasterPlot dos
diferentes bursts de um mesmo neur6nio de um Centro Gerador de Padrdes (CPG). Propomos
utilizar a distdncia de cada potencial de acdo de sua média alinhada como uma forma de
estudar a dindmica do neur6nio bem como suas propriedades de codificacdo e processamento
da informac¢do. Métodos e Resultados: Utilizamos séries temporais de dados eletrofisiolégicos
de neurdnios do Sistema Estomatogastrico (STG) de siris azuis Callinectes sapidus. Cada uma
destas séries apresenta cerca de alguns milhares de bursts. Foram utilizadas, até o momento,
3 séries obtidas de animais distintos. A rede estudada possui um par de neurGnios marca-
passo que interagem por sinapses elétricas fortes. Estes neuronios inibem todos os demais
componentes da rede e recebem somente uma sinapse quimica inibitéria de feedback. Em
nossas andlises, utilizamos os dados de um destes neurdnios do circuito marca-passo, o PD
(Pyloric Dilator) e do neurbnio que faz esta sinapse de retorno, o LP (Lateral Pyloric). A
partir do método de alinhamento aplicado nestas séries temporais, e com ferramentas da
Teoria da Informac3o (2) observamos como a distribuicdo de cada Potencial de A¢do em torno
de sua média influi na transmissdao de informacdo entre os neurdnios da rede. Utilizamos
também estas varidveis como uma forma de caracterizar a dindmica dos mesmos. Estes
resultados sdo complementares a outros estudos acerca de transmissdo de informagcdao em
CPGs, nos quais a Teoria da informacao foi aplicada somente nos tempos precisos de disparo,
sem a realizagdo do alinhamento dos bursts. (3) Conclusdo: O desenvolvimento desta nova
metodologia para o estudo de neurdnios bursters pode criar novas abordagens no estudo
do problema de processamento de informacdo em pequenas redes neurais, fornecendo novas
escalas temporais relevantes, como a resolucao temporal na determinacdo do tempo preciso
do disparo e o real papel da distribuigdo interna dos Potenciais de A¢do de burst (Intra Burst
Spike Patterns) em um CPG. Apoio Financeiro: CNPq e FAPESP
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Este projeto tem como objetivo participar dos esforcos de configuracdo do arranjo de telescépios
para o Cherenkov Telescope Array (CTA) Observatory, uma colaboragdo internacional que visa
construir uma nova geracao de telescopios terrestes sensiveis a radiacao gama para estudar
astrofisica de particulas césmicas. O experimento, que terd 10 vezes mais sensitividade que
quaisquer dos telescépios de raios gama ja existentes, encontra-se na fase de estudo das
configuracdes e potencialidade. (2) Este projeto insere-se nestes esforcos e busca, através
de ferramentas matematicas, optimizar o arranjo dos telescépios de forma a maximizar as
potencialidades do Observatorio e minimizar o custo de construcao. Neste projeto foram
utilizados métodos matemdticos e computacionais, para estudar analiticamente o problema e,
através do método de Monte Carlo aliado a algoritmos desenvolvidos que visam a diminui¢do da
energia da configuragdo, simular um sistema dinamico entre um certo nimero de telescépios,
buscando a posi¢do optimizada destes. (1) Tal energia de configuragdo é analisada através de
funcdes de trigger proprias dos telescépios, simuladas pelo Dr. Carlos Todero.
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Sensores de umidade baseados em materiais ceramicos tém seu funcionamento, a principio,
correlacionados com a capacidade de adsorcao e absorcao em relacdo ao ambiente de operacdo
(1) As influéncias microestruturais, no que diz respeito a distribuicdo e tamanho médio dos
poros e das fases cristalinas componentes sdo, portanto, fundamentais .(2) O objetivo deste
trabalho é a sintese e o processamento de ceramicas ZrTiO,4 de alta porosidade, visando sua
aplicagdo como elemento componente em sensores de umidade. A rota de sintese escolhi-
da foi o método de precursores poliméricos (3), seguidos de tratamentos térmicos a 400°C
e calcinacdo em 800°C. Obtendo assim um pdé de baixa densidade e alta area superficial,
produzindo-se através de uma compactacao isostatica em 100 MPa, pastilhas de 12 mm de
didmetro que foram ent3o sinterizadas entre 1000 e 1200°C. As densidades das amostras
obtidas foram aferidas através do método de Arquimedes. Os resultados obtidos através da
difragdo de raios X (DRX) e a microscopia de varredura, mostram a obtengdo ZrTiO4 em sua
fase ortorrombica e alta porosidade, respectivamente.
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A fim de melhorar a eficiéncia da transferéncia atémica entre duas armadilhas magneto-dpticas
(MOT) pertencentes a um sistema de condensagdo de Bose-Einstein (BEC), faz-se necessario
primeiro compreender plenamente o mecanismo de transporte, realizado por meio de um feixe
laser (push beam) acoplado a uma das transi¢des do dtomo de 87Rb. Este mecanismo pode
ser demonstrado através de um modelo semi-cldssico da pressdo de radiagdo (1) agindo nos
atomos dentro do campo de aprisionamento magneto-6ptico da armadilha primaria, que atua
como uma fonte de atomos frios a serem transportados através de um feixe atémico, até serem
recapturados na regidao de confinamento da armadilha secundaria, dentro de uma camara de
vacuo ultra-alto (UHV). Uma vez que o mecanismo esteja estabelecido em termos de seus
parametros, sera realizada uma investigacao de como melhor adaptd-los ao sistema em uso, o
que permitird tempos de carregamento mais rapidos e melhor qualidade do MOT de recaptura,
levando a uma melhoria significativa nos resultados do experimento de condensacao.
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A técnica de Ressondncia Magnética (RM) possibilita a obtengdo de imagens de forma comple-
tamente n3o invasiva. Conferindo dados anatdmicos e funcionais do cérebro, o exame de RM
revolucionou a drea de diagndstico por imagem bem como a neurociéncia basica e aplicada.
Dentre os mais recentes avancos na drea de neuroimagem por RM podemos listar a técnica
denominada Manganese-Enhanced Magnetic Resonance Imaging (MEMRI) que emprega ions
de manganés como agente de contraste alternativo. O ion de manganés é conhecido por
diminuir tanto o tempo de relaxacdao T1l como o T2 da 4gua adjacente, sendo entdo, um
excelente agente de contraste. A técnica MEMRI foi descrita ha alguns anos para demonstrar
o realce do contraste no cérebro de ratos, em estudos sobre o acimulo de manganés e sua
toxicidade. (1) Em particular, trés aplicacdes principais se beneficiaram da técnica MEMRI
(2-3): mapeamento de dreas ativas do sistema nervoso central; a delineagdo de conexdes
neurais especificas no sistema nervoso central; a utilizagdo como agente de contraste apds
administracao sistémica. Desta forma, MEMRI figura como um método Unico e util para a
visualizac3o de circuitos neurais e identificacdo anatomica de estruturas encefalicas in vivo.
Este projeto pretende caracterizar a evolucao temporal do contraste gerado pelo aciimulo de
manganés em estruturas cerebrais distintas. Estdo sendo analisadas as regides hipocampais
(HPC) e do giro denteado (DG), que sdo regides associadas ao processo de evolugdo das
epilepsias. O presente projeto estd sendo desenvolvido no CIERMag do IFSC-USP em um
sistema de imagens por RM de 2.0T dedicado a estudos de pequenos animais. Inicialmente,
os ratos recebem uma injec3do intraperitoneal de MnCI2. Em seguida, s3o anestesiados e ima-
gens 3D-GRE ponderadas em T1 s3o adquiridas com alta resolucdo espacial. S3o obtidos oito
conjuntos de dados com intervalo de 3h entre eles por um periodo de 24h. As imagens sao
analisadas utilizando ROls independentes, desenhadas nas duas areas de interesse. A analise
preliminar dos dados mostra que nas duas regides de interesse existe um aumento gradual
no contraste obtido nas imagens ponderadas em T1 ao longo do tempo apds a injecdo do
MnCI2. No caso do DG, por exemplo, o primeiro ponto temporal apresenta intensidade de
sinal menor que o obtido no musculo do animal mostrando ainda um acimulo bem baixo do
ion de Manganés na regiao. Muito embora nesse mesmo ponto temporal, o HPC ja apresente
sinal mais intenso que o miusculo, com o passar das horas o sinal relativo no DG supera o
obtido na regiao do HPC. Além disso, depois de 24h a regidao do HPC parece ja ter atingido a
mdxima captacdo de ions de manganés, enquanto a curva da regido do DG parece ainda estar
evoluindo assintoticamente. Isso mostra que diferentes regides cerebrais nao apenas captam
quantidades distintas do ion de Mn, como esse processo se da em escalas temporais distintas,
o que torna ainda mais importante a caracterizacao da metodologia para diferentes aplicagdes
nas quais diferentes regides cerebrais possam estar envolvidas.
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A tripanossomiase americana, causada pelo protozoario Trypanosoma cruzi é uma Doenca
Tropical Negligenciada (DTN) que acomete aproximadamente 14 milhdes de pessoas na
América Latina e ainda ndo possui tratamento adequado ou vacina. O selénio é um mi-
cronutriente essencial na nutricao de animais e seres humanos que vem sendo estudado devido
seu papel na prevencdo da formacao de radicais livres, prevencao e combate do cancer e mo-
dulacdo do sistema imune inato e adquirido. Os compostos de Se em baixas concentracoes
exercem efeitos benéficos, mas quando em altas concentracdes, tornam-se téxico ocasionando
danos diversos nas células. A eliminacdo do selénio ocorre primariamente através das vias
de metilacdo, onde o selénio é reduzido formando compostos mono, di e trimetilados que
sdo dificilmente excretados. Os efeitos observados pela suplementacido de Se in vitro e in
vivo mostram que para alguns micro-organismos patogénicos o Se pode ser um modulador de
viruléncia para o patégeno. Em experimentos com camundongos infectados com T. cruzi, a
deficiéncia em Se do hospedeiro levou a um aumento da viruléncia do protozodrio. (1) Ja a
suplementacdo com Se reduziu o nimero de formas infectantes em circulacdo e diminuiu os
danos inflamatdrios no masculo cardiaco. (2) Este trabalho tem como objetivo verificar qual
a influéncia do selénio no metabolismo do T. cruzi, avaliando o efeito desde a suplementacdo
até os efeitos toxicos decorrentes de elevadas concentracdes de selénio. Observou-se con-
sideravel reducdo da viabilidade de formas epimastigota com concentragdes de 100, 50 e 10
uM de selenito de sédio, e ndo houve alteracdo do crescimento para 1 uM. Surpreenden-
temente, a suplementacao com 100 nM de selenito de sédio ocasionou aumento de até 40
porcento da viabilidade quanto comparada ao controle. Ocorreu reducdo da viabilidade de for-
mas tripomastigotas nas concentragdes testadas (10, 1, 0,1 uM), indicando formas sanguineas
s3o sensiveis a presenca de selénio. Estudos com formas amastigotas, cultivadas com auxilio
de fibroblastos humanos, demonstraram que a suplementacdo de selenito de sédio causa in-
cremento de aproximadamente 35 porcento no nimero das formas intracelulares de T.cruzi,
embora nas mesmas concentracdes ndo seja observado alteracdo no crescimento da célula
de mamifero utilizada. Somados, os dados sugerem diferencas no metabolismo de selénio
em diferentes formas de tripanosoma e pretende-se avaliar a influéncia da suplementacao de
selenito de sédio na expressdo de selenoproteinas (3) tanto do hospedeiro quanto do parasito.
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O desenvolvimento de sensores para monitoramento de microrganismos integra conhecimentos
de biologia molecular e tecnologia de informacdo. No presente projeto, realizamos a montagem
e a caracterizacdo de um sensor idealizado para monitoramento répido de sistemas bioldgicos.
O sensor proposto deve ser capaz de distinguir amostras de meios de cultura com condu-
tividades elétricas diferentes, em funcao das concentracdes de substancias dissolvidas. Para
descobrir se o sensor € (itil na deteccao de microrganismos, vao ser estabelecidas curvas-padrao
de crescimento para algumas espécies e descobrir se ha algum tipo de assinatura elétrica car-
acteristica para cada grupo que poderia ser identificada pelo sensor. O sensor utilizado para
medi¢cdes com substancias dissolvidas é um circuito divisor de tensdo, em que um dos ramos é
um resistor conhecido e o outro é a ponteira de medicao. Os formatos de ponteiras testadas
foram cilindros concéntricos, placas paralelas e hastes paralelas. As medicdes para variacdo de
tens3ao de amostras em meio liquido se assemelham as de carregamento de um capacitor com
uma resisténcia associada. Para obter os dados automaticamente, foi usado um sistema de
aquisicdo de dados, composto por uma placa de aquisicio PCI-MIO-16E-4 e pelo programa
Labview, ambos da National Instruments. A variacao da tensao obtida para um sistema com
oito elementos sensores, em medicoes simultaneas, é muito similar. Antes de realizar medicoes
com microrganismos, é necessaria a realizacdo de ensaios com amostras liquidas, com a es-
colha de substancias dissolvidas e das respectivas concentracdes em condigdes controladas,
para fins de caracterizacao e calibracdo do sensor. As primeiras medicdes com amostras nao
biolégicas foram da variacdo de tensdo, e por consequéncia da condutividade, da amostra
apds aplicagao de uma tensao elétrica externa. Foram usadas amostras de dgua destilada, de
solugBes de agidcar a 10, 150 e 300 mg/ml, e solu¢des de acido acético a 0,97%, 1,94% e
4,85%. Para medicGes com amostras bioldgicas, foram utilizadas células neopldsicas do tipo
MDA, cultivadas em garrafas de 75 cm? até atingir 100% de confluéncia. O meio foi removido
e as células sdo lavadas com PBS estéril, adicionando-se meio com tripsina em seguida. Apds
corar as células com azul de tripan, a contagem e verificacao da viabilidade das células foram
feitas num microscépio em camara de Neubauer. Até o momento, conseguimos calibrar o
sistema e os resultados obtidos em cultura de células neopldsicas. O sistema sera futuramente
utilizado em culturas microbianas. O comportamento esperado para amostras de microrgan-
ismos é que diversas substancias presentes no meio de cultura tenham suas concentragoes
alteradas, o que poderia mudar a resposta elétrica desse meio. Para evitar que a passagem
de corrente elétrica altere a amostra, como mostrado em (1-2), o circuito contruido levou em
conta a quantidade de corrente elétrica usada e o tempo do processo de medicdo. O trabalho
vem sendo desenvolvido juntamente com o aluno de mestrado Marcel Tendrio Bezerra e teve
materiais fornecidos pela pés-doutoranda Natalia Mayumi Inada.
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Nota-se que nos ultimos anos houve significante aumento do numero de microrganismos re-
sistentes aos convencionais métodos de controle microbiano, tornando assim, cada vez mais
necessdrio a busca por novas metodologias alternativas e mais eficazes. Com este intuito, tem
surgido a terapia fotodindmica (PDT), uma nova abordagem minimamente invasiva, compro-
vadamente eficaz, que baseia-se no emprego de trés elementos, sendo eles o oxigénio, um
composto fotossensivel aliado a uma fonte de luz de comprimento de onda adequado. Quando
estes elementos sdo combinados ocorre a geracdo de espécies reativas capazes de interagir com
a fauna microbiana levando a inativacao dos mesmos na regido aplicada. Neste trabalho clinico
com fases associadas a estagios in vitro, onde através da utilizacdo de técnicas de cultivo mi-
crobiolégico a partir da obtenc3do de aliquotas de salivas de pacientes que foram plaqueadas em
meios de cultura em estdgios anteriores a aplicacdo, imediatamente apds o tratamento, apds
trinta minutos e vinte e quatro horas apds, tendo como objetivo a verificacao da capacidade
da técnica em inativar os microrganismos bem como monitorar a capacidade de recolonizacdo
dos mesmos.
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A filariose trata-se de uma doenca negligenciada e endémica que atinge 83 paises, sendo seu
tipo mais comum a filariose linfatica (FL), considerada pela Organizagdo Mundial da Satde
como erradicavel. Para o seu tratamento, desde 1950 tem sido amplamente utilizado o farmaco
citrato de dietilcarbamazina (DEC-CIT), tanto na forma de comprimidos quanto misturado
ao sal de cozinha. (1) A DEC-CIT é preferida, pois a forma de DEC livre é instdvel em
temperaturas ambientes. Estudos estruturais reportados na literatura revelaram a existéncia
de transi¢des de fase sélido-sélido a baixa temperatura para o DEC-CIT. (2) Assim, visando o
aperfeicoamento farmacoldgico do farmaco DEC-CIT, nesse trabalho desenhou-se um cocristal
de oxalato de DEC (coc-DEC-0X).(3) Cristais adequados a realizagdo de experimentos de
difracdo de raios x de monocristal (DRXM) foram obtidos a partir de uma mistura equimolar
de 4cido oxalico e DEC, numa solugdo de isopropanol e dgua. Os dados de difracdo foram
coletados em um difratometro APEX Il Duo instalado nas dependéncias do Instituto de Fisica
de S3o Carlos. Os dados foram coletados tanto a temperatura ambiente quanto 100K. Estes
dados mostraram a auséncia de transices de fase sélido-sélido para este cocristal. A analise
estrutural mostrou que a unidade assimétrica é composta por uma molécula de DEC e duas
moléculas de 4cido oxdlico, uma ionizada (responsavel pela constituicdo do novo sal) e outra
ndo ionizada (que caracteriza a formagdo de um cocristal). Essa particularidade, além de ser
interessante, levou a um empacotamento diferencial e tinico, ja que o coc-DEC-OX é a primeira
forma sélida da DEC a apresentar empacotamento cristalino com a formac3o de canais. Nestes
canais se abrigam moléculas do dcido tanto ionizadas quanto nao-ionizadas. Estas moléculas de
agente co-cristalizante estdo fortemente ligadas por ligacdes de hidrogénio classicas do tipo O-
H—O. Assim, as moléculas de acido formam colunas compostas por moléculas ionizadas e ndo
ionizadas alternadas. Estas colunas dao uma importante rigidez ao empacotamento cristalino
que resulta num importante aumento no ponto de fusdo do composto, em torno de 190°C
(determinado por microscopia 6ptica polarizada térmica), quando comparado com a DEC-CIT
(140°C). Estas analises sugerem que o sal de dietilcarbamazina aqui reportado apresenta uma
estabilidade superior a da forma sélida administrada atualmente. Esta informagao sugere que

este novo sal seria mais util na administragdo didria misturado ao sal de cozinha, em lugar do
DEC-CIT.

Palavras-chave: Dietilcarbamazina. Cocrital. Estrutura cristalina.
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Terapia Fotodindmica (TFD) é uma técnica utilizada para o tratamento de diversos tipos
de lesbes, como cancer, no controle microbiolégico, em casos odontoldgicos e estéticos. A
realizacdo da TFD consiste no uso de um fotossensibilizador (FS), que ficard localizado prin-
cipalmente nas células neopldsicas e serd irradiado com luz visivel. Este processo, quando
ocorre na presenca de oxigénio, desencadeia a formacao de espécies reativas de oxigénio,
que sao citotoxicas para as células. Estas espécies provocam a morte celular e subsequente
necrose tumoral. A utilizacdo da luz branca como fonte de luz multiespectral para Terapia
Fotodinamica e suas consequéncias ao efeito fotodinamico ainda ndo sdo completamente es-
tabelecidas, e por isso ha interesse no estudo dos parametros envolvidos para analise das
melhores condi¢des de aplicacdo do tratamento. O objetivo do trabalho é a elaboracdo de um
modelo que calcule a dose limiar em funcdo do comprimento de onda e estime a profundi-
dade de necrose obtida por TFD, escolhidos fotossensibilizador, fonte de luz e tecido. Dose
limiar (do inglés, Threshold Dose, Dth) é a minima dose de energia entregue ao tecido para
causar uma necrose permanente. Encontra-se na literatura o valor da dose limiar estimado
experimentalmente para alguns comprimentos de onda (1). Entretanto, ao utilizar uma fonte
de espectro amplo, é fundamental conhecer o comportamento em fun¢do do comprimento de
onda. Utilizamos no modelo o nimero minimo de fétons necessarios para produzir necrose
tecidual (que é bem determinado na literatura, que é da ordem de 10" fétons/cm? (2) e foi
estabelecida uma relagdo com os comprimentos de onda de absor¢do do FS. Nos experimentos
de TFD, observa-se apenas um intervalo tipico de valores de necrose (da ordem de milimetros),
independente da fonte ser monocromatica ou de espectro amplo. Segundo a teoria de Dth,
expressa em fétons, isso se justifica pois, para uma fonte de espectro amplo, a molécula de FS
absorverad o equivalente a sua dose limiar, independente do comprimento do onda dos fétons
absorvidos. Entdo, pela Lei de Beer-Lambert, consideramos como a intensidade de luz em
cada comprimento de onda é atenuada no tecido ao longo da profundidade. Calculou-se a
intensidade absorvida, isto é, quanto da luz que chega a cada profundidade do tecido é real-
mente absorvido pelo FS, que foi convertida para o nimero de fétons absorvido pelo FS no
tecido em funcdo da profundidade. Este nimero foi associado com o Dth em fétons e, assim,
estimou-se a minima profundidade de necrose produzida. O trabalho estd em andamento; o
modelo obtido estd sendo comparado com resultados experimentais da literatura.
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O dominio dos principios fisicos que regem a conversio de energia luminosa em trabalho
atil, como, por exemplo, na forma de corrente elétrica, é fundamental para o planejamento
de novos materiais, podendo abranger aplicacbes que vao desde os modernos dispositivos
optoeletronicos (células solares, etc) até a descoberta de novos processos bioquimicos da
fotossintese.(1) Neste contexto, a Espectroscopia de Bombeio-e-Prova, EBP (Pump-Probe
Spectroscopy, PPS) é uma técnica capaz de medir o tempo de vida ultracurto (fs-ns) dos
niveis de energia (radiativos ou ndo) de diversos materiais, inclusive de nanofilmes poliméricos,
possibilitando, portanto, a andlise da dindmica do espectro quando ocorre transferéncia de
carga ou de energia entre materiais (nanofilmes) independentemente se ha luminescéncia ou
ndo. (2) O aluno de iniciagdo cientifica (ic) é orientado pelo Prof. Dr. Paulo Barbeitas
Miranda e tem como projeto geral auxiliar na implementacao de uma estacdo experimental de
EBP no Grupo de Polimeros " Bernhard Gross", comparar dois modos distintos de aquisicao
de dados (uma tradicional usando Lock-In Amplifier (LIA); outra, a aquisi¢do "inovadora”,
sem usar LIA) e sintetizar amostras poliméricas para depois interrogd-la usando EBP. Este
trabalho consiste em apresentar a sintese de nanofilmes poliméricos de PPV/PSS [poli(p-
fenileno vinileno)/ poli(4-estireno sulfonato de sédio)] com diferentes tamanhos de conjugacio
e o uso da técnica de Espectroscopia de Bombeio-e-Prova para a anélise da dindmica energética
destas heteroestruturas. (3) Observagdo: durante o trabalho, o aluno estagiou no Center For
Nano Science and Technology, CNST, em Mildo para se aprofundar em EBP e investigar dois
tipos de amostra: as de PPV/PSS e outra de PPV/PFO (poli fluoreno). Esta dltima foi
gentilmente doada pelo Prof. Dr. Francisco Eduardo Gontijo Guimaraes, visando verificar o
fenémeno de Transferéncia de Energia Ressonante de Forster (FRET) do PPV para o PFO.
Na apresentacdo, o ic vai usar o dado deste fendmeno coletado no CNST para dar uma
breve explicagdo sobre como interpretar a transmitancia diferencial - a grandeza medida no
experimento de Pump-Probe Spectroscopy. No momento, o aluno est finalizando a sintese de
novas amostras de PPV/PSS. Espera-se que até a data de apresentacdo ele tenha resultados
deste experimento. Apoio financeiro: FAPESP e CNPq.
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Nos dltimos anos o estudo de solos tem ganhado grande destaque devido a crescente pre-
ocupag¢do com a qualidade do meio ambiente e as mudancas climaticas globais. O solo é
um dos mais importantes reservatérios de carbono da Terra. Desta forma, pode auxiliar na
absor¢do de carbono e na redugdo da concentragdo de gases de efeito estufa na atmosfera. (1)
Essa preocupacao incentiva o estudo nao sé do teor de carbono e da matéria organica como
tantas outras propriedades fisicas e quimicas do solo. A sua formac3o é uma acdo combinada
de processos quimicos, fisicos e biolégicos tais como: clima, material de origem, organismos,
tempo e relevo. A ordem e intensidade desses fatores determinam o tipo de solo. (2) Além
de suporte, o solo fornece as plantas alguns elementos essenciais para seus ciclos de vida,
dentre eles, dgua e nutrientes. Conhecendo o teor de carbono, pode-se inferir propriedades
quimicas e bioldgicas que ocorrem no solo, como por exemplo, o acimulo de nutrientes e a
taxa de reten¢do de dgua, podendo assim diferenciar manejos distintos. Para as analises do
teor de carbono, a pratica mais comum é a amostragem de determinada quantidade de solo
e o envio da amostra a um laboratério especializado. Esta andlise nao sé tem custo elevado
como também ndo possibilita mapear uma regido, ja que é feita uma média de apenas alguns
pontos. No laboratério, a amostra é submetida a um pré-tratamento, etapa da sequéncia
analitica apontada como a mais lenta e complicada. Durante este processo, ha grande proba-
bilidade de introducao de erros sistematicos devido as contaminagdes, uma vez que esta é a
etapa que requer maior manipulacdo da amostra. Por esses motivos, a etapa de preparo sao
atribuidos os maiores prejuizos relacionados a precisao e exatidao dos resultados analiticos. A
fim de tornar esse conhecimento mais rapido, pratico e possibilitar andlises in situ, ou seja,
sem a necessidade de transporte e manipulagdo das amostras com reagentes quimicos, foi uti-
lizada a técnica LIBS (acrénimo do inglés Laser Induced Breakdown Spectroscopy) e métodos
estatisticos multivariados para avaliar a possibilidade de medir o teor de carbono do solo.
LIBS é uma técnica espectroanalitica que utiliza plasma gerado por pulsos de laser de alta
energia para preparar a amostra e excitar os analitos em um dnico passo. (3) Esta técnica
em conjunto com métodos estatisticos foi capaz de inferir o teor de Carbono do solo, tendo
alta correlagdo com a técnica de referéncia de anélise elementar (CHN). Na mesma medida,
é possivel também identificar outras caracteristicas do solo, como, por exemplo, a quantidade
de nutrientes e de contaminantes. Outra vantagem desta técnica é que ela permite mapear
vdrias caracteristicas de uma regiao em pouco tempo sem gerar residuos.

Palavras-chave: Teor de carbono. Espectroscopia de plasma induzido por laser. Solo.
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Os métodos perturbativos sdo fundamentais na analise de problemas mais realisticos em termos
das soluc¢des idealizadas do mesmo problema, como é o caso da anélise de um fluido bos6nico
interagente que apresenta infinitos graus de liberdade. Nesse trabalho faremos uma andlise de
um ntmero N de osciladores harmonicos acoplados em estados estacionarios e com condicoes
de contorno de Dirichlet. E observado, ent3o, que o espectro desse modelo é equivalente
ao de um sistema de bdsons livres. Na solucdo discreta deste sistema aplica-se o limite
termodindmico (ndmero infinito de particulas) e também o limite continuo (distancia nula entre
as particulas). Nesse contexto, passamos a trabalhar com uma corda quantica, que possui
infinitos graus de liberdade. Conhecido, por fim, o espectro desse novo sistema, podemos
analisar os efeitos anarmonicos através da adicdo de termos perturbativos ndo lineares, que
nos levam a processos de espalhamento e resultam em caracteristicas importantes sobre a
funcdo espectral.

Palavras-chave: Introducdo a teoria de campos. Osciladores quanticos acoplados. Efeitos
nao lineares.
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As septinas sao um grupo evolucionariamente conservado de proteinas com muitas funcoes
relacionadas ao ciclo celular. Estdo associadas a citocinese, morfologia celular, polaridade
neuronal e trafico de vesiculas em uma grande quantidade de organismos.(1) Estudos in
vitro demonstraram que estas proteinas podem ligar e hidrolisar GTP e dessa forma formar
biopolimeros.(2) Devido a essa caracteristica, as septinas sdo enquadradas na superfamilia das
GTPases. Este projeto trata dos estudos estruturais e da caracterizacdo biofisica de septinas
de Schistosoma mansoni , agente etioldgico da esquistossomose, doenca tropical negligenci-
ada que afeta aproximadamente 200 milhGes de pessoas em 74 paises.(1) Através de analises
bioinformaticas verificamos que S. mansoni possui quatro genes que codificam septinas, os
quais sao denominados Smspt 5, Smspt1l0, Smspt7.1 e Smspt7.2 devido a similaridade com
as septinas humanas 5, 10 e 7, respectivamente. Neste projeto foi estudado o dominio GT-
Pase das septinas 5 e 10 do referido helminto, denominadas assim Smspt5G e Smspt10G.
Inicialmente amplificou-se os genes relativos relativos aos dominios por RT-PCR. Em seguida
esses genes foram clonados e subclonados nos respectivos vetores de propagacao e expressao
pJET1.2/blunt e PET28a(+), sendo realizado um sequenciamento entre estas duas etapas. A
expressao foi realizada a 18°C' com 0,4 mM de IPTG por 16 horas. Realizou-se a purificacdo
do produto recombinante por cromatografia de afinidade em coluna de Ni-NTA, seguida por
purificagdo em cromatografia por exclusio molecular em coluna Superdex 200-10/30 GL. A
estrutura secundaria das proteinas obtidas foi avaliada por dicroismo circular utilizando-se um
espectometro Jasco 815 e a atividade das proteinas foi avaliada quanto a capacidade destas em
hidrolisarem GTP a GDP por meio cromatografia de troca i6nica, em coluna de troca anidnica
DEAE 5 PW. Os ensaios de cristalizacdo foram realizados pelo método de difusdo de vapor,
utilizando-se a gota suspensa. As proteinas foram expressas de forma soltvel e purificadas
com sucesso. A andlise dos espectros de dicroismo circular permitiu identificar enovelamento
em termos de estrutura secundaria com a presenca de estruturas organizadas do tipo alfa-
helice e folha-beta sugerindo que estas macromoléculas encontrava-se na sua forma nativa.
O teste de atividade realizado por cromatografia de troca ionica revelou que Smspt5G possui
acao hidrolitica sobre o GTP e pode hidrolisar todo o nucleotideo adicionado em um periodo
de 4h. Entretanto o dominio Smspt10G n3o apresentou tal atividade, nem mesmo apds 24h
de incubacdo. Os ensaios de cristalizacdo nos permitiram obter condicdes que propiciaram
a formacdo de cristais de Smspt10G ligada a GDP e também a GTP. A estrutura de ambas
estas configuracdes foi resolvida pelo método da substituicdo molecular. Os cristais difrataram
a 1,9 A para Smspt10G+GDP e a 2,1 A para Smspt10G+GTP. Ao analisarmos a estrutura
tridimensional das duas configuracdes percebemos que a proteina nao sofreu alteracbes con-
sideraveis em sua forma espacial ao ter seu ligante substituido. O presente trabalho permitiu
elucidar aspectos estruturais e funcionais dos dominios GTPase estudados. Estas informacoes
virdo acrescentar importantes informacoes de base no estudo das septinas como um todo.
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Algumas diguanilato ciclases (DGCs) catalizam a formagdo c-di-GMP enquanto outras s3o re-
ceptoras desse segundo sinalizador. Altas concentragdes intracelulares de c-di-GMP estimula
a maquinaria bacteriana para o fendtipo colonial, mais conhecido como biofilme. (1) Carac-
teristicas como grau de viruléncia, adesdo em materiais de uso médico (lentes de contato ou
implantes) ou de uso industrial (tubulagdes metdlicas) sdo dependentes das rotas de sinali-
zacdo do biofilme e exemplificam a atratividade em estuda-las. O trabalho tem como meta
o desenvolvimento de protocolos de expressao e purificacao de proteinas da familia GGDEF
de diferentes bactérias, a andlise da atividade catalitica das proteinas em estudo - através
de técnicas espectrofotométricas e cromatogréficas - além da reproducdo de um protocolo
de obtenc3o enzimatica da molécula c-di-GMP para estudos de interacdo com DGCs. Inclui
também estudos estruturais, com a aplicacdo de ensaios em cristalografia dessas proteinas,

de proteinas de DGC. As DGCs XAC2810 ,XAC2482 , XAC0614, XAC1992 - proteinas de
Xanthomonas axonopodis , JW1528 (ou YdeH) - proteina de Escherichia coli e PA14_45930,
PA14_23130, PA14.53310 - proteinas de Pseudomonas aeruginosa, foram clonadas em vetor
de expressao pETSUMO e submetidas a testes de solubilidade bem sucedidos. Resultados ex-
perimentais comprovaram a atividade catalitica da DGC YdeH e um protocolo de purificacao
com esta enzima foi adaptado com &xito. (2) A proteina citada foi ainda submetida a screenig
de solugdes de cristalizacdo e teve seus parametros cinéticos calculados. Dado que os cristais
da YdeH foram obtidos com com qualidade insuficiente para fornecer padrdes de difracdo
necessario aos estudos estruturais, investiu-se na clonagem e purificagdo da proteina WspR
(3), que possui condicdes de cristalizacdo e protocolos de purificacdo ja bem estabelecidos.
Isso ajudard na analise cristalografica do complexo DGC com os inibidores desenvolvidos pelo
pos-doutor Helton Wiggers, através de métodos em quimioinformatica.
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A angiogénese é o nome dado ao fendmeno de formacao de novos vasos sanguineos e, portanto,
se relaciona n3o sé as funcdes normais do corpo, mas também diversas doencas. 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 vascularizacio
do tumor ha um fendmeno de dorméncia dessa massa tumoral, descrito por Folkman em
1971.(1) A membrana cérioalantdica de ovos de galinha, conhecido como CAM (do inglés,
ChorioAllantoic Membrane), é um modelo in vivo extremamente eficiente para o estudo de
diferentes atividades no endotélio vascular.(2) 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 interagdo entre luz, uma substancia fotossensibilizado, a molécula é
excitada, gerando oxigénio singleto, um produto citotéxico que leva a morte celular.(3) Esse
projeto tem como objetivo avaliar o efeito vascular de diferentes fotossensibilizadores aplicando
a técnica da terapia fotodinamica, usando o modelo CAM. Com isso, espera-se contribuir para o
tratamento de doengas como o cancer e entender sua relacdo com o fenémeno de angiogénese.
Com o auxilio da captura e processamento de imagens, podemos obter dados qualitativos e
quantitativos em funcdo do tempo pds-terapia e relaciona-los as caracteristicas biofisicas e
bioquimicas dos fotossensibilizadores e sua interagdo com o ambiente.
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Nas ultimas décadas, a fisica atdmica e molecular sofreu grandes avancos com as técnicas
de resfriamento de dtomos. Em particular, uma das grandes conquistas foi a condensacao
de Bose-Einstein com gases confinados em potenciais espacialmente dependentes. A con-
densacdo foi alcangada gracas ao desenvolvimento dos potenciais épticos, que utilizam as
forcas de dipolo geradas por um feixe de laser para aprisionar atomos frios em uma regido
de interesse. (1) Recentemente, a possibilidade de produgdo de potenciais 6pticos com for-
matos arbitrarios e dinamicos no tempo tem despertado o interesse dos pesquisadores em
fisica atobmica, sobretudo pelo poder de produzir Hamiltonianos com importantes aplicacoes
no estudo de gases quanticos. Em nosso laboratério, estamos desenvolvendo um sistema de
producdo desses potenciais arbitrarios e dinamicos para ser aplicado em nosso experimento
de condensacdo com atomos de rubidio. O método que usamos consiste em desviar um feixe
de luz por meio de dois moduladores acusto-dpticos ortogonais. (2) Esses moduladores s3o
controlados dinamicamente, e o feixe é projetado em um plano éptico, de modo a produzir um
desenho em alta velocidade do potencial nesse plano. Com os equipamentos ja produzidos,
fomos capazes de observar figuras dinamicas sobre um anteparo material, usando um laser sim-
ples para testes. Com os préximos avanc¢os, pretendemos aperfeicoar e caracterizar o sistema,
para posteriormente aplica-lo no aprisionamento de dtomos de rubidio para a condensacao.
Os resultados abrirdo novas possibilidades de pesquisas em nosso grupo, aprimorando o estudo
de sistemas quanticos de muitos corpos.

Palavras-chave: Condensacdo de Bose-Einstein. Potenciais épticos. Gases quanticos.
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Um dos mais excitantes desenvolvimentos no estudo de gases atoémicos ultra-frios consiste na
observacao dos vértices. Isto porque os vértices em Condensados de Bose Einstein constituem
um dos maiores indicios da natureza quantica desse estado da matéria, jd que representa a
maneira particular dessa amostra manifestar o momento angular dos atomos nela inclusos.
Nosso grupo recentemente foi pioneiro na observacdo desse fenémeno em gases quanticos
alcalinos. Agora a parte de teoria esta pesquisando mais sobre o assunto. O objetivo desse
trabalho, é estudar o aprisionamento de uma espécie alcalina em vértices de um condensado
de outra espécie desse tipo. A principio, foi estudada a dindmica de apenas um gas interagente
unidimensional aprisionado em dois diferentes potenciais (caixa e harmdnico) e foi obtida a
funcao de onda para cada caso. Em seguida, serdo calculadas essas mesmas propriedades para
o gas bidimensional e o estudo da interacao entre dois gases unidimensionais sera iniciada.

Palavras-chave: Superfluido. Condensado de Bose Einstein. Vértices.

One of the most exciting study of ultra-cold atomic gases development is the observation of
vortices. That is because vortices in Bose Einstein Condensates are one of the best signs of the
quantum nature of this sample, since that it is the way to express the angular momentum of
its atoms. Our research group recently was pioneer on the verification of quantum turbulence
in alkali gases. Now, the theory part of our group is delving into studies of the properties
of this phenomenon. In this work, we aim to continue our studies with the trapping of one
alkaline condensed species in vortices of another condensed species. At first, we studied
the dynamics of a one-dimensional interacting gas trapped in two different potentials (box e
harmonic) and the wave function was calculated in each case. After that, those proprieties
will be calculated for a two-dimensional quantum gas and the study of the interaction between
two one-dimensional gases will be started.
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As septinas sao proteinas fundamentais para o processo de divisao celular em muitos organismos
e sdo componentes essenciais do citoesqueleto, além de poderem estar envolvidas em outros
processos celulares, como determinacao da polaridade celular, reorganizacao do citoesqueleto,
dinamica de membranas, trafego de vesiculas, exocitose e apoptose. Entre os eucariotos, as
septinas sao encontradas desde leveduras até animais superiores, exceto em vegetais, sendo
proteinas filogeneticamente conservadas. Estruturalmente, as septinas possuem um dominio
conservado de ligacdo a GTP e pertencem a superclasse das P-loop GTPases. O P-loop é
definido pelos motivos G1(GxxGxGKST), G3(DxxG) e G4(xKxD), este dltimo especifico para
ligacdo ao GTP.(1) Os membros da familia de septinas sdo compostos tipicamente por trés
dominios, um N-terminal varidvel, um dominio central GTPase, caracterizado pela presenca
do motivo P-loop, e uma regiao C-terminal que geralmente inclui sequéncias caracteristicas
coiled-coil.(2) Tratam-se de proteinas de 40-60 kDa, com estrutura primaria bem conservada
entre diferentes espécies. O dominio central GTPase é razoavelmente bem conservado (>
35% de identidade sequencial entre septinas homdlogas de levedura e mamiferos), porém os
dominios N- e C-terminais apresentam grande variagdo. (3) A identidade sequencial entre os
dominios GTPases de septinas da mesma espécie é consideravelmente alto, com uma simi-
laridade minima de 75% (2). Considerando que Chlamydomonas reinhardtii, uma alga verde
unicelular, apresenta uma tnica septina, ela se torna importante para estudos da formacao de
homofilamentos dessas proteinas. Conhecer o processo de formacao de homofilamentos nesse
organismo permitird entender como essas proteinas trabalham e quais fun¢des fundamentais
estdo associadas a elas. O objetivo desse trabalho foi produzir a septina de Chlamydomonas
de forma heterdloga, caracteriza-la bioquimicamente e iniciar estudos de cristalizacdo. A partir
do gene CrSept, isolado de C. reinhardtii a regido codificante do dominio GTPase foi ampli-
ficada por PCR (primers baseado na sequéncia de aminodcidos iniciada em K107 até G393).
O produto desta reagdo foi inserido em um vetor de clonagem (pGEM), propagado em células
E. coli DH5-alfa. Apds confirmacdo da clonagem por andlise de restricdo e sequenciamento,
o fragmento de DNA foi subclonado no vetor de expressdo (pSUMO), nos sitios de Bam HI
e Xho |. Esse vetor permite a expressdao da proteina de interesse com uma proteina de fusdo
(SUMO), que aumenta a solubilidade da proteina, além de uma cauda de 6xHis, que possibilita
a purificacdo da proteina recombinante por cromatografia de afinidade ao niquel. O vetor de
expressdao contendo o gene de interesse foi propagado em E. coli DH5-alfa e utilizado para
transformagdo em bactérias E. coli Rosetta (DE3), sendo esta linhagem usada nos ensaios
de expressao. Confirmada a expressao e solubilidade do produto, procedeu-se a purificacdo
iniciada por uma cromatografia de afinidade em resina Ni-NTA, sendo a clivagem da proteina
de fusao feita imobilizada na prdpria resina, através da adicdo da SUMO protease. A proteina
foi eluida e submetida a cromatografia de exclusdo molecular em coluna Superdex 75 e pos-
teriormente fez-se ensaios de cristalizacao de forma automatica utilizando kits sob diferentes
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condi¢bes em placas de gotas sentadas com trés pocos por condicao variando-se tampao e pH.
Palavras-chave: Biologia molecular. Bioquimica. Chlamydomonas reinhardtii. Septina.
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Apds o surgimento da fisica tedrica, a matematica passou a realizar o papel fundamental
de oferecer uma rica caixa, ndo sé de ferramentas, mas também de conceitos para a fisica.
Desde entdo, a relacdo simbidtica entre fisica e matematica foi se tornando cada vez mais
estreita. Nos dltimos anos, houve muito progresso nesse sentido e dreas mais avangadas e
abstratas da matematica, como geometria e topologia, comecou a ganhar espaco na ciéncia.
Nesse ponto, vale a pena lembrar, por exemplo, da singela forma (uma Unica equacdo) que as
equagdes de Maxwell assumem quando escritas no formalismo da élgebra de Clifford (ou algebra
geométrica), de onde observa-se de maneira precisa e clara que os campos elétrico e magnético
sdo diferentes manifestagdes de uma mesma entidade fisica.(1) Nesse trabalho, abordarei o
simples problema de estudar o movimento de uma particula no espaco euclidiano E3 a partir
do ponto de vista da geometria diferencial de curvas (2), estabelecendo dessa forma conexdes
entre grandezas fisicas e geométricas.(3) Desta maneira, consideremos o vetor tangente t(s),
o vetor normal n(s) e o vetor binormal b(s) = t(s) x n(s) definidos para todo pardmetro
s € I C R de uma curva diferencidvel o : I — R3, tal que o’(s) # 0, Vs € I. A curvatura
e a tor¢do de tal curva sio entdo definidas por k(s) = ||a”(s)]| e 7(s) = (b'(s),n(s)),
respectivamente. Intuitivamente, a curvatura mede o quanto uma curva se afasta de uma
reta, enquanto que a torcdo mede o quanto uma curva se afasta de um plano (chamado de
plano osculador). E ainda possivel mostrar que a base ortonormal ordenada {t(s), n(s), b(s)},
conhecida como referencial de Frenet da curva o no ponto s, satisfaz as férmulas de Frenet da
curva a no ponto s, que descrevem todo o comportamento local (isto é, em uma vizinhan¢a do
ponto s) de tal curva.Este trabalho consistiu em utilizar as férmulas de Frenet para descrever
o movimento de uma particula em termos da curvatura e da tor¢ao da curva descrita pela sua
trajetéria.Com isso, é possivel aprofundar a compreensao de alguns conceitos da mecanica e,
além disso, mostrarei que o formalismo geométrico permite equacionar de maneira simples o
problema de encontrar as condicdes que uma forca deve satisfazer para que as érbitas por ela
geradas sejam planas, o qual pelo tratamento convencional ndo seria claro.
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As septinas sao uma familia de GTPases altamente conservadas em eucariotos. Em humanos
existem 13 septinas que formam complexos e estruturas altamente organizadas, como filamen-
tos e anéis. No entanto, s3o poucas as informacdes disponiveis na literatura sobre os fatores
estruturais que governam a formagdo dessas estruturas. (1) Nesse estudo, objetivamos obter
as estruturas cristalograficas de SEPT3G1 e SEPT3G2, duas versdes truncadas da septina 3,
complexadas com nucleotideos (GDP, GTP e GMP-PNP)com a finalidade de obtermos in-
formagbes das mudancas estruturais impostas pelos nucleotideos e avaliar a importancia delas
na formacao dos homofilamentos. As construcdes foram definidas com base nas estruturas
resolvidas de SEPT3GC (2) e do homofilamento de SEPT2G, ambas complexadas com GDP.
Elas demonstraram que as proteinas apresentam duas interfaces para formacdo dos homofi-
lamentos: interface G (dominio GTPase) e interface NC (amino e carboxi-terminais). Além
disso, o dominio C-terminal n3o se mostrou necessario para formar o filamento de SEPT2G.
Entdo, as novas versdes sdo basicamente SEPT3GC sem o dominio C-terminal (SEPT3G1),
sendo que uma delas terd a regido amino-terminal estendida para incluir uma hélice (Sept3G2).
As sequencias codificadoras de SEPT3G1 e SEPT3G2 foram inseridas no plasmideo de ex-
pressao pET28a e propagadas na linhagem Rosetta de E. coli, onde foi conduzida a indugao
da expressdo das proteinas. SEPT3G1l e SEPT3G2 foram eficientemente expressas soltveis
em bactéria, permitindo assim a realizacdo dos procedimentos de purificacao. A purificagdo
das proteinas recombinantes foi realizada em duas etapas cromatograficas: inicialmente uma
cromatografia de afinidade (Ni-NTA) seguida por uma cromatografia de exclusdo molecular. A
temperatura das amostras foi mantida sempre por volta de 4 graus para estabilizar as proteinas
e evitar agregacdo. Observamos que as proteinas eluiram majoritariamente em um (nico pico
na cromatografia de exclusdo. Essas proteinas foram ent3o analisadas por eletroforese em
gel de poliacrilamida, onde observamos que a protease trombina foi eficiente na clivagem
da cauda de histidina, cuja confirmacdo se deu pela diferenca de migracdo das proteinas, e
observamos também que as proteinas foram eluidas livres dos contaminantes provindos da
cromatografia por afinidade. Os ensaios de cristalizacgdo comegaram com triagem automatica
no rob6 HoneyBee 931 onde foram testadas 576 condi¢cdes. As condicoes favordveis foram
refinadas manualmente, usando a técnica da gota suspensa. Os testes de cristalizacdo foram
realizados, até o momento, somente com a construcao SEPT3G1, que cristalizou complexada
com GMP-PNP. Os cristais foram levados para coleta de dados no European Synchrotron
Radiation Facility (ESRF). Embora os cristais tenham difratado a 1,9 angstron, alguns proble-
mas foram identificados para a resolugdo da estrutura, como o fato deles terem se apresentado
geminados. Como apresentado anteriormente tivemos sucesso tanto nas etapas de expressao,
quanto de purificacdo e cristalizacdo de SEPT3G1. Devido aos problemas encontrados na
resolucdo estrutural, repetiremos as condicoes de cristalizacao para nova coleta de dados. Em
paralelo iniciaremos também os ensaios de cristalizacgdo com SEPT3G2.
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Recentemente, maior énfase tem sido dada a nocdo de que culturas bacterianas existem em
comunidades celulares, os biofilmes. Tal estilo de vida pode induzir diversas respostas celu-
lares, levando a formacdo de organismos mais resistentes comumente encontrados na forma
de patdgenos oportunistas e infecces hospitalares. (1) O principal mensageiro intracelular
da formacao de biofilme é o c-di-GMP, nucleotideo que pode ser degradado por enzimas
com o dominio HD-GYP. (2) Por regularem essa importante via biossintética, o trabalho visa
caracterizar estruturalmente e cataliticamente seis proteinas HD-GYP de P. aeruginosa e X.
axonopodis (PA14.10820, PA14 63210, PA14.30830, XAC_2493, XAC_0350 e XAC_1877),
até entdo nado estudadas. Para isso, todos os genes foram amplificados e subclonados no
vetor pET-SUMO. As proteinas foram expressas em Escherichia coli BL21 (DE3) e testes de
expressao foram conduzidos, revelando proteinas superexpressas e soltveis. As purificacoes
em maior escala de PA14.10820, PA14_30830 e XAC_1877 se deram por cromatografia de
afinidade, uma vez que esse vetor produz a proteina SUMO 6xHis-tag fusionada a proteina
de estudo. Apds a primeira purificacdo, foi feita a clivagem da proteina fusionada com a
enzima ULP1 6xHis-tag, seguida de uma nova cromatografia de afinidade e posterior cro-
matografia de exclusdo molecular (SEC). O método de purificagdo apresentou-se eficiente e
as proteinas foram obtidas com elevado grau de pureza. Analise térmica de PA14_30830 rev-
elou uma temperatura de desnaturacdo de 45,5°C', sendo o processo irreversivel. Andlises de
SEC e DLS (espalhamento dindmico de luz) mostraram que PA14.18020 encontra-se em uma
forma monomérica e PA14_30830 e XAC_1877 em formas diméricas. Buscas de conservacao
de dominio mostram uma conservada estrutura proteica: um primeiro dominio regulador de
resposta REC ou de funcdo desconhecida DUF3391 seguido do dominio HD-GYP. Estudos
da vizinhanga génica das proteinas com dominio REC revelam que PA14 36210 ndo possui
proteina quinase ativadora associada a ela. A auséncia de tal proteina pode acarretar na nao
fosforilacdo do dominio REC, podendo assim comprometer a atividade das HD-GYP in vivo.
(3) Além disso, por ndo estarem fosforiladas quando expressas heterologamente, é possivel
que as proteinas com dominio REC estejam em uma forma inativa. XAC_0350 e PA14_10820
possuem um dominio de funcio desconhecida DUF3391 substituindo o dominio REC, sendo
assim novos potenciais enzimaticos intrigantes para estudo. Nesse contexto, testes de ativi-
dade das trés proteinas purificadas estao sendo planejados e ja encontram-se em andamento,
assim como ensaios cristalograficos. Juntos, tais estudos resultardo em um melhor entendi-
mento das proteinas com dominio HD-GYP e, consequentemente, da importante e complexa
via de sinalizacao do biofilme, estabelecendo bases para o desenvolvimento de novos farmacos
para tratamento de doencas infecciosas.
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A microestruturacao a laser de femtossegundos tem se mostrado de grande relevancia em
diversas areas de aplicagdes. (1) Um bom exemplo de tal relevancia na tecnologia é a mudancga
radical evidenciada no silicio sobre a irradiagdo de pulsos de femtossegundos. (2) A habilidade
de modificar propriedades optoeletronica foi sabiamente usada para a melhoria significativa
de detectores. Neste trabalho, usamos um laser de 150 fs centrados em 775 nm operando
numa taxa de repeticao de 1 kHz para induzir modificacdes na superficie de filmes finos de
silicio amorfo hidogenado (a-Si:H). O feixe laser foi focalizado por uma lente de disténcia focal
de 20 cm (cintura do feixe no foco de 20 pm) na superficie do material, e varrido sobre
a amostra usando um par de espelhos galvanométricos. Procedemos experimentos utilizando
diferentes energias de pulso e velocidades de varredura. Apds o tratamento a laser, espec-
troscopia micro-Raman revelaram uma cristaliza¢do parcial do a-Si:H. Microscopia de forca
atémica (AFM) combinada com uma anélise computacional da morfologia do material foi usada
para interpretar o padrao produzido pelo laser. Nossos resultados indicam que para energias
maiores a altura e raio médio e a polidispersividade dos micropicos aumentam, enquanto que o
nimero de picos diminui devido a aglomeracdo. A forma geométrica desses picos micrométricos
mudou de esférico para ovalado. Tais resultados ajudam a ter um melhor entendimento sobre
microestruturacdo a laser de femtossegundos na superficie de a-Si:H e quais os parametros
préprios para obter um dado padrdo na superficie. Os autores agradecem a FAPESP, CNPq e
CAPES pelo apoio financeiro e André Romero pelo suporte técnico.
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A anilise da estrutura temporal dos trens de spikes, gerados por neuronios sob influencia
de um estimulo conhecido, é explorada para decifrar a codificacao na transmissdo de in-
formacao, tendo grande contribuicdo para o entendimento do sistema nervoso. A geracdo de
estimulos visuais de alta velocidade tem sido uma dificuldade enfrentada para P&D em neu-
rociéncias, principalmente quando se usa insetos com fotorreceptores de resposta rapida, tais
como moscas.(1) Este trabalho tem como objetivo desenvolver um equipamento integrado ca-
paz de fornecer e sincronizar estimulos visuais, realizar a aquisicdo dos dados de sinais neurais
extracelulares e viabilizar sua monitoracao em tempo real através da visualizacao de histogra-
mas e taxas de disparo utilizados em experiéncias in vivo no estudo da visdao de invertebrados
no Laboratério de Neurobiofisica DipteraLab do IFSC.(2) A integra¢do desta instrumentagdo
eletrbnica permitira a execucao de experimentos que, através do monitoramento em tempo real
dos dados neurais obtidos, e uma conseqliente pré-avaliacdo comportamental dessas respostas
neurais, poderdo fornecer subsidios para alteracdes do tipo de estimulo aplicados durante os
experimentos de maneira inédita.(3)
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Por muito tempo acreditou-se que o emaranhamento era o Unico responsavel pela maior
eficiéncia observada no processamento quantico da informacdo. Quando se demonstrou que
nao era possivel produzir emaranhamento em sistemas de RMN, a temperatura ambiente,
a técnica foi amplamente criticada. No entanto, foi demonstrado que estados separdveis
podem apresentar outros tipos de correlacao ndo-classica. A caracterizacdo e quantificacdo de
correlacoes cldssicas e quanticas tornaram-se, entdo, um dos problemas de maior importancia
no estudo de informagdo quantica. Com base em conceitos de teoria de informacdo, Ollivier
e Zurek (1) propuseram uma forma de medir correlacdes quénticas denominada de Discérdia
Quantica. Em sistemas de RMN, esta quantificacdo é feita a partir do operador densidade
de desvio. Experimentalmente, isto implica em realizar o dispendioso processo de tomografia
do estado quantico, para o qual é necessario adquirir varios espectros, apds a aplicacdo de
seqliéncias de pulsos especificas, e a partir das intensidades dos mesmos se reconstréi a matriz
densidade de desvio. Além disso, para sistemas biparticionados, o cdlculo da discérdia envolve
um processo de extremizacao sobre o conjunto de projetores de medida de um dos subsistemas,
ou seja, € necessario realizar um ndmero razoavel de operacdes matemdticas sobre o operador
densidade obtido experimentalmente. Como a determinacdo da discérdia estd envolta nesta
dificuldade de encontrar o conjunto de medidas que afeta menos o estado de partida, varias
medidas alternativas de discérdia vem sendo propostas. Entre elas, Dakic e colaboradores (2)
propuseram uma medida geométrica, conhecida como Discérdia Geométrica. Para um sistema
de dois g-bits, Girolami e Adesso (3) propuseram a quantidade Q(p), que permite calcular o
valor de Dg e é experimentalmente mais acessivel, visto que depende diretamente das entradas
da matriz densidade do sistema. Com o intuito de validar experimentalmente essa proposta,
buscamos, neste trabalho, medir a quantidade Q(p) em um sistema de RMN. Para isto,
reescrevemos Q(p) em termos das fun¢des de correlagdo de spin e mostramos que através de um
conjunto bem definido de seqiiéncias de pulsos de RF é possivel calcular as correlagdes a partir
de medidas diretas da magnetiza¢do de uma tnica espécie nuclear (g-bit), ndo sendo necessario
efetuar o processo de tomografia. Os experimentos foram realizados em um espectrometro
VARIAN Infinity Plus 500 MHz, localizado no Centro Brasileiro de Pesquisas Fisicas, utilizando
amostras de cloroférmio enriquecido com *3C (13CHCl3), correspondendo a um sistema de dois
spins ativos (1*C e 'H, sistema de 2 g-bits) e uma sonda Varian 5 mm equipada com bobinas de
gradiente. Primeiramente, realizou-se as medidas da magnetizagdo de um dnico g-bit (nicleo
de 'H). Em seguida, para que fosse possivel comparar os resultados obtidos, foi realizada a
tomografia do estado. Este procedimento foi efetuado para diversos intervalos de tempo, de
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forma a obtermos a evolucdo temporal da quantidade Dg. Observou-se que os resultados
obtidos s3ao idénticos para os dois métodos, demonstrando que o cardter quantico de um
sistema de RMN pode ser obtido diretamente através de medidas da magnetizacdao nuclear
apos a aplicacdo de seqiiéncias de pulsos especificas, que serdo apresentadas e discutidas.
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A metastase é a principal causa de mortes em pacientes com cancer. (1) O processo envolve
uma série de eventos que vao desde o remodelamento do citoesqueleto celular até a digestao da
matriz extracelular e o extravasamento das células para outros locais. Nao se trata, portanto,
de um alvo singular, mas de um conjunto de alvos potenciais para a atuagao de inibidores.
Dentre as abordagens adotadas em estudos sobre metdstase, a busca por inibidores da migracao
celular tem passado por uma crescente evolugdo nos ultimos anos. Ensaios in vitro, como
wound healing (2), ensaios de inibicdo de migragdo e invasdo celular em cdmara de Boyden
(3) e ensaios frente a alvos moleculares bem estabelecidos sdo versdteis na identificagdo e
caracterizacao de estruturas capazes de alterar a mobilidade celular. Este trabalho apresenta
resultados obtidos a partir da realizacdo de ensaios de WH de uma série de 10 andlogos
guanidinicos sintéticos. Os compostos com atividade de inibicdo de migracdo identificados
nestes ensaios foram também submetidos a ensaios de polimerizagdo de tubulina (um dos
alvos mais conhecidos contra o cancer) a fim de identificar o possivel alvo molecular respon-
sdvel pela atividade. A série dos andlogos guanidinicos foi avaliada em ensaio de WH na
linhagem MDA-MB-231 de cancer de mama. Nesse ensaio, as células foram plaqueadas em
placas de 24 pocos, e apds o crescimento adequado, o meio de cultura foi retirado e, com o
auxilio de uma ponteira estéril, uma ferida foi criada na monocamada celular. Os compostos
teste foram solubilizados em meio de cultura e adicionados a monocamada com a ferida. A
inibicdo foi avaliada comparando-se a drea dessa ferida no tempo Oh e 22h por meio da anélise
de fotomicrografias.Os ensaios de WH em dose Unica resultaram em 3 compostos da série
capazes de inibir a migracao celular em concentragdes inferiores a 10 uM. A andlise da série
completa mostrou que a substituicdo do nitrogénio do grupo guanidina provoca a perda da
atividade. Comparando-se os compostos ativos com os demais andlogos da série,cujas cadeias
carbdnicas sdao menores, observamos uma reducdo da atividade com a reducao da cadeia.
O composto mais ativo foi selecionado para ensaios quantitativos de inibicdo da migracao
celular e ensaios de citotoxicidade, que demonstraram valores de 1C50 da ordem de 3 uM e
10 pM, respectivamente. A partir desses resultados foram realizados ensaios de polimeriza¢ao
de tubulina na presenca dos 3 compostos ativos, a fim de determinar a capacidade desta série
em modular a formacdo de microtibulos. Resultados preliminares destes ensaios em dose
dnica (250 M) levaram a observagdo de atividade de inibicdo da formagdo de microtdbulos,
indicando a tubulina como um possivel alvo responsavel pela atividade anticancer observada
em células. Os resultados mostram que os compostos testados possuem atividade de inibicdo
da migracao celular de células metastdticas, sendo, portanto, potenciais candidatos a agentes
anticancer. Destaca-se também a associacao dos ensaios in vitro de WH e de polimerizacao
de tubulina como uma abordagem importante para o planejamento racional de novos agentes
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antitumorais.
Palavras-chave: Cancer. Migracao celular. Tubulina.
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O uso de métodos estatisticos para analisar grandes bases de texto tem sido dtil para revelar
padroes de comportamento humano, estabelecendo lacos histéricos entre culturas e linguas.
(1) Neste estudo, identificamos movimentos literdrios modelando livros publicados no periodo
de 1590 a 1922 como redes complexas (2), cujas medidas topoldgicas foram estudadas com
técnicas de analise multivariada para gerar seis grupos de livros. Estes grupos correspondem a
periodos literdrios em evidéncia ao longo dos dltimos cinco séculos. O fator mais importante
contribuindo para distinguir entre diferentes estilos literdrios foi o comprimento médio dos
caminhos minimos (principalmente a assimetria de sua distribui¢do). Além disso, foi obser-
vada uma tendéncia de crescimento desta medida, sugerindo um crescimento da complexidade
sintatica ao longo do tempo. (3) Também foi verificado que as palavras tendem a ser usadas
mais uniformemente, pois o coeficiente da lei de Zipf para a distribuicdo de frequéncia tende
a diminuir. Mudancas nos estilos literarios ocorrem geralmente opondo-se ao estilo imediata-
mente anterior. As abordagens adotadas neste estudo sdo genéricas e por este motivo podem
ser usadas para analisar uma série de caracteristicas de linguas e culturas.
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Este trabalho tem por objetivo obter ceramicas multicamadas de BaTi(;_,)Zr,O3 com altos
valores de permissividade elétrica e baixa perda dielétrica em um amplo intervalo de tempe-
ratura. Foram produzidos pés de BaTi;_,)Zr,O3 para x= 0, 0,05, 0,1, 0,15, 0,2 e 0,25 pelo
método dos precursores poliméricos e obtidas ceramicas puras e multicamadas por prensagem
uniaxial, seguida de prensagem isostdtica e sinterizagdo em atmosfera ambiente, sendo que
as ceramicas multicamadas tém suas camadas conformadas em série, uma sobre as outras,
durante a prensagem uniaxial. A constante dielétrica das ceramicas multicamadas pode ser
prevista a partir da regra da mistura simples de fases (1) usando as constantes dielétricas
dos materiais puros como dados de entrada no modelo e selecionando valores convenientes
de fracGes volumétricas. A permissividade elétrica e a perda dielétrica foram obtidas para
frequéncias 10" Hz, para n inteiro variando de 0 a 6 e intervalo de temperatura entre 25 °C e
150 °C com taxa de aquecimento de 1 °C/minuto. A densidade relativa final das cerdmicas
estd acima de 95 % da densidade do BaTiO3 e a permissividade elétrica e a perda dielétrica das
amostras puras estdo em concordancia com o observado na literatura. (2-3) E as propriedades
elétricas das amostras multicamadas estao em acordo com o previsto pelo modelo de mistura
simples, sendo um compdsito com intervalo de maximo de permissividade de 85 °C, enquanto
que o das amostras puras é de 15 °C em torno da transi¢do ferroelétrico/paraelétrico que
apresentam; no entanto, por se escolher a configuracdo em série, tem-se uma diminui¢cdo no
valor da permissividade em relacdo ao das amostras puras. Quanto a perda dielétrica, ndo
houve grande variacdo entre as diferentes amostras. Como o modelo de mistura simples de
fases n3o leva em consideracdo a difusdo entre os componentes, pode-se concluir que ocorre
pouca difusdo entre as fases usadas. E também, conclui-se que a cerdmica multicamada
possui maior confiabilidade como meio dielétrico em capacitores que trabalham em condi¢des
térmicas diversas.
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As estimativas de cancer de pele ndo melanoma, no Brasil, para o ano de 2012 apontam a
ocorréncia de aproximadamente 134 mil novos casos. (1) Prevengdo e detecgdo sdo funda-
mentais na melhoria do progndstico dessa doenca. Por isso é de grande importancia encontrar
técnicas auxiliares para ajudar em sua deteccdo. A técnica de fluorescéncia marcada uti-
lizando 4cido aminolevulinico (ALA) é de interesse para tal, pois apresenta seletividade para
formacdo da protoporfirina IX (PplX) em células alteradas, com emissdo de fluorescéncia ca-
racteristica na regiao sensibilizada. A PplX é o fotossensibilizador utilizado também na terapia
fotodinamica — tratamento auxiliar de cancer de pele do tipo nao melanoma que consiste na
acao conjunta do fotossensibilizador com uma fonte de luz e o oxigénio molecular, resultando
em formagdo de espécies reativas citotdxicas (2) — e o monitoramento de sua farmacocinética
e fotodegradacio sdo de interesse para estudos de dosimetria da técnica. O objetivo deste
trabalho, portanto, é desenvolver um modelo para monitorar a formacao e degradacao da PplX
em diferentes profundidades in vitro, e extrapolar esse modelo para observac¢des in vivo. Além
disso, pretende-se monitorar a farmacocinética da PplX com excitacdo na regido do vermelho
(630 nm) para obtencdo de fluorescéncia no infravermelho, de modo a ampliar as possibi-
lidades de monitoramento em tempo real (eliminando dificuldades técnicas observadas para
outros comprimentos de onda). Para a realizag3o do primeiro objetivo estd sendo viabilizado o
sistema experimental para investigacdo em diferentes comprimentos de onda in vitro, que con-
siste de um phantom de pele contendo 2% de nanquim, 1% de Lipofundin e 5% BRIJ-35 (3).
Um centro fluorescente estard mergulhado na solucdo de phantom a diferentes profundidades
da superficie, e sera excitado com diferentes comprimentos de onda no intervalo do visivel, de
modo que se colete a fluorescéncia induzida por esta excitacdo. A partir desta coleta, sera
elaborado o modelo para descricdo da eficiéncia de excitagao em funcao do comprimento de
onda e da profundidade, de modo que seja possivel identificar a profundidade de uma amostra
de acordo com a resposta de fluorescéncia e a excitacdo utilizada. Para a segunda etapa, estao
sendo feitos testes para encontrar a melhor configuragdo de filtros dpticos para o sistema de
deteccdo; esta escolha sera determinante para avaliacdo da possibilidade de deteccao de fluo-
rescéncia do fotossensibilizador, pois sdo os filtros que determinam a possibilidade de separar
o sinal de excitacdo do sinal de fluorescéncia, o que atualmente é uma limitacdo da técnica.
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O uso de técnicas de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) para a caracterizagdo de meios
porosos contribui de forma extensiva na caracterizacdo da estrutura destes materiais. (1)
As principais técnicas de RMN utilizadas para este estudo sdo as medidas de parametros
fisicos (como os coeficientes de difusdo e tempos de relaxag¢do longitudinal (T1) e transversal
(T2)) de fluidos confinados nos poros, os quais tém suas propriedades alteradas pela interacdo
com as paredes do material sélido que o envolve. Através desta interaciao é possivel extrair
informacdes sobre a permeabilidade e tamanho dos poros do material. No entanto, pela hete-
rogeneidade e complexidade desses meios, torna-se um trabalho complexo correlacionar estas
informacdes extraidas através da técnica de RMN; tanto sobre a dindmica molecular dos flui-
dos, assim como parametros sobre a estrutura fisico-quimica dos poros e dos préprios fluidos
que os permeiam. Por esse motivo, faz-se necessario que as técnicas computacionais de andlise
destes dados acompanhem este desenvolvimento de novas metodologias, se adaptando as novas
aplicagdes, como, por exemplo, a aplicagdo de algoritmos da transformada inversa de Laplace
(2) para a andlise de correlagdo N-dimensionais dos pardmetros fisicos previamente menciona-
dos. Além disso, a simulacdo computacional da dindmica macroscépica do fluido confinado é
uma ferramenta importante para o entendimento e previsao dos fendmenos fisicos estudados.
Desta forma, o principal objetivo deste projeto é o desenvolvimento de novas metodologias,
equipamentos, e ferramentas computacionais para o estudo de meios porosos, com aplicacoes
importantes na caracterizacao nao somente de rochas, mas também das estruturas de ossos e
ceramicas.
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Dados recentes do Observatério Pierre Auger indicam que uma parcela n3o insignificante das
particulas que atingem a Terra é composta de nticleos de atomos pesados. Desta forma, a
interacdo dos nicleos com a radiacdo eletromagnética de fundo deve ser modelada para que a
partir dos dados medidos na Terra possamos inferir a abundancia de elementos e o espectro de
energia emitidos na fonte.(1) O processo que trataremos na propagacgdo dos raios césmicos sera
o processo de fotodesintegracao, que consiste na colisdo dos niicleos com os fétons da radiagao
césmica de fundo, levando o niicleo a perder um ou mais nucleons em cada colisdo. Os nicleos
que se desintegram possuem energias em torno de 10*%eV, e os fétons comprimento de onda
em torno de A ~ 10 — 100pum (energias de 0.01 - 0.1eV) e estdo presentes no RCI (Radiagao
Césmica Infravermelha) e RCM (Radiagdo Césmica de Microondas). A radiagdo cédsmica de
fundo em microondas (RCM) é um tipo de radia¢do eletromagnética que preenche o Universo.
Foi prevista independentemente por Gamow em 1948 e por Alpher e Herman em 1948 e foi
observada pela primeira vez por Penzias e Wilson em 1965. A RCM ¢ descrita por um espectro
de corpo negro com temperatura de 2.75K. Este espectro consiste de uma densidade de fétons
distribuida de acordo com a fun¢do de Planck.(2) A radiagdo cédsmica infravermelha (RCI) tem
origem extragaldctica e é isotrépica em grandes escalas (3), isso porque a RCI é descrita por
um espectro formado a partir de luminosidades e evolucdo de fontes juntamente com poeira e
processos de formacao cosmoldgica de estrelas e galaxias . Incertezas nas medidas de radiacao
do infravermelho existem devido a contaminagdo por outras fontes de energia e também por
poeira existente juntamente com a radiacdo detectada. Neste trabalho, propomos um novo
modelo da RCI baseada nos dados de varios experimentos e o utilizamos com uma solucio
analitica para a razao de fotodesintegracao, também construida por nds, para a propagacao
de nicleos no meio intergaldctico e comparamos nossos resultados com trabalhos prévios que
abordam outros modelos de RCI e de razdo de fotodesintegracdo.
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Estados comprimidos de spin foram primeiramente citados por Kitagawa e Ueda. (1) Desde
ent3do aplicagdes desse conceito ja foram utilizadas em metrologia quantica e processamento de
informac3do quantica. Nesse tipo de aplicacdo podem ser usados condensados de Bose-Einstein
para criar os estados coerentes €, com a manipulacdo correta, gerar os estados comprimidos
de spin. Também podem ser usados spins nucleares em sistemas de pontos quanticos €, no
caso deste trabalho, spins nucleares em sistemas de ressondncia magnética nuclear. Estados
comprimidos de spin sdo estados em que a incerteza em uma direcao de spin é menor que em
uma direcdo conjugada, respeitando sempre a relacao de incerteza de Heisenberg. Em nossos
experimentos, o sistema de spins nucleares é descrito de forma analoga a um condensado de
Bose-Einstein utilizando a representagdo de Holstein-Primakov. (2) O nicleo em questdo é o
nicleo de césio-133 que possui spin 7/2 e portanto representa um condensado com nimero de
particulas N=7. Em nossos experimentos geramos inicialmente os estados coerentes utilizando
uma combinacdo de sequéncias de pulsos otimizados para o estado especifico desejado. A
partir desse ponto podem ser realizados experimentos como os de compressao de estados de
spin nuclear, protecdo de estados comprimidos e experimentos de bifurcacdo cldssica entre
dindmica de Rabi e Josephson e ao final a leitura dos estados finais é feita através do processo
de tomografia do estado quantico. (3)

Palavras-chave: RMN. Computac¢do quantica. Estados comprimidos de spin nuclear.
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A entropia é um conceito utilizado em termodinamica para medir o grau de organizacdo de um
meio. Entretanto, este conceito pode ser ampliado para outras dreas do conhecimento, como
é o caso da Teoria da Informagdo. Shannon foi o precursor da Teoria da Informagdo e propos
o uso da entropia como medida da organizacao de sinais ou ainda como um método para
aferir a quantidade de informagdo contida num meio. Neste trabalho, pretende-se estudar o
potencial da entropia como metodologia para reconhecimento de padrdes. Serdo considerados
a entropia de Boltzmann-Gibbs-Shannon e a sua versdo generalizada, proposta por Tsallis.
O objetivo do trabalho é realizar uma andlise comparativa entre as técnicas de entropia em
reconhecimento de padrdes e verificar a possibilidade de adicionar melhorias as mesmas. Serdo
realizados estudos de casos utilizando dados unidimensionais (séries temporais), bidimensionais
(imagens bindrias) e tridimensionais (imagens cromaticas ou niveis de cinza). Os resultados
preliminares mostram que a entropia de Tsallis, através dos multiplos indices q, tem grande
vantagem sobre a entropia de Boltzmann-Gibbs-Shannon (taxa de acerto até trés vezes maior).
Este resultado € interessante, uma vez que a vasta maioria dos trabalhos que adotam entropia
em reconhecimento de padrdes sdo baseados na entropia Boltzmann-Gibbs-Shannon. E apre-
sentado uma analise dos resultados obtidos, mostrando evidéncias que justificam a vantagem
da entropia de Tsallis.
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A partir dos anos 1960 uma nova maneira de estudar teorias quanticas de campos se desen-
volveu e se popularizou. Passou-se a analisar as equac¢des cldssicas para os campos sem nenhum
tipo de aproximacao, buscando solucdes que pudessem descrever modos normais nao-lineares
(sélitons), e que tivessem a interpretagdo de novas particulas, diferentes daquelas associadas
aos modos normais lineares (ondas planas). Em muitos casos estas particulas tém uma es-
trutura topoldgica nao trivial que aumenta sua estabilidade frente a colisGes. Particulas deste
tipo sdo chamadas sélitons. Um dos modelos que possui sélitons topoldgicos como solugado é
o modelo de Bullough-Dodd, que apresenta invariancia relativistica em duas dimensdes. Assim
como grande parte dos modelos integraveis suas equa¢des de movimento podem ser escritas
como uma condi¢cao de curvatura nula para conexdes vivendo na algebra de Kac-Moody afim
Af). Estudaremos deformacoes do modelo de Bullough-Dodd, que podem aumentar seu po-
tencial de aplicabilidade, utilizando as idéias de quasi-integrabilidade propostas recentemente.
(1) Essas deformagdes fazem com que a curvatura ndo se anule e leva a construgdo de cargas
quasi-conservadas. Nesse trabalho mostramos nossos primeiros resultados no estudo desse
sistema, tais como o calculo das anomalias das cargas e a determinacdo da transformacado de
gauge necessdria para o estudo do problema.

Palavras-chave: Sélitons. Sistemas integraveis. Bullough-Dodd.

In the 1960s a new approach to quantum field theories developed and became popular. The
classical equations of motion were studied without approximations, looking for solutions de-
scribing nonlinear normal modes (solitons) that could be interpreted as new particles, different
from those associated to linear normal modes (plane waves). In many cases these particles
have a nontrivial topological structure, what increases it's stability upon collisions. Such parti-
cles are called topological solitons - or just solitons. One such model with solitons as solutions
is the Bullough-Dodd. This is model with relativistic invariance in (141) dimensions. As
most integrable models it's equations of motion can be written as zero curvature condition
with connections taking values on the twisted affine Kac-Moody algebra Aéz). We'll study de-
formations on the Bullough-Dodd model, what can improve it's applicability potential, using
the recently proposed quasi-integrability ideas. (1) With this deformation the curvature don't
vanish even when the equations of motion holds, leading to quasi-conserved charges. In the
present work we show our first results in studying this system, such as the charge's anomalies
and the determination of the gauge transformation needed for the problem study.

Keywords: Solitons. Integrable systems. Bullough-Dodd.
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Microfabricacdo a laser, utilizando polimerizacdo via absorcao de dois fétons é uma técnica
bastante promissora para a fabricacdo de sistemas de entrega de farmacos, matrizes para
engenharia de tecidos e implantes médicos com uma maior variedade de tamanhos, formas e
materiais do que os convencionalmente utilizados. Neste trabalho, nos propomos a usar um
laser pulsado de femtossegundos para fabricar micro-ambientes, através da fotopolimerizagdo
via absorcao de dois fétons, os quais serdo utilizados para investigar o crescimento da linha
de células cancerosas que codifica a proteina verde fluorescente (GFP). A fotopolimerizagdo
induzida por absorcdo de dois fétons sera realizada utilizando um oscilador laser de Ti: safira
que produz pulsos de 100 fs em 800 nm. 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.

Palavras-chave: Fotopolimerizacao. Micro-ambientes. Microfabricac3o.
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Eritrocruorinas s3o hemoglobinas extracelulares com milhdes de daltons de massa molecular,
compostas por uma associacao de cadeias de globina e que demonstram alta cooperatividade
entre suas subunidades. Elas sao encontradas no plasma de vdérios polichetas, oligochetas
e alguns molusco. (1) Nas ultimas décadas, essas moléculas despertaram grande interesse
cientifico, devido a seu potencial de uso como sangue artificial. O Glossoscolex paulistus é
uma anelideo de vida livre, comumente encontrado no sudeste do Brasil, cuja hemoglobina
(HbGp), é uma estrutura hexagonal com massa de 3.6MDa. A unidade bioldgica (HbGp)
apresenta um total de 180 cadeias, 144 cadeias de globinas e 36 cadeias de linkers, associados
na forma de doze protémeros. Um protémero é composto por um dodecadmero de globinas
e um hétero trimero de linkers (L1, L2 e L3). O dodecdmero por sua vez é composto por
4 tipos de cadeias globina, a, b, c e d. Estas 4 cadeias estdao primeiramente associadas em
um hétero tetrdmero (onde a, b e ¢ sdo unidas por uma ligagdo de sulfeto) repetido 3 vezes,
formando a estrutura dodecamérica. Até entdo, apenas a sequencia primaria da subunidade
d de Glossocolex paulistus era conhecida. O presente trabalho faz um retrospecto ao longo
dos dltimos quatro anos, dedicados a sequenciar, cristalizar e resolver a estrutura da HbGp
na forma integra. O sequenciamento massivo do transcriptoma do Glossoscolex paulistus foi
capaz de elucidar as sequencias completas para os sete tipos basicos de cadeias de proteinas
que compdoem a HbGp, incluindo as isoformas das cadeias d e L3. Foram obtidos cristais
do complexo inteiro da HbGp na condicdo: citrato de sédio 1,4M Tris 0.1M pH 8.0, os
quais foram posteriormente coletados no Brookhaven National Laboratory, BNL com resolu-
¢do de 3.2 angtroms. (2) Estrutura da HbGp presentou grande concordéncia estrutural com
sua homdloga, a estrutura cristalogréfica da hemoglobina de Lumbricus terrestres (HbLt),
PDB2GTL. (3) No entanto, a HbGp apresentou uma série de vantagens em relacdo ao modelo
da HbLt, como por exemplo, mais alta resolu¢do e maior completeza, o que permitiu uma
analise mais criteriosa dos contatos entre subunidades e conformac3o de cadeia laterais, assim
como, a determinag¢do de novos sitios de metais ligados a a estrutura.
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No recente experimento, utilizamos campos magnéticos dependentes do tempo para producao
de estados turbulentos em um Condensado de Bose-Einstein (BEC) de ®"Rb. Observamos
uma lei de poténcia no espectro de energia cinética de uma nuvem turbulenta, analoga a lei
de poténcia "5/3" de Kolmogorov para fluidos classicos. (1) Nossos resultados sdo capazes de
colocar o BEC como uma alternativa promissora para investigacdo dos fendmenos turbulentos
em superfluidos. O experimento comeca com a producdo de um BEC em uma armadilha
magnética com frequéncias w, = 27 x 210 Hz e w, = 27 x 23 Hz, produzido por uma con-
figuracao QUIC. Para geracdo da turbuléncia quantica sdo introduzidas no sistema magnético
bobinas de excitacdo que geram um campo oscilatério. Esta excitacao gera na nuvem con-
densada um emaranhamento de vdrtices, caracterizando a turbuléncia quéntica. (2) Uma vez
produzida a nuvem condensada turbulenta, podemos descobrir a distribuicio de momentos,
n(k). (3) Esta é diagnosticada por uma imagem de absor¢do, onde a posi¢do radial de cada
dtomo depois de um tempo de voo 7 é dada por r = X7 Portanto, a expans3o livre gera um

perfil de densidade, n(r) = n("), que d4 origem a n(k). E por meio deste, encontramos o

espectro de energia cinética através da relacdo E(k) = ﬁ;ﬁjn(k) A medida experimental é
uma projecao bidimensional do perfil de densidade tridimensional, de tal forma que a densidade

local da imagem de absor¢ao tem uma contribuicao de muitos ks. Com isto, o que medimos de

. e > n(k)dk
fato é n’(k’), que é definido como n/ (k') = / _ntk)dk
/ K’
V1= ()
plano onde a imagem é formada. Finalmente, utilizando argumentos puramente matematicos e
o fato da expans3o turbulenta ser isotrépica, recuperamos n(k) através de n’(k’) e verificamos

uma lei de poténcias tal que n(k) o< k3% e consequentemente F(k) o< k=193,

, com k' sendo a projecdo de k£ no

Palavras-chave: Lei de poténcia. Turbuléncia quantica . Condensacao de Bose-Einstein.
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Com o desenvolvimento de novos nanomateriais tém-se descoberto propriedades eletronicas,
elétricas, Opticas e cataliticas tnicas para aplicagdes nanotecnoldgicas. (1) Entre estes nano-
materiais com carateristicas singulares, estdo as nanoparticulas (Np) Core@Shell, as quais
combinam propriedades fisico-quimicas de dois materiais diferentes, provendo maior eficiéncia
em aplicagdes como nanoeletronica, sensoreamento, biossensoreamento e biomédicas. (2)
Neste trabalho, Np Core@Shell sdo sintetizada com nicleo (Core) de Np Fe3O,4 e com casca
(Shell) de Np Au, formando as Nps Fe30,@QAu na presenga do dendrimero poli(amidoamina)
geracdo 4.0 (Pamam G4). As propriedades fisico-quimicas do nanomaterial core-shell s3o es-
tudadas através de andlises espectroscépicas, microscopias e eletroquimicas, além de medidas
de magnetizacdo. Essas técnicas revelam a formacdo das Nps Au nas cavidades do Pamam G4
e as interacdes eletrostaticas entre os grupos funcionais do Pamam G4 e os grupos OH~ e H*
da superficie das Nps magnéticas, as quais dao uma forte estabilidade na configuracao da Np
Fe;0,QAu. Evidencia-se propriedades 6ticas da Np Au e propriedades superparamagnéticas
da Np Fe30y,, as quais podem ser usadas para aplicacbes em nanomedicina. As propriedades
electrocataliticas das Nps s3o utilizadas na deteccdo de especies eletroativas de relevancia
médica. (3) A fabricacdo dos sensores consiste na deposicdo de camadas alternadas entre as
nanoparticulas com o polidnion poli(acido vinil sulfénico) (PVS) no eletrodo de ITO, levando
a configuragdo de trés arquiteturas; IT0O — (Fe304QAu/PV'S), ITO — (Fe3O4/PVS) e
ITO — (Au/PVS).
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Reservatérios de petrdleo sao ambientes tinicos por apresentarem uma combinacdo de condi¢cGes
ambientais extremas no que se refere a temperatura, pressio e salinidade. Uma grande varie-
dade de espécies de bactérias tem sido isolada deste ambiente (1), dentre as quais destacamos
as do género Petrotoga, que apresentam uma estrutura caracteristica envolvendo a célula,
semelhante a uma bainha, chamada toga, e sdo termofilicas e halofilicas. Em outro projeto
realizado por nosso grupo em parceria com a PETROBRAS, amostras de fluidos de pogos
de producao de petréleo de um reservatério da regiao Nordeste foram cultivadas e analisadas
quanto a presenca de bactérias fermentativas e redutoras de sulfato, dentre outros grupos.
Espécies do género Petrotoga foram identificadas por analises moleculares e provavelmente
recuperadas nos cultivos em meios enriquecidos, onde se observaram morfotipos com a pre-
senca de toga. Nesse contexto, o presente trabalho teve como objetivo isolar estes morfotipos
por meio de cultivos anaerébios, e identifica-los molecularmente. Aliquotas dos fluidos foram
inicialmente inoculadas em BANHT e Postgate e, a partir da verificacdo da presenca dos mor-
fotipos com toga por microscopia, testaram-se dois meios liquidos para esse isolamento: meio
P. mexicana (2) e meio P. olearia. (3) Todos os meios de cultura tiveram a salinidade ajustada
para 7% de NaCl e foram incubados a 60°C'. Do crescimento obtido nos meios liquidos testa-
dos, procedeu-se ao isolamento em meios sélidos. A identificacdo de um dos isolados (MG02)
e das bactérias presentes no cultivo em meio liquido P. olearia foi feita tendo como alvo o gene
do DNAr16S. O DNA total obtido dos isolados foi amplificado por PCR utilizando-se o par de
primers B27f e U1492r. As reacGes de sequenciamento foram feitas usando-se os primers uni-
versais M13f e M13r e foram aplicadas em um sequenciador automatico. As sequéncias obtidas
foram analisadas quanto a qualidade nos programas CromasPro e BioEdit, e submetidas a um
banco de dados utilizando o programa BLAST para uma andlise preliminar de identificacdo
do microrganismo mais semelhante. Os clones analisados mostraram identidade de 98% a
100% com Petrotoga mobilis, Petrotoga miotherma, Petrotoga halophila e Petrotoga olearia.
O projeto prosseguird com testes de crescimento destas espécies em substratos como xilanas
e dextranas, por exemplo, com intuito de melhor analisar possiveis utilidades biotecnoldgicas.

Palavras-chave: Petrotoga. Bacterias termdfilicas. Petroleo.
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Acredita-se que a ligagdo do dominio S1 da glicoproteina spike (S) do coronavirus (CoV)
causador da Sindrome Respiratéria Aguda Grave (SARS) com receptores celulares causa uma
série de rearranjos estruturais na subunidade S2, gerando a energia necessaria para impulsionar
a fusdo entre as membranas celular e viral e, assim, transferir o nucleocapsideo para o cito-
plasma da célula do hospedeiro. (1) Dois segmentos hidrofébicos do dominio S2 da proteina
S, chamados de peptideos de fusdo (FP), capazes de modificar as propriedades biofisicas de
membranas constituidas por fosfolipidios, sdo essenciais para a fusdao entre as membranas
celulares do hospedeiro e viral. Assim, realizamos estudos espectroscépicos, calorimétricos e
computacionais para caracterizar a interacdo destes dois FPs com sistemas-modelo que mime-
tizam as membranas biolégicas. Experimentos de fluorescéncia e calorimetria diferencial de
varredura mostraram que os dois peptideos se ligam mais fortemente a membranas ani6nicas
que a zwiteridnicas. Por outro lado, experimentos de Ressonancia Paramagnética Eletronica
indicaram que a dindmica rotacional do peptideo TOAC-SARS-IFP é modulada tanto pela com-
posicdo lipidica quanto pelo pH e pela forca ionica do meio. Contudo, marcadores de spin em
acidos graxos nao reportaram mudanc¢a alguma na estrutura dindmica de micelas zwiterionicas,
enquanto que toda a cadeia acila de surfactantes anionicos foi perturbada pelos peptideos. Ex-
perimentos de dicroismo circular (CD), por sua vez, revelaram que as estruturas predominantes
para o SARS-FP e para o SARS-IFP na presenca de micelas sdo, respectivamente, fitas-f3 e
a-hélices, em contraste, pois, com a estrutura desordenada apresentada quando em solugcao
tampdo. O contelido de estrutura secundaria dos peptideos ¢, outrossim, modulado pelo pH e
pela composicdo lipidica, mostrando, portanto, a grande flexibilidade dos peptideos em adotar
diferentes estruturas dependendo de sua vizinhanca. No intuito de adquirir mais informacoes
sobre a estrutura dos peptideos, usamos o método de Generalized Simulated Annealing para
gerar um conjunto de conformacgdes a partir de um estado totalmente estendido dos peptideos
e simulagoes longas de dinamica molecular para testar a estabilidade da estrutura de menor
energia na auséncia e na presen¢a de 30% de trifluoroetanol (TFE). Os resultados usando
os campos de forca Amber99SB-ILDN e Charmm27-CMAP concordaram razoavelmente bem
com os dados estruturais obtidos por CD. Por fim, experimentos de Ressonancia Eletronica
Dupla do peptideo TOAC-SARS-IFP-Cys-MTSSL em TFE resultaram em uma distancia média
de 3,0 nm entre os radicais nitréxidos TOAC-MTSSL, compativel, portanto, com um peptideo
parcialmente enovelado em a-hélice, e uma larga distribuicdo de distancias, refletindo a grande
flexibilidade da regido N-terminal e/ou os diferentes rotdmeros do MTSSL. De modo geral,
os resultados indicam que os peptideos sdo capazes de se ligar e interagir com modelos de
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membranas, podendo, portanto, estar envolvidos em seu mecanismo de fusdo. Adicional-
mente, interacOes eletrostaticas e hidrofébicas desempenham papel importante nas interacdes
peptideo-membranas, podendo ser relevantes em um processo energeticamente desfavoravel
como a fusdo de membranas. Esses estudos podem ajudar na elucidacdo dos eventos iniciais
envolvidos no processo de fusdo e, assim, auxiliar no entendimento mais geral do modo de
acdo de FPs em nivel molecular.

Palavras-chave: SARS. Peptideos de fusdo. Fusdo de membranas.
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O calculo de estruturas de bandas de energia é uma ferramenta fundamental para a investigacao
e entendimento das propriedades de compostos semicondutores. Formulacoes de primeiros
principios, ou ab initio, com abordagens tais como a implementacdo da Teoria do Funcional
da Densidade (DFT) para resolver as equa¢des de Kohn-Sham, expandindo o conjunto em uma
base de ondas planas. (1) Esses métodos funcionam bem para sistemas sem confinamento,
o caso bulk, mas precisam de muitos atomos para representar as supercélulas de regides de
confinamento (pogos, fios e pontos quanticos), aumentando consideravelmente o tempo de
simulagao. Uma alternativa para o célculo de sistemas confinados, é utilizando o método E~ﬁ.
Neste formalismo, as interacOes entre as diversas bandas de energia s3o parametrizadas em
uma descricao matricial do Hamiltoniano. Esses pardmetros, entretanto, devem ser obtidos
por meio de experimentos ou por fittings em estruturas de banda ja calculadas. O propdsito
deste trabalho é utilizar implementacoes ab initio jd consagradas na literatura, como Abinit,
PAW e Siesta, para obter os parametros de modelos matriciais l;-ﬁ no ambiente de simulacao
ASE, Atomistic Simulation Environment (2), que acopla diversos médulos de célculo. O
método desenvolvido para o fitting utiliza o Hamiltoniano matricial na forma de sua equacgao
secular. Os coeficientes dessa equacdo sdo funcdes dos parametros e de pontos do espaco
reciproco, podendo ser obtidas numericamente através do sistema linear gerado pelas diversas
bandas de energia alvo. Testes preliminares ja foram realizados indicando a confiabilidade do
procedimento empregado.
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Fendmenos coletivos em redes sociais como formacdo de linguagem ou cultura, crengas,
emergéncia de consenso em relacdo a algum assunto, aquisicdo de conhecimento e apren-
dizagem, dentre outros, tem conduzido a um grande interesse no estudo de comportamentos
cooperativos e fend6menos sociais, resultando numa grande variedade de dinamicas de opinido.
Nestes modelos, uma populagdo de agentes interagentes carrega uma varidvel (ou um con-
junto delas) numérica cujo valor representa uma "opinido” (estado) sobre um tépico, com
interpretacdes 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 interagdo entre os agentes e a influéncia de fatores externos. Por outro lado,
como o comportamento microscépico real dos elementos é muito rico, o que impossibilita
uma descricdo simples e com poucos parametros, simplificacdes sao tipicamente consideradas
e consistem em agentes seguindo uma maioria local ou imitando um vizinho. Assim, partindo
de um estado desordenado, o sistema pode se auto-organizar através de um processo de or-
denamento levando a um consenso global, ou alternativamente pode alcan¢ar um estado de
polarizacdo ou fragmentacdo. Outro importante ingrediente na modelagem de sistemas reais,
é que a representacao das interacoes difere bastante de reticulados ou misturas homogéneas,
sendo mais bem descritas por redes complexas, e cujo efeito da estrutura é n3o trivial. Neste
trabalho consideramos a dindmica de opiniao de Hegselmann e Krause. Neste modelo, agentes
possuem opinides que assumem valores continuos e sao atualizadas de acordo com a vizinhan-
ca compativel, definida pelo principio da confianca limitada. Apds apresentar uma revisao da
literatura, mostramos os resultados da dinamica para diferentes tipos de topologias, seguida
de modificagcbes do modelo que consideram a acao de efeitos externos, como a presenca de
ruido ou campo. Os resultados obtidos identificam a influéncia da distribuicdo de graus, de
hubs e da interacao em comunidades.
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Receptores nucleares s3o proteinas responsaveis pela regulacdo da transcricao de genes e de-
sempenham papel fundamental na regulacdo do desenvolvimento e metabolismo do organismo.
Proteinas dessa superfamilia s3o cadeias polipeptidicas formadas por trés grandes dominios:
um dominio N terminal, um dominio central denominado dominio de ligagdo com o DNA
(DBD) e um dominio C terminal denominado dominio de ligagdo com o ligante (LBD). O
dominio de ligacdo com o ligante é formado por um conjunto de « hélices, sendo a hélice
12 fundamental para o mecanismo de ativacdo da transcricao dependente da ligacdo com o
ligante. Sabe-se que a associacdo com um ligante influencia a estrutura e a dindmica do LBD,
em especial a dinamica da hélice 12, favorecendo a ligagdo com proteinas coativadoras e per-
mitindo assim a ativacao da transcricdo. Entretanto, a posicao "ativa”também é observada
em diversas estruturas livres de ligante, o que gera um questionamento sobre o real papel da
dindmica da hélice 12 na regulagdo da transcri¢do génica. (1-2) Embora existam estruturas
cristalograficas de receptores livres de ligante com a hélice 12 na posicao ativa, estas ndo
fornecem informacGes sobre a mobilidade da hélice 12, fundamental para a compreensido do
mecanismo de ativacao dos receptores nucleares. Dessa forma, esse trabalho busca, através
de simula¢des de dindmica molecular, investigar o papel da dindmica da hélice 12 na regulagdo
da transcricao génica. Para obter informagdes em nivel atomico, estdo sendo simulados ex-
perimentos de anisotropia de fluorescéncia resolvida no tempo, os quais sdo comparados com
dados experimentais. Nossas simulacdes descrevem o marcador fluorescente Cysfluor, usado
em experimentos de anisotropia de fluorescéncia, ligado covalentemente a hélice 12 do LDB
do receptor holo PPAR~ , em diversas configuragdes iniciais. Utilizar simulagdes de dindmica
molecular para comparag¢ao com resultados experimentais € interessante uma vez que permite
gerar configuracdes hipotéticas mostrando que tais configura¢des nao concordam com o ob-
servado experimentalmente. Para cada sistema simulado foi calculada a variagdo do momento
de dipolo do marcador fluorescente, tal variacdo estd associada ao movimento do marcador
e consequentemente da hélice 12. Foi observado que existe uma concordancia entre os re-
sultados obtidos através das simulacdes e o experimental somente para as simulacdes onde o
cysfluor encontra-se em uma configuracdo "fechada” durante a maior parte da simulacdo, ou
seja, possui uma baixa mobilidade. Esses resultados sugerem que, para o receptor PPAR~ asso-
ciado a um agonista, a hélice 12 possui uma dindmica significativamente lenta e possivelmente
encontra-se ligado a superficie do LBD, em uma conformagéo ativa. (2-3)

Palavras-chave: Dindmica molecular. Receptores nucleares. Anisotropia de fluorescéncia.
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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 pulsa¢es de temperatura simulando a corrente sanguinea
de falsas presas no nervo que conecta os sensores de deteccao infravermelho da serpente até o
cértex. 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 s3o recobertas por uma membrana inervada, que
fazem parte do nervo trigémeo, cuja terminagdes nervosas percebem variagdo de calor. (2,3)
Quando a radiago infravermelha de uma presa(predador) atingem a membrana, as inerva¢des
ligadas ao cérebro fornecem informagdes térmicas como tamanho, distdncia e os movimentos
do animal homeotérmico, fazendo com que a serpente se proteja ou ataque sua presa. (3)
Especula-se também, que essa imagem se sobrepde a imagem visual também criada no cértex
da serpente. (1) Até o presente, os estudos publicados do efeito de estimulos térmicos em
serpentes s3o apenas baseados em observacoes comportamentais. Uma experiéncia preliminar
efetuada pelos Profs. Reynaldo D. Pinto (IFSC-USP) e Denis O.V. Andrade (Dept.Zoologia-
UNESP) comprovaram que informagdes térmicas podem ser medidas em vivo captando os
sinais elétricos do nervo trigémeo de cascavéis (Crotalus durissus terrificus). As presas ar-
tificiais serdo construidas em nossos laboratérios dotados de geradores de radiagcdo infraver-
melha composta por resisténcias que serdo aquecidas na temperatura dos mamiferos (37-41°C)
através de controladores de temperaturas. O movimento das falsas presas poderd ser contro-
lado a partir de um equipamento externo. Com esses estimulos criados aliado ao conhecimento
comportamental das serpentes a essas questOes, espera-se obter medidas quantitativas para
uma analise do sistema sensorial e neurolégico que permitam elucidar a importancia desse
sistema nas serpentes.
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Os PPARs sdao membros da superfamilia de receptores nucleares sendo conhecidos como sen-
sores bioldgicos do metabolismo lipidico, em particular dos niveis intracelulares de acidos
graxos. Uma caracteristica bastante peculiar é que além de sensores lipidicos também estao
envolvidos em outros importantes processos biolégicos como o crescimento, o desenvolvimento
e a apoptose celular em uma grande variedade de células. (1) As variadas funcdes dos PPARs
sdo mediadas por trés subtipos desse receptor («, 3/6 e ) expressos em diferentes tecidos e
em diferentes periodos do desenvolvimento celular, podendo apresentar ligantes, genes alvos e
papéis bioldgico diferentes. (2) Os ligantes de PPAR podem ser classificados como naturais e
sintéticos. Um grande ndimero de moléculas tém sido propostas como ligantes endégenos, que
sdo na maioria acidos graxos insaturados ou poliinsaturados e eicosanoides. (3) O trabalho
realizado até o momento buscou principalmente entender as bases estruturais de interacao de
ligantes, atrelando estudos estruturais e estudos funcionais. Nesse contexto, muitas tentativas
de cristalizacdo foram praticadas e que renderam estruturas cristalogrificas do dominio de
ligacdo ao ligante (LBD) do PPAR«a complexado com os ligantes endégenos descritos para
os PPARs, os 4cidos graxos. As estruturas foram refinadas e mostraram claramente densi-
dades eletrdnicas dos ligantes no interior do sitio ativo, interagindo diretamente com a hélice
doze, que obriga a proteina a adotar a conformacdo ativa. Adicionalmente, os modelos estru-
turais desses complexos apresentaram mudancas nas posicoes ocupadas por esses agonistas
no interior do bols3o de ligacdo da proteina. Esses resultados nos proporcionou um melhor
entendimento de como essa importante classe de ligantes naturais podem ativar a proteina
e possuir os mesmos efeitos farmacoldgicos de ligantes sintéticos. Para a confirmacdo da
presenca dessas moléculas nos cristais obtidos, experimentos de espectrometria de massas
foram utilizados que, além da presenca, identificaram também o comprimento da cadeia de
carbonos dessas moléculas. As metas supracitadas tem imediato impacto na procura racional
de agonistas para esses receptores e se insere dentro de uma perspectiva de promog¢do do
desenvolvimento cientifico-tecnolégico na drea de endocrinologia molecular.
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A caracterizagao de biomassas de lignoceluloses utilizadas na producao de biomateriais, tais
como o etanol, é um desafio devido a estrutura complexa e heterogénea. (1) Portanto, saber
a respeito da estrutura quimica em amostras de biomassas submetidos a pré-tratamentos
especificos, para remocdo da lignina e hemicelulose, é essencial para entender possiveis modifi-
cagdes na morfologia e composicao quimica. O pré-tratamento é uma etapa bdsica na producao
de etanol de segunda gera¢do utilizando como matéria-prima biomassas de lignoceluloses. (1-
2) A técnica de RMN do estado sélido de 13C cross polarization-magic angle spinning (CP-
MAS) é bastante utilizada para fornece informacdo sobre a composicdo quimica de matéria
organica. Apesar desta técnica oferecer informagdes relevantes, outras técnicas avancadas de
RMN do estado sélido foram recentemente desenvolvidas e aplicadas, apresentando relevante
avanco no entendimento da estrutura das biomassas de lignoceluloses. Neste trabalho, nds
investigamos modificacdes na morfologia e composicao quimica de biomassas de lignocelulose,
de bagaco de cana-de-acucar e casca de eucalipto de duas espécies: Eucalyptus grandis (Eg)
e hibridos entre E. grandis e E. urophylla (HGU) submetidas a um tratamento em duas etapas
(3), usando acido diluido com concentra¢do de 1%, seguido por um processo de deslignificagdo
com solucdes aquosas de hidréxido de sédio em concentracdes 0,25%, 0,5%, 1%, 2%, 4%.
O efeito dos pré-tratamentos foi investigado por protocolos especificos de RMN de estado
sélido. Este protocolo, antes e depois do pré-tratamento, mostra que hemicelulose e lignina
sao degradadas, além de indicar a remoc¢ao de celulose amorfa da biomassa, o que resulta no
aparente aumento da cristalinidade da celulose remanescente na biomassa.

Palavras-chave: Ressonancia magnética nuclear. Biomassa de lignocelulose. Pré-tratamento.
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A emergéncia e proliferacao de uma ampla variedade de micro-organismos resistentes a diversas
classes de antibidticos motiva nao somente a busca por inibir esse fenomeno, mas também
por novos materiais com propriedades antimicrobianas. (1) A prata ha tempos é reconhecida
como um material capaz de inibir o crescimento de micro-organismos, sendo por séculos
empregada no tratamento de feridas, queimaduras e outras infeccdes, caindo, porém, em
desuso com o advento dos antibidticos hoje empregados. (2) Nesse sentido, visamos avaliar
a eventual potencialidade como agente bactericida de nanoparticulas de prata conjugadas ao
peptideo antimicrobiano Dermaseptina (DS01), este sendo uma pequena proteina catidnica de
30 aminoacidos, tendo apresentado elevada atividade contra fungos, bactérias e protozoarios
e baixa toxicidade a células de mamiferos.(3) Demonstraremos resultados que corroboram a
conjugacao dos constituintes, avaliada por técnicas tais como FTIRS, espectroscopia UV-Vis,
CD, dentre outras. Serdao também discutidos os primeiros ensaios antimicrobianos realizados
com cepas nao resistentes de E.Coli e futuras propostas para avaliacdo da atividade e toxicidade
do compdsito, bem como seu aprimoramento.
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Eletroceramicas semicondutoras, com coeficiente de resistividade positiva em fun¢do da tem-
peratura sao amplamente utilizadas em dispositivos eletronicos operantes sob condicoes de
tensdo e temperatura variaveis. (1) Apesar da vasta gama de aplicagdes possiveis, o entendi-
mento dos mecanismos envolvidos na interacdo entre os aspectos microestruturais e as pro-
priedades dielétricas inerentes a esses materiais, quando na presenca de um campo elétrico DC,
ainda é controverso. (2) Este trabalho tem por objetivo caracterizar o comportamento varistor
de eletroceramicas de Ba;_,Er, TiO3 (x=0,001-0,050) em fun¢do de suas caracteristicas mi-
croestruturais. Os materiais foram sintetizados através do método dos precursores poliméricos
(3), com uma calcinagdo a 700°C/2h, compactagdo isostdtica a 300 MPa e sinteriza¢do a
1350°C/3h. A correlagdo entre os aspectos morfoldgicos com as propriedades varistoras e
dielétricas das amostras, em funcio da concentracio de Er3*, é realizada utilizando-se a mi-
croscopia eletronica de varredura (MEV) combinada com a espectroscopia de impedancia.
Os ensaios elétricos realizados mostram que a resisténcia elétrica, relativa aos contornos de
grao do material, pode ser suprimida cerca de 3 ordens de magnitude proporcionalmente em
funcao da intensidade de um campo DC. Tais resultados indicam caracteristicas ndao 6hmicas
associadas com as regides intergranulares deste material.
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Complexos de eurdpio sao interessantes por apresentar emissao em uma faixa de frequéncia
estreita e com alto rendimento quantico. Essas propriedades sio bastante exploradas tanto
na producdo de marcadores bioldgicos quanto em aplicacdes dpticas. Para que o complexo
apresente alto rendimento quantico é necessdria a auséncia de grupos supressores da lumi-
nescéncia, tais como moléculas de dgua, na primeira esfera de coordenagdo do ion Eu(lll), por
isso é interessante a obtencdo de complexos com alto nimero de coordenacdo. Recentemente
foi sintetizado em nosso grupo de pesquisa um complexo de Eu(lll) (tBu-COO]3Eu), com alto
rendimento quantico (85%), entretanto ndo foi possivel a obtencdo de sua estrutura crista-
lografica. Para investigar a estrutura do complexo formado, um estudo da previsdo dos niveis
Stark através da teoria do campo ligante, utilizando o modelo simples de recobrimento, foi
realizado. Os resultados tedricos foram comparados a PL do complexo em solugdo a baixa tem-
peratura (77K) e juntamente com outras técnicas espectroscépicas (FTIR, absor¢do UV-Vis)
foram utilizados na determinagdo da estrutura do [tBu-COO]3Eu.
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Desde a sua descoberta em 1945, a ressonancia magnética nuclear (RMN) vem se desenvol-
vendo com um campo de pesquisa inesgotavel, e fornecendo informagdes ao nivel molecular
em diversas areas como a fisica, quimica, biologia e medicina. Impulsionada pelo fato de que
a sensibilidade e resolucao espectral aumentam com a intensidade e homogeneidade do campo
magnético, im3s cada vez mais intensos foram construidos ao longo dos anos, chegando a
campos da ordem de 20 T. Hoje, os imas sao dispositivos pesados e estaticos instalados em
laboratdrios, preparados especialmente para proteger contra interferéncias eletromagnéticas e
reduzir distorcoes do campo magnético, a fim de proporcionar as melhores condicdes exper-
imentais possiveis. Além disso, as amostras de interesse devem ter medidas que permitam
ser introduzidas no espac¢o limitado disponivel no orificio interno desses imas, definidos por
sondas de RMN. Estas questdes sao certamente uma limitacdo quando se pretende realizar
experimentos de RMN in situ (e.g. formagdes rochosas, pogos de petrdleo, lengol fredtico,
0ssos, etc) ou em amostras arbitrariamente grandes. Em fun¢3o disso, sistemas abertos de
RMN vem sendo desenvolvidos e sendo cada vez mais aplicados. Nesses, ao invés de colocar
necessariamente a amostra no interior do ima, o aparelho pode ser colocado no interior ou
supercialmente préximo do objeto a ser analisado, produzindo campos magnéticos intensos e
dispersos e de RF que penetram a amostra em estudo. E o caso, por exemplo, do MOUSE de
RMN. O Mobile Universal Surface Explorer (MOUSE) de RMN possui um pequeno sensor de
RMN portatil, composto por um pequeno magneto unilateral, que gera um campo magnético
estatico bastante nao homogéneo e de intensidade tipicamente variando de 0,1 até 0,5 T, e
uma bobina de rf superficial, permitindo o estudo da superficie de materiais. Pelo forte inte-
resse do grupo de pesquisa pertencente ao Laboratério de Espectroscopia de Alta Resolucao
(LEAR) em realizar experimentos que necessitam de sistemas abertos e portateis de RMN,
esta sendo desenvolvido um MOUSE de RMN. Neste trabalho, é apresentado sua configuracao
e os primeiros resultados obtidos, os quais mostram os desafios cientificos e tecnoldgicos a
serem enfrentados para desenvolver sistemas como esse para o estudo de meios porosos, com
destaque para rochas petroliferas e ossos.
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A Terapia Fotodindmica (TFD) é um tratamento local de neoplasias e outras doengas que vem
tendo grandes avangos ao longo dos anos e consiste na interagdo entre luz e uma substancia
fotossensibilizadora, levando a transformacdo do oxigénio molecular em oxigénio singleto, al-
tamente reativo e téxico para a célula. (1) O uso do modelo de Membrana Corioalantdica
(CAM) em ovos de galinha permite o estudo dos efeitos vasculares envolvidos nessa terapia.
O desenvolvimento de um tumor nesse ambiente previamente vascularizado visa a obtencao de
um modelo de tumor e vasos sanguineos para o estudo de diversas modalidades terapéuticas,
como a terapia fotodindmica. (2) Para que o crescimento do tumor aconteca na membrana
é preciso inserir um pedaco de tecido sobre o modelo de CAM. Ha a exploracao de diversos
protocolos para viabilizar esse modelo tumoral. As estratégias que vem sendo utilizadas sio o
uso de bidpsia de tumor de Erlich em camundongos swiss e o desenvolvimento de niicleos da
cultura de célula com nanoparticulas em células mamdrias. Nesse segundo, hd a incorporacao
das nanoparticulas pela célula e a aplicagdo de uma forca magnética (como um im3) que per-
mite a formagdo de um ndcleo de crescimento tumoral. (3) A anélise dos resultados sera feita
de forma qualitativa com a obtencdo de imagens pds-terapia e posterior processamento para
quantificar a reducao de vasos sanguineos. Atrelado a isso, sera feita analise histopatolégica e
observacao no microscépio confocal da membrana corioalantdica para observacdo da reducido
dos tumores. Isso permitira a verificacdo da viabilidade celular pds-terapia tanto das células
tumorais quanto das células epiteliais dos vasos envolvidos, mostrando a eficiéncia da TFD.
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Nés haviamos estudado a interagdao multi-niveis de dois corpos envolvendo dtomos de Rydberg
em uma armadilha magneto-dptica e nossos resultados haviam mostrado que o campo elétrico
exerce um papel fundamental na dindmica de interacdo. (1-2) Neste trabalho, nosso objetivo
é estudar a interacao nD +nD em uma amostra fria de alta densidade em uma armadilha de
dipolo. Portanto, nés carregamos uma armadilha do tipo QUEST de Rb usando um laser de
CO, de alta poténcia. O feixe laser de dipolo foi focalizado com uma cintura (1/e*) préxima
de 70um. Para 75W de poténcia, a profundidade da armadilha é ~ 730uK e a densidade da
amostra é aproximadamente 4 x 10!! dtomos/cm?®. Os estados nD de Rydberg s3o excitados
por um processo de dois fétons, o primeiro em 780nm e o segundo no azul, em 480nm, ambos
os lasers poossuem largura de linha de 1M Hz. Durante a apresenta¢ao nds iremos mostrar
nossos primeiros resultados da interacdo nD + nD em uma armadilha de dipolo de C'Os.
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Polimeros organicos, em especial os polifluorenos, possuem uma grande aplicabilidade em
dispositivos eletronicos emissores de luz (OLED). Estudos em derivado de polifluorenos apre-
sentaram uma propriedade interessante na organizacdo de sua estrutura conhecido como fase 3
que sdo cadeias poliméricas altamente ordenadas.(1-3) A proposta desse trabalho ¢ estudar as
propriedades fotoluminescente da fase beta de filmes finos de PFO (Poly(9,9-diocylfluorene)).
Para isso utilizamos solugdes 0,3 g/L, 0,6 g/L, 1,25 g/L, 5 g/L em cloroférmio sobre substratos
de quartzo e com a técnica de spin-coating obtivemos os filmes finos de PFO. Dois métodos
foram estudados, o primeiro foi utilizado um criostato de hélio para analise em baixas tempe-
raturas (préximo a 5K) (3), e o segundo utilizamos vapor de tolueno para forgar a formagido
da fase 3 no decorrer do tempo (temperatura ambiente). (2) Os filmes mostraram, para os
dois experimentos, a formacao do pico da fase beta em torno de 470 nm e no aumento da
intensidade desse pico para temperatura baixas e na longa exposicdo ao tolueno.
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Sistemas semicondutores de baixa dimensionalidade, tais como fios e pontos quanticos, sdo
objetos de diversos estudos recentes devido as suas propriedades dpticas e eletronicas singu-
lares. Suas aplicagdes s3o diversas, se estendendo desde dreas bioldgicas (1) até a computagdo
quantica. Os fendmenos fisicos fundamentais nessas nanoestruturas dependem explicitamente
da disposicao energética do portadores, ou seja, sua estrutura de bandas. No entanto, a si-
mulacdo desses sistemas, tanto por métodos ab initio quanto por métodos efetivos, tem alto
custo computacional. Pelo método E-ﬁ, por exemplo, a simulacdo envolve a diagonalizacao
de matrizes cujos tamanhos geralmente ultrapassam dezenas de milhares de elementos. Neste
trabalho realizaremos o estudo de um sistema fisico confinado em duas dimensdes, uma na-
noestrutura do tipo core-shell AlAs/GaAs na fase cristalina zincblend. Este estudo se baseia
no método E-ﬁ, no formalismo da fun¢do envelope e na expansdo em ondas planas (2) para a
construcao matricial do Hamiltoniano. As auto energias sao obtidas através da funcdo de di-
agonalizagdo CHEEVX (da biblioteca LAPACK) e comparadas com o método de minimizagdo
iterativo LOBPCG implementado tanto na CPU quando na GPU. Dominando as técnicas en-
volvidas na formulagdo tedrica e implementacdo do programa, o ganho de desempenho na
diagonalizagdo permitird o estudo de sistemas com diversas regides de confinamento. Um
exemplo recente de sistema deste tipo sdo os grafenos artificiais (3) construidos a partir de
pontos quanticos dispostos nos vértices de um hexagono.
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A denominada fase isolante topoldgica foi experimentalmente descoberta em pogos quanticos
(QWS) de HgTe. A fisica de baixas energias dos isolantes topoldgicos (Tls) bidimensionais
é descrita pelo modelo Bernevig-Hughes-Zhang modelo (BHZ) (1), em que a realizacdo de
uma fase topoldgica e uma fase normal depende da massa de Dirac ser negativa ou positiva,
respectivamente. Neste trabalho, nds resolvemos o modelo BHZ para uma regiao de dominio
de massa, analisando os efeitos sobre os estados de borda de uma massa de Dirac finita na
regido do isolante usual (condicdo de contorno soft-wall). Nés mostramos que na interface
entre um Tl e um isolante normal (NI), o ponto de Dirac dos estados de borda que aparecem na
interface depende fortemente da razao entre as massas de Dirac de ambas as regides. Também
consideramos o caso de miiltiplas interfaces como o NI/TI/NI, TI/NI/Tl e NI/TI/NI/TI. A
realizacdo de tais dominios de massa poderia ser projetada em pogos duplos de HgTe ou em
sistemas de InAs/GaSb, enquanto eles podem acidentalmente se formar em pogos simples de
HgTe devido a flutuagdes no tamanho da amostra.
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A primeira etapa do trabalho esteve atrelada aos resultados experimentais do grupo, onde
visamos explicar a fisica por trds da expansao caracteristica apresentada por uma nuvem tur-
bulenta. Tivemos como base um modelo de equacgdes hidrodinamica, as quais descrevem a
dindmica da expansdo de um superfluido. Adotando esse formalismo, porém com um termo
rotacional devido a presenca dos vortex, fomos capazes de prever a ndo inversao do aspecto
ratio da nuvem. (1) Esse modelo se baseou na teoria j4 existente, que lidava com o com-
portamento de um condensado contendo uma rede de vértices alinhados. Numa segunda
etapa, rederivarmos as equacoes hidrodindmica por primeiros principios, considerando o termo
referente ao emaranhado de vértices, classico indicador da turbuléncia, ja na construgdo da
lagrangiana do sistema. Essa foi uma importante realizacdo ndo sé por reproduzir nova-
mente os valores experimentais assintéticos do aspecto ratio da nuvem turbulenta, mas como
também de permitir a que derivdssemos as frequéncias dos modos coletivos, com a lineariza¢ao
dessas equacdes hidrodinamica generalizadas. Atualmente estamos desenvolvemos todo um
arcabouco tedrico que antecede a realizagao experimental de um condensado misto em nosso
laboratdrio. Portanto trata-se de uma etapa delineadora dos aspectos desse sistema que seriam
relevantes para futura reproducdo experimental. Em particular, nesse trabalho lidamos com
uma situacdo limite de grande desbalanc¢o entre o numero de dtomos das duas espécies con-
densadas. Desta forma pudemos determinar solucao analitica para o sistema de equacdes n3o
lineares acopladas, que por sua vez proporcionaram toda uma serie de previsoes envolvendo as
caracteristicas termodinamicas, estabilidade, transicdo de fase e aplicacdes experimentais do
sistema de condensados mistos.

Palavras-chave: Condensado de Bose-Einstein . Vértices. Turbuléncia.
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Induzida por estimulos ambientais, a transicao das bactérias do estado planctonico ao estado
séssil, em que sdo formados os biofilmes, é mediada por um sistema de controle dentro da
célula bacteriana que ainda n3o esta bem esclarecido. Sabe-se hoje que a alternancia entre
esses fendtipos estd intimamente relacionada com os niveis intracelulares de uma pequena
molécula sinalizadora (c-di-GMP), os quais, quando altos, geralmente estimulam a formagéo
do biofilme. (1) Nesse estado, predominante no caso de infecges crdnicas, a resisténcia bac-
teriana a antibidticos é elevada, o que é um entrave aos tratamentos. Os niveis intracelulares
de c-di-GMP s3o controlados por reagdes antagdnicas envolvendo as diguanilato ciclases da
familia GGDEF (sintese) e as fosfodiesterases das familias EAL e HD-GYP (degradagdo). (1)
Uma vez presente, o sinalizador c-di-GMP interage com moléculas efetoras, que, quando ati-
vadas, alteram o fenétipo celular por meio de diferentes mecanismos. (1) Diversos receptores
de c-di-GMP ja foram identificados, destacando-se as proteinas que contém o dominio PilZ e
as proteinas com os dominios EAL ou GGDEF degenerados. Recentemente, estudos pioneiros
tém demonstrado que a interacdo proteica direta entre membros das vias de sinalizacdo por
c-di-GMP desempenha um importante papel na regulacdo das mesmas. Outro estudo publi-
cado recentemente mostra que, em Vibrio cholerae, o sistema de sinalizacdo por c-di-GMP
é altamente especifico, ou seja, a acdo individual de cada enzima na célula estd associada a
uma dnica resposta fenotipica e ndo ao fendtipo como um todo.(2) Novamente, a possivel
existéncia de um sistema de interacOes proteicas nas vias de sinalizacao foi apontada como
uma das hipdteses para explicar o mecanismo molecular que leva ao isolamento de um sinal e
sua resposta associada. (2) Estas e outras evidéncias que tém emergido d3o suporte ao estudo
aqui apresentado. A proposta deste projeto é uma investigacdo global da rede de interagdes
de proteinas contendo os dominios GGDEF, EAL, HD-GYP e PilZ em dois organismos, Pseu-
domonas aeruginosa e Xanthomonas axonopodis pv. citri. Utilizando o método de duplo
hibrido bacteriano, que permite a deteccdo de interacOes proteicas por meio da ativacdo de
um gene repérter (3), € feito o mapeamento das interagGes entre todas as proteinas das vias de
sinalizagdo (quarenta e nove em P. aeruginosa e trinta e nove em X. axonopodis pv. citri). As
interacdes identificadas poderdo ser adicionalmente estudadas por meio de métodos biofisicos.
Espera-se que estas analises permitam uma maior compreensao dos mecanismos moleculares
envolvidos na sinalizacido por c-di-GMP, assim como das moléculas envolvidas neste processo.
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Por muitos anos, a ciéncia tratou todas as redes complexas como se seus relacionamentos
fossem estabelecidos de forma randdmica, ou seja, a maioria dos nds teriam aproximadamente
o mesmo numero de relacionamentos. Porém, o mapeamento da web revelou que, em uma
variedade de sistemas complexos, a maioria dos nds tinha poucos relacionamentos, enquanto
alguns nés tém uma grande quantidade de conexdes. Processos microscépicos dindmicos e
estatisticos sao duas facetas de sistemas complexos, que estdo intimamente ligadas, e a com-
preensao da sua interdependéncia é importante tanto para a previsao quanto planejamento
estratégico. Os exemplos mais proeminentes incluem o ruido do trafego em redes de comu-
nicacdo, sinais ruidosos em sistemas desordenados e auto-organizado, e as séries temporais
das flutuagdes dos precos nos mercados financeiros. Neste trabalho foi analisado nao ape-
nas caracteristicas globais do trafego, como a presenca ou n3o de congestionamento na rede
como um todo, mas uma andlise sistematica das caracteristicas locais (isto é, de roteadores
especificos) do trdfego no ponto de transicdo entre a fase livre e a fase de congestionamento.

Palavras-chave: Redes complexas. Congestionamento. Transiente.
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Modelos estocasticos formam um excelente laboratério para se estudar a fisica dos sistemas
interagentes fora do equilibrio. A intens3o neste projeto inicial é o estudo da fisica de nao
equilibrio nestes sistemas. Um dos modelos estocasticos interagentes mais interessantes, é o
modelo Raise and Peel (Cresce e descasca)(RPM). (1) A importancia deste modelo se deve
a intima conex3o do mesmo com modelos estatisticos do equilibrio (modelo de 6 vértices ou
cadeia XXZ) e com o problema matemdtico de enumera¢do de matrizes de sinais alternados.
Tal conexdo implica na invariancia conforme do modelo, isto é, as funcdes de correlacdo
espaciais e temporais sdo relacionadas. Tal invariancia conforme é bastante rara em modelos
envolvendo a fisica de ndo equilibrio. Recentemente (2) foi introduzido o modelo Peak Adjusted
Raise and Peel Model (PARPM), que é uma generalizagdo do modelo de Raise and Peel com
um parametro adicional p. Tal pardmetro controla as taxas de transicdo de forma a dar
preferencia ou n3o as configuracdes com nimero elevado de picos. A surpresa foi o que o
PARPM ¢ invariante conforme para valores de p no regime 0 < p < p,, sendo p. >~ 2. O
estudo apresentado até o momento (2) para o modelo PARPM foi feito para a situagdo em
que as taxas de absorcdo U, e de dessorcao U, nos processos do modelo sio iguais, isto, &,
U =U,/U, = 1. Inicialmente estudaremos o modelo no caso geral em que U # 1. A ideia é
determinar o diagrama de fases do modelo no espago de pardmetros (p,U). Questdes sobre
a extensao da fase com invariancia conforme s3o relevantes e atuais. Percebeu-se também
em (3) a existéncia de um estado absorvente no PARPM para o ponto p = p,.. Verificou-se
que apesar deste estado para sistemas de tamanho L ~ 100 o sistema sé vai para o estado
absorvente para tempos exponencialmente longos (e%"). Isto implica na existéncia de estados
quasi-estaciondrios. O estudo em (3) mostrou que a fisica destes estados quasi-estacionarios
é nova. Apesar da invaridncia conforme nao estar presente o espectro de evolucao do modelo
é muito parecido ao da fase conforme que delimita este ponto especial. O nosso estudo do
modelo PARPM para U # 1 permitira o estudo da fisica dos estados estaciondrios no caso
geral. Neste caso, em que esperamos a invariancia conforme ndo existir serd interessante
ver as caracteristicas fisicas dos estados quasi-estaciondrios, se os mesmos existirem, o que
acreditamos ser o caso.

Palavras-chave: Teoria de campos conforme. Transicoes de fase em estados absorventes.
Estados metaestaveis .
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A depressao é um distirbio afetivo que se apresenta em diferentes classes clinicas, psiquicas
e fisicas. Devido a acentuada prevaléncia e consequéncias tal como mortalidade e custos so-
ciais, a doenca tem se tornado uma prioridade da saude publica. No tratamento, a classe dos
Inibidores de Recaptagdo de Serotonina (ISRS) sdo os farmacos mais utilizados e prescritos
no mundo. Isso se deve a relevancia terapéutica e a redugdo de efeitos indesejados. (1) A
Fluoxetina, C17H18F3NO, (FLX) e a Paroxetina, C19H20FNO3, (PRX) sdo potentes ISRS
farmaceuticamente administrados na forma de cloridratos. Considerando que diferentes formas
sélidas de um mesmo composto apresentam diferentes propriedades fisico-quimicas, o desen-
volvimento de novas formas sélidas de insumos farmacéuticos ativos tem se tornado uma fer-
ramenta importante para a otimizacdo das suas propriedades farmacocinéticas o que contribui
para o desenvolvimento de medicamentos aprimorados. (2) Neste trabalho foram desenvolvi-
das sais nitrato dos farmacos Paroxetina e Fluoxetina. A preparacdo destes se fez pela pre-
cipitagdo estequiométrica de cloretos pelo emprego de AgNO3. Os sdlidos cristalinos obtidos
foram caracterizados utilizando as técnicas de difracdo de raios X por monocristal. O nitrato
de Paroxetina (PRX+4NO3-) cristaliza no grupo espacial monoclinico ndo-centrossimétrico C2
com duas espécies idnicas. A unidade PRX+NO3- forma interacdes intermoleculares fortes
do tipo N1-H...02 [x,+y-1,+z] formando cadeias infinitas que se propagam ao longo do eixo
cristalografico b organizando vacancias onde se acomodam moléculas de dgua. Estas, por sua
vez, contribuem para a estabilidade da estrutura cristalina tridimensional ao reduzir a repulsao
entre ions de mesma carga. Em comparac¢ao a forma cloridratada, observa-se uma cela unitaria
de maiores dimensdes devido a flexibilidade conformacional da molécula de PRX assim como
ao aumento no nimero de ligacdes de hidrogénio proporcionado pelo ion NO3-. O Nitrato
de Fluoxetina (FLX+NO3-) cristaliza num grupo espacial ortorrémbico n3o-centrossimetrico
Pca21 com dois ions independentes de FLX+ na unidade assimétrica. Os conférmeros (FLX+
(a) e FLU+ (b)) presentes nela diferem-se pela rotagdo de 180 na orientagdo relativa ao
grupamento amina. Estes dois estados de minima energia conformacional sio regras para co-
existéncia de dois conférmeros de FLX na rede cristalina. O arranjo entre estes criam vacancias
onde se acomodam fons nitrato originando cadeias infinitas nas quais se ligam sucessivamente
ions NO3-(a)...FLX+(a)...NO3- (b)...FLX+(b) ao longo do eixo a. Levando em considera¢do
as diferencas nos volumes ocupados pelos ions cloreto e nitrato assim como as diferentes ca-
racteristicas apresentadas pelas estruturas cristalinas é de se esperar que os novos sais aqui
apresentados possuam uma solubilidade maior quando comparada com a apresentada pelas
respectivas formas sélidas utilizadas atualmente pela industria farmacéutica. Os dados prove-
nientes da analise estrutural aqui reportados serdao comparados com os provenientes de outras
técnicas de caracterizacao tais como analise térmica, espectroscopia vibracional assim como
estudos de avaliacdo de solubilidade e estabilidade.

Palavras-chave: Polimorfismo. Inibidores seletivos de recaptacdo de serotonina. Cristalotafia.
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A emissdo de C'O,, o principal gés do efeito estufa, teve crescimento de 80% entre 1970 e
2004, e nos ultimos 10 anos apresentaram emissdo muito maior que nos anos anteriores.(1)
As praticas agricolas sdo responsaveis por 40,9% da emiss3o desses gases.(1) O C'O, emitido
pelo solo é produzido essencialmente pela respiracao das raizes das plantas e decomposicao da
matéria organica promovida pela agdo dos microrganismos. A matéria organica do solo (MOS)
representa 5% ou menos da composicio do solo, mas é a principal responsavel pela qualidade
fisica e quimica deste, e esta diretamente relacionada a nutricdo das plantas e sustentabilidade
agricola. Dados recentes mostram que o Brasil é o maior produtor de cana-de-aclicar e sua
area de cultivo tem se expandido, principalmente devido a crescente demanda por etanol. No
manejo da cana-de-agtcar, hd duas praticas mais comuns: manejo tradicional, que envolve a
queima da cana visando facilitar a colheita manual (CQ), e a colheita mecanizada, ou cana crua
(CC), com incorporacio da palhada no solo. Estima-se que 80% da colheita seja convertida
em CC nos préoximos 10 anos. Neste contexto pesquisas sdao importantes para elucidar como a
qualidade da MOS esta relacionada com as perdas de carbono do solo por meio da emissao de
C'Os, nos tipos de manejo. No que se refere ao sequestro de carbono pelo solo, é fundamental
avaliar sua estabilidade, seja ela devido a estrutura quimica das substancias organicas presentes
no solo, ou a protecdo do carbono dentro dos microagregados. (2) Nosso objetivo é observar
o efeito da adicdo de residuos as propriedades fisicas e quimicas do solo para a fixacdo de
carbono e avaliar os sistemas quanto a degradacao da MOS. Este estudo foi conduzido em
areas da Usina Ipiranga, Mococa-SP, com 5 anos de cultivo de cana-de-agticar SP81-3250,
e solo tipo Argissolo Vermelho-Amarelo. In situ registramos a emissdao de C'O,, durante seis
dias no periodo pds-colheita e inicial de crescimento da cultura, ao mesmo tempo aferimos a
umidade do solo e sua temperatura. Em laboratério determinamos o carbono total do solo
e medimos a fluorescéncia induzida por laser do solo inteiro. (3) Resultados preliminares
mostraram variagcdes pouco significativas para os dados de emissao de C'O,, temperatura e
umidade. O solo sob o manejo de CQ mostrou uma porcentagem de carbono total de 28 a
16% maior na superficie, e menor de 9 a 0.7% na profundidade com relacdo a CC. J4 o indice
de humificacio da MOS foi 47 a 1.7% maior na CC. E possivel que a presenca de cinzas na
superficie da CQ tenham elevado seu carbono total. Novas medidas na mesma drea e em
outras areas sob cultivo de cana serdo realizadas para confirmar estas informacdes. Caso seja
confirmada, este pode ser um indicativo que a incorporacao de matéria organica fresca no solo
nem sempre pode ser uma boa estratégia para acimulo de carbono devido possivelmente a
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um efeito priming. Novos métodos de manejo deverao ser testados para tornar o manejo da
CC ambientalmente mais sustentdvel.

Palavras-chave: Espectroscopia. Sequestro de carbono. Matéria organica.
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Inimeras técnicas sao utilizadas hoje no tratamento e diagndstico do cancer, algumas dessas
técnicas sao demasiadamente invasivas causando danos nado sé as células e tecidos compro-
metidos pela doenca, mas aos tecidos e érgaos sauddveis. A Nanotecnologia tem-se mostrado
um importante instrumento a medicina, ja que busca principalmente minimizar o prejuizo
ao organismo agindo de modo especifico a doenca. Um dos principais desafios na area de
Nanomedicina esta na localizacdo seletiva dentro das células cancerigenas para diagndstico
ou tratamento. Particulas de éxido de ferro, além de proporcionar o contraste em imagens
de Ressonancia Magnética, podem ser exploradas para guiar o agente terandstico ao local
de interesse, por meio de um campo magnético externo. A localizacao das células tumorais
na Hipertermia Magnética é feita através da funcionalizacdo das nanoparticulas superparam-
agnéticas como a magnetita e as nanoparticulas de Au com ligantes proteicos especificos para
alvejar as células do tumor. Este trabalho visa o estudo da aplicacao das nanoparticulas como
agente diagndstico e terapéutico aliado a um campo magnético varidvel no combate ao cancer.
As nanoparticulas sao expostas a um campo magnético alternado, o que provoca a elevagao
da temperatura na célula, fornecendo calor ao tumor em uma faixa de temperatura entre 42
e 46°C , o que causa apoptose celular e conseguinte necrose do tecido. (1) Os metais (Au,
Ag, Fe, Co) sdo utilizados como agentes terandsticos, sendo o nanomaterial magnetita o mais
utilizado por exibir menor toxicidade que outros materiais magnéticos. (1) O nosso objetivo
de andlise sera verificar o comportamento das nanoparticulas sujeitas a um campo magnético,
quanto a sua eficiéncia como agente diagndstico e terapéutico no combate ao cancer e sua
nanotoxicidade no organismo.
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Embora as redes complexas sejam aplicadas com muito sucesso em diferentes areas do con-
hecimento, entre elas a computagdo (arquitetura, inteligéncia artificial e redes) (1) poucos
sao os trabalhos que empregam redes complexas na extracdo de caracteristicas de imagens
para posterior andlise ou classificacdo. Segundo (1), dada uma imagem é possivel modela-la
como uma rede, extrair caracteristicas topoldgicas e, utilizando-se dessas medidas, construir
o classificador desejado. Visando explorar essa nova area de pesquisa, esse estudo objetiva
o estudo e desenvolvimento de novos métodos baseados na teoria de redes complexas para
visdao computacional, processamento de imagens e andlise de imagens, em especial métodos
que utilizam caracteristicas topoldgicas das redes para tal. As atividades de pesquisa (no tan-
gente a visdo computacional e RC) concentram-se, basicamente, dois aspectos: (1) métodos
para modelar imagens como uma RC (e.g. os vértices sdo formados por elementos de uma
imagem e arcos representam relagGes entre tais elementos); (2) desenvolvimento de técnicas
de reconhecimento de padrdes/andlise de imagens baseadas em redes (onde se utiliza aspec-
tos topoldgicos da rede como caracteristicas). Dentre os diversos resultados obtidos temos
a andlise de contorno (2) onde, para aplicar a teoria de redes complexas no problema uma
representacdo do contorno deve ser construida na forma de um grafo. Nesse sentido cada
pixel do contorno é representado como um vértice na rede. Um conjunto de arestas nao
direcionadas conectando cada vértice é entdo adicionado a rede e o peso de cada aresta é
dado pela distancia euclidiana. A caracterizagdo do contorno déa-se entdo por um conjunto
de caracteristicas de diversas redes obtidas por um conjunto de thresholds. A extracdo de
caracteristicas de texturas é outra interessante aplicacao que pode ser realizada utilizando
grafos. (3) Para tal é necessdrio modelar a textura como um grafo e posteriormente extrair
algumas caracteristicas topoldgicas. A proposta é utilizar uma modelagem do tipo lattice
conectada por um raio. A ideia central é considerar cada pixel como um vértice e conectar
todos os vértices se os pixeis que esses representem estdo a uma determinada distancia. Para
cada aresta um peso ¢ associado sendo esse a distancia Euclidiana entre os dois pixeis/vértices
conectados mais a diferenca de intensidade dos mesmos normalizados. Essa modelagem nos
permite incluir informacdes de contexto ao redor dos pixeis, que reflete em uma andlise de
textura local. A caracterizacido da textura da-se entdo por um conjunto de caracteristicas de
diversos subgrafos obtidos por um conjunto de thresholds.

Palavras-chave: Redes complexas. Contorno. Textura.
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Imagem por contraste de fase e transferéncia parcial e
imagem por absorcao

CASTELO BRANCO, Coral; MUNIZ, Sérgio Ricardo!

coracb@gmail.com

Linstituto de Fisica de S3o Carlos — USP

Nos nossos tltimos experimentos, nés estudamos algumas conseqiiéncias da natureza super-
fluida de um Condensado de Bose-Einstein. Utilizando uma excitacio oscilatéria introduzida
através de campos magnéticos, nds apresentamos uma nova técnica para gerar vortices. Recen-
temente, demonstramos que esta técnica é (til também para produzir um estado de turbuléncia
quantica no BEC. Além da geracdo de vértices 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 dtomos), fendmeno que estamos procurando também investigar. O
meu trabalho consiste em montar um sistema de imagem de alta resolucdo e implementar
duas técnicas para executar as medidas, uma ji conhecida Contraste de Fase (1-2) e outra,
desenvolvida recentemente, Transferéncia Parcial e Imagem por Absorcdo (3) e comparar a
funcionalidade de ambas no regime que temos no laboratério. A vantagem de usar estas
técnica estd no fato de serem n3o-destrutivas.

Palavras-chave: Condensado de Bose Einstein. Sistema de imagem. PTAI.
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Anadlises termodinamicas de um condensado aprisionado:
caracterizacao do sistema experimental

Thermodynamical analysis of a trapped BEC: characteri-
zation of the experimental setup
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O estudo das propriedades termodinamicas de uma Condensado de Bose-Einstein aprisionado a
partir da utilizagdo de novas varidveis globais (1) foi iniciado por nosso grupo no ano passado.
(2) Neste experimento, um condensado de dtomos de 87Rb era produzido em uma armadilha
magnética do tipo QUIC. Desta forma, foi possivel construir um diagrama de fase para uma
nova variavel global relacionada com a pressao hidrostatica, a qual chamamos de " parametro de
pressdao”. Neste diagrama foi possivel observar uma mudanga de comportamento ao cruzarmos
a linha da transicao da nuvem térmica para o regime quantico degenerado. Esta mudanc¢a no
comportamento do " parametro de pressao’ pode ser utilizada para estudar a ordem da transicao
de fase. Com isto em mente, decidimos extender o estudo das propriedades termodinamicas
do condensado para o caso de diferentes geometrias da armadilha, utilizando uma armadilha
hibrida (3), composta pela sobreposicdo de uma armadilha magnética de quadrupolo e uma
armadilha dptica de feixe focalizado. Neste trabalho, apresentamos a caracterizacao de tal
sistema experimental.

Palavras-chave: Condensacido de Bose-Einstein. Atomos frios. Aprisionamento atdmico.

The study of the thermodynamical properties of a trapped Bose-Einstein Condensate, following
the theoretical proposal of defining new global variables (1), was already initiated by our group
in. (2) In that experiment, a BEC of 87Rb atoms was produced in a QUIC trap. It was then
possible to build a phase diagram for a new global variable related to the hydrostatic pressure,
which we called the pressure parameter. It was possible to see a difference in the behavior
of this parameter when it crosses the transition line from the thermal cloud to the quantum
degenerate regime. This change on its behavior can be used to explore the order of the phase
transition. With this in mind, here we extend these thermodynamical studies of the condensate
cloud to different geometries of the trap, using a hybrid trap (3), composed by the combination
of a magnetic and an optical dipole trap. In this paper we present the characterization of our
experimental setup.

Keywords: Bose-Einstein condensation. Cold Atoms. Trapping.
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Sistemas alostéricos sdo caracteristicos de proteinas com um ou mais estados de equilibrio.
Nesse sentido, uma enzima passa por modificacdes de sua atividade quando um substrato
cooperativo se liga a um estado ou outro. (1) Estes estados sdo reconhecidos por possuirem
uma conformacdo mais estavel e coexistirem num ensemble. Este trabalho sustenta que tais
proteinas oscilem naturalmente entre esses estados. Experimentos de difracdo de raios-X e
RMN, que proporcionam parametros de deslocamento anisotrdpicos e tempos de relaxacao
de spin nuclear, ja demonstram a coexisténcia de ambos estados em solu¢ao e descrevem o
movimento como uma mudanga de equilibrio populacional dos conférmeros. (2) Também é
possivel desenvolver métodos numéricos, como o calculo de modos normais e a simulacao
de dinamica molecular, para associar a geometria proteica a um movimento sob determinado
potencial de campos de forca. O sistema adotado para o desenvolvimento desses estudos
é a enzima alostérica Glucosamina-6-fosfato Desaminase. Caracteristicas que defendem seu
uso sao sua reversibilidade catalitica, rdpido equilibrio cinético e muito baixa afinidade do
estado T por ligantes. Sua estrutura também ja foi resolvida por experimentos de cristalo-
grafia, identificando ambos estados alostéricos. E a caracterizagdo das mudangas estruturais
entre os estados T e R estd bem estabelecida, identificando diferentes subunidades a distintos
graus de rotacdo e prevendo uma oscilagdo de baixa frequéncia entre eles. (3) Resultados
obtidos neste projeto constituem: (a) uma dindmica de 100ns partindo do estado T de toda
a proteina (hexamérica) solvatada explicitamente, formando um ensemble NVT de 92000
atomos através do programa NAMD, usando o campo de forcas CHARMM; (b) analise de
componentes principais aproveitando esta dindmica e usando algoritmos do programa Gro-
macs; (c) e andlise de modos normais, em que os célculos de minimizagdo de energia foram
feitos pelo programa Gromacs sob o campo de forcas ENCADV, no vacuo. Analises desses
resultados estdo sendo feitas e envolvem calculos de RMSDs e flutuagdes, projecdes dos au-
tovetores ao longo da dindmica, fatores de Debye-Waller e a confirmagdo visual (e graficos de
distancia entre residuos) de aproximagdo a um estado ou outro. Como a prévia caracteriza¢do
da movimentacdo alostérica, identificava duas subunidades para cada mondmero como repre-
sentativas de corpos rigidos (3), também ¢ desenvolvida uma analise por tensores de inércia.
Espera-se que, ao longo do tempo, essas subunidades se comportem como corpos quase-rigidos
e correspondam a maior representatividade da transicao alostérica. Assim, a caracterizacao
dos tensores seria capaz de filtrar movimentos de mais alta frequéncia que constituem ruido
em relagdo a movimentos funcionais da proteina. - Algoritmos para célculos matriciais dos
tensores foram escritos em Fortran e em TCl.

Palavras-chave: Alosterismo. Dinamica molecular. Andlise estrutural.
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Modelo de rede prediz residuos de aminoacidos impor-
tantes para difusao de calor em Xilanases GH11

Network model predicts amino acid residues important for
heat diffusion in GH11 Xylanases
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O fluxo de energia térmica em proteinas nao obedece as expectativas para meios isotrdpicos,
com alguns residuos de aminodcidos demonstrando respostas desproporcionais aos estimulos
vibracionais oferecidos. A estratégia computacional de Difusdo Térmica Anisotrépica (ATD)
pode determinar, por meio de experimentos modificados de Dindmica Molecular, residuos de
aminoacidos que sdo notavelmente capazes de dissipar calor no resto da estrutura protéica.(1)
Neste trabalho, mostramos que, modelando um conjunto de Xilanases mesofilicas e termofilicas
da familia GH11 como Redes Complexas de aminodcidos interagentes (2) e calculando a Cen-
tralidade de cada vértice, é possivel predizer vértices que correspondem a residuos importantes
na dissipacao de calor, identificados pelo protocolo ATD. Calculamos, a partir de dados estru-
turais para um grande conjunto de proteinas ndo-homdlogas obtidas da base de dados SCOP,
os parametros de construcao mais adequados para a modelagem de proteinas como Redes
Complexas, e apontamos, por meio da medida de Centralidade, a provavel correlacdo entre
Aptidao para Difusdo de Calor e outros parametros previamente identificados na literatura, tais
como importancia em interacoes proteina-proteina, importancia na estabilizacdo de estados de
transicdo de enovelamento e participagdo no sitio catalitico.(3)

Palavras-chave: Redes complexas. Proteinas. Difusdo de calor.

Vibrational energy flow in proteins has been shown not to obey expectations for isotropic media,
with some amino acid residues demonstrating disproportional responses to offered vibrational
stimuli. The Anisotropic Thermal Diffusion (ATD) strategy can determine, through modified
Molecular Dynamics experiments, amino acid residues which are especially adept at dissipating
excess heat into the rest of the protein structure. (1) Here, we show that, by modeling a set of
mesophilic and thermophilic Xylanases from family GH11 as complex networks of interacting
amino acids (2) and calculating the Centrality for each node, we are able to predict nodes which
correspond to amino acid residues that are important in heat dissipation, as identified by the
ATD protocol. We calculate, from structural data for a great number of non-homologous
proteins obtained from the SCOP database, the construction parameters which are most
adequate for the modeling of proteins as Complex Networks, and we point out, by means
of the Centrality measurement, the likely correlation between Heat Diffusion Aptitude and
other previously identified parameters obtained from the literature, such as importance for
protein-protein interactions, importance for the stabilization of folding transition states and
participation in the catalytic site. (3)
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Caracterizacao de nanocompdsitos de nanotubos de car-
bono e poli(amidoamina) e aplicacao em biossensores
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Nos ultimos anos, houve um grande avang¢o no desenvolvimento das ciéncias dos materiais
nanométricos, com a fabricacdo e a caracterizacao de compostos com novas propriedades
mecanicas, opticas e elétricas. Um dos atrativos da nanociéncia é a possibilidade de sintetizar
hibridos contendo diferentes nanoestruturas, com a finalidade de se obter um produto que
apresente varias caracteristicas (teis em uma determinada aplicacdo. Como exemplo desta
tendéncia, pode-se citar a obtencdo de compdsitos de nanotubos de carbono e dendrimeros,
polimeros ramificados com estrutura esférica. Estes hibridos tém potencial para diversas
aplicagoes médicas como carreadores de farmacos e genes para terapia, ou como elemento
transdutor em biossensores. Embora haja trabalhos descrevendo procedimentos para a sintese
destes compdsitos, pouco se sabe sobre as caracteristicas fisico-quimicas e morfolégicas destes
materiais, o que limita seu uso em sistemas biolégicos. (1-2) Neste trabalho, apresenta-se uma
ampla caracterizacdo deste hibrido e uma proposta para sua imobilizacdo em eletrodos modi-
ficados para biossensores amperométricos. O nanocompdsito foi obtido a partir de nanotubos
de carbono de parede tinica (SWNT) e poli(amidoamina) de geragdes varidveis (PAMAM G2
e G4). Experimentos de espectroscopia de absor¢do eletronica e de infravermelho mostraram
evidéncias da formacdo do hibrido. Para o material contendo PAMAM G2, houve a supressao
da banda em 1457 cm-1, atribuida a vibragdo scissoring das ligagdes CH2 (3) e observada no
espectro do dendrimero puro, indicando a presenca de moléculas ligadas. Medidas de potencial
zeta revelaram que os nanocompdsitos sdo positivamente carregados, o que possibilitou a sua
imobilizagdo em filmes automontados contendo ftalocianina tetrasulfonada de niquel (NiTsPc)
como polianion. Estas multicamadas foram usadas como eletrodos modificados em medidas
de voltametria ciclica, sendo que filmes com diferentes nimeros de bicamadas foram testa-
dos. De acordo com estes experimentos, este tipo de plataforma transdutora exibe atividade
eletroquimica apenas em potenciais elevados (acima de 0,8 V), o que o torna atraente para
a deteccao de biomoléculas no campo de andlises clinicas, com custo reduzido em relagdo
aos métodos empregados atualmente. Com este estudo, serd possivel otimizar a aplicacdo
deste nanocompdsito em aplicacBes terapéuticas e a fabricacdo de biossensores baseados em
transdutores nanoestruturados.

Palavras-chave: Nanotubos de carbono. Nanocompdsitos. Biossensores.
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Estrutura atomica de clusters de Pt, Cu e ligas de PtCu:
uma investigacao através da teoria do funcional da densi-
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Clusters metélicos subnanométricos, com dimensdes entre 4tomos e nanoparticulas, tem atraido
grande aten¢do devido aos efeitos do confinamento quéntico. (1-2) Em particular, diferente-
mente de nanoparticulas, esses clusters exibem niveis eletronicos discretos e, diferentemente
de moléculas, esses niveis podem variar com o nimero de dtomos ou estequiometria do sis-
tema. Consequentemente, as propriedades fisico-quimicas sdo dependentes do tamanho e
composicao desses clusters fomentando o potencial para diversas aplicacoes desde catdlise e
armazenamento magnético até sensores para uso em medicina. (2) Em particular, clusters de
ligas metdlicas apresentam grande potencial devido a possibilidade de utilizar as caracteristicas
singulares de cada elemento a fim de obter um sistema com propriedades otimizadas. Por
exemplo, sabe-se que ligas de bulk de Platina(Pt)-Cobre(Cu) apresentam melhor atividade
catalitica na eletrorreducdo de oxigénio do que bulk de Pt puro. (2) Embora ligas bulk sejam
bastante estudadas para catélise e eletroquimica , estudos sistematicos de clusters bimetalicos,
por exemplo PtCu, com potencial para aplicagdes cataliticas (entre outras) sdo muito escassos,
principalmente devido a dificuldade experimental de acessar a estrutura atémica desses clus-
ters. Neste trabalho, usando calculos de primeiros principios baseados na teoria do funcional
da densidade dentro da aproximagdo do gradiente generalizado como implementado no cédigo
FHI-aims (3), investigamos a estrutura atomica, propriedades eletronicas e reatividade, tanto
de clusters puros de Pt, e Cu, (n = 2 - 15 atomos) quanto clusters bimetélicos de PtCu.
Os resultados mostram que dependendo do niimero de elétrons de valéncia nas estruturas, os
Cu-clusters apresentam momentos magnéticos zero ou 1 u g, sendo que esses clusters preferem
estruturas planares até n = 6, apresentando uma transi¢ao para estruturas 3D mais compactas
entre 6 e 7 dtomos (como pode ser analisado através da comparagdo da coordenagdo efetiva
com clusters tipo Lennard-Jones). Também, Cu-clusters apresental comportamento semicon-
dutor ou isolante dependendo do niimero de atomos, por exemplo, o HOMO-LUMO gap para
Cus e Cug sdao 0,4 eV e 1,8 eV, respectivamente. Para Pt-clusters,foram encontrados trés
estruturas mais estaveis do que na literatura, para n = 7, 12 e 13 atomos. Para n < 10,
Pt-clusters preferem estruturas planares apresentando elevados momentos magnéticos para
Pty e Pt;y (ambos com 8 up) em contraste com o bulk de Pt que é ndo-magnético. Por
outro lado, a andlise do Excess energy para os clusters bimetalicos se mostrou favordvel para
a formacdo das nanoligas de PtCu embora uma elaboracao mais detalhada das propriedades
desses clusters ainda estd em andamento.
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As septinas fazem parte de uma familia de proteinas de ligacao ao nucleotideo guanina e ja
foram encontradas em nemdtodes, moscas, fungos, protozodrios e animais, mas nunca em
plantas. Essas proteinas tem sido descritas como atuantes em processos importantes como a
citocinese, reorganizagao do citoesqueleto, dinamica de membranas, trafego de vesiculas e exo-
citose, embora seu modo de acdo nesses processos seja ainda pouco entendido. Além disso, as
septinas mostraram-se capazes de se polimerizar em heterofilamentos altamente organizados, a
partir da interagdo com outras septinas. (1) Em contraste, ha escassas referéncias a existéncia
e funcionalidade de homofilamentos de septinas, sendo que este tema ainda carece de com-
provacdo. A dificuldade em avancar no entendimento dos homofilamentos esta, em parte, no
fato dos organismos estudados até o momento apresentarem vdrias septinas diferentes. Con-
trastando com os organismos estudados até o momento, a alga unicelular Chlamydomonas
reinhardtii, um eucarionte modelo que divergiu ha muito do ancestral comum a plantas e
metazoarios, possui uma (nica septina, podendo assim auxiliar no estudo de homofilamentos
de septinas. (2) Este fato, associado a facilidade de se trabalhar com um organismo cujos pro-
tocolos de cultivo e transformacgdo estdo bem estabelecidos, torna Chlamydomonas reinhardtii
um modelo atraente também para o estudo de septinas in vivo. Para isso, sera realizada a busca
proteinas parceiras que interagem com a septina pela técnica de duplo-hibrido, utilizando-se
uma biblioteca de cDNA da prépria alga. Ainda, propde-se realizar o silenciamento génico para
a septina de C. reinhardtii, através do uso de micro-RNAs artificiais (amiRNAs), uma técnica
recente e bastante eficaz para estudos de funcdo génica, cujos resultados em C. reinhardtii
tem se mostrado bastante promissores. (3) Assim, pretende-se contribuir com o esclarecimento
da questao fundamental da atuacdo de septinas como homofilamentos funcionais, bem como
determinar o papel primordial que esta proteina desempenha em C. reinhardtii.
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A AIDS (Sindrome da Imunodeficiéncia Adquirida) é uma doenga que afeta milhGes de pessoas
no mundo inteiro. A lamivudina, 5—L—2/, 3/—didesoxi—3/—tiocitidina (3TC), é um farmaco
antirretroviral inibidor de nucleosideos da transcriptase reversa (INTR). Este Insumo é um
dos principais componentes do coquetel de drogas utilizado atualmente no tratamento desta
doenca. (1) Este insumo farmacéutico ativo (IFA) apresenta um niimero expressivo de formas
sélidas diferentes reportadas na literatura, entre elas as formas anidra e monoidratada dos sais
halogenados do farmaco 3TC. (2) Baseando-se na organizag¢do supramolecular apresentada
por estas duas formas sdlidas, foram desenhados e obtidos dois sais halogenados de 3TC,
sendo estes o bromidrato e o fluoridrato, respectivamente. Estas novas formas sélidas cristali-
zam no grupo espacial ndo-centrossimétrico P21. Trata-se de formas cristalinas isoestruturais
cuja principal diferenca refere-se ao tamanho do radio de Van der Waals dos ions halégenos.
A conformacao supramolecular das unidades cationicas de 3TC+ é a mesma, permitindo a
formacdo de vacancias ao longo do eixo a decorrente da simetria helicoidal caracteristica do
grupo espacial. Como resultado destas vacancias, os anions acomodam-se estabilizando o
arranjo cristalino. Esta estabilizacdo acontece maximizando as intera¢des intermoleculares e
minimizando as forcas repulsivas entre os pares ionicos. E importante resaltar que embora os
arranjos cristalinos sejam semelhantes, as energias de interacao e, portanto, de estabilizacao
da rede cristalina, variam significativamente de um sal para outro, dependendo da natureza
do contra-ion que se incorpora. Utilizando-se da engenharia de cristais, pode-se preparar sais
do farmaco 3TC que sejam isoestruturais com os sais de hidrocloreto. Tendo em considera-
¢do tais caracteristicas, estes sais podem apresentar uma maior solubilidade de equilibrio em
comparagdo com a forma polimérfica neutra. (3) Portanto isto permitiria maior disponibilidade
na hora da liberacdo do farmaco, e deixaria uma via livre para realizar futuros testes de
biodisponibilidade.
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A Dinamica Molecular e as caracteristicas estruturais de um material correlacionam-se direta-
mente com muitas de suas propriedades macroscopicas, tais como: transporte e propriedades
Opticas de polimeros semicondutores; comportamento mecanico de borrachas; atividades de
proteinas; estabilidade de farmacos; transporte i6nico em vidros; entre muitos outros exem-
plos. Dentre as técnicas usadas para estudar Dindmica Molecular, Ressondancia Magnética
Nuclear (RMN) é conhecida por ser altamente seletiva tanto do ponto de vista de sitios
quimicos quanto de frequéncia. Além disso, outra vantagem da RMN é a existéncia de diver-
sas sequéncias de pulsos que, juntamente com programas de simula¢ao de Dinamica de spins,
podem ser utilizadas para se quantificar parametros dindmicos do sistema em estudo. Nesse
sentido, é de fundamental importancia que o desenvolvimento de uma nova sequéncia de pul-
sos seja acompanhado de uma modelagem computacional, a fim de que tal sequéncia possa ser
utilizada para quantificar algum pardmetro dindmico. Porém, comumente o desenvolvimento
de um programa simulagdo mostra-se mais desafiador do que a prépria implementacdo da
sequéncia de pulsos, de modo que esse empecilho pode inviabilizar o uso da nova técnica pela
comunidade cientifica. Isso deve-se a elaborada matematica, fisica e programacao envolvidas
em tais programas, pois esses resolvem numericamente a equacao de Liouville-von Neumann,
considerando tanto intera¢des de spin (responsaveis pela evolugdo quéntica do sistema de
spins) quanto os efeitos dos movimentos moleculares (responsaveis pela evolugdo estocastica
do sistema de spins). Assim sendo, aproximagdes analiticas se tornam interessantes, pois essas
requerem menores habilidades computacionais, fisicas e matematicas; além de demandarem
muito menos tempo para o calculo de uma "simulacdo”. Neste trabalho, propusemos uma
nova abordagem computacional para a quantificagdo de experimentos de DIPSHIFT (Dipolar
Chemical Shift Correlation) e sua variante t.-recDIPSHIFT (Time Constant Recoupled DIP-
SHIFT) ambos utilizados para o estudo de dindmica molecular no regime intermedirio, regime
no qual as taxas de movimento variam entre centenas de Hz até centenas de kHz. (1) Tal
abordagem computacional baseia-se na aproximacao de Anderson e Weiss, a qual assume uma
distribuicdo gaussiana para o campo local sentido pelo nicleo em estudo. (2) Além disso,
para sistemas com mais de dois spins, como por exemplo grupos CH, e CHg, utilizamos o
formalismo proposto por Terao e colaboradores, que decompde o campo local (aqui assumido
gaussiano) em uma composicdo de campos locais equivalentes a interacdo de um dnico par
CH. (3) Por fim, verificamos os limites de validade de nossa aproximagdo analitica através da
comparacao de seus resultados com os oriundos de simulacdes de Dindmica de spins, inclusive
considerando os efeitos dos movimentos moleculares.
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A atividade enzimatica sobre a biomassa lignoceluldsica produz aglicares que podem ser fer-
mentados para a produgdo de etanol de segunda gera¢do. (1) Para que enzimas tenham
acesso a celulose de forma eficiente, pré-tratamentos para remog¢ao de hemicelulose e lignina
da biomassa sdo cruciais. (2) A interagdo dessas enzimas com o substrato também é influen-
ciada por fatores como o pH. Um dos objetivos deste trabalho é investigar por metodologias
Opticas os efeitos de um pré-tratamento acido seguido por um pré-tratamento alcalino em
bagaco de cana-de-agicar. (3) Outro objetivo é estudar a interagdo da enzima Celobiohidro-
lase Cel7A (ou CBH |) e de seus dominios com fibras de polpa de eucalipto para diferentes
valores de pH. Foram utilizadas a espectroscopia de fluorescéncia e as microscopias confocal
e de imagem de tempo de vida da fluorescéncia (FLIM). Uma correlagdo foi observada entre
o tempo de decaimento da fluorescéncia e o contetido de lignina no bagaco, além de uma
inomogeneidade significativa na parede celular apds o pré-tratamento alcalino, indicando que
este é mais efetivo em dominios de lignina pouco agregada. A interacdo da CBH | com as
fibras de eucalipto é mais forte para pH acido e tem contribuicdo tanto do médulo de ligacao
a celulose (CBM) quanto do dominio catalitico. Imagens de microscopia confocal mostram
que as enzimas penetram nas paredes das fibras.
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O estudo de redes complexas tem despertado muita atencdo nos dltimos anos, principalmente
pela sua capacidade de permitir a andlise dos mais diversificados sistemas através de um
mesmo conjunto de ferramentas matematicas e computacionais. (1-2) Até pouco tempo a
énfase nessa drea era sobre o estudo das propriedades estruturas e sua influéncia em carac-
teristica globais da dindmica ocorrendo sobre o sistema. Recentemente foi-se percebendo a
riqueza de comportamentos que podemos estudar ao olharmos para grupos de vértices e as
interacdes que ocorrem entre esses grupos, inserido nesse contexto estao os modelos de redes
comunitdrias que possibilitam o estudo de forma sistematica da relacdo estrutura modular e
dindmica em sistemas complexos. Com isso em mente abordamos neste trabalho a influéncia
da modularidade topolégica na modularizacdo da dinamica, isto é, que condi¢Oes a estrutura
deve seguir para que a dindmica dos nds sejam diferenciadas na rede. Daremos especial énfase
ao que ocorre na modularizacdo da dindmica quando adicionamos direcao nas rela¢bes entre
os elementos que compde o sistema (3), pois existem poucos resultados para essa classe de
problema na literatura.
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O constante crescimento de dados musicais na Internet tem atraido pesquisas para o desen-
volvimento de ferramentas adequadas para analisar e classificar dados musicais. O objetivo
principal de tais ferramentas é extrair informac3o necessdria e compacta para bem representar
o contelido de banco de dados musicais. Nesse contexto, géneros musicais sao importantes
descritores, pois além de serem usados ha anos para organizar colecoes musicais e refletirem in-
teragdo entre culturas, resumem caracteristicas (ou padrdes) comuns entre pegas musicais. O
objetivo principal do trabalho é, portanto, propor uma maneira original e de baixo custo com-
putacional para representar os géneros musicais. Como mecanismos de representacdo, redes
complexas tem se mostrado ferramentas eficientes para caracterizar e complementar o entendi-
mento de muitos aspectos presentes no cotidiano. A analise de suas caracteristicas topoldgicas
contribuem para uma melhor compreensido das relagcGes, propriedades e caracteristicas ineren-
tes de objetos de interesse. Portanto, a motivacao do projeto esta na possibilidade de uma
melhor andlise das caracteristicas de um género musical e como essas caracteristicas se rela-
cionam, através do estudo das comunidades e medidas topoldgicas de uma rede complexa
construida com mdsicas de diferentes géneros. Também é proposto comparar as informacoes
obtidas pelo uso de redes complexas com a técnicas tradicional de agrupamento de dados
conhecida como agrupamento hierdrquico aglomerativo. Exemplos de abordagens anteriores
que utilizam redes complexas e deteccao de comunidades para representar aspectos musicais
sdo (1-3). Neste trabalho, sdo comparadas comunidades obtidas por diferentes algoritmos de
agrupamento e medidas de distancia, definindo uma abordagem nao supervisionada e diferen-
ciada pela inclusdo de medidas topoldgicas na analise dos dados. Cada mudsica é representada
por um vetor de probabilidades condicionais das duracdes das notas presentes na percussao,
uma vez que o ritmo € inerentemente adequado para representar os géneros. Medidas para
avaliar os grupos obtidos no desempenho em capturar as caracteristicas inerentes dos dados
sdo utilizadas com o objetivo de validar os resultados. Observa-se que o uso de redes com-
plexas pode beneficiar a andlise e discriminagdo dos géneros musicais. Por fim, a caracterizacao
dos géneros musicais € analisada a luz de um contexto musical estendido representado pelos
motivos musicais, que s3o definidos como pequenas sequéncias de notas ou ritmicas que se
repetem com certa frequéncia em uma composicdo musical.
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Com base nas vantagens agregadas da técnica de imagem por Ressonancia Magnética Nuclear
(RM), o Centro de Imagens e Espectroscopia in vivo por Ressonancia Magnética (CIERMag)
estd desenvolvendo um Espectrometro Digital de Ressonancia Magnética com proposta de
utilizagdo, entre outras, em um scanner de RM (Projeto ToRM15).(1) Sabendo que o es-
pectrémetro necessita trocar uma quantidade alta de dados com o computador onde serdo
processados os dados, chamado de console de operagdo, este trabalho visa fornecer uma
conexdo de alta velocidade para a transferéncia de dados entre ambas as partes. O mddulo
de comunicagdo estd sendo desenvolvido na linguagem de descricao de hardware Very High
Speed Integrated Circuits Hardware Description Language (VHDL) e permitird ao grupo deter
a propriedade intelectual sobre a tecnologia.(2) Tais itens fazem parte da politica do CIER-
Mag. O objetivo especifico desse projeto é prover, ao Espectrometro Digital, um dispositivo
de comunica¢ao de dados que permita a transferéncia de dados em trés velocidade diferentes
(1000, 100 e 10 Mbps) e que utilize inicialmente o protocolo UDP, para que seja incorpo-
rado ao lado dos subsistemas j4 existentes de USB High Speed e Full Speed.(3) Com isto,
o hardware programavel (FPGA) ao executar uma sequéncia de pulsos compilada, utilizando
nossa linguagem de programacao "F"de sequéncias de pulsos, poderd manipular os sinais de
Ressondncia Magnética e envia-los ao console de controle, para processamento e visualizac3do.
Como ferramenta de desenvolvimento, foi utilizada a plataforma Quartus Il cujo fornecedor é
a Altera. A verificacdo e validacdo do sistema estdo sendo feitas em um kit de desenvolvi-
mento DE3 150 da Terasic, o qual utiliza uma FPGA Stratix Ill, também da Altera. Este kit
fornece suporte para a integracao de periféricos externos, sendo assim foi acoplada uma placa
HSMC NET, a qual prove um link de transmissdo de dados em multivelocidades utilizando
um chip fisico (PHY) que converte o sinal digital, vindo da FPGA, para um sinal analdgico
utilizado para transmitir na camada fisica de rede. Uma vers3o anterior do sistema, que teve
partes desenvolvidas em Verilog e partes desenvolvidas em VHDL, estd sendo utilizada nos
testes do espectrometro do CIERMag, o qual estd transmitindo dados como esperado. Além
disso, foram feitos testes de bancada para recep¢do e transmissdo de pacotes ETHERNET.
Estes apresentaram resultados compativeis com sistemas de transmissdo Ethernet permitindo
a interacdo com outro computador disponivel na rede. Notamos, porém, que em uma rede
composta de varios computadores, houve casos com excesso de pacotes broadcast circulando
pela rede. Isto gerou overflows isolados fazendo com que o sistema perdesse uma quantidade
minima de pacotes, fato que pode ser vital para a formacdo da imagem de RM. Sabendo dos
problemas que devem ser tratados em uma rede nao exclusiva, o CIERMag definiu anterior-
mente que o espectrometro, juntamente com seu console de controle, ficard em uma rede local
isolada.
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Esse projeto tem por objetivo a fabricacdo de células fotovoltaicas de terceira geracao, isto
é, tendo como camada ativa filmes finos de polimeros eletronicos combinados com materiais
inorganicos eletronegativos. Para isso, usaremos estruturas envolvendo um eletrodo transpa-
rente (ITO, por exemplo), uma camada transportadora de buracos (PEDOT:PSS), e como
camada ativa, polimeros eletronicos (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.(1)
Efeitos plasmdnicos e fotonicos de superficie serdo produzidos para aumentar a eficiéncia dos
dispositivos. Nessas células, a separacdo de carga fotoinduzida é facilitada pela grande area
interfacial entre doador e receptor, e filmes hibridos vém mostrando 6timas eficiéncias de fo-
toconversdo. A diminuicdo da recombinacdo de carga devido as nanoparticulas é o fator mais
importante para aumentar a eficiéncia dessas células. A absor¢do de luz por um semicondutor
gera um elétron em um estado excitado e um buraco na banda de valéncia, formando um
éxciton, que tem energia de ligacdo de varios eV e podem migrar por cerca de 10nm antes
de se recombinar. Contudo se os elétrons excitados sdo transferidos para uma espécie recep-
tora, a absor¢do da luz pode resultar em geracdo de fotocorrente. O subsequente processo de
conducao se da por diferentes processos: conducao de buracos através da cadeia polimérica,
via hopping, e dos elétrons através de nanoparticulas, também por hopping. Essa separacao
espacial de cargas é crucial para a eficiéncia de fotoconversdo. As nanoparticulas - no caso,
TiO2 - apresentam alta afinidade eletronica, atuando como receptores de elétrons quando com-
binadas a polimeros condutores, evitando a recombinacdo de cargas.(2) E importante destacar
que a transferéncia de carga se dd entre um éxciton previamente fotogerado e a nanoparticula.
A transferéncia de elétrons fotogerados do segmento polimérico para a nanoparticula diminui
a taxa de recombinacao em processos radiativos. A recombinacao molecular também diminui
devido a diferenca de mobilidade entre os portadores.
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O rastreamento de linhagens de Staphylococcus aureus resistente a Meticilina (MRSA) é
uma ferramenta necessdria para monitorar a disseminacdo e detectar possiveis surtos deste
importante patégeno nosocomial. (1) No presente estudo, 36 amostras de MRSA isoladas
de 23 pacientes no periodo de julho a dezembro de 2009 num hospital de Belo Horizonte,
25 provenientes de focos de infeccdo e 11 de colonizacao, foram caracterizadas por PFGE,
MLST, tipagem SCCmec e triagem para deteccao de h-VISA. Nenhuma das amostras era
VISA ou h-VISA. PFGE dividiu todas elas em 8 pulsotipos. Analises por MLST e tipagem de
SCCmec do pulsotipo A e seus subtipos, equivalente a 58,3% das amostras, indicaram que suas
linhagens pertencem ao CC5 (ST5 e ST105) e contém SCCmecll. O mesmo foi encontrado
para pulsotipos B e C. Os tipos D e E, contém apenas amostras do CC5, porém com SCCmec
variados. Observou-se uma prevaléncia de linhagens do CC5 dentre as amostras de infeccao,
54% pertencendo ao ST5 e 29% ao ST105. Quatro amostras do estudo pertencem a outros
CCs, 3 ST239 e 1 ST97, este dltimo usualmente associado a mastite bovina. (2) Todas
ST239 apresentam SCCmeclll, relacionando-se ao Clone Brasileiro Endémico (BEC). Das 13
amostras ST5, 12 tem SCCmecll, como o clone NY/J e apenas 1 tem SCCmeclV, como o clone
Pedidtrico. Nos dltimos anos, uma mudanga da linhagem prevalente nos hospitais brasileiros
tem sido reportada, com BEC sendo substituido pela linhagem mundialmente disseminada, a
ST5-SCCmecll e suas single locus variants. (3) BEC ndo era prevalente neste hospital em
2009 e os quadros de infeccdo por MRSA mostram prevaléncia das linhagens ST5-SCCmecl|
e ST105-SCCmecll. No entanto, ndo ha disseminagdo de um gendtipo idéntico detectdvel por
PFGE sugerindo um surto; houve modificacao genética ao longo do tempo sugerindo carater
endémico das linhagens neste hospital.
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Estudaremos o processo de medida de um conjunto de bits quanticos (qubits) sujeito a per-
turbacdes produzidas pelo ambiente. O processamento de informacdo quantica requer uma
evolucao temporal deterministica do estado inicial seguida de uma medicao sobre o sistema de
qubits. Descreveremos o processo completo que envolve a perturbacdo e as medidas de forma
unificada, através de uma equagdo mestra hibrida ndo-markoviana (1), dentro da aproximag3o
em que as perturbacdes ambientais s3o suficientemente pequenas, conforme é esperado no
caso de um computador quantico funcional. Essa equacao mestra generalizada descreve si-
multaneamente a evolucao do estado quantico e o processo de medida, considerado de duracao
finita, o que permite o estudo da acdo conjunta do aparato de medida e do ruido. Baseado
em estudos anteriores de nosso grupo (2), e na teoria de protecdo de erros por efeito Zen3o
quantico (3), abordaremos as propriedades protetivas da medida aplicadas a preservacdo de um
estado ao qual se aplica a uma porta légica. Combinaremos esse estudo com a teoria quantica
de correcdo de erros, de forma a determinar quais medidas de sindrome s3o adequadas para
proteger cada estado. Compararemos tais resultados com aqueles de um sistema em que as
medidas de sindrome s3o executadas ndo continuamente, mas através de uma série de passos
préximos entre si. Verificaremos que modificacdes as portas légicas precisam sofrer para que
esse método de passos curtos seja aplicdvel, dando aten¢do para como eventuais hamiltoni-
anas nao-fisicas devam ser simuladas. Finalmente, verificaremos se os resultados obtidos pelo
método continuo representam o limite do caso discreto.

Palavras-chave: Informacdo quantica. Teoria de correcdo de erros. Medidas de tempo
finito.
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Ossos corticais, essenciais para estrutura, protecdo de 6rgdos e suporte mecanico em muitos
animais, possuem um grande nimero de canais organizados de maneira intrincada. Usando
o estado da arte em técnicas de andlise de imagens, computagao grafica e reconstrucdo 3D,
ossos de galinhas s3o obtido e representados em uma rede onde cada canal é associado a uma
aresta e cada junc3o de trés ou mais canais € associada a um né. Esta representacao permite a
realizacdo de diferentes medidas e a aplicagcdo de varios métodos a fim de analisar e caracterizar
a formac3o e o desenvolvimento das redes de canais. Este projeto trata-se da continuagdo
do trabalho desenvolvido por M. P. Viana, L. da F. Costa et al. (1) sobre modularidade e
robustez de redes dsseas, onde a relacdo entre a robustez da rede e sua estrutura modular
é demonstrada. Busca-se entender aqui a evolucao temporal desta estrutura ao longo de
diferentes faixas etdrias, e seu impacto em sua prépria robustez.

Palavras-chave: Estruturas ésseas. Redes complexas. Reconstrugao 3D.

Referéncias:

1 VIANA, M. P.; TANCK, E.; BELETTI, M. E.; COSTA, L. DA F. Modularity and robust-
ness of bone networks. Molecular BioSystems, v. 5, n. 3, p. 255-261, 2009. DOI:
10.1039/b814188f.



172 [l Semana do IFSC, 16 a 19 de outubro 2012, S3o Carlos-SP

PG59
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Os materiais de estrutura perovskita, ABO3, compreendem um grupo de compostos que ap-
resenta um alto grau de flexibilidade em acomodar uma variedade de d4tomos nos sitios A e B,
permitindo controlar algumas propriedades fisicas e quimicas do material. O controle destas
propriedades permite que tais materiais possam ser aplicados como capacitores, varistores,
fotoeletrodos, memdrias ferroelétricas ou sensores de gés.(1) O titanato de estroncio, SrTiO3,
é um dos material de estrutura perovskita que tem sido amplamente estudado devido a sua
possivel aplicacio como sensor de gas. A substituicdo do Ti™ pelo Fe™ e do Sr*? pelo
La*3, formando a solucdo sélida La(1—y)Sr(y) Tiw)Fe(—»)O3, pode melhorar a sensibilidade e
seletividade do material como sensor de gas devido a geragdo de defeitos estruturais. (2)
Na etapa inicial do projeto, nanoparticulas de La(g,02)Sr(0,98) Ti(z)Fe(1—2)O3 0<z<15 %
mol) foram sintetizadas na forma de pé através do método dos precursores poliméricos. (3)
As amostras foram caracterizadas por difragcdo de raios-X (DRX), calorimetria diferencial de
varredura (DSC) e por microscopia eletronica de varredura (MEV). Os difratogramas de raios-
X indicam a presenca de uma fase Unica referente ao ST de estrutura ctbica do grupo espacial
Pm3m. As curvas de DSC revelam a presenca de dois picos exotérmicos, o primeiro entre
200-400 °C referente a eliminacao de material organico, caracteristico do método de sintese, e
o segundo entre 550-650 °C atribuido a cristalizacdo do material. As imagens de microscopia
eletrénica revelaram um alto grau de aglomeracao das particulas. A sintese através do método
dos precursores poliméricos mostrou-se eficiente para obtencao do La(o,02)Sr(0,98) Ti(z)Fe—2)03
(0 < x <15, % mol), com fase tnica. Essas amostras na forma de pé serdo utilizadas como
alvo para a deposicao de um filme fino utilizando a técnica de deposicao por feixe de elétrons
(EBD) e, posteriormente, os filmes serdo submetidos a testes de sensibilidade ao gas ozonio.
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A biometria é o processo de validacao do ser humano por meio de suas caracteristicas, sejam
elas fisiolégicas ou comportamentais. A assinatura é o processo comumente utilizado quando
for necessédrio validar uma pessoa em documentos ou registros formais. O processamento
digital de sinais (PDS) busca manipular e interpretar caracteristicas de sinais como audio
e voz. Este artigo aborda a manipulacao do ruido emitido pela caneta durante o processo
de assinatura de um individuo, fazendo deste um recurso adicional de validacao biométrica
utilizando as técnicas de PDS. Com o intuito de capturar o ruido emitido pela caneta ao assinar,
foi desenvolvido um protétipo de uma caneta com um microfone embutido. A partir da coleta
e armazenamento das assinaturas dos voluntarios, aplica-se sobre os dados digitalizados a
transformada Wavelet Packet até o seu nivel maximo. A partir das frequéncias resultantes do
sinal, é realizada uma filtragem a partir da escala Bark e posteriormente os dados sdo enviados
para uma maquina de vetor de suporte para classificacdo dos individuos.

Palavras-chave: Wavelet. Biometria. Processamento de sinais.

Referéncias:

1 BRAVO, J. C. L. Autenticacao pessoal baseada no som da assinatura. 2006. 113
f. Dissertagdo (Mestrado em Engenharia Elétrica) - Faculdade de Engenharia Elétrica e de
Computacao, Universidade Estadual de Campinas, Campinas, 2006.

2 BARBON JUNIOR, S. Dynamic time warping baseado na transformada Wavelet.
2007. 113 f. Dissertagdo (Mestrado em Fisica Aplicada) - Instituto de Fisica de Sdo Carlos,
Universidade de S3o Paulo, S3o Carlos, 2007.

3 LYONS, R. G. Understanding digital signal processing. 2nd ed. Upper Saddle River:
Prentice Hall, 2004.



174 Il Semana do IFSC, 16 a 19 de outubro 2012, S3o Carlos-SP

PG61

Otimizacao de estratégias de pré-tratamento de diferentes
biomassas lighocelulésicas e suas utilizacoes na producao
de etanol de segunda geracao via hidrdlise enzimatica

ESPIRITO SANTO, Melissa Cristinal; POLIKARPOV, Igorl: SANTOS, Maria Auxili-
adora Moriml; LIMA, Marisa Aparecida del; NOGUEIRA, Andrea Regina dos Santos?;
DEAZEVEDO, Eduardo Ribeiro!

melissaespiritosanto@yahoo.com.br

Linstituto de Fisica de S3o Carlos - USP
2Universidade Federal de S3o Carlos - UFSCar

Atualmente, o aumento da preocupacao com a sustentabilidade ambiental, atribuido as pers-
pectivas de esgotamento das reservas de petréleo e os riscos geopoliticos decorrentes da de-
pendéncia do mesmo, tem direcionado as buscas por fontes renovdveis de energia. Neste
contexto, as energias alternativas comecam a ganhar atencdo dentro da matriz energética
mundial, tendo como destaque os biocombustiveis, em especial o bioetanol. (1) O emprego
de residuos agroindustriais, principalmente de usinas sucroalcooleiras destaca-se como sendo
uma alternativa para a producao de etanol de secunda geracao, além de outras fontes de mate-
riais lignoceluldsicos, como as gramineas e os residuos de industrias alimenticias e madeireiras.
(2) No entanto, devido a complexidade das estruturas lignocelulésicas, os processos de hidrdlise
para disponibilizacdo dos aclicares fermentesciveis presentes nessas biomassas precisam tornar-
se mais eficientes e economicamente vidveis. Entre as metodologias aplicadas, a hidrdlise en-
zimatica apresenta vantagens referente a especificidade, menor impacto ambiental e auséncia
de problemas de corrosdo. Ainda, para facilitar esta etapa e torna-la mais acessivel, submete-
se, previamente, o material lignoceluldsico a um pré-tratamento, que pode ser fisico, quimico
ou biolégico, com o objetivo de contribuir com a susceptibilidade da celulose a ataques en-
zimaticos. Este processo de pré-tratamento visa a desorganizacdo da estrutura quimica da
matéria lignoceluldsica, favorecendo assim as etapas subsequentes da hidrdlise e fermentacao.
Desta forma, este trabalho tem por objetivo avaliar diferentes metodologias de pré-tratamento
e sua influéncia na estrutura e composicao da biomassa, bem como na hidrélise enzimatica e
fermentacdo. Para tanto, inicialmente empregar-se-a amostras de bagaco de cana-de-aglicar
cedidos pela empresa Raizen-Cosan Group (lbaté-SP), com tratamento hidrotérmico, seguido
pela caracterizagdo da biomassa de acordo com protocolos estabelecidos (3), além do uso de
microscopia eletronica de varredura e da difracao de raio-X. A etapa posterior de hidrélise
serd realizada em shaker sob uma agitacao de 200 rpm e a 50°C. A quantidade de glicose
liberada serd medida por um cromatégrafo de ions do sistema (DX-500, Dionex, Sunnyvale,
CA, EUA), equipado com detecgdo amperométrica pulsada e uma coluna de troca anibnica
CarboPac PA1. Como fase mével sera utilizada uma solucdo de hidréxido de sédio 10 mM,
utilizando a glicose e celobiose como padroes. Por fim, para andlise de fermentacdo serd
aplicado cepas das leveduras S. cerevisae, obtidas comercialmente e mantidas por repiques
periédicos em meio de cultivo adequado. A fermentacdo ocorrerda em frascos de erlenmeyers
em shaker, por agitacao de 200 rpm e posteriormente serdo transferidos a reatores. Espera-se
conseguir bons resultados com este tratamento, pois o0 mesmo apresenta alto potencial para
ser empregado em escala industrial.
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O estudo da via de sintese de novos aminoacidos, como a selenocisteina e a pirrolisina, que
resultam na expansdao do cddigo genético dos 20 aminodcidos tradicionais para atualmente
um total de 22 aminoécidos.(1) O aminodcido selenocisteina (Sec) representa a principal
forma bioldgica de selénio. O repertério completo de genes envolvidos na via de sintese
do Sec em eucariotos, e em particular em protozodrios, ndo é totalmente conhecido e em
Kinetoplastidae foram identificadas trés selenoproteinas, SelT, SelK e Sel Tryp.(2) A proteina
SelT de T. brucei possui 259 aminodcidos, massa molecular de 29KDa e predi¢coes indicam
3 regides transmembranicas. Nesta proteina, o Sec esta localizado no meio da sequencia de
aminoacidos, na posicao 108 e sua real funcdo nao foi até o momento determinada o que
nos desperta o interesse em estuda-la. Ent3o sintetizamos o gene selt através da empresa
GenScript com os melhores coddns para expressao heteréloga em Escherichia coli e clonado no
vetor pUC57. Nés subclonamos nos vetores pET 28 and pET 29 com as enzimas de restricao
apropriadas para posteriormente ligagdo e tranformacdo em células de E. coli e assim, a
expressao da proteina SelT. A proteina é expressa em células de E. coli BL21 e induzidas com
0,5 mM de IPTG permanecendo por 5 horas a 370C. A lise celular e solubilizacdo é realizada
em tampao acrescido de 1% do detergente Sarcosil, o que confere a estabilidade proteica. Sua
purificacdo consiste em duas resinas: afinidade por niquel e exclusdo molecular Superdex 75.
Ensaios de cristalizagdo pelo método gota sentada (do inglés, sitting drop) foram realizados
com Kits comercias para proteinas de membrana e os estudos de oligomerizacdo adequados
para este tipo de proteina serdo realizados.
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Selenocisteina (Sec), conhecido como o 21° aminodcido do cédigo genético, é a principal
forma ativa do selénio. Sec é cotraducionalmente incorporado em proteinas designadas se-
lenoproteinas em resposta ao cédon UGA. Embora, UGA seja normalmente um cédon de
terminacdo que indica a parada da sintese de proteinas, este também é usado como um cédon
para Sec por varios organismos. A incorporacdo especifica de Sec em selenoproteinas requer a
participagcdo da enzima selenofosfato sintetase (SPS2), a qual catalisa a formag3do do doador
de selénio reativo, monoselenofosfato a partir de seleneto e ATP. (1) Estudos recentes identi-
ficaram a presenca da via de biossintese de Sec em Kinetoplastidas. As SPS2 de Trypanosoma
brucei (TbSPS2) e Leishmania major (LmSPS2) foram caracterizadas bioquimicamente. (2)
Experimentos de RNA de interferéncia validaram a SPS2 como essencial para a protecdo do
parasita contra estresse oxidativo. (3) Estruturas da SPS de Aquifex Aeolicus, Escherichia
coli e SPS1 humana foram reportadas, elucidando possiveis mecanismos de reacao para SPS.
Porém, as estruturas de SPS2 de parasitos ainda ndo foram elucidadas e questGes envolvendo
o mecanismo de catdlise das SPSs devem ser investigadas. Neste trabalho, reportamos a
cristalizagdo, estudos de difracdo de raios X e andlises iniciais da estrutura cristalografica das
formas apo de ThSPS2 e LmSPS2 truncada. Cristais de ThSPS2 foram obtidos pelo método
de microbatch e a estratégia de uma nova construcao a partir da técnica de protedlise in situ
levou a formacdo de cristais para LmSPS2. Dados de difracdo de raios X em monocristais
de TbSPS2 e LmSPS2 truncada foram coletados na Diamond Light Source, Didcot, UK. O
processamento dos dados foi feito pelo programa IMOSFLM e as fases foram determinadas
pelo método de substituicdo molecular através do software PHASER utilizando como modelo
de busca a estrutura cristalografica de cédigo PDB 3FD5. Subsequentes refinamentos e con-
strucdo do modelo foram realizados pelos programas PHENIX e COOT. Cristais de ThSPS2
e LmSPS2 difrataram a 3,2 A e 1,9 A, respectivamente. O empacotamento cristalino de
TbSPS2 pertence ao grupo espacial P6422, a = 110,72 A, b=11072 A, c = 14257 Aeo
da LmSPS2 ao 1212121, com pardmetros de cela a = 55,95 /(/AA/), b = 81,69 /(/AA/) ec
= 177,92 A. O refinamento final da LmSPS2 resultou em Rwork = 17,3% e Rfree = 20,8%. A
determinacao da estrutura da ThSPS2 estda em andamento. As andlises e comparacdo dessas
estruturas poderdo fornecer informacdes para o entendimento do mecanismo de reacdo e o
processo evolutivo dessas enzimas.
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Uma maneira interessante de observar a manifestacdo do acoplamento spin-érbita em sistemas
semicondutores é através dos campos magnéticos internos. Esses campos, intrinsecos ao ma-
terial, existem sem influéncia externa de campos elétricos ou magnéticos, e induzem uma
separacao nas bandas de energia que depende do vetor k do espaco reciproco. Esses efeitos
na estrutura de bandas contribuem significativamente para a relaxa¢ao e decoeréncia de spin,
fendmenos fundamentais que influenciam a operagdo de dispositivos spintronicos. (1-2) Em-
bora diversos estudos tedricos e experimentais j& tenham sido realizados para cristais com
estrutura zincblend, o nimero de estudos na literatura para cristais com estrutura wurtzita é
muito menor. (2) Cristais com estrutura wurtzita tem sido muito utilizados recentemente para
o crescimento de estruturas do tipo nanowhiskers, ou nanowires, nanoestruturas unidimensio-
nais com amplas aplicages tecnoldgicas. (3) Este trabalho investiga os efeitos da interagdo
spin-érbita na banda de conducdo de semicondutores com estrutura wurtzita, utilizando o for-
malismo do método & - p. Incluindo os termos relativisticos, até segunda ordem pelo método
perturbativo de Lowdin, obtemos um Hamiltoniano efetivo para banda de conduc¢do ao redor
do ponto I'. Nosso modelo exibe a anisotropia entre as direcdes k, e k,. No entanto, os
parametros utilizados para o InP e o InAs n3o refletem essa propriedade. Além do estudo dos
efeitos da assimetria de inversdo bulk (BIA, do inglés Bulk Inversion Asymmetry) em pogos
quanticos simétricos, a assimetria de inversdo estrutural (SIA, do inglés Structural Inversion
Asymmetry) também é estudada considerando os efeitos de polariza¢do piezoelétrica e campos
elétricos externos estdticos.
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Planejamento racional de novos inibidores das enzimas al-
dolase e fosfofrutoquinase de Trypanosoma brucei
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As doencas tropicais negligenciadas, que atingem as popula¢des mais carentes do mundo, re-
presentam em termos humanitdrios e socioecondmicos uma grande preocupacao global. Den-
tre estas, as tripanossomiases estdao entre as doencas parasitarias mais importantes, e par-
ticularmente a Tripanossomiase Africana ou Doenca do Sono, destaca-se como uma doenca
fatal, causada pelo parasita unicelular Trypanosoma brucei. (1) Dentre os potenciais alvos
metabdlicos considerados para o desenvolvimento de novos farmacos para as tripanossomiases,
a glicdlise surge como uma via promissora em funcdo de seu papel vital no processo gerador de
ATP da forma sanguinea do parasita. Este trabalho visa identificar novos inibidores de duas
enzimas da via glicolitica de Trypanosoma brucei: Aldolase (EC 4.1.2.13) e Fosfofrutoquinase
(EC 2.7.1.11). Inibidores destas enzimas sdo candidatos a novos agentes terapéuticos com alto
potencial de desenvolvimento clinico, visto que os respectivos alvos macromoleculares s3o vali-
dados para o planejamento de novos farmacos. A estratégia utilizada envolve o uso de métodos
de planejamento baseados na estrutura do receptor em conjunto com aqueles baseados na es-
trutura dos ligantes, para a identificacdo de inibidores seletivos das enzimas-alvo, através da
integracao de métodos computacionais e experimentais. Foram desenvolvidas, neste projeto,
varias etapas de planejamento, que incluem o desenvolvimento de protocolos de expressao e
purificacdo para as enzimas alvo, ensaios de cinética enzimatica, além do desenvolvimento
de experimentos in silico, tais como o ensaio virtual em larga escala, o desenvolvimento de
relacbes quantitativas entre estrutura e atividade e estudos de dinamica molecular. A inte-
gracao destes diferentes métodos resultou na identificacdo de uma nova série de moléculas que
estao sendo avaliadas como potenciais inibidores da fosfofrutoquinase e de novos inibidores da
enzima aldolase de T. brucei.

Palavras-chave: Tripanossomiase. Aldolase. Fosfofrutoquinase.
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Deteccao da proteina NS1 do virus da Dengue utilizando
transistores de efeito de campo de porta extendida e se-
parada
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Deteccdo elétrica direta da interagcdo antigeno-anticorpo utilizando transistores de efeito de
campo (FETs) é uma ferramenta robusta no desenvolvimento de imunossensores. (1) Dengue
é uma infeccdo viral transmitida pelo mosquito Aedes aegypt, afetando mais de 50 milhdes
de pessoas todo ano e ainda carece de métodos de deteccdo efetivos nos primeiros dias de
infeccdo. O virus da Dengue (DENV') possui um RNA de fita simples do género Flavivirus
com quatro sorotipos diferentes (DENV-1, DENV-2, DENV-3, DENV-4), podendo ser letal
em casos de Dengue Hemorragica e Sindrome de Choque da Dengue. (2) S3o introduzidas
técnicas alternativas a métodos como teste de imunoadsor¢do enzimatica indireta (ELISA),
promovendo o diagndstico precoce e elevando a sensitividade. O uso do FET de porta exten-
dida e separada (SEGFET), uma alternativa de baixo custo para o FET ion seletivo (ISFET)
através do isolamento do FET da solugdo, é utilizado para aumentar a deteccdo de carga
ligada. Monocamadas automontadas (SAMSs) sobre substrato de ouro de cisteamina e glu-
taraldeido foram utilizadas para imobilizar anticorpos monoclonais anti-Dengue proteina NS1.
A plataforma foi também estudada através de microscopia de fluorescéncia de modo a obter
informagdes da organizagdo das SAMs.

Palavras-chave: Transistor de efeito de campo. Dengue. SAMs.
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Controle coerente do processo de fotocatalise, mediada
por 1i0,, induzida por pulsos de femtossegundos
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A utilizagdo de pulsos ultracurtos de laser vem crescendo devido ao interesse tanto do ponto
de vista tecnolégico quanto fundamental. Como conseqiiéncia da larga banda espectral deste
tipo de laser, surgiram técnicas de formatacdo do pulso que permitem, além da otimizagcao
do préprio pulso, o controle e manipulacdo da interacdo da luz com a matéria. Esta nova
area sugere que importantes avancos no controle e entendimento da interacao da luz com a
matéria possam ser alcancados, permitindo, por exemplo, a obtencao de produtos ou estados
moleculares que ndo s3o facilmente alcancados convencionalmente. O presente projeto visa
investigar a otimizac3o da fotocatalise mediada por 72O, induzida por absor¢do multifotonica,
através do controle coerente da interacdo da luz com a matéria, via formatacao espectral do
pulso. Para tal finalidade, usaremos como molécula de prova a rodamina B. A partir desses
resultados, deveremos interpretar as modula¢des de fase obtidas, relacionando-as aspectos
moleculares e espectroscépicos tanto do 770, quanto da rodamina.

Palavras-chave: Controle coerente. Algoritmo genético. Optica ndo linear.
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Estudos de modelagem molecular de candidatos a
farmacos para o tratamento da doenca de Chagas
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Causada pelo protozodrio Trypanosoma cruzi, a doenca de Chagas afeta aproximadamente 18
milhoes de individuos, principalmente na América Latina, onde é considerada um grave proble-
ma de satide publica com consequéncias devastadoras em termos de morbidade e mortalidade
humana.(1) O arsenal terapéutico contra a doenga é bastante limitado e insuficiente em todos
os aspectos clinicos. No presente trabalho de dissertacdao de mestrado foram selecionados
dois conjuntos de dados baseados em derivados sintéticos com pronunciadas propriedades
anti-T. cruzi. Estes amplos conjuntos, contendo dados sobre a estrutura quimica e a atividade
biolégica, serao empregados para o desenvolvimento de estudos das relacdes quantitativas entre
a estrutura e atividade (QSAR) empregando metodologias modernas 2D e 3D. A integracdo dos
modelos desenvolvidos com os estudos de modelagem molecular serd de grande importancia
para o entendimento das razoes moleculares da atividade bioldgica nestas séries de compostos
e para o desenvolvimento de candidatos a farmacos para o tratamento da doenca de Chagas.

Palavras-chave: Chagas. QSAR. Farmacos.
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O presente projeto propde o desenvolvimento, estudo e aplicacdes de descritores fractais em
analise de textura. Nas dltimas décadas, a geometria fractal (1) tem demonstrado ser uma
ferramenta poderosa para a andlise deste tipo de imagem, como se vé em uma série de tra-
balhos tedricos e aplicados na literatura. Muitas dessas solucbes ainda fazem uso direto da
dimensdo fractal como um caracterizador da textura representada na imagem. Dada a com-
plexidade de muitos problemas nesta area, algumas abordagens foram desenvolvidas para usar
nao apenas o valor da dimensdo, mas um conjunto de medidas que pudessem ser extraidas pela
geometria fractal e que pudessem representar as texturas com maior riqueza e precisao. Entre
essas técnicas, destacam-se a metodologia de multifractais, de dimens3o fractal multiescala e
mais recentemente os descritores fractais. Esta ultima técnica tem se sobressaido na solucao
de problemas relacionados a discriminacao de imagens de texturas e formas, uma vez que os
descritores gerados fornecem um mapeamento direto do padrdao multiescala de complexidade
(distribuicdo dos detalhes ao longo das escalas de observagdo) da imagem. (2) Assim, essa
solucdo permite que se tenha uma descricdo rica da imagem estudada pela andlise da dis-
tribuicdo espacial e/ou espectral dos pixels e intensidade de cores/tons de cinza, com uma
modelagem que pode se aproximar da percepg¢ao visual humana para a geracao de um método
automatico preciso. Ocorre, entretanto, que os trabalhos apresentados até o momento so-
bre descritores fractais focam em métodos de estimativa de dimensdo fractal mais conhecidos
como Bouligand-Minkowski e box-counting. Este projeto visa estudar mais a fundo o conceito,
generalizando para outras abordagens de dimens3o fractal, bem como explorando diferentes
formas de se extrairem os descritores a partir da curva logaritmica associada a dimensao.
Os métodos desenvolvidos sdo aplicados a analise de texturas, em problemas de classificagao
de bases plublicas, cujos resultados podem ser comparados com métodos da literatura, bem
como a segmentacdo de imagens de satélite e a identificacdo automatica de amostras obti-
das em estudos de nanotecnologia. (3) Os resultados alcangados demonstram o potencial da
metodologia desenvolvida para a solucao destes problemas, mostrando tratar-se de uma nova
fronteira a ser usada e explorada em andlise de imagens e visao computacional como um todo.

Palavras-chave: Descritores fractais. Andlise de texturas. Reconhecimento de padrdes.
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Investigacao da estrutura atomica de superficies de platina
utilizando a teoria do funcional da densidade
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A platina é um dos materiais mais estudados entre os metais de transicao utilizados em
catdlise e eletroquimica (Ru, Rh, Pd, etc), e portanto, as superficies de platina tém sido
largamente caracterizadas através de técnicas experimentais e/ou simulages computacionais.
(1-2) Devido a sua simplicidade, as superficies de platina planas com baixos indices de Miller,
(111), (100) e (110), foram largamente estudadas nos Ultimos anos, entretanto, existe um
grande nimero de problemas em aberto para as superficies com steps ou vicinais. As superficies
vicinais sdo compostas por duas regides distintas, terragos e steps, (3) ou seja, existem dtomos
com baixa coordenacdo, os quais desempenham um papel muito importante em catalise e
eletroquimica. Portanto, é fundamental obter uma melhor compreensao das superficies com
steps. Neste trabalho, vamos utilizar a teoria do funcional da densidade como implementada
no VASP para caracterizar as propriedades estruturais, eletronicas, e energéticas de superficies
planas e com steps de platina. Para testar a metodologia utilizada neste trabalho, realizamos
um estudo sistematico das principais propriedades de superficie (relaxagdes atdémicas, energia
de superficie, fun¢do trabalho, densidade de estados) em fun¢do do ndmero de camadas (/ayers)
(1-2-3) nos slabs (empilhamento de n planos) utilizados para descrever as superficies Pt(111),
Pt(100), Pt(110). Para a energia de superficie, obtivemos os seguintes valores 0,65, 0,90 e
1,22 eV, para Pt(111), Pt(110), e Pt(100), respectivamente, tal que para esta propriedade
temos Pt(110)>Pt(100)>Pt(111). Enquanto que para as fungdes trabalho temos: 5,70,
5,68 e 5,36 eV. Obtivemos que as superficies compactas, como a Pt(111), praticamente n3o
sofrem relaxacdo, enquanto superficies abertas, se comparadas a esta, apresentaram relaxacoes
significativas. O que é esperado, uma vez que superficies com alto nimero de coordenacio,
(1-2) como no caso da Pt(111),a principio, devem ser mais estdveis, pois tém uma drea
superficial exposta menor do que a de superficies mais abertas, que em muitos casos expdem
também atomos de camadas adjacentes. Devem apresentar também menor energia livre de
superficie, pois tém uma menor quantidade de ligacBes quebradas (3, 4 e 6 ligacdes por dtomo
da superficie(3) para Pt(111), Pt(100) e Pt(110), respectivamente). J4, no caso da fungdo
trabalho, superficies mais compactas apresentam uma maior densidade de carga superficial,
o que dificulta a "retirada” de elétrons da mesma, aumentando assim a funcdo trabalho da
superficie, logo temos que a superficie (111) tém a maior fungdo trabalho. Assim, em ordem
decrescente de estabilidade da estrutura e fungdo trabalho, temos Pt(111)>Pt(100)>Pt(110).

Palavras-chave: Platina. Superficies. Teoria do funcional da densidade.
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Estudos estruturais e funcionais da enzima beta-
galactosidase LacZ2 de Bifidumbacterium bifidum

Structure and functional studies of the enzyme beta-
galactosidase LacZ2 from Bifidumbacterium bifidum
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As glicosil hidrolases s3o um grupo de enzimas que realizam a hidrdlise catalitica da ligacao
entre carboidratos. Hoje conhecemos cerca de 120 familias de hidrolases, sendo que pode-
mos encontrar enzimas do tipo beta galactosidase em pelo menos cinco dessas familias. Em
especial, as beta galactosidases atuam na hidrdlise da ligagdo beta (1,4) entre a glicose e a
galactose de uma molécula de lactose. Essas enzimas também possuem uma atividade sintética
capaz de produzir oligossacarideos, um importante prebidtico (1), a partir da transferéncia do
grupo galactosil de uma molécula recém hidrolisada para uma nova lactose. (2) Além de estu-
dar o mecanismo de hidrélise, pretendemos explorar a capacidade anabdlica de essas enzimas
produzirem galacto oligossacarideos em reacdes de transferéncia de galactose. Para isso, ire-
mos estudar uma de Bifidumbacterium bifidum pertencente a familia 42 das glicosil hidrolases.
Nosso foco é a compreensdo da relacao estrutura-funcdo que garante a atividade dessa enzima
e futuramente a manipulaciao das caracteristicas dessa enzima. Até o momento foi possivel
a clonagem, purificacdo e a resolucao da cristalografica da enzima LacZ2 do organismo Bi-
fidumbacterium bifidum, além de um complexo dessa mesma enzima com um ligante natural,
a galactose. A interpretacao das interacoes polares dos residuos da enzima com seu substrato
permitiu o desenho de mutantes para essa enzima, com o objetivo de nocautear sua atividade,
a fim de compreendermos a importancia de residuos individuais para sua atividade enzimatica.
Também foi possivel realizar a caracterizacdo bioquimica e oligomérica dessa enzima, que
serdo dados importantes para a compreendermos os mecanismos dessa enzima. Com isso,
nossos objetivos agora sdo a producdo e caracterizagdo dos mutantes, seguido da resolucao
da estrutura cristalografica dos mesmos.

Palavras-chave: Cristalografia. Enzima. Bioquimica.

The glycosyl hydrolases are a group of enzymes that carry out the catalytic hydrolysis of the
bounds between carbohydrate. We now know about 120 families of hydrolases, and we can
found enzymes of the type beta-galactosidase in at least five of those families. In particular,
beta-galactosidases are responsible for the hydrolysis of the beta(1,4) bound between glucose
and galactose in a molecule of lactose. These enzymes also have a synthetic activity capable of
produce oligosaccharides, an important prebiotic (1), after the transfer of a galactosyl group
of the hydrolysed molecule to a lactose. (2) Besides studying the mechanism of hydrolysis, we
intend to explore the anabolic activity of these enzymes to produce galacto-oligosaccharides in
a galactose transfer reaction. For this, we will study a beta-galactosidase of Bifidumbacterium
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bifidum belonging to the family 42 of glycosyl hydrolases. Our focus is the understanding the
structure-function relationship that ensures the activity and characteristics of this particular
enzyme. Until now it was possible to clone, purify and solve the crystallographic structure of
the enzyme crystal LacZ2 from Bifidumbacterium bifidum, and a complex of this same enzyme
with its natural ligand, the galactose. By interpreting the interactions of polar residues of the
enzyme with its substrate we will be able to design mutants for this enzyme in order to knock
out its activity. Thus, we can start to understand the importance of individual residues for their
enzymatic activity. It was also possible to perform biochemical and oligomeric characterization,
which are important data for understanding the mechanisms of this enzyme. Now our goal is
the production and characterization of mutants followed by resolution of the crystallographic
structures.

Keywords: Crystallography. Enzyme. Biochemistry.
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O telureto de bismuto denominado como isolantes topoldgicos, uma nova classe de matéria
eletronica (1-2) que emerge com grande potencial para abordar algumas questdes bésicas sobre
dimensionalidade e espa¢o confinado, possuindo elétrons que se propagam na superficie do seu
cristal evitando o interior do material, eles possuem seus spins alinhados causado pela alta
interagdo spin-6rbital (3), esse comportamento sé havia sido observado em materiais sujeitos
a campos magnéticos muito intensos e a temperaturas extremamente baixas, proximas do zero
absoluto. Essas caracteristicas, fazem dele uma promessa de novas tecnologias na areas de
computagdo quantica e spintronica. O material foi preparado pelo método solvotérmico(2),
dissolvendo-se o polimero PVP K-30 (polivinilpirrolidona) em etilenoglicol, inserindo ent3o os
éxidos de bismuto e telurio (Bi203 e TeO2, respetivamente) e os solubilizando com ajuda de
aquecimento e agitacdo, a mistura junto comum a solucdo de NaOH foi vertida dentro de
uma caldeira reacional de teflon e lacrada dentro de uma estrutura de aco para que pudesse
ser aquecida em forno a 200°C durante 260 minutos. Apds o material foi lavado com acetona
e centrifugado, finalmente ele foi seco a 60°C durante 300 minutos obtendo um sedimento.
A microscopia mostra uma particula com formato hexagonal, o que era desejado. Com o
dados do EDS pode garantir a presenca dos metais bismuto e teldrio no local indicado, em
conjunto com os dados de difratograma que confirmam os picos referentes ao alvo, indica-
se a existéncia dos cristais de Bi2Te3. A formacdo de nanocristais facetados é relativo a
adsorcao seletiva das constituintes da reacao e de seus respectivos contra ions nas faces do
cristal durante o processo de crescimento. O material foi preparado pelo método solvotérmico,
dissolvendo-se o polimero PVP K-30 (polivinilpirrolidona) em etilenoglicol, inserindo entdo o
os 6xidos de bismuto e telurio (Bi203 e TeO2, respetivamente) e os solubilizando com ajuda
de aquecimento e agitacdo, a mistura junto comum a solu¢do de NaOH foi vertida dentro
de uma caldeirinha de teflon e lacrada dentro de uma estrutura de aco para que pudesse ser
aquecida em forno a 200°C durante 260 minutos. Apds o material foi lavado com acetona e
centrifugado, finalmente ele foi seco a 60°C durante 300 minutos obtendo um sedimento. A
microscopia mostra uma particula com formato hexagonal, o que era desejado. Com o dados
do EDS pode garantir a presenca dos metais bismuto e telidrio no local indicado, em conjunto
com os dados de difratograma que confirmam os picos referentes ao alvo, indica-se a existéncia
dos cristais de Bi2Te3. A formacao de nanocristais facetados é relativo a adsorcao seletiva
das constituintes da reacdo e de seus respectivos contra ions nas faces do cristal durante o
processo de crescimento. O projeto esta no seu inicio, porém apresenta dados promissores a
obtencao do material e estudo de suas propriedades.

Palavras-chave: Isolante topologico. Método solvotermico. Telureto de Bismuto.
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Recentemente (1), estudou-se o processo de absor¢do cooperativa de dois fétons via colisGes
em amostras de atomos frios de sddio. Verificou-se que as colisbes catalizam as transicoes
cooperativas, na medida em que os niveis de energia dos pares de dtomos colidentes favore-
cem transicoes ressonates de dois fétons. Pretendemos neste trabalho estudar, no contexto
da eletrodindmica quantica de cavidades (2), os processos de absor¢do cooperativa de dois
e trés fétons mediados por colisdes controladas. Devemos considerar uma amostra atémica
rarefeita no interior de uma cavidade de alto fator de qualidade, sujeita a interacdes ressonate
e dispersiva com dois modos da cavidade,w, e wy. Um dos modos da cavidade, w,, sera
utilizado para induzir o processo ressonante de absorcao de dois ou trés fétons, tal que
%2w, = wy ou 3w, = wy, respectivamente, sendo wy a frequéncia de transicdo atdmica.
O outro modo, wy, deve promover um acoplamento do tipo dipolo-dipolo entre os dtomos,
com os quais interage dispersivamente. (3) Devemos estudar o papel das colisGes contro-
ladas, descritas pelo acoplamento dipolo-dipolo entre os dtomos da amostra, nos processos
de absorcdo ressonate de dois e trés fétons, descritos pelos Hamiltonianos: Absorcao co-

operativa de dois fétons: H = w,ala+ wbbTb—i-Z[(wa +6) [e*) (e*|-(wa — &) |g") (g"]]

*;i[ga (175 (gH]at1g*) (FH1a)+aa(1e5) (£ at 175 (eHa) + gulle) (gHlb+lgh) (k] o)

N
Absorg¢o cooperativa de trés fétons: H = w,alatwyb’b+ > [(2w,+8)|e”) (e¥|+wa|f*) (f*]-
k=1

(wa = 0)Ig") (g"[] + Z ga [(1*) {g"latlg™) (*lal)+go(1f*) ] atli*)(F*] a")+gs (leF)

(f*la+|f*) (e¥| aT)+gb(|e ){g*|b + |g*)(e*|b")]. Pretendemos também analisar as con-
sequéncias da introducdo de interacdes dispersivas adicionais, envolvendo modos adicionais
da cavidade, nos processos de absor¢cdo cooperativa. Por exemplo, podemos considerar um
terceiro modo w.que no caso do processo de dois fétons acople dispersivamente as transicoes
%g +— 1 e e+ 1.
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Desde meados da década de oitenta, houve um crescente avanco nas pesquisas envolvendo o
estudo dos atomos frios e suas interacdes. Esse ramo da fisica experimental tem se mostrado
cada vez mais promissor, especialmente no que diz respeito a implementa¢des cada vez mais
eficientes de sistemas quanticos complexos, voltados, por exemplo, para o desenvolvimento
da computagdo quantica. (1) Nosso trabalho tem como proposta inicial o estudo, de forma
controlada, da interacdo entre 4tomos de Rydberg em sistemas uni e bidimensionais, onde a
distancia da interacao é sintonizada com uma precisao nunca antes alcancada. Esse tipo de
interacdo ja vem sendo estudada, apresentando resultados muito promissores (2), e com isso
guiando o rumo da implementac3o factivel de um sistema de Qubtis, utilizando os dtomos de
Rydberg frios. Nosso grupo, que ja possui uma bagagem cientifica considerdvel no estudo das
interacGes e manipula¢des da transferéncia de estados quanticos (3), recentemente concluiu a
implementacdo de um novo sistema de aprisionamento atomico totalmente éptico utilizando
um laser de CO5. Com esse novo sistema, e utilizando do artificio das microestruturas,
poderemos entdo comprovar propostas tedricas dos mecanismos que governam as interagoes
de longo alcance dos atomos de Rydberg e possivelmente implementar uma operagao légica,
de cardter totalmente quantico, envolvendo esses atomos.
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Andlise de textura tem recebido consideravel atencdo nos ultimos anos dado que textura
é um padrdo visual amplamente utilizado para descrever imagens. Embora a textura seja
naturalmente compreendida pelo sistema visual humano, sua definicao formal é uma tarefa
dificil. Uma definicdo aceita na literatura considera a textura como um padr3o repetido sobre
uma superficie em sua forma exata ou com pequenas variacdes. No entanto, a textura é muito
mais complexa do que esta definicdo. Textura pode ser formada por um conjunto de padrdes,
que pode ou ndo estar em escalas diferentes, combinados de uma maneira especifica. De
fato, a auséncia total de padrdes poderia formar uma textura, como o ruido sal e pimenta em
imagens. Apesar da dificuldade em definir textura, as suas caracteristicas estao diretamente
ligadas as propriedades fisicas dos objetos, que o torna um importante atributo para uma
vasta gama de aplicacdes em visao computacional. Neste trabalho, é proposto um método
para andlise de texturas baseado em redes direcionadas e caminhadas aleatérias. Inicialmente,
esse método mapeia a imagem em uma rede direcionada regular, onde cada vértice da rede
representa um pixel da imagem. (1) Os vértices sdo conectados com seus vizinhos em um
determinado raio e o peso da conexdo é dado pela diferenca entre os niveis de cinza. Ao
aplicar uma funcao sobre as conexdes, i.e. remover as conexoes com peso menor que um dado
limiar, é possivel transformar a rede direcionada regular em uma rede que apresenta diferentes
propriedades que dependem do limiar. Apds obter a rede, caminhadas aleatdrias s3o iniciadas
em cada vértice da rede. (2) O ndmero de visitas de cada vértice é utilizado para compor
um vetor de caracteristicas que descreve a imagem de textura. (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 os principais
métodos atualmente (e.g. padrdes locais bindrios e dimensdo fractal local).
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A utilizacdo da terapia fotodindmica (TFD) para o tratamento de tumores ou como terapia
adjuvante tem crescido nos tltimos anos. A técnica emprega o uso de um agente fotossensibi-
lizador (FS), uma fonte de luz e o oxigénio molecular presente na célula visando a diminui¢do
ou a completa destruicdo de células malignas. (1) Quando se considera o tratamento do
cancer, uma das maiores preocupacoes é a completa eliminacao do tecido tumoral. Camadas
celulares alteradas e mais profundas podem nao receber a dose necessdria de energia para a
completa morte celular devido ao limite de penetracdo da luz no tecido bioldgico. A maioria
dos estudos esta focada na fabricacao de farmacos com banda de absor¢cdo na regido do in-
fravermelho, buscando assim, maior penetracdo da luz. Além disso, ha que considerar outras
possibilidades para aumentar o volume tecidual tratado como, por exemplo, a utilizacao de
protocolos alternativos de iluminagdo. O uso de fontes de luz com pulsos ultracurtos pode
ser uma opgdo para superar esta limitagdo. (2-3) O objetivo deste trabalho é a avaliagdo de
parametros com pulsos ultracurtos para a utilizacao na TFD a fim de promover o aumento do
volume tecidual tratado em comparacao com fontes de luz CW. Para isto, foram realizados
ensaios in vitro a fim de determinar a dindmica de interagdo de pulsos ultracurtos (=30 pJ
de energia, <100fs) com os fotossensibilizadores Photogem (PG) e Photodithazine (PDZ) e
comparada com iluminagdo CW. Nos experimentos in vivo foi realizada a TFD em figado
sadio de ratos machos da linhagem Wistar divididos em 6 grupos com o intuito de variar
a intensidade média mantendo a dose total de energia entregue (Intensidade média 76 - 230
mW.cm~2, dose total 150 J.cm_2). O animal foi anestesiado, foi injetado o FS e apds o tempo
de acimulo maximo do farmaco no tecido, foi dado o inicio do procedimento de iluminacao.
Apos trinta horas do término da iluminacdo, o animal foi eutanasiado, o tecido extraido e
encaminhado para o procedimento histolégico, onde foi fixado e corado com hematoxilina e
eosina para andlise da profundidade de necrose e outras possiveis alteracdes teciduais. Os
resultados apresentados na etapa in vitro mostraram que o PG, quando iluminado com laser
pulsado, apresenta taxa de fotodegradacdo maior do que quando iluminado com CW enquanto
que o PDZ apresentou taxa de fotodegradagdo maior para o laser de CW. A analise histoldgica
revelou que o efeito da TFD promovido pela fonte de luz pulsada, quando utilizando o PG, é
maior do que o causado pelo laser CW. Este resultado mostra que a combinacdo da fonte de
luz pulsada e PG pode ser considerada como uma valida alternativa para aumentar o volume
tecidual tratado. O mesmo n3o foi observado para o PDZ, por este motivo, futuras andlises
dos mecanismos fisico - quimicos envolvidos serdo investigadas, para avaliar a diferenca de
interacao.
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Ressonancia de spin balistica foi observada experimentalmente em um fio quantico quasi-
unidimensional por Frolov et al. (1) A ressonancia de spin foi gerada pela combinagdo de
um campo magnético externo estatico e um campo magnético efetivo de spin-érbita oscilante
devido a choques periddicos dos elétrons com os limites do fio quantico. Uma supressao do
tempo caracteristico de relaxacdao do mecanismo de D'yakonov-Perel é observada quando a
frequéncia do campo magnético de spin-drbita se iguala a frequéncia de precessdo em torno do
campo magnético externo. Nesse trabalho, nés desenvolvemos um modelo que leva em conta o
mecanismo de D’yakonov-Perel num fio quantico com muiltiplas subbandas mais as interacoes
spin-érbita de Rashba e Dresselhaus. Consideramos miuiltiplos espalhamentos aleatérios no
operador de evolugdo temporal (representacdo de Heisenberg), dessa forma o tempo de re-
laxacdo de spin pode ser obtido calculando os valores esperados dependente do tempo dos
operadores de spin. (2) Dentro do nosso modelo, a ressonadncia de spin ocorre préxima dos
cruzamentos evitados pela interacdo spin-orbita nas subbandas do fio quantico com spins opos-
tos. Curiosamente, os modelos para o potencial de confinamento apresentam caracteristicas
fisicas diferentes. O confinamento parabdlico exibe apenas uma ressonancia contrastando com
o modelo de poco de potencial infinito que exibe mudltiplas ressonancias, sendo o dltimo de
acordo com as observacdes experimentais.
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A gendmica comparativa pode ser divida em 3 grandes areas constituidas por alinhamentos
completos de genomas, predicao de genes e predicao de regioes regulatérias. A comparacao
de genomas nos permite examinar os processos de evolucdo molecular e de filogenia. Essas
comparacdes, quando realizadas entre espécies muito préximas, permitem a identificacdo de
mudancgas e rearranjos gendmicos que ocorreram recentemente no contexto evoluciondrio.
Focando essas anadlises sobre sequéncias de genes ortdlogos, é possivel verificar a existéncia de
elementos que estejam contribuindo para mudancas funcionais desses genes. Nesse contexto
evoluciondrio, as insercdes de elementos de transposicao, em especial as de retrotransposons,
podem alterar a expressao génica dos organismos, promover o silenciamento e dar origem a
novos genes (1), influenciando a evolugdo gendmica das espécies. Analisando duas espécies do
género Schistosoma, mansoni e japonicum, estudos recentes sugerem que os retrotransposons
non-LTR, SR2 e Pereré 3, apresentaram recentemente grande expansdo em seu nimero de
cépias no organismo de S. mansoni sem paralelo em S. japonicum. (2) Realizamos estudos mais
detalhados da inserc3o destes retrotranposons em 2.936 pares de genes ortélogos de S. mansoni
e S. japonicum, analisando a posicdo das insercdes desses elementos nos genes e o percentual
GC ao redor dessas insercdes. Foi possivel verificar que as insercdes dos elementos P3 e SR2
nas regioes nao codificantes desses genes contribuiram para o aumento do tamanho médio
dos introns em S. mansoni. Essas insercbes sdo constituidas por sequéncias que apresentam
comprimento médio de 440bp com contetido GC préximo a 50% e correspondem em média a
30% do tamanho das regides nao codificantes. Observando o contelido das sequéncias inseridas
e correlacionado-os com um dos estudos descritos na literatura (3), podemos observar que
essas sequéncias, devido ao fato de estarem promovendo o alongamento dos introns e estarem
inserindo regidoes com contelido GC mais elevado do que o contetido médio do organismo de S.
mansoni, podem contribuir para a altera¢ao dos padroes de splicing. Também observamos que
essas insercGes ocorreram preferencialmente distantes dos éxons, o que indica uma possivel
pressao evolutiva. Especificamente em relacdo ao elemento SR2, o qual possui trés regides
com padroes similares a ilhas CpG, observamos que essas regioes inseriram-se com frequéncia
menor do que seria esperado em simulacdes realizadas de forma aleatéria, indicando uma
possivel pressao evolutiva contra insercoes que podem desencadear processos de silenciamento
génico. Esses resultados corroboram a hipdtese de que as insercdes dos elementos P3 e SR2
possuem caracteristicas que podem promover alteragdes funcionais (conteddo das sequéncias
inseridas) e estruturais (aumento das regides no codificantes) dos genes, bem como fatores
para atuar sobre elementos epigenéticos (conteido GC das insergGes) contribuindo de forma
significativa para a diferenciacdo entre os organismos S. mansoni e S. japonicum.
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Nesta proposta, usaremos uma abordagem de percolacdo para caracterizar a relacdo entre
a dindmica da morfologia e conectividade em redes utilizando células naturais e artificiais
de neurdnios no espaco 3D. Os dados de células naturais encontram-se disponivel na base
neuromorpho (1) e as a células artificiais foram geradas e o resultado do experimento publicado
em (2), usando medidas possiveis no espaco de medidas neuronais. Conforme a necessidade,
mais células artificiais tridimensionais poderdo ser geradas. Utilizando a dindmica de redes
complexas, através da simulacdo do crescimento e formacdo de redes neuronais em uma
determinada regido e da aplicacao do modelo integra e dispara, pretendemos encontrar ca-
racteristicas que identificam os diferentes classificagdes de neurdnios (classe, regido, espécie)
tanto naturais como artificiais. Buscamos responder principalmente que classes de neurénios
percolam mais rapidamente e a razdo disso. Ainda, queremos entender por que a natureza
utiliza somente alguns modelos do espaco neuromorfolégico, em detrimento de outros modelos.
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Estudos estruturais com o CaCu3Ti,012 (CCTO) so feitos desde os anos 1970 (1); contudo,
investigacoes acerca de suas propriedades elétricas somente se iniciaram recentemente. Em
2000, Subramanian e colaboradores (2) reportaram uma alta permissividade (¢) de ~ 12000
(a 1 kHz) em cerdmicas deste material, permanecendo ¢ constante da temperatura ambi-
ente a ~ 200°C. Existe na literatura uma controvérsia na hora de explicar a observacao de
valores de ¢ t3o altos neste material, apesar de n3o ser ferroelétrico. Constantes dielétricas
altas permitem menores componentes capacitivos, oferecendo a oportunidade de diminuir o
tamanho de dispositivos eletronicos. Desta forma, o CCTO tem atraido muito o interesse
de pesquisadores, tanto do ponto de vista tecnolégico quanto cientifico. Um dos principais
problemas que limitam sua imediata aplicacdo como dielétrico em capacitores ceramicos é a
sua alta perda dielétrica (~ 0,15) préximo a temperatura ambiente. (3) Este material tem
sido preparado por diversos pesquisadores usando, principalmente, o método convencional da
reacao de estado sélido, no intervalo de temperatura de 1000°C' a 1100°C, com tratamentos
térmicos de até 48 h [2]. Em varios casos, relata-se a formagdo de fases secunddrias tanto
no po calcinado quanto nas ceramicas sinterizadas. Desta forma, outros métodos de sintese
vém sendo testados nos ultimos anos. Neste trabalho, a sintese do CCTO foi realizada por
uma rota baseada no método Pechini, seguido de sinterizacao usando um laser de C'Oy como
principal fonte de aquecimento. Apds o processamento, as propriedades dielétricas destas
ceramicas foram estudadas e analisadas em termos da influéncia do processo de sinterizagdo,
bem como dos mecanismos fisicos envolvidos. As cerdmicas sinterizadas a laser apresentaram
alta densidade relativa (95 &+ 1%), com microestrutura homogénea, constante dielétrica em
torno de 2000 e baixa perda dielétrica (~ 0,06) a 1 kHz, quando sinterizadas a 1,3 W/mm?.
O valor de perda dielétrica obtida neste trabalho estd entre os mais baixos ja registrados.
Baseando-se nos resultados obtidos, sugere-se que a sinterizacao a laser pode ser uma im-
portante ferramenta para a otimizacdo das propriedades dielétricas de ceramicas de CCTO e,
consequentemente, futuras aplicacdes na indistria de capacitores e dispositivos eletronicos,
cujo consumo mundial é cada vez maior.
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Na teoria de caos, a estabilidade dos sistemas dinamicos ¢ avaliada calculando o bem conhecido
" Expoente de Lyapunov”’ (LE). O LE quantifica o comportamento do sistema quando evolvido
a partir de duas condig¢des iniciais muito préximas.(1) Por tanto, o LE pode determinar se um
sistema dinamico é cadtico ou n3o. Levando em consideracao que a estabilidade dos sistemas
dindmicos é geralmente reconhecida como a principal caracteristica, pois d4 uma visao da
natureza intrinseca do sistema. (1) Na criptografia, um modo de opera¢do é uma técnica que
melhora o efeito de um cifrador de bloco. No ano 2001 o National Institute of Standards and
Technology (NIST) estandardizou cinco modos de opera¢do: ECBC, CBC, OFB, CFB e CTR.
Lamentavelmente, temos identificado algumas questdes que ndo foram discutidas na literatura
publica da criptografia: " como qualitativamente medir entre modos de opera¢do?” Para superar
esta questao desafiadora fomos motivados pelas analogias entre os sistemas dindmicos e crip-
tograficos, por um lado, e a caréncia de uma metodologia para discriminar entre os diferentes
modos de operacdo, por outro lado. Ndés propomos uma metodologia baseada no ponto de
vista do LE para comparar entre os cinco modos de opera¢ao antes mencionados. Finalmente,
gostariamos de saber se os cinco modos de operacao divergem, e se eles fizerem determinar
qual é o melhor.Embora o processo de criptografia de cifrar e decifrar informa¢des ndo consti-
tui um sistema dinamico e tal, tem sido relatado em varios trabalhos que sdo possiveis tracar
analogias paralelas entre os sistemas de criptografia e sistemas dindmicos. (2-3) Assim, ao
estabelecer tais lineamentos, temos um meio para explorar as ferramentas similares, como os
que foram concebidos no contexto de sistemas dindmicos, a fim de caracterizar os sistemas
criptograficos, isto é, os modos de operacdo.Descobrimos que a lista de classificacao dos mo-
dos de operagdo do NIST por ordem de qualidade é: CTR, CBC, CFB, OFB e do ECB (em
ordem decrescente). Os resultados mostraram o nosso método como uma ferramenta eficaz
para classificar qualitativamente os modos de operacdo. Demonstramos neste artigo que o
LE pode ser aplicado para resolver o dltimo problema. Nés mostramos como estas medidas
podem ser exploradas para identificar o modo de operacdo que foi usado durante o processo
de cifrado.A aplicacdo do expoente de Lyapunov para os modos de operagdo, efetivamente,
podem comparar eles de uma maneira qualitativa. Estes resultados mostraram um avanco
importante para a criptografia, porque nunca foi apresentada uma pesquisa de comparagao
qualitativa na literatura publica. Além disso, esta classificacdo permitiria aos usudrios da crip-
tografia para escolher entre os modos de operacdo. Mais em particular, poder-se-ia detectar
possiveis vulnerabilidades de cifras, ja que a qualidade depende de valoragdes e classificacdes
numéricas. Finalmente nossos resultados mostram ao LE como uma ferramenta potencial na
criptoanilise.

Palavras-chave: Expoente de Lyapunov. Criptografia. Modos de operagao.
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Classically in chaos theory, the stability of a dynamical system is assessed by computing
its so-called largest Lyapunov exponent (LE) that quantifies how it behaves if it is evolved
from two different but close initial conditions (1), therefore the LE can determine whether
a dynamical system is chaotic or not. Taking into account that the stability of a dynamical
system is generally acknowledged as its main characteristic because it gives insight into its
intrinsic nature. (1) In Cryptography, a mode of operation is a technique to improve a block
cipher effect. In 2001 the National Institute of Standards and Technology (NIST) standardized
five modes of operation: ECB, CBC, OFB, CFB and CTR. Unfortunately, we identify some
issues that have not been discussed in cryptography public literature: "how to qualitatively
measure among block cipher modes of operation?” To overcome this challenge question we
were motivated by the analogies between dynamical and cryptographic systems, on the one
hand, and the lack of a means to discriminate between different modes of operation on the
other hand. We propose a methodology based on the LE viewpoint to compare among the
five modes of operation, before mentioned. Finally, we would like to know whether the five
modes of operation diverge, and, if they do, which one is the best. Although the cryptographic
process of encrypting and decrypting information does not a constitute a dynamical systems
and such, it has been reported in several papers that it is possible to draw parallels between
cryptographic and dynamical systems. (2-3) Hence, upon drawing such parallels, we have
a means to exploit similar tools as the ones that have been conceived in the framework of
dynamical systems in order to characterize cryptographic systems. We found that the rank
list in order of quality is: CTR, CBC, CFB, OFB and ECB (in descending order) for the
NIST block cipher modes of operation. This results showed our method to be an effectively
tool to qualitatively rank modes of operation. We demonstrate in this paper how LE can be
relied upon for tackling the latter problem. We show how these measures can be exploited to
identify the mode of operation that was used during the encryption process. The application
of Lyapunov Exponent to cryptography modes of operation, effectively, can compare in a
qualitative manner. These results show an important advance to cryptography, because it
has never been reported a qualitative comparison research in public literature. Moreover,
this ranking would allow cryptography users to choose among modes of operation. More in
particular, it could detect possible vulnerabilities of ciphers, since quality depends on ranking
and numerical ratings. Finally its results showed the LE as a potential tool in cryptanalysis.

Keywords: Lyapunov exponent. Mode of operation. Cryptography.
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atomos de Rydberg ultra-frios

A system to study anisotropy in interactions between cold
Rydberg atoms
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A compreensdo da interacdo entre atomos de Rydberg ultra-frios tem importancia fundamen-
tal em experimentos de computacdo quantica utilizando dtomos neutros. Campos elétricos
residuais sdo comuns em diferentes tipos de armadilhas atémicas e pode levar a decoeréncias
(1) e anisotropias. Recentemente, nosso grupo tem construido um novo sistema para estudar
as interacdes entre dtomos de Rydberg utilizando uma armadilha 6ptica (dipole trap) do tipo
QUEST (Quasi electrostactic trap) para confinar dtomos neutros de Rubidium. Os dtomos
de Rydberg s3o excitados a partir do estado 5P utilizando um sistema SHG (Second Har-
monic Generation) continuo na regido de 480nm. Um elaborado sistema de placas metdlicas
e barras permite o controle fino da intensidade e direcdo do campo elétrico na regido da
armadilha, o que nos permite definir o eixo de quantizacdo para colisdes. Nosso objetivo é
estudar anisotropias nas colisdes nD-+nD em fun¢ao do angulo entre o campo elétrico e o eixo
colisional.

Palavras-chave: Atomos de Rydberg. Armadilhas épticas. Simulagdo quantica.

The comprehension of interactions between cold Rydberg atoms plays an important role on
quantum computing experiments using such atoms. Stray electrical fields are common in
different types of atomic traps, and may lead to decoherences (1) and anisotropies due to
the applied direction of electric field. Recently, our group has built a new setup to study
Rydberg interactions using a QUEST optical dipole trap to confine neutral rubidium atoms.
The Rydberg atoms are excited from the 5P state using a CW homemade second harmonic
generation system at 480 nm. An elaborated system of metallic plates and bars allow us to
control very well the value and direction of an external electric field at atomic trap, which
allows us to define a quantization axis for the collisions. Our goal is to study the anisotropy
of nD+nD collisions in this system as a function of the angle between the electric field and
the collisional axis.
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As galectinas pertencem a familia das lectinas e siao caracterizadas por possuir afinidade es-
pecifica por beta galactosideos e conter dominios de reconhecimento de carboidratos (CRDs)
homélogos. Estas se encontram amplamente distribuidas em células normais e neopldsicas de
diferentes organismos e estdo envolvidas em uma grande diversidade de mecanismos celulares
tal como interagdes com diferentes carboidratos, adesdo celular e apoptose.(1) A disfuncdo
das galectinas pode estar associada com progressao tumoral e carcinomas em humanos, o
que as torna uma ferramenta muito promissora no diagndstico ou tratamento de cancer. A
galectina 4 humana (HGal4) é um mondmero de 36 kDa composta por dois dominios de re-
conhecimento de carboidratos (CRD1 e CRD2) conectados por um peptideo de ligagdo. Os
mecanismos de interacao em que a HGal4 esta envolvida geralmente requer reconhecimento
de carboidratos na superficie celular. No entanto, os detalhes especificos sobre esses mecanis-
mos, os determinantes moleculares de interacao e a especificidade distintas de cada dominio,
bem como da HGal4, permanecem desconhecidas. Neste trabalho, realizamos andlises espec-
troscépicas dos dominios separadamente e da HGal 4 integra considerando a especificidade de
carboidratos diferentes e a relevancia do peptideo de ligagdo. Os dominios e a proteina integra
foram expressos e purificados usando protocolos previamente descritos.(2) A espectroscopia
de Dicroismo Circular foi usada para monitorar a estabilidade térmica de cada dominio na
auséncia e na presenca de diversos carboidratos. Os espectros de CD indicam que a presenca
de carboidrato nao altera a estrutura da proteina, contudo aumenta a estabilidade térmica dos
mesmos. Estes resultados sugerem que cada dominio responde diferentemente a cada agticar
e, consequentemente, suas especificidades devem ser diferentes. Além disso, o CRD2 pode ser
o dominio que coordena a ligacdo da HGal4 e o peptideo de ligacao deve possuir algum papel
especifico nestes mecanismos.

Palavras-chave: Galectina 4. CRD. CD.

Referéncias:

1 DRICKAMER, K.; TAYLOR, M. E. . Biology of animal lectins. Annual Review of Cell
Biology, v.9, p.237-264, 1993.

2 ZIMBARDI, A. L. L. R.; DIAS-BARUFFI, M.; NONATO, M. C. Cloning, expression, purifica-
tion, crystallization and preliminary X-ray diffraction analysis of the N-terminal carbohydrate-

recognition domain of human galectin-4. Acta Crystallographica F, v.66, n.5, p. 542-545,
2010.



L ] 207

Filtro de Kalman nao linear com redes neurais embarcado
em uma arquitetura reconfiguravel baseada em FPGA para

uso dedicado em projecoes tomograficas de raios X para
ensaios da fisica de solos

LAIA, Marcos Antonio de I\/Iatosl; CRUVINEL, Paulo Estevio?

marcoslaia@usp.br

Linstituto de Fisica de S3o Carlos - USP

2Embrapa Instrumentacio S3o Carlos

Estudar as propriedades fisicas do solo envolve conhecer a umidade, o transporte de agua e
solutos, a densidade, a identificacdo da porosidade, o que é essencial para o crescimento de
raizes das plantas. Para esses estudos, a tomografia de raios X tem se mostrado uma técnica
atil. (1) As imagens tomogréficas sdo obtidas através de projecdes (sinais) que s3o recons-
truidos com algoritmos adequados. No processo de aquisicao dessas projecOes, podem surgir
ruidos provenientes de diferentes fontes. O sinal tomografico apresenta ruidos que possuem
uma distribuicdo de Poisson gerada pela contagem de fétons, bem como o detector de fétons
é influenciado por uma presenca de ruido eletronico com uma distribuicdo Gaussiana. Essas
diferentes distribuicGes podem ser mapeadas com transformadas nao lineares especificas que
alteram uma distribuicao Gaussiana para outros tipos de distribuicdes, como a de transformada
de Anscombe (Poisson) ou transformada de Box-Muller (Uniforme), mas sdo aproximagdes que
apresentam erros acumulativos. As transformadas podem ser entdo mapeadas por um sistema
de redes neurais, o que garante um melhor resultado com o filtro de Kalman n3o linear em que
os pesos da rede e as medidas das projecdes sdo estimados em conjunto. (2) Este trabalho
apresenta uma nova solucdao com o filtro de Kalman descentralizado utilizando redes neurais
artificiais embarcado em uma arquitetura reconfigurdvel baseada em FPGA com o intuito
de se obter um valor 6timo de melhoria na relagdo Sinal/Ruido de proje¢des tomogréficas
e consequentemente nas imagens reconstruidas fazendo melhorias no método de andlise dos
fisicos na ciéncia dos solos. (3)
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Construir um equipamento capaz de obter imagens da retina humana com alto desempenho,
e que atenda as necessidades de médicos oftalmologistas especializados no diagndstico de
doencas que acometem este tecido, é um desafio que para ser superado exige a dedicacao
de uma equipe atuante em diversas areas do conhecimento. Tal multidisciplinaridade é indis-
cutivel quando s3ao observados os sistemas 6pticos, eletronicos e mecanicos, os softwares e até
mesmo o design e a pesquisa de mercado, que s3o todos componentes do produto final e ele-
mentos necessarios para o seu sucesso. Contudo, o propdsito fundamental deste equipamento
é inegavelmente éptico: em todos os exames realizados, a retina é iluminada homogeneamente
em uma certa regido do espectro e uma imagem deste tecido é captada por meio de fenémenos
de reflexdo/espalhamento, de fluorescéncia e até mesmo de auto-fluorescéncia. Desta forma,
o principal intento deste trabalho é demonstrar como a utilizacao de modelos radiométricos e
de simulacbes dpticas sdo Uteis ndo somente para a obtengdo de um sistema dptico robusto
e eficiente, mas que também podem contribuir com a geracao de ferramentas para se atingir
uma melhor configuracdo de todo o equipamento. Neste sentido, foram desenvolvidos dois
modelos principais: o primeiro para prever o sinal elétrico e a relacdo sinal-ruido nos elementos
sensitivos do sensor de imagem como funcao de parametros conhecidos do equipamento, e o se-
gundo que apresenta limites para a resolucado efetiva das imagens em virtude do limite imposto
pela difracdo da luz. Ambos sio visualizados de maneira grafica e auxiliam na determinagdo
de varidveis e na escolha de dispositivos fundamentais do produto. Mais especificamente ao
projeto do sistema dptico, chama a atencao o nimero reduzido de publica¢des a este respeito,
apesar da atracdo deste tema por empresas conceituadas na area de oftalmologia por muitos
anos. Existe um nimero imenso de patentes, muitas ininteligiveis, onde é claro que os grandes
desafios, quando superados, se tornaram segredos industriais. (1) Neste trabalho, serdo apre-
sentados os resultados obtidos quanto: ao emprego de LEDs como fontes de luz para o sistema
de iluminac3o; a técnica utilizada para eliminacdo dos reflexos oriundos de todas as interfaces
opticas do conjunto comum ao sistema de iluminacao e imageamento da retina, baseada no
principio de insercao de pequenos pontos absorvedores de luz; o espectro de acromatizacao
desde 463nm até 780nm; a compensacao das aberracdes Opticas médias introduzidas pelo
olho humano (2); as limitagdes impostas pelos fendmenos de auto-fluorescéncia da cérnea e
do cristalino na regido azul do espectro, associados ao envelhecimento e a presenca de catarata
(3); o intervalo de ajuste de dioptrias, entre +12D e -12D para o conjunto de imageamento
da retina; as andlises de desempenho ptico sequenciais e ndo sequencias que, somadas com
as analises de tolerancia, conseguem prever com grande precisao o desempenho dos conjuntos
fabricados e montados. Por fim, serdo apresentados os resultados e as imagens obtidas com
os primeiros protétipos e com o produto final, que atendeu as normas reguladoras, e que ja
possui unidades funcionais operando em clinicas especializadas.
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A lignocelulose de biomassa, como o bagaco cana-de-acticar, € uma grande promessa de
producdo de bioenergia de baixo impacto ambiental no Brasil. Entretanto, a hidrdlise en-
zimatica, considerada como método para a sacarificacdo da biomassa, é impedida pela dificul-
dade de controle do processo. Para que esta tecnologia se torne sustentavel e de baixo custo,
devemos compreender melhor o processo hidrolitico da celulose. (1) As endoglucanases, grupo
de enzimas essenciais para a hidrélise da celulose, estdo distribuidas em 16 das 118 familias de
hidrolases de glicosideos. A familia 5 das hidrolases de glicosideos (GH5) é uma familia muito
divergente em termos de funcdo com um alto nimero de membros, incluindo mais de 240
endoglucanases diferentes (CAZy). Os membros desta familia possuem uma baixa identidade
em suas sequéncias, e apenas oito aminodcidos s3o conservados. (2) Baseando-se na anilise
de cluster hidrofébico, a familia GH5 é classificada no Clan A das hidrolases de glicosideos,
que também sdo conhecidas como Superfamilia 4-7, com um enovelamento (a-b)8 do dominio
catalitico. As enzimas GH5 clivam ligagoes glicosidicas por um mecanismo de reten¢do envol-
vendo uma hidrdlise dcido-base em que dois residuos conservados (geralmente glutamatos),
localizados na porcao carboxiterminal das fitas-B 4 e 7, catalizam a rea¢do. De acordo com a
alta variabilidade da familia GH5 e por ter sido pouco estudada até entdo, o presente trabalho
teve como objetivo expressar, purificar e cristalizar enzimas desta familia. Foram selecionadas
9 enzimas da familia GH5 de organismos disponiveis. Dentre elas, 6 foram expressas na forma
soltvel e purificadas. E uma delas, uma GH5 de Bacillus licheniformis (GH5bl), foi crista-
lizada e teve sua estrutura resolvida a 3,1 A de resolucdao. A GHb5bl foi cristalizada na sua
forma completa, ou seja, contendo o dominio catalitico e o dominio de ligacdo ao carboidrato
(CBM), tornando-a uma importante estrutura levando em conta que muito poucas estruturas
cristalogréficas foram determinadas de enzimas contendo os dois dominios.
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Um dos desenvolvimentos mais surpreendentes da relatividade geral na década de 70 foi a
descoberta que os buracos negros s3o obejtos termodindmico (1), isto é, obedecem as trés leis
da termodindmica. Posteriormente foi sugerido (2) que a relatividade geral em si é uma teoria
termodinamica e que assumindo a validade da 1? lei e a proporcionalidade da entropia e da area
poderiamos derivar as equag¢des de Einstein. Essa abordagem tem o inconveniente de conter
muitas suposicoes cuja validade fisica é questionavel além de carecer de uma demonstragio
matematica clara. Nesse trabalho, de modo mais modesto, provamos que supondo os buracos
negros serem objetos termodindmicos e deixando livre a dindmica do campo gravitacional
segue que as equacgoes de Einstein sdo uma consequéncia da 1° lei da termodindmica. No caso
dos buracos negros podemos validar todas as suposicoes fisica e fornecer uma demonstracao
matematica transparente, de modo que fica evidente que para buracos negros é equivalente
supor as equacoes de campo ou a termodinamica.
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A semelhanca estrutural entre proteinas homdlogas pode ser utilizada para a modelagem de
proteinas para as quais a estrutura 3D ainda ndo foi determinada experimentalmente. A
criagdo de modelos 3D utiliza software especifico sendo o programa Modeller (baseado em
linguagem Python) um dos mais populares. Entretanto, sua aplicacdo é limitada aos usudrios
mais experientes, familiarizados com a utilizacao de linhas de programacao inseridas em ter-
minal de comando dos sistemas operacionais. Tendo em vista a ampliacdo e popularizacao
desse método extremamente importante para a elucidacdo de novos alvos moleculares atra-
tivos para a descoberta de novas moléculas bioativas, uma ferramenta computacional robusta,
eficaz e, principalmente, "amigavel”foi desenvolvida para o programa Modeller. (1) ViTa-
Min (Visual Table Modeller Interface) possui como principal caracteristica a praticidade de
se trabalhar em ambiente grafico aliado a capacidade de personalizacao de comandos no ter-
minal. A utilizacdo do ViTaMIn auxiliou significativamente a construcao de modelos 3D de
dois alvos atrativos (e.g., fosfopanteteinil transferase - PPT e benzoato CoA ligase - BCL)
para o desenvolvimento de novos agroquimicos para a cultura de cana-de-actcar. A interface
ViTaMIn possui um criador rapido e robusto de modelos para usuarios iniciantes, com linhas
de comandos pré-configuradas para facilitar e otimizar as etapas de modelagem. Os proto-
colos pré-ajustados permitem que modelos 3D sejam construidos rapidamente, fornecendo ao
pesquisador subsidios para a selecao do modelo mais adequado. Recursos mais complexos
podem ser inseridos através de scripts no ViTaMIn, possibilitando que usudrios experientes
ndo encontrem limitacdes comuns em ambientes graficos. As etapas de avaliag3o e validagdo
de modelos sdo auxiliadas pela possibilidade de criacao e visualizacao de graficos de energias
DOPE e diagrama de Ramachandran. ViTaMIn esta integrado ao software PyMOL para visu-
alizacao e edicao dos modelos em tempo real. A aplicacao do ViTaMIn para a modelagem das
enzimas BCL e PPT (proteinas moldes: 2V7B e 2CG5, respectivamente) mostrou-se robusta
e eficaz. No total, 200 modelos foram construidos e avaliados utilizando-se ViTaMIn e o pro-
grama Modeller 9.10. A anélise do modelo da BCL indica uma significativa conservaciao de
residuos préximos ao sitio catalitico, enquanto o modelo da PPT sugere a presenca de mutagdes
conservativas. Estes resultados auxiliardo os estudos de planejamento de moléculas bioativas
como candidatas a novos agentes agroquimicos. ViTaMIn é uma ferramenta inovadora e (til
para pesquisadores iniciantes e avancados na modelagem de proteinas. A interface ViTaMIn
auxiliou significativamente tanto na producao de modelos moleculares quanto no processo de
validac3o, mostrando-se sélida e robusta.

Palavras-chave: Modelagem. Proteina. Quimica medicinal.
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O crescimento acentuado da populacdo nas dltimas décadas, juntamente com o aumento da
demanda por energia, a instabilidade nos precos do petrdleo, as perspectivas de esgotamento
das reservas, além de compromissos mais sélidos com a questdo ambiental fizeram renascer a
aten¢do e a busca por fontes alternativas de energia.(1) Neste contexto, a producdo de etanol
lignoceluldsico emerge como um paradigma mundial, aproveitando os residuos agroinddstriais,
da inddstria de celulose e papel, entre outros setores.(2) No Brasil, o emprego do bagaco de
cana-de-aclcar, residuo da primeira geracdo de etanol, tem se mostrado a alternativa mais
promissora, € por isso, principal objeto de pesquisa nessa drea. Entretanto, apesar da grande
abundancia do bagaco, existem outros residuos que merecem a atencdo dos pesquisadores,
entre eles cascas de eucalipto e varios tipos de gramineas. No presente trabalho, 6 diferentes
tipos de biomassas brasileiras (bagaco de cana-de-aglicar, cascas de dois clones comerciais
de eucalypto, capim elefante, mombassa e marandd) foram analisados quanto ao seu poten-
cial para produgdo de etanol lignoceluldsico. Essas biomassas foram submetidas a diferentes
estratégias de pré-tratamento, como acido, alcalino, bissulfito de sédio, explosdo de vapor,
em diferentes temperaturas, objetivando uma maior eficiéncia durante a etapa de hidrdlise
enzimatica e liberacdo dos aclicares fermentesciveis. Foram testadas e estabelecidas diferentes
metodologias para caracterizacdo das biomassas antes e apds tratamento, entre elas: andlises
de composicao quimica, FTIR, RMN,DRX, MEV, determinacao de porosidade por adsorcao de
nitrogénio (B.E.T), bem como andlises para determina¢&o da eficiéncia de hidrdlise e conversdo
total da celulose.

Palavras-chave: Etanol lignocelulésico. Biomassas brasileiras. Caracterizagdo quimica e
fisica.
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Parte 1. Apesar de a formulacao integral da eletrodindmica classica ser conhecida, o mesmo
nao é verdade para as teorias de gauge nao abelianas, base do Modelo Padrao das interagoes
fundamentais da Natureza. Apresentamos aqui uma versao integral das equacoes de Yang-
Mills, e a solucao para o antigo problema de como definir e calcular cargas conservadas que
sejam invariantes por transformagdes gerais de calibre.(1) Consideramos o calculo dessas car-
gas para solugdes de instantons, merons, dyons e monopdlos. (2) Em muitos casos a nossa
formulacdo leva naturalmente a quantizacdo das mesmas. Os resultados sdo importantes para
o entendimento de aspectos globais de teorias de calibre ndo-abelianas. Parte 2. A equacao
de Schrodinger n3o-linear é muito importante em diferences areas da fisica e dominante em
fibra 6tica. Sendo uma equacgdo integravel seu tratamento matematico é bastante rico. Con-
sideramos modificacdes dessa equacdo que levam a uma teoria ndo-integravel mas que possui
uma propriedade intrigante: a existéncia de quantidades que s3ao conservadas asintoticamente
no tempo. (3) Por exemplo, no caso da solu¢do de dois sélitons essas quantidades tem seus
valores alterados durante o processo de espalhamento, mas retornam ao valor inicial quando
os sélitons estdo afastados apds a colisdo. Esses resultados (analiticos e numéricos) ndo sé
tornaram mais robustos os métodos matematicos para tratar teorias " quasi-integraveis” mas
também se mostram bastante promissores para aplicagdes. A abordagem possibilita o trata-
mento matemadtico de teorias ndo lineares e nao integraveis, e portanto, com grande potencial
para aplicacoes fendomenos reais.

Palavras-chave: Teorias de calibre ndo-abelianas. Solitons. Quasi-integrabilidade.

Part 1. Although the integral formulation of classical electrodynamics is well known, the
same is not true for the non-abelian gauge theories, which form the basis of the standard
model of fundamental interactions of Nature.(1) Here we present(1) an integral version of the
Yang-Mills equations and the solution of the old problem of defining conserved charges that are
invariant under general gauge transformations. We consider the calculation(2) of these charges
for instantons, merons, dyons and monopoles solutions. In many cases our formulation leads
naturally to the quantisation of the charge. The results are important for the understanding
of global aspects of non-abelian gauge theories. Part 2. The non-linear Schrodinger equation
is important in different branches of physics and dominant in optical fiber. As an integrable
equation its mathematical treatment is very rich. We consider modifications(3) of this theory
leading to a non-integrable model with an intriguing feature: the existence of quantities that
are asymptotically conserved in time. For instance, in the case of the two-soliton solution
these quantities change their value during the scattering process, but regain the initial value
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after the collision. These results (analytical and numerical) not only make the mathematical
methods for treating "quasi-integrable” theories more robust but also are very promising for
applications. The approach makes possible the mathematical treatment of non-linear and
non-integrable theories and therefore with great potential for dealing with real phenomena.

Keywords: Non-abelian gauge theories. Solitons. Quasi-integrability.
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Neste trabalho apresentamos medidas de caracterizacdo elétrica em OFETs do tipo bottom-
gate usando rr-P3HT como semicondutor e PMMA como isolante da porta. A arquitetura
do dispositivo desempenha um papel importante na versatilidade do transistor em eletrénica.
No caso de dispositivos do tipo bottom-gate permitem modificacdes de superficie na camada
isolante sem dano a camada semicondutora.Foram fabricados transitores com comprimento de
canal variando de 50 um to 200 pm, e razdo W/L igual a 20, obtendo-se correntes da ordem
de 1 /A e mobilidade de buracos de cerca de 1072 ¢m?/V.s. Com o objetivo de entender os
fenémenos fisicos responsaveis pelo comportamento elétrico dos transistores, nds apresentamos
um modelo baseado em uma generalizagdo do modelo de Vissenberg-Matters. (1) O modelo
usa uma solu¢ao numérica da equagao de Poisson em 2D levando em consideracao os potenciais
de dreno, fonte e porta como condicbes de contorno. Por fim, a corrente é calculada usando
uma rede de resistores finita.

Palavras-chave: OFET. Polimeros. P3HT e PMMA.

We report p-type bottom-gate organic field effect transistors made of poly(3-hexylthiophene)
(P3HT) as channel material and poly(methyl methacrylate) (PMMA) as dielectric layer. The
architecture of the device plays an important role on the versatility of transistors in electronics.
Bottom-gate transistors, in particular, are well suited for dielectric modification and channel
characterization by spectroscopy techniques. Transistors with channel length ranging from 50
pm to 200 um, and W/L around 20, were produced yielding currents of the order of 1 A and
the hole mobility close to 1072 ¢m?/V.s. As an attempt to understand the physical phenomena
responsible for the electrical behavior of OFETSs, we developed a model for current in transistors
based in a generalization of Vissenberg-Matters model. (1) This model is derived by a Poisson
equation that is numerically solved taking into account a two dimensional dependence of the
voltage in the channel, due to a superposition of source-drain and gate voltages. Finally, the
electric current is calculated in terms of a resistor network.

Keywords: OFET. polymers. P3HT and PMMA.
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Mais de cem doencas caracterizadas pelo crescimento e multiplicacao desordenado de células
atipicas capazes de invadir e migrar (metastase) por diversos tecidos e érgdos sdo denominadas
cancer.(1) Consideradas a sétima maior causa de mortes no mundo (OMS, 2011) possuem
como principal causa de morte a metastase, o que torna a migracao celular um bom alvo
molecular para o desenvolvimento de terapias antitumorais. As abordagens terapéuticas e-
xistentes possuem como principal entrave a semelhanca entre as células malignas e sadias do
organismo, o que leva a alta toxicidade dos tratamentos. O presente projeto de mestrado visa a
caracterizacao de novas moléculas com atividade anticancer através da triagem de compostos
de origem natural e sintética, realizando para tanto ensaios celulares in vitro de inibicdo da
migracao celular em células metasticas. As linhagens celulares utilizadas serdo a MDA-MB-
231 de carcinoma de mama humano e a linhagem DU-145 de carcinoma de préstata humano.
Os ensaios realizados serdao o ensaio celular wound healing, de carater semi-quantitativo na
determinagdo da migracdo celular(2), e o ensaio de invasdo e migra¢do celular em camara
de Boyden, que permite avaliacdo quantitativa da inibicao de migracdo e invasao celular e a
determinagdo de pardmetros bioldgicos associados aos compostos.(3)

Palavras-chave: Cancer. Ensaios celulares. Farmacos.
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A maldria, uma doenca parasitdria negligenciada, é responsdvel pela morte de 2 milhdes de
individuos anualmente, sendo suas vitimas concentradas nos paises pobres e subdesenvolvidos.
(1) Essa situagdo preocupante tem sido agravada pelo surgimento de cepas resistentes aos
farmacos disponiveis para o controle e tratamento da doenca. Desta maneira, torna-se de ex-
trema importancia o entendimento da bioquimica e dos mecanismos moleculares do parasita,
podendo estes ser explorados como alvos para o planejamento de quimioterapicos inovadores.
Recentemente, demonstrou-se que o Plasmodium falciparum - agente etioldgico da forma mais
grave de maldria - possui um gene para codificar a enzima heme oxigenase (PfHO).(2) Esta
enzima catalisa a conversiao do grupo heme para biliverdina, sugerindo um mecanismo alterna-
tivo de detoxicacado celular, representando um alvo molecular atrativo para o desenvolvimento
de quimioterapicos antimalaricos. A obten¢do da enzima PfHO recombinante solivel e pura
permitird o avanco nas etapas de elucidacao da estrutura 3D, permitindo a identificacao dos
elementos estruturais responsaveis pelo processo de reconhecimento molecular e seletividade
desta enzima. Assim, construgcdes génicas da proteina alvo em sua forma nativa e truncada,
obtidas por técnicas de biologia molecular, foram estabelecidas para aumentar as chances
de sucesso na producdo e purificacao da proteina recombinante, possibilitando estudos es-
truturais posteriores. Métodos: a andlise da estrutura primaria da enzima PfHO revelou a
presenca de um peptideo sinal e um peptideo de enderecamento para o apicoplasto do para-
sita. Considerando a incerteza em relacdo ao tamanho destes peptideos e a forma processada
desta enzima, planejaram-se cinco construgcdes génicas distintas (PfHOint, PfHO1, PfHO2,
PfHO3 e PfHO4), clonadas usando o sistema independente de ligase (LIC) (3), explorando
trés diferentes proteinas de fusdo - Tiorredoxina, Substadncia NusA, Cauda de Hexahistina -
para cada construcdo. Ensaios de expressao proteica foram realizados para avaliar o sistema
de inducdo e a proporcdo de proteina recombinante presente na fracdo soltvel. Apds a escolha
das melhores condicdes de expressdo, as proteinas foram expressas em uma escala maior e
submetidas a etapas sequenciais de purificacao cromatogréfica. Ensaios de cristalizacao foram
realizados apds a confirmacdo do grau de pureza de cada amostra. Resultados parciais: todas
as construcdes planejadas foram clonadas com sucesso. Os ensaios de expressao revelaram as
melhores condicoes de expressao para cada construcao, permitindo com que, até o presente,
duas constru¢des (PfHO3 e PfHO4) fossem expressas e purificadas com rendimento adequado
(20 mg/L). Obtiveram-se cristais para ambas as construgdes e ensaios de difragdo de raios
X estdo em andamento. Andlises biofisicas serao realizadas com as proteinas obtidas e jun-
tamente com técnicas de biologia celular poderdo elucidar a forma funcional desta enzima
e orientar o processo de determinacao da estrutura 3D. Estudos estruturais integrados com
técnicas modernas de quimica medicinal permitirdo a identificagcdo e o planejamento de novos
candidatos a farmacos para o alvo molecular proposto.
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Neste trabalho, iremos apresentar o processo de carregamento e caracterizacdo de uma ar-
madilha de dipolo cruzada para os elementos 39K, 85Rb e 87Rb utilizando um laser banda
larga em 1070 nm. Como nao ha na literatura um carregamento desse tipo para o 39K, uma
caracterizagdo mais apurada para esse elemento foi realizada. (1) Em seguida, realizamos o
carregamento da armadilha de dipolo com duas espécies atomicas ao mesmo tempo: 39K +
85Rb e 39K + 87Rb. Devido a banda larga do laser de dipolo ( 3 nm), ha fortes evidéncias
da formacao de moléculas de KRb e de um auto bombeamento dessas moléculas para niveis
vibracionais mais baixos (v < 15). Como prova do processo fotoassociativo, mostraremos uma
analise das perdas via dois corpos dos elementos atémicos e a evolucao da temperatura na ar-
madilha dipolar, descartando a possibilidade de transi¢cdes do tipo Ramam estarem interferindo
de maneira significativa nas perdas. (2)
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Nanoestruturas multifuncionais que combinem especificidade e fun¢des terapéuticas e de di-
agnéstico em um Unico complexo nanoestruturado, chamados de terandsticos, tém se mostrado
interessantes para diversas aplicagdes, principalmente no diagndstico precoce e tratamento de
doengas como cancer. (1) A versatilidade destas estruturas baseadas em nanomateriais advém
da possibilidade de incorporacdo de varios tipos de moléculas na superficie de uma dnica
nanoparticula, fazendo com que desempenhem multiplas funcdes. Desta maneira, este projeto
tem como objetivo desenvolver materiais nanoestruturados compostos por nanorods metalicos,
polimeros e biomoléculas de reconhecimento para aplicacdes no diagndstico e tratamento de
cancer. Inicialmente, nanorods de ouro foram sintetizados usando crescimento mediado por
nucleacdo na presenca de nitrato de prata e brometo de hexadeciltrimetilaménio (CTAB).
(2) Estas particulas apresentaram banda de ressonéncia plasmonica em aproximadamente 700
nm, o que é importante devido a baixa absorcao de dgua e hemoglobina nesta regido, facili-
tando a penetragdo da radiagdo nos tecidos. (3) O tamanho e morfologia serdo caracterizados
por Microscopia Eletronica de Transmissao e Espalhamento de Luz Dinamico. A estas es-
truturas serdo incorporadas biomoléculas de reconhecimento e antitumorais, permitindo que
estas drogas sejam direcionadas especificamente para o tumor e liberadas pelo aquecimento
provocado por fototermia. As interacOes entre estes compostos serdo analisadas por técnicas
espectroscépicas e de calorimetria, visando a obtencao de sistemas com elevada estabilidade e
propriedades bem definidas que s3o requeridas para aplicacdes em medicina. Estes nanocom-
plexos serdo, ainda, avaliados quanto a sua toxicidade in vitro bem como sua especificidade e
interacao com diferentes tipos de células tumorais e saudaveis.
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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 informagdo a ser transmitida. (1) Esse tipo de codificagdo simples é bastante simi-
lar ao encontrado em diversos sistemas de neuronios conhecidos, o que torna esses animais
muito interessantes para o estudo de sistemas de comunicacgao, propiciando experimentos que
envolvem tanto aspectos comportamentais quanto de codificacdo neural. O desenvolvimento
de instrumentacao eletronica e de métodos de processamento de sinais permite a realizacao
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 aqudrio, utilizando-se duas diferentes técnicas de processa-
mento 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 drvore (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 in-
strumentagdo eletronica para a realizagdo de experimentos com retroalimentagdo (feedback)
em tempo real, o que permitird estudar a existéncia de mecanismos de JAR (jamming avoid-
ance), além dos mecanismos de comunicagdo social entre individuos da espécie. Desta forma,
serdo realizados experimentos in vivo inéditos, com um grau de naturalismo e liberdade de
experimentacdo bastante acima do encontrado atualmente na literatura.
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Por questdes de mercado, conveniéncia e seguranca, os farmacos administrados por via oral
sao sempre os preferidos. Nesse ambito, diversos fatores devem ser extensivamente estudados
elucidando a possibilidade dessa rota de entrada dos farmacos. Apds a administracdo, o
farmaco deve passar por varios processos, entre eles: ser dissolvido e solubilizado no trato
gastrintestinal para que possa ser absorvido no estomago, ou através do intestino. Este
dltimo, denominado absor¢do intestinal humana (do inglés, Human Intestinal Absorption -
HIA) é um dos mais importantes para firmacos que atuam por via oral. (1) O emprego
de modelos in silico foi reconhecido na dltima década como de fundamental importancia na
pesquisa e desenvolvimento de farmacos (P&D) devido as suas aplicagdes na avaliagdo de
substancias bioativas quanto as suas propriedades fisico-quimicas, farmacocinéticas. (2) Neste
sentido, ha interesse significativo em estudos de absorcao intestinal humana por modelo de
células Caco-2, devido a sua maior simplicidade, frente aos estudos in vitro e in situ, e notavel
similaridade bioquimica e morfoldgica com o epitélio do intestino delgado. No presente trabalho
sao descritos modelos in silico preditivos integrados para investigacdao dos parametros que
definem a permeabilidade de compostos bioativos em células Caco-2. Mais de uma centena
de compostos associados aos seus valores experimentais de permeabilidade Caco-2 (3), foram
modelados usando o método de fragmentos moleculares: holograma QSAR (HQSAR) presente
na plataforma SYBYL X 2.0. Os resultados da modelagem serdao mostrados posteriormente.
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A formacao do biofilme estd associado a diversos fatores externos como quantidade de nutri-
entes e presenca de antibidticos ,contudo nos tltimos anos esse processo tem sido elucidado
a nivel molecular, com destaque para o mensageiro secundario c-di-GMP, o qual encontra se
apenas em bactérias e cujos niveis intracelulares regulam a adesao celular e a sintese da matriz
exopolissacaridica, controlando a formacdo do biofilme, responsavel por diversas doencas infec-
ciosas. (1) Poucos alvos moleculares foram identificados até o momento, entre eles, FleQ de
Pseudomonas aeruginosa (PA), um fator de transcri¢do responsével pela expressdo dos genes
flagelares e que também atua no controle da sintese de exopolissacarideos. Acredita-se que essa
altima func3o é regulada por uma segunda proteina, FleN, e que na presenca de cdiGMP, FleQ
deixa de ser um repressor para ser um ativador da formagdo do biofilme. (2) Estudos recentes
apontam que a FleQ de Xanthomonas campestris também estd envolvida na expressio de
genes flagelares, contudo, atuando na repressao desse processo, sugerindo que FleQ apresente
distintas fun¢des em diferentes bactérias. (3) A alta identidade entre FleQ de Xanthomonas
axonopodis pv. citri (XAC) com a de PA, leva a possibilidade de que esta também seja um
receptor de c-di-GMP. Estudos de ITC apresentados neste trabalho, identificam o Mg como
cofator essencial para a interacdo entre FleQ PA e cdiGMP, sendo n de 2 para a interacdo e
com Kb de 5,95uM. Ensaios cristalograficos permitiram a resolu¢do estrutural dos dominios
AAA e FleQ da FleQ XAC com resolucdo de 2A e 1,7A respectivamente. O dominio FleQ é
semelhante ao de receptores de resposta, contudo, ndo apresenta sitio de fosforilacdo , tipico
dessas estruturas. Além disso, alinhamento mudiltiplo de sequencias que apresentam o dominio
FleQ mostram uma regido conservada distinta da encontrada para os dominios REC. Ensaios
para caracterizar a FleQ XAC como receptora de c-di-GMP e resolucdo estrutural da proteina
de PA estdo sob andamento. A longo prazo, esses estudos poderao levar ao desenvolvimento
de novas ferramentas e alvos para o desenvolvimento de agentes terapéuticos contra infeccoes
bacterianas.
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Denomina-se Stern-Gerlach éptico (SGO) (1-2) o fendmeno caracterizado pela deflexdo de
um feixe atdomico decorrente de sua interacdo com o campo de radiacdo de uma cavidade.
Em funcdo da interacdo ressonante dos atomos com o modo da cavidade, estes adquirem
momentos transversais a direcao de propagacdo do feixe incidente, perpendicular ao eixo
optico da cavidade. Assim, os atomos s3o espalhados ao longo deste eixo. Neste projeto
pretendemos apresentar um protocolo para a realizagdo do teletransporte (3) de superposi¢cdes
atomicas espaciais utilizando-se do SGO. Desejamos também analisar as potencialidades de
utilizacdo de um SGO de duas cavidades para a realizacdo de litografia atomica. Este SGO
compreende um arranjo de duas cavidades ao invés de uma, dispostas de forma que seus eixos
opticos sejam perpendiculares. Devemos considerar a interagdo ressonante desses dtomos com
dois modos idénticos, cada qual de uma cavidade, de forma que os dtomos adquiram momentos
transversais a direcao de propagacao, distribuidos no plano definido pelos eixos de ambas as
cavidades. A litografia atdmica deve resultar do possivel controle da direcao de deflexdo dos
atomos através da preparacdo dos estados dos modos das cavidades.
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Fases do sistema Y503-AlyO5 dopadas com ions de Er3t exibem potencial aplicacio em
amplificagdo dptica e guias de onda. Em compostos de itrio-aluminosilicatos, a adicdo de silica
tem mostrado um aumento da solubilidade e dispersdo dos ions de Er3" nestas matrizes. (1)
Resinas com (100-x) Y3Al5015 - (x) SiO9 (x = 0, 10, 20, 30, 50, 60 e 70% em mol) dopadas
com 1% em mol de Er,O5 foram sintetizadas via método sol-gel /Pechini, usando dgua e etanol
como solventes. Partindo da resina pré-tratada a 400 °C, pds foram obtidos apds tratamentos
térmicos (que variaram de 800 a 1000 °C) com o intuito de avaliar as propriedades dpticas
dos ions de Er3* nestas matrizes. Dessa forma, espectros de fotoluminescéncia (FL) (na
regido do visivel e infravermelho) e medidas de tempo de vida médio do estado metaestavel
4113/2 dos fons de érbio (emissdo em 1540 nm) foram estudados. Para avaliar a influéncia das
propriedades estruturais com as propriedades de FL, diversas técnicas foram utilizadas, como:
difracdo de raio-x, espectroscopia vibracional no infravermelho, andlise térmica diferencial e
termogravimétrica e microscopia eletronica de varredura de alta resolugdo. Encontrada a
composicdo com maior emissdo em 1540 nm (pS com 30% em mol de SiO, tratado a 1000 °C
- etanol como solvente), filmes finos foram preparados pela técnica de evaporagdo por canhdo
de elétrons. Nesta etapa, além de aumentar a concentra¢do de Ery03 (5% em mol), a adigdo
de GeO; a matriz foi também considerada (por favorecer a evaporag¢do do érbio). Diferentes
composicBes foram estudadas: y% YAG - 30% GeO;, - (70-y) SiO2, com y variando de 10 a 60
% em mol. A composicdo com y = 40 exibiu maior emissdo em 1540 nm. Juntamente com
as propriedades Opticas, as propriedades térmicas e estruturais destes filmes também foram
estudadas utilizando-se técnicas como: microscopia de for¢a atomica e espectroscopia M-line.
Também se verificou que a adicao de GeO- viabiliza o estudo de efeitos fotossensiveis como a
fotocontracdo. Os resultados obtidos mostraram a viabilidade de aplicacio desses filmes como
amplificadores 6pticos planares. Filmes com a mesma composicdo, porém obtidos a partir da
resina pela técnica de spin-coating, também estdo sendo preparados com o intuito de comparar
suas propriedades dpticas e estruturais com as obtidas pela técnica de evaporacdo por canhdo
de elétrons.
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Neste trabalho desenvolvemos um protocolo para a engenharia de interagdes seletivas nao li-
neares de Jaynes-Cumming que contemplan trasicoes de um, dois e trés fétons. Consideramos
, em seguida, a aplicacao destes interacdes seletivas para a preparacdo de estados de Fock e
para o desenvolvimento de técnicas de protecdo destes estados. Em particular, consideramos
também a aplicagdo das interagdes seletivas de Jynes-Cumming para engenharia de reser-
vatorios atdmicos especificos que permiten a geracdo de estados de Fock como, equilibrios de
modos de cavidade. Alem do que, pretendemos, tambem pretendemos neste Projeto aplicar
o programa da engenharia de reservatdrios as redes de cavidades preenchidas por amostras
atbmicas e, possivelmente, a teoria do laser. No primeiro caso, pretendemos estender o pro-
grama da engenharia de reservatérios para a protecao de estados emaranhados envolvendo
sistemas espacialmente separados, como amostras atémicas ou polaritons localizados em dife-
rentes cavidades da rede. Além da protecdo de estados emaranhados de sistemas mesoscépicos,
devemos analisar a implementacdo de processos como a transferéncia de estados do campo,
dos atomos, ou de suas combinagdes —os polaritons— entre cavidades distintas, perseguindo,
via engenharia de reservatérios, a maximizacao das de suas fidelidades. Objetivamos também
analisar a possibilidade de se aplicar a engenharia de reservatérios para a manipulacao das
propriedades da radiacdo laser. Posto que a engenharia de reservatdrios consiste em submeter
o sistema de interesse a interacoes auxiliares que acarretam a modificagcdo da estrutura do ope-
rador Liouvilliano associado aos efeitos do reservatério, pretendemos submeter o meio ativo do
laser a diferentes interacées com campos de radiacao adicionais e analisar suas consequéncias.
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Referéncias:

1 SANTOS, M. Franga; SOLANO, E.; MATOS FILHO, R. L. Conditional large Fock state
preparation and field state reconstruction in cavity QED. Physical Review Letters, v. 87,
p. 093601-1-093601-4, 2001. DOI:10.1103/PhysRevLett.87.093601.

2 PRADO, F. O.; DUZZIONI, E. I.; MOUSSA, M. H. Y.; ALMEIDA, N. G. de :VIL-
LAS BOAS, C. J. Nonadiabatic coherent evolution of two-level systems under sponta-
neous decay. Physical Review Letterrs, v. 102, p. 073008-1-073008-4, 2009.
DOI:10.1103/PhysRevLett.102.073008.

3 CACHEFFO, A.; PONTE, M. A. de; MOUSSA, M. H. Y.; CASTRO, A. S. M. de.
Quasi-perfect state transfer in a bosonic dissipative network. Journal of Physics B:
Atomic Molecular Optics Physics, v. 43, p.105503-1-105503-12, 2010. DOI:10.1088/0953-
4075/43/10,/105503.



. 229

PG102

Caracterizacao da Enterococcal leucine-rich protein A
(ElrA) de Enterococcus faecalis

MERLO, Thais Panhanl; CAMARGO, llana Lopes Baratella da Cunhal; NASCIMENTO,
Alessandro Silva2; SERROR, Pascale3

thais.merlo@gmail.com

Linstituto de Fisica de S3o Carlos - USP
2Centro de Engenharia, Modelagem e Ciéncias Sociais Aplicadas - UFABC

3Unidade de Bactérias Licticas e Patdgenos Oportunistas da Franca - INRA

Enterococcus faecalis é um dos principais patégenos nosocomiais relatados, sendo causador
de sepse e choque séptico em pacientes imuncomprometidos. (1) Vdrios fatores de viruléncia
foram relatados para E. faecalis, dentre eles a Enterococcal leucine-rich protein A (EIrA).
(2) A EIrA é uma proteina de superficie semelhante as internalinas com dominio WxL. O
dominio WxL esta localizado na porcao C-terminal e promove a interacao da proteina com
peptideoglicanos na parede celular da E. faecalis, conferindo a localizacdo na superficie das
células para proteinas que apresentam este dominio. (3) O objetivo deste estudo é aprofundar
o conhecimento sobre a ElrA e o dominio WxL, através de estudos estruturais, de modelagem
molecular e de prevaléncia do gene elrA em linhagens de E. faecalis resistentes a vancomicina
obtidas em pacientes infectados com a bactéria. A modelagem molecular computacional de
parte da proteina EIrA foi realizada por homologia, utilizando-se o programa MODELLER,
confirmando a estrutura do tipo ferradura, esperada para o dominio rico em repeticdes de
leucina da proteina. A estrutura do dominio proteico WxL ndo pdde ser predita por homologia
por ndo haver estruturas resolvidas semelhantes o suficiente com ele no PDB (Protein Data
Bank). Os testes de prevaléncia foram realizados através de reagdo de PCR com os primers
para o gene elrA e o gene foi encontrado em todas as amostras testadas, diferente de testes
realizados anteriormente, nos quais algumas amostras de origem clinica ndo continham o
gene. (2) A expressdo e a purificagdo da EIrA estdo sendo padronizadas para posteriores
ensaios de dicroismo circular (CD), espalhamento dindmico de luz (DLS) e teste de interagdo
da proteina com a membrana plasmaética, o qual sera realizado utilizando-se filmes de Langmuir
que mimetizam esta membrana. Da mesma forma, a expressdo e purificacdo do dominio WxL
estao sendo realizadas, juntamente com os estudos estruturais e de interacdo com a membrana
plasmatica. O estudo da EIrA é importante para gerar um maior entendimento das infec¢des
causadas por E. faecalis, uma vez que esta proteina estd envolvida na viruléncia da bactéria.
A estrutura proteica predita pode ser utilizada futuramente na identificacao de ligantes e de
pequenas moléculas que possam agir como inibidores da proteina EIrA, atenuando o processo
infeccioso.
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Staphylococcus aureus é um importante patégeno humano que coloniza principalmente as
vias nasais e cutaneas, podendo levar a uma série infeccoes invasivas. Na atualidade tém-
se visualizado o aumento dos casos de infec¢cbes ocasionados por cepas super-resistentes a
diversos antibiticos, o que é um indicio da necessidade de buscar outros tratamentos. (1-
2) Dessa forma, novos alvos para o desenvolvimento de farmacos tém sido explorados e a
parede celular bacteriana, a qual contém estruturas essenciais para a habilidade de infeccdo
deste agente, surge como uma grande oportunidade de pesquisa. E descrito na literatura
que o &cido lipoteicdico (LTA) (3), é essencial para o crescimento das cepas super-resistentes
de S. aureus, porém mutantes incapazes de sintetiza-los recuperam um crescimento quase
normal apds uma mutac3do adicional no gene que codifica a enzima fosfodiesterase Sa_GdpP.
Juntamente com a di-adenilato ciclase Sa_DacA, Sa_GdpP é responsdvel pela manutencdo
dos niveis intracelulares do novo sinalizador bacteriano c-di-AMP, sendo que concentracoes
elevadas dessa molécula aumentam a capacidade da bactéria de lidar com estresses na sua
parede celular. Com o intuito de se compreender os mecanismos moleculares de biossintese
do c-di-AMP em S. aureus, nosso estudo estd centrado no estabelecimentos de protocolos
de produgdo heterdloga das porcdes soliveis da SA_DacA e da SA_GdpP, visando a obtencdo
de suas estruturas cristalogrdficas. Resultados iniciais levaram a purificacdo em larga escala
de uma construcdo de Sa_DacA e obtencdo de cristais proteicos. A enzima mostrou-se ativa
em ensaios enzimaticos e atualmente os cristais estao sendo otimizados para possibilitar uma
coleta completa de dados de difracdo. Juntamente a tal técnica de cristalizacdo de raios X,
pretendemos fazer uso de caracterizacGes biofisicas e bioquimicas com a finalidade de se propor
mecanismos de atividade para essas duas enzimas. Os resultados gerados poderdo fornecer
uma base para criagdo de novas terapias contra a infeccdo de cepas super-resistentes de S.
aureus.
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Gases atomicos ultrafrios sao objetos interessantes para o estudo de efeitos fundamentais,
forcas fracas e o impacto de fenémenos quanticos sobre sistemas macroscépicos. Por exem-
plo, abaixo de uma temperatura critica eles sofrem uma transicio de fase para um estado de
movimento coletivo chamado condensado de Bose-Einstein. Gases atémicos ultrafrios estao
livres de todas as perturbacdes relacionadas ao movimento atémico, o que permite a deteccao
de efeitos e ainda de instabilidades coletivas devido ao recuo transmitido para a nuvem atémica
por fétons individuais injetados. Atomos de estroncio s3o ideais para esses estudos, por causa
da existéncia de uma transicdo atdmica mais fina do que o deslocamento de frequéncia induzido
pelo recuo de um sé féton. Isso permite evitar o espalhamento miiltiplo e o aprisionamento
de radiagao. Por outro lado, a transicao é suficientemente larga para ser possivel resfriar a
nuvem com lasers usando uma armadilha magneto-6ptica com boa eficiéncia até temperat-
uras em torno de 14K.(1) O nosso maior interesse é chegar a uma melhor compreensdo dos
efeitos coletivos no espalhamento de fétons em amostras atémicas desordenadas respondendo
a algumas das seguintes questdoes. Em quais circunstancias podemos esperar espalhamento
superradiante ou subradiante? Podemos observar o deslocamento coletivo de Lamb? Qual é
o papel das fronteiras da nuvem atémica? Podemos observar ressonancias de Mie? Como o
momento fotdnico é modificado por efeitos coletivos? O recuo fotdnico é transmitido a um
atomo individual ou é compartilhado por todos atomos? Construimos no Instituto de Fisica
de S3o Carlos uma montagem de vacuo para preparagao de nuvens ultrafrias de estroncio. A
primeira fase, isto é, o pré-resfriamento de atomos de estroncio transferidos de um desaceler-
ador Zeeman para uma armadilha magneto-éptica operada numa transicao larga ja estd quase
operacional. A tarefa agora sera expandir a montagem para incluir uma segunda fase de resfri-
amento por uma armadilha magneto-éptica operada numa transi¢do fina. Ainda é necessario
otimizar e caracterizar melhor as armadilhas e medir a temperatura obtida.
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A enzima cruzaina € a principal cisteino protease do Trypanosoma cruzi, agente etioldgico da
doenca de Chagas, e portanto valioso alvo para novos firmacos contra essa infeccdo. Neste
trabalho serd investigada a interacao de uma classe de compostos que atuam sobre a cruzaina
com modelos de membrana celular, constituidos por filmes de Langmuir, com o objetivo
de identificar candidatos a farmacos. As monocamadas de Langmuir sdo formadas ao se
espalhar material anfifilico na interface ar-dgua. (1) Com a compressdo por barreiras méveis,
pode-se simular diferentes estdgios de compactacdo de uma membrana, cujas propriedades
mecanicas e elétricas podem ser inferidas de medidas de pressdo e potencial de superficie. Serd
usado o fosfolipidio fosfatidilcolina de dipalmitoila (DPPC) para formar os filmes de Langmuir,
interagindo com compostos que agem sobre a cruzaina. Buscar-se-a determinar a localizacao
dos compostos e como estes afetam as propriedades do filme de Langmuir, principalmente a
elasticidade. Os resultados serdo relacionados com aqueles obtidos da interagdo dos compostos
com a enzima cruzaina em outros sistemas, na busca do melhor candidato a farmaco que
possivelmente exerce maiores efeitos sobre a membrana.

Palavras-chave: Monocamadas de Langmuir. Modelo de membrana celular. Inibidores de
cruzaina.
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A caracterizacao de meios porosos semelhantes as rochas de reservatério de petréleo e gas tem
sido bastante explorada por medidas de tempos de relaxagdo transversal (T2) por ressonancia
magnética nuclear, em nicleos de hidrogénio (H1) confinados nestes poros. (1-2) As rochas
reservatorios sdo meios bastantes complexos que possuem muitas impurezas paramagnéticas,
o que dificulta a analise dos resultados de T2. Devido principalmente a este fato, foi proposto
o estudo ceramicas de alumina, na qual é possivel se obter um controle dos tamanhos de poros
e impurezas. (3) Teoricamente, supondo poros aproximadamente convexos, a distribuicdo de
tempos de relaxacao estd relacionada com a distribuicio de tamanho de poros na amostra.
(1-2) Devido ao controle do processo de fabricacdo, é possivel preparar cerdmicas com dis-
tribuicdes de tamanho de poros diferentes e entdo observar o comportamento das distribui¢des
de T2. A ceramica de alumina possui uma porosidade intrinseca, adicionalmente a estd porosi-
dade é possivel controlar o tamanho dos poros adicionando cristais de sacarose com tamanhos
conhecidos no momento de preparo antes da sinterizacao. No processo de queima da ceramica,
estes cristais sdo degradados e volatilizados e os espacos vazios deixados se tornam os poros
chamados de poros induzidos. (3) Para realizagdo dos experimentos de RMN as cerdmicas
sao saturadas com agua mili-q, e através da sequéncia de pulsos Carr-Purcell-Meiboom-Gill
(CPMG) (1-2) sdo obtidas as curvas de T2 dos niicleos de H1 confinados na cerdmica e, a par-
tir destas, determinaram-se as distribuicoes de T2 para cada amostra através da transformada
inversa de Laplace.
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A precessdo livre no estado estaciondrio (SSFP) consiste na aplicacdo de uma sequéncia
de pulsos de mesma fase, amplitude e duragao, espacados por um tempo Tp muito menor
que os tempos de relaxacdo 17 e T,. Essa sequéncia é extensivamente utilizada em baixa
resolu¢do para aquisi¢des rapidas de sinais de RMN obtendo excelente razdo s/r. (1) Em alta
resolucdo, a SSFP introduz sérias anomalias de fase e amplitude, e por isso ainda é pouco
explorada na comunidade cientifica. Essas anomalias s3o provenientes da presenca do eco no
sinal FID adquirido e vérios métodos tém sido propostos para contornar esse problema. (3)
As duas principais técnicas foram a Scrambled Steady State e a Quadriga Fourier Transfor,
apesar de apresentarem bons resultados, ndo foram capazes de suprimir completamente as
anomalias dos espectros. Recentemente, Rudakov e colaboradores (2) propuseram a utilizagdo
da SSFP com alternancia de fase para ressonancia quadrupolar nuclear e numa série de artigos
publicaram os bons resultados obtidos. O objetivo do presente trabalho foi avaliar a supressao
das anomalias espectrais na SSFP com alternancia de fase em alta resolucdo. Para isso foram
avaliadas as sequéncias SSFPx-x e SSFPxx-x-x. A estabilizacdo do estado estacionario e o
comportamento da magnetizacdo em sequéncias rapidas como a SSFP s3o dependentes de
uma série de pardmetros. Tempos de relaxa¢do ( 7} e Ty ), angulo de rotagdo do pulso
e sua fase 6, tempo entre pulsos (Tp) e offset (Tof), causam considerdveis modificagGes
na amplitude da magnetizacdo e no estabelecimento do estado estaciondrio. Visando uma
melhor compreensdo dos efeitos desses parametros nas sequéncias SSFP, foram previamente
desenvolvidos cédigos em Matlab para simular as equacdes de Bloch. Os sinais de ' H e 13C
foram adquiridos no espectrometro Varian Inova 9,4 T e no espectrometro Apollo 0,5 T. Os
testes foram realizados com amostra de H,O/D,O para *H e Acetato Etila/ CDCl; para
B, Através da SSFP com alternancia de fase, bons resultados estido sendo obtidos e o estudo
de novas sequéncias com alternancia de fase estd em andamento.
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Septinas formam uma familia de proteinas filamentosas, pertencentes a classe das GTPases.
Tais proteinas foram inicialmente identificadas em Saccharomyces cerevisae, sendo mais tarde
encontradas também em organismos eucariotos superiores, com excecdo das plantas. As septi-
nas foram associadas a diversos processos celulares, tais como, divisao celular, apoptose e exo-
citose, podendo ainda estar relacionadas com o surgimento de canceres e doencas neuroldgicas.
Tipicamente, as septinas apresentam 3 dominios: um N-terminal varidvel, que pode incluir uma
regiao polibasica que interage com a membrana; um C-terminal que pode conter sequencias
coiled-coil, ambos flanqueando um terceiro dominio central denominado dominio de ligacdo ao
GTP. Em humanos sao encontrados 13 genes que codificam para septinas, as quais se dividem
em 4 grupos com base na similaridade de sua organizacao estrutural. Tais proteinas podem
se polimerizar formando complexos hetero-oligoméricos com alto grau de organizacdo. Ainda
hoje, pouco se sabe sobre a estrutura dessas proteinas, em particular dos heterocomplexos.
O dnico complexo de septinas ja caracterizado estruturalmente é formado pelas septinas 2, 6
e 7. (1) Assim, o objetivo desse trabalho estd centrado em estudos bioquimicos e biofisicos
do heterocomplexo formado pelas septinas humanas, 5, 7 e 8. A escolha de tal complexo foi
baseada em resultados de interacdo obtidos pela técnica de duplo-hibrido em leveduras. Até o
momento a clonagem das sequéncias codificadoras de tais proteinas foi realizada, sendo todas
coexpressas na forma de um heterocomplexo. As etapas seguintes compreendem a purificacdo
de tais proteinas heterdlogas destinadas a andlises bioquimicas e estruturais, como: espec-
troscopia de massas; andlise do teor de nucleotideos e da atividade GTPasica; bem como a
determinacao da posicao das proteinas no complexo utilizando técnicas, como por exemplo,
troca de hidrogénio por deutério e cromatografia. Paralelamente, busca-se nesse trabalho
também a producdo da SEPT8GCa0, isoladamente, construcdo que corresponde ao dominio
de ligacdo ao GTP, visando ensaios de cristalizacdo. A septina 8 pertence a um grupo que
n3o hidrolisa GTP e nenhum dos membros desse grupo teve a estrutura resolvida. Dessa
forma obter informacdes estruturais desta septina podera contribuir para o entendimento do
mecanismo catalitico das septinas.

Palavras-chave: Septinas . Heterocomplexo. Caracterizac3o.

Referéncias:

1 SIRAJUDDIN, M.; FARKASOVSKY, M.: HAUER, F.; KUHLMANN, D.; MACARA, I. G.;
WEYAND, M.; STARK, H.; WITTINGHOFER, A. Strutural insight into filament formation
by mammalian septins. Nature, v. 449, n. 7160, p. 311-315, 2007.



238 [l Semana do IFSC, 16 a 19 de outubro 2012, S3o Carlos-SP

PG109

Identificacao de potenciais receptores e determinantes da

endocitose numa proteina inativadora de ribossomo tipo
2

MOREIRA, Heline Hellen Teixeiral; ARAUJO, Ana Paula Ulian!

helinetm@ursa.ifsc.usp.br

Linstituto de Fisica de S3o Carlos - USP

A pulchellina é classificada como uma proteina inativadora de ribossomos tipo 2 (RIP tipo 2),
sendo uma glicoproteina heterodimérica ligante de D-Galactose . (1) Expressa nas sementes
da Abrus pulchellus, a pulchellina é uma potente toxina para mamiferos e outros eucariotos,
apresenta-se sob diferentes isoformas as quais diferem em seus niveis téxicos . (2) Esta to-
xina é um importante alvo de estudo para elucidacdo de mecanismos chaves que envolvem
a interagdo das suas diferentes isoformas com glicoconjugados presentes na membrana . (3)
Neste trabalho estes mecanismos também estao estudados utilizando sistemas miméticos de
membrana baseados em vesiculas unilamelares gigantes (GUV) constituida de diferentes com-
posicoes. A outra estratégia de estudo, serd a deteccdo e isolamento de um glicorreceptor
proteico de membrana de células alvo da pulchellina. Nesta etapa, pretende-se isolar e identi-
ficar o glicoreceptor proteico usando duas diferentes abordagens: 1) Através da imobilizagdo
da pulchellina numa coluna de sepharose, a toxina serd exposta as glicoproteinas previamente
purificadas de fragdes de membrana para que possa interagir com o glicorreceptor. As glico-
proteinas que se ligardao a pulchellina imobilizada serdo eluidas com solugdo tampao contendo
lactose ou D-galactose como competidor. As fracOes eluidas serdao coletadas e submetidas
para separacdo em gel de SDS-PAGE e posterior analise por espectrometria de massas. 2)
Paralelamente, serd utilizada a metodologia do kit crosslinker sulfoSBED trifuncional, o qual
ird tornar a interacao da pulchellina com seu receptor glicoproteico covalente, permitindo que
o complexo seja isolado, clivado e, posteriormente, identificado utilizando espectrometria de
massas.
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Por apresentarem uma flexibilidade de fabricacdo, variedade composicional e também uma
habilidade de incorporar altas concentracdes de ions dopantes, cerdmicas e vidros dopados
com ions terras raras tém despertado um grande interesse para aplicacdes tecnoldgicas. (1)
De acordo com a literatura especializada, as ligagGes dos ions terras raras com fluoretos
em vez de ions 6xido, podem melhorar suas caracteristicas de relaxa¢do vibracional, que por
sua vez resulta em um aumento consideravel do tempo de vida do estado excitado e do
rendimento quéntico de fluorescéncia destes sistemas. (2) Através do aumento do nimero
de sitios de ions luminescentes bem dispersos na matriz vitrea, previnem efeitos de supressao
da luminescéncia tornando estes materiais importantes em aplicacoes dpticas. Em vista da
necessidade pela busca de novas e eficientes combina¢des entre ion-matriz que sejam menos
susceptiveis aos efeitos de supressdo da luminescéncia por concentracao, estudos detalhados
das caracteristicas estruturais, espectroscépicas e dpticas destes materiais sao indispensdveis.
Assim, o presente trabalho consistird no desenvolvimento de uma estratégia abrangente de
ressonancia magnética, com o uso das técnicas de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) e
Ressonéncia Paramagnética Eletrénica (EPR), visando correlacionar as informagdes estruturais
e funcionais de vidros e ceramicas luminescentes dopados com terras raras, e o entendimento
das caracteristicas fotofisicas destes sistemas, em termos das propriedades estruturais, sendo
de extrema importancia para o desenvolvimento de novas metodologias na confeccdo de novos
materiais épticos com funcionalidades especificas.
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Muitos fenémenos da interacdo entre luz e matéria ainda n3o foram totalmente compreendidos.
Como exemplos, pode-se citar a questao do valor correto para a quantidade de momento que
um féton troca com um meio dielétrico, conhecido como dilema de Minkowski e Abraham,
sendo necessaria uma compreensdo microscépica da distribuicdo do recuo de um féton sobre
os dtomos. Outro exemplo se dd quando os fétons ficam presos dentro de nuvens atdmicas
devido ao compartilhamento entre todos os dtomos, a sub-radidncia, ou quando a desordem
nao permite que eles escapem, a localizacao de Anderson. Pela teoria em desenvolvimento
em nosso grupo (1-3) sobre o espalhamento cooperativo de luz por nuvens atdmicas, pode-se
notar que hd uma significativa alteracdo na pressdo radiativa da luz emitida principalmente
por nuvens atomicas e que esta pode ser mapeada com a teoria de Mie para a emissdo de luz.
(2) Foi possivel também preencher a lacuna entre o espalhamento por amostras de particulas
localizadas e distribuicoes de densidade continuas, tais como meios dielétricos. Neste sentido,
pode-se investigar halos de recuo produzidos em nuvens de condensados de Bose-Einstein por
espalhamento de fétons individuais, em particular os que parecem conter uma medida direta
do espalhamento da luz dentro da nuvem. (3) Para aprofundar o estudo dos efeitos coletivos e
confirmar a teoria desenvolvida para uma nuvem de gas, vai-se aprimorar a armadilha magneto-
Optica para confinar, resfriar e ultra resfriar dtomos de estroncio. O estroncio foi escolhido
por ser uma das mais interessantes espécies atomicas para gases quanticos devido a existéncia
de transicGes de resfriamento e de reldgio estreitas, resultando assim em uma versatilidade de
aplicagoes, tais como relégios atémicos ultras precisos, computa¢ao quantica, moléculas ultra
resfriadas e em testes de variacdo de constantes fundamentais no tempo.
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coletivos.
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Redes sensoriais biolégicas exibem complexos mecanismos de processamento de informacgao
para caracterizar o ambiente externo. Na presenca de algum estimulo (odor de um alimento,
presenca de predador, etc), receptores transformam informag¢des fisico-quimicas em cadeias de
disparos (spikes) que se propagam nas redes sensoriais. Os possiveis padrdes de atividade, que
podem ser extremamente ricos, sao conhecidos como avalanches neurais e tém sido registrados
em diversos sistemas na dltima década, tanto in vitro como in vivo. Surpreendentemente, esses
padroes quase sempre revelam leis de poténcia para o tamanho e duracdo dessas avalanches,
o que é um indicio muito forte de que a dinamica coletiva das unidades desta rede possa estar
relacionada, em algum sentido, a uma transicdo de fase. No entanto, as medidas de maior
resolucdo, obtidas muito recentemente, apontam tanto para a possibilidade de ocorréncia
de um fendmeno critico quanto para a auséncia de leis de poténcia puras. (1) Por outro
lado, uma medida do qudo bem essas redes sensoriais codificam os estimulos externos é a
faixa dindmica, que é uma medida do intervalo de intensidade dos estimulos que podem ser
posteriormente decodificados de forma confidvel (seja em uma rede artificial ou no cértex
cerebral). Em 2006, Kinouchi e Copelli propuseram um modelo minimalista em que uma rede
de autdmatos celulares (fazendo o papel de neurdnios), distribuidos em um grafo aleatério,
apresentam uma faixa dindmica de amplitude maxima exatamente no ponto critico de uma
transicdo de fase continua. (2) Entretanto, ndo se conhece um mecanismo microscépico, em
termos da microdinamica da rede sensorial, que explique essa otimizacao. Neste trabalho,
nds mostramos que a entropia da distribuicdo de duracao das avalanches geradas pelo modelo
de Kinouchi-Copelli sempre se maximiza concomitantemente com a faixa dindmica, no ponto
critico de uma transigcdo de fase fora do equilibrio. Isto é digno de destaque porque a faixa
dindmica é uma medida média da sensibilidade de redes sensoriais a estimulos, enquanto
que a entropia da duracdo de avalanches é uma medida de atividade intrinseca (livre de
estimulos) e que pode ser interpretada como a eficiéncia com a qual uma rede sensorial pode
transmitir informac3o. Ainda mais importante, esta otimizac3do critica ocorre mesmo quando a
distribuicdo de tamanho de avalanches ndo exibe entropia maxima, sugerindo fortemente que
a sincronizabilidade dos neurénios em uma dada topologia de interacdo é a questdo central
para que se obtenha uma performance étima no processamento de informagao, e mesmo
quando a distribuicdo de duracdo das avalanches ndao é uma lei de poténcia, de acordo com
os experimentos. (1) Esses resultados estdo detalhados no preprint. (3)
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Biological sensory networks rely on complex mechanisms of information processing to charac-
terize external environments. In the presence of a stimulus (food odor, presence of predator,
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etc), receptors transform these physico-chemical data into trains of spikes which propagate
through the sensory network. The possible activity patterns, which can be immensely rich,
are known as neuronal avalanches and have been recorded in several biological systems in the
last decade, both in vitro and in vivo. Surprisingly, these patterns almost always reveal power
laws for the size and duration of these avalanches, which is a strong indicative that the collec-
tive dynamics of the units of the network can be related, in some way, to a phase transition.
However, the measurements of higher resolution so far, recently obtained, point out both to
the presence of a critical phenomenon and to the lack of pure power laws. (1) In other
hand, the effectiveness of these networks in coding external stimuli can be described by the
dynamic range, a measure of the interval of stimuli magnitudes that can be decoded reliably
afterwards (in either artificial or biological networks). In 2006, Kinouchi and Copelli proposed
a minimalist model in which a network of cellular automata (playing the role of neurons),
organized in a random graph, present an optimal dynamic range exactly at the critical point of
a continuous phase transition. (2) However, the microdynamical mechanisms underlying this
optimization remain unknown. In this study, we show that the entropy of the distribution of
avalanche lifetimes generated by the Kinouchi-Copelli model always achieve a maximum jointly
with the dynamic range, i.e., at the critical point of an nonequilibrium phase transition. This
is noteworthy because the dynamic range is an average measure of the network sensibility to
stimuli, while the entropy of avalanche duration is an intrinsic (stimuli-free) activity measure
that can be interpreted as the efficiency that a network can propagate information. Even more
important, this critical optimization still occurs when the entropy of avalanche size does not
maximize, strongly suggesting that the synchronizability of the neurons in a given topology
is the key concept to obtain an optimal performance in the information processing, and even
when the duration distribution is not a power law, which agrees with the experiments. (1)
These results are in our preprint. (3)

Keywords: Criticality. Neuroscience. Avalanches.
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O projeto de pesquisa abrange uma area extremamente sensivel da satide humana, referindo-
se as doencas tropicais que afetam milhGes de pessoas no mundo inteiro, especialmente em
regides mais pobres. O Plasmodium falciparum é o agente etiolégico mais severo da malaria,
é encontrado em mais de 90 paises e é responsavel pela morte de mais de 2 milhdes de in-
dividuos a cada ano. (1) O surgimento de casos de resisténcia aos farmacos disponiveis torna
de extrema importancia a selecao de novos alvos moleculares e o desenvolvimento de agentes
quimioterdpicos inovadores contra essa parasitose.(2-3) A via glicolitica do Plasmodium falci-
parum é a Unica fonte de obtenc3o de energia. A enolase catalisa a conversao do substrato
2-fosfoglicerato em fosfoenolpiruvato, sendo caracterizada como uma metaloenzima dimérica
dependente de ions magnésio e massa molecular de 100 kDa. Os objetivos fundamentais deste
projeto de mestrado sdo a elucidacdo da estrutura 3D da enolase de Plasmodium falciparum
(Pf-enolase) e a descoberta de inibidores enzimaticos potentes e seletivos da enzima alvo. O
processo de descoberta e planejamento de moléculas bioativas integra estudos em pesquisa
bdsica e aplicada através do emprego de métodos em biologia estrutural e quimica medicinal
A clonagem da enzima foi realizada com base em uma biblioteca de cDNA de Plasmodium
falciparum. A sequéncia do gene codificante para a Pf-enolase foi obtida no banco de dados
GenBank (acesso AAN35353.1). Um par de oligonucleotideos iniciadores foi planejado e sin-
tetizado para amplificacdo do gene e posterior utilizacdo no sistema de clonagem Clonagem
Independente de Ligase (LIC) através da técnica de reagdo em cadeia da polimerase (PCR). A
amplificacdo do gene foi confirmada por eletroforese em gel de agarose e o produto da reacdo
de amplificagdo purificado. Em seguida, reagiu-se o fragmento amplificado com a enzima
T4 polimerase, na presenca de dATP, para formagao de extremidades coesivas de ligacdo ao
sistema LIC. O fragmento foi entdo inserido em vetores de expressdo (pETM-11/LIC, pET Trx-
la-LIC e pETNus-1a/LIC) previamente tratados com a enzima T4 polimerase, na presenca de
dTTP, e as respectivas reacdes utilizadas para transformar células de Escherichia coli DH5c.
A presenca do plasmideo nos clones recombinantes foi avaliada através de PCR de col6nia.
As coldnias positivas foram incubadas em meio liquido e extraido o DNA plasmidial. A anélise
de sequenciamento confirmou o sucesso das estratégias empregadas na clonagem da enzima
Pf-enolase. Com base nesse resultado, o DNA plasmidial foi entdo utilizado para transfor-
mar células de expressao Escherichia coli Rosetta. A avaliacdo inicial de expressao proteica
indicou que a melhor condicdo para expressao da Pf-enolase foi observada na temperatura
de 18°C e periodo de 16 h para as construcoes pETM11 e pETTrx-1a. Protocolos de pu-
rificacdo padronizados baseados em métodos cromatogréficos de alta eficiéncia encontram-se
em desenvolvimento para a obtencdo da enzima com elevado teor de pureza. A enzima pura
sera utilizada nos ensaios de cristalizac3o e difracdo de raios X para a elucidacdo da estrutura
3D e nos ensaios cinéticos para identificacdo de moléculas bioativas como candidatos a novos
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compostos lideres para o tratamento da malaria.
Palavras-chave: Plasmodium falciparum. Enolase. Clonagem e expressao.
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Mecanismos de difusdo de energia vibracional em biomoléculas tém sido relacionadas a funcao,
alosterismo e sinalizagdo intramolecular. (1-3) Neste trabalho nés utilizamos uma metodologia
computational para analisar o fluxo de energia em proteinas. Simulagdes de Dinamica Mo-
lecular s3ao utilizadas para o estudo de difusdo térmica, provendo 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. Consequentemente, o calor
flui do aminoacido aquecido para a proteina, revelando os caminhos da difusdo da energia
vibracional. Pelo fato de que proteinas termoestaveis possam ter particulares mecanismos de
relaxacdo, distribuicdo e dissipacao da energia vibracional, elas sdo sistemas interessantes para
serem utilizadas junto a este método. Portanto, um padrao de difusdo de calor de uma proteina
termofilica pode ser identificado e comparado com outro de uma proteina homdloga mesofilica,
em especial, pertencentes a familia 11 de Xilanases. O mapa de difusdo térmica obtido da
proteina no vacuo mostrou diferencas entre xilanases mesofilica e termofilica, e termofilica
e hipertermofilica: qualquer que seja o residuo aquecido, aminoacidos especificos respondem
com alta temperatura. Em simula¢ées com duas xilanases homdlogas diferindo de 7 mutacoes
e um C-terminal mais longo, somente dois destes aminoacidos mutados ndo mudaram o padrao
do mapa de difusdo térmica explicitamente. SimulacGes em dgua n3o resultaram em padrdes
de difusao diferentes, provavelmente devido ao fluxo de calor para dgua ser mais rapido que
para o resto da proteina. Entretanto, elas evidenciaram as mesmas regides frias para cinco
xilanases da familia 11, especialmente a regiao de ligacao do substrato, sugerindo uma possivel
caracteristica funcional de difusdo de calor. Revelando mecanismos anisotrépicos de difusdo
térmica de proteinas termofilicas, novas abordagens em engenharia racional de proteinas com
estabilidade e atividade moduladas podem ser sugeridas.

Palavras-chave: Difusiao de energia vibracional. Dindmica molecular. Estabilidade térmica.

Vibrational energy diffusion in biomolecules have been related to function, allosterism and
intramolecular signaling. (1-3) Here we utilize a computational methodology to address energy
flow in proteins. Molecular Dynamics simulations are used to do thermal diffusion studies,
providing artifices which are not available experimentally: The protein is cooled to very low
temperatures and only a residue is heated by coupling it to a thermal bath. Thus, the heat flows
from the heated residue to the protein, revealing the diffusional pathways of vibrational energy.
Because thermostable proteins may have particular mechanisms of relaxation, distribution and
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dissipation of vibrational energy, they are interesting systems which this methodology can be
applied. A heat diffusion pattern from a thermophilic protein can be identified and compared
to analogous mesophilic protein, in special, from the Family 11 Xylanases. The thermal
diffusion map obtained for the protein in vaccum has shown differences between mesophilic and
thermophilic, and also thermophilic and hiperthermophilic xylanases: whichever heated residue,
some specific amino acids have high thermal responses. In simulations with two homologous
xylanases differing just by seven mutations and a longer C-terminus, only two of these mutated
amino acids haven't explicitly changed the thermal diffusion map pattern. Simulations in water
haven't shown different diffusion patterns, probably due to faster heat flow through water
rather than the protein. However, they have evidenced the same cold regions for five family 11
xylanases, specially at substrate-binding regions, suggesting a possible heat-diffusion functional
characteristic. By revealing the mechanisms of anisotropic thermal diffusion of thermophilic
proteins, new approaches to rational protein engineering with modulated stability and activity
can be suggested.

Keywords: Vibrational energy diffusion. Molecular dynamics. Thermal stability.
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A formacao de biofilmes bacterianos é um fendmeno bem conhecido, caracterizado pela
formacao de uma comunidade bacteriana estdtica, embebida em uma matriz exopolimérica. No
entanto, apenas recentemente esse processo tem sido elucidado em nivel molecular, revelando
uma nova molécula sinalizadora, c-di-GMP, como um regulador chave da mobilidade, adesdo
celular e sintese da matriz exopolissacaridica do biofilme. (1) Os dominios proteicos que catali-
sam a sintese (GGDEF) e degradacdo (EAL e HD-GYP) de c-di-GMP tem sido identificados em
grande quantidade quase em todos os genomas bacterianos sequenciados até hoje. Juntamente
com as enzimas responsaveis pela biossintese de c-di-GMP, um amplo espectro de receptores de
c-di-GMP também tem sido identificado. Estes incluem fatores de transcricdo, FleQ e VpsT,
dominios PilZ, "riboswitches"e dominios GGEDF e EAL degenerados. Nesta Uultima classe
encontra-se a proteina LapD de Pseudomonas fluorescens, um receptor transmembranar de c-
di-GMP essencial para formacao de biofilme sob condi¢des de estresse nutricional. LapD é uma
proteina transmembranar com um dominio de interagdo periplasmatico (DP), seguido de uma
dnica hélice transmembranar (TM) e dominios HAMP, GGDEF e EAL degenerados na por¢do
citoplasmatica. (2) A ligagdo de c-di-GMP ao dominio degenerado EAL aumenta a afinidade
de DP pela protease periplasmatica LapG, prevenindo que a adesina LapA seja degradada,
o que estabiliza o biofilme. Estudos demonstraram parcialmente o mecanismo de funciona-
mento de LapD, no entanto uma série de caracteristicas funcionais sobre essa sub-familia de
proteinas com arquitetura DP-TM-HAMP-GGEDF-EAL ainda precisam ser elucidadas. (3)
Nesse sentido, temos como objetivo principal a determinagdo estrutural e estudos biofisicos de
mudangas conformacionais da proteinas PA14 45930 de P. aeruginosa (homdlogo de LapD) e
STM3615 de Salmonela enterica , uma proteina com mesma arquitetura de LapD e provavel-
mente envolvida em invasdo celular e viruléncia. Utilizando principalmente as técnicas de
cristalografia de proteinas e ressonancia paramagnética eletronica pulsada, pretende-se eluci-
dar os mecanismos moleculares dessas proteinas na transducdo de sinal envolvida em formacao
de biofilme e viruléncia. Dada a auséncia de c-di-GMP em eucariotos, as vias de sinalizacdo
mediadas por essa molécula representam uma étima oportunidade para o desenvolvimento de
novas terapias contra infecces cronicas, sendo que o estudo proposto nesse projeto aumen-
tard nosso compreensao das bases moleculares controlando viruléncia e formacdo de biofilmes
bacterianos.

Palavras-chave: c-di-GMP. Biofilme bacteriano . Proteina de membrana.
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O planejamento de farmacos é atualmente uma das ferramentas mais utilizadas no auxilio ao
tratamento e prevencdo das mais diversas doencas. A eficacia e a seguranca de atuacao destes
sao os dois maiores objetivos procurados pelo processo, e dependem de um alto nivel de con-
hecimento sobre o alvo molecular de um dado organismo e os processos metabdlicos do qual
participa. Um dos pontos-chave é a especificidade do farmaco em relacao ao alvo especifico
do parasita, e consequente minimizacdo dos efeitos colaterais nocivos ao ser humano. O co-
nhecimento da estrutura proteica de um potencial alvo molecular contribui imensamente para
esse estudo, possibilitando um melhor desenvolvimento do fairmaco atuante. Diversas doencas
parasitarias abrem espago para essa busca. Tripanossomiases como as doengas de Chagas
(causada por Trypanosoma cruzi) e do Sono (causada por Trypanosoma brucei sp.) sofrem
com a falta de um tratamento 100 % eficaz. O fato desses parasitas apresentarem processos
bioquimicos altamente conservados entre si, como em particular o processamento translacional
dos RNA mensageiros (trans-splicing), é relevante, sendo bastante estudado e considerado no
combate as doencas.(1) Estudos de andlise funcional de uma das proteinas do complexo U5
de tripanossomos (envolvido no processo de splicing), a U5-15K, mostram que ela é essencial
para a sobrevivéncia do protozodrio.(2) Dessa forma, em contraste com a homéloga humana,
pode ser usada como potencial alvo biolégico para o planejamento de farmacos no tratamento
da Doenga do Sono.(3) O foco deste trabalho é, portanto, a determinagdo da estrutura tridi-
mensional da proteina U5-15K, utilizando a técnica de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN)
de alta resolucdo. Além da importancia para o planejamento de novos farmacos, a estrutura
pode servir de base para determinacao da estrutura da proteina homdloga de T. cruzi e ou-
tros protozodrios. Estudos prévios realizados apresentaram uma tendéncia da proteina a ser
expressa, quase que em sua totalidade, na forma de fracdo insoltivel. Apds diversas tentativas
de reenovelamento a partir de corpos de inclusdo, a proteina foi expressa em fusdo com a
proteina SUMO em Escherichia coli BL21(DE3), a partir da subclonagem do gene em vetor
pET-SUMO. As bactérias foram cultivadas em meio minimo enriquecido com '3C-glicose e
15NH,Cl, durante cerca de 20 horas, a 18° C. A expressio foi induzida em DOgpo = 1,0 com
IPTG 0,5 mM. A purificacao da proteina soltvel foi feita por afinidade em coluna de Ni-NTA,
em tampdo fosfato de potdssio 50 mM, NaCl 300 mM, pH 8,0. A clivagem da proteina de
fusdo foi realizada com sua protease especifica. A amostra foi concentrada e dialisada em
tamp3o final (fosfato de potadssio 50 mM, NaCl 30 mM, pH 7,0). O estado monomérico
e monodisperso da amostra foi confirmado por medidas de espalhamento dindmico de luz
(DLS). Foram realizados experimentos de RMN 2D heteronucleares (1*C-HSQC, *’N-HSQC),
3D heteronucleares (HCCH-TOCSY) e de tripla ressondncia (HNCA, HNCO, CBCA(CO)NH).
Esses espectros estao sendo processados e analisados, e possibilitarao realizar o assinalamento
sequencial completo da proteina e a previsdo de elementos de estrutura secundaria. Experi-
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mentos de RMN futuros permitirdo a determinacdo da estrutura tridimensional da proteina.
Palavras-chave: RMN. Trypanosoma brucei. U5-15K.
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O estudo das propriedades moleculares em interfaces liquido-ar é importante para entender
processos dinamicos e de equilibrio em rea¢des quimicas, sistemas bioldgicos, em medicina,
na ciéncia em geral e na tecnologia. A espectroscopia vibracional por geracdo de soma de
frequéncias, desenvolvida por Yuen-Ron Shen e colaboradores em meados dos anos 80(1) cons-
titui uma poderosa ferramenta no estudo de superficies e interfaces, primeiro por se tratar de
um efeito dptico nao linear de segunda ordem que sé se manifesta em meios materiais nao
centrossimétricos, segundo por prover informagdes sobre o espectro vibracional e a orientacao
de moléculas na interface. Em 1999 Mathias Florsheimer e colaboradores(2) mostraram a
possibilidade de acoplar a microscopia éptica com as técnicas espectroscépicas de geracao
de segundo harménico e geracdo de soma de frequéncia (Microscopia-SFG). Assim é possivel
obtermos imagens das moléculas na interface com resolu¢do limitada pela difracao da luz visivel
(da ordem de micrometros), mas com contraste quimico e informag¢des sobre orientagdo mole-
cular. Nesse sentido pretendemos montar um microscépio de soma de frequéncias e utiliza-lo
para estudar a interface liquido-ar da solugdo bindria acetonitrila-H>0O em diferentes fracoes
molares de acetonitrila (ACN). As propriedades fisico-quimicas da superficie de solucdes ACN-
H50 tem sido estudadas via espectroscopia vibracional por geracdo de soma de frequéncia
e simulagdo computacional(3) mostrando principalmente a existéncia, em certas fragdes mo-
lares, de aglomerados moleculares de acetonitrila pura e sugerindo interacao entre H,O e ACN
do tipo dipolo-dipolo e/ou ligacdo de hidrogénio. Atualmente a dnica técnica experimental
conhecida capaz de observar diretamente essa organizacao de aglomerados superficiais nessa
solugcdo bindria em especial é a microscopia-SFG. A obtencdo de imagens de dominios molec-
ulares interfaciais da solucdo binaria ACN-H,0 pode contribuir com os estudos ja existentes
e demonstrar toda a potencialidade da Microscopia-SFG para a caracterizacdo de interfaces
liquidas.

Palavras-chave: Interface. Geragdo de soma de frequéncia. Microscopia.
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Staphylococcus aureus sdo cocos gram-positivos patégenos que podem colonizar principal-
mente narinas, mas também axilas, virilha, trato gastrointestinal, pele e vagina. E um grande
causador de infeccOes cutaneas, simples e severas, além de causar osteomelite, bacteremia,
sepse, impetigo, carblnculo, sindrome do choque téxico. Essa espécie possui grande poten-
cial de resisténcia a drogas, sendo de especial importancia, linhagens resistentes a meticilina
(MRSA) e outros betalactdmicos e o aparecimento recente de niveis de resisténcia a vancomic-
ina (hVISA, VISA, VRSA), principal droga no tratamento de MRSA. Além destes perfis, sdo
encontrados outros resistentes a varias drogas, sendo importante tracar o perfil de sensibili-
dade desse organismo. As linhagens de S. aureus se tornam resistentes a meticilina devido a
presenca do gene mecA, contido no elemento genético Staphylococcal cassette chromosome-
SCCmec. Atualmente, sdo conhecidos onze tipos de SCCmec, com seus respectivos subtipos.
O tipo 4 desse elemento é relacionado na literatura com a producdo da toxina Leucocidina
Panton-Valentine (PVL), que pode causar agravamento em infecgdes causadas pelo patégeno.
Além dessa toxina, linhagens de MRSA s3o capazes de produzir vérias toxinas, como alfa-
hemolisina, tornando a bactéria mais virulenta. Para se caracterizar e conhecer as linhagens
de MRSA presente no ambiente hospitalar ou disseminado entre os pacientes e agentes de
saude, é importante estudar o tipo de SCCmecmec presente e verificar sua clonalidade pela
tipagem por eletroforese em campos pulsados (PFGE, do inglés Pulsed Field Gel Electrophore-
sis). Além disso, cada clone detectado deve ser caracterizado quanto ao Tipo de Sequéncia
(ST) através do Multilocus Sequence Typing (MLST) para se conhecer as linhagens de MRSA
presentes. Este projeto visa o estudo de amostras de MRSA isoladas de pacientes HIV posi-
tivos de um hospital de Ribeirdo Preto-SP. Os objetivos sdo: 1.Tracar perfil de sensibilidade
a drogas em uso no pais (Vancomicina, Teicoplanina, Oxacilina, Linezolida, e Daptomicina)
que serd realizado através do Etest (AB Biodisk, Solna, Suécia) conforme as instrucdes do
fabricante ou pela microdiluicdo se a droga estiver disponivel; 2. Detectar hVISA por triagem
e andlise de populagdo. 3. Investigar se essas amostras produzem a toxina PVL.(1) 4. Ca-
racterizagdo de seus elementos SCCmec usando técnica de multiplex PCR (2), 5. Tipagem
molecular por PFGE seguindo método descrito na literatura (3), €,6. Tipagem por MLST de
cada tipo de PFGE encontrado, sendo possivel tracar um perfil evolutivo dessas amostras e
comparar com outras ja descritas, usando o programa eBURSTv3. Serd importante carac-
terizar molecularmente as amostras de colonizacao de pacientes HIV positivo, pois devido as
condi¢des diferenciadas do sistema imunoldgico, pouco se sabe ha alguma linhagem de MRSA
que prevalece nestes individuos e hd poucos dados na literatura disponiveis.

Palavras-chave: MRSA. Staphylococcus aureus. SCCmec.
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Materiais hibridos (ormosils) contendo acido 12-tungstofosférico (HzPWi12049, HPW) in-
serido em uma matriz de siloxanos, apresentam propriedades fotocrémicas (mudanga de cor
induzida por radiagdo UV). (1) O ambiente de coordenagdo dos polidnions PW;,07; esta
formado por H de grupos nitrogenados e H,O. A dindmica do polianion, e a estrutura local,
sao influenciadas pelo grau de hidratacdo, influenciando a eficiéncia do efeito fotocromico.
Como o sistema em estudo apresenta alta complexidade, em uma primeira etapa do projeto
foram estudadas amostras de HPW - nH,O, HPW - 6H,0 e xerogéis simples (contendo
glicidilpropiltrimetoxisilano - GLYMO e tetraetilortosilicato - TEOS), que servirdo como mod-
elo para o estudo em xerogéis mais complexos. Diferentes varidveis sdo consideradas para
a andlise destas amostras, como método de preparacdo, tratamentos térmicos e variacao de
temperatura in situ. Estudos de !H e 3P RMN em HPW - nH?20 revelam um alto grau de
mobilidade relativa do polidnion de HPW, impedindo a transferéncia de polarizacio ' H —3! P.
Por outro lado, no HPW -6H5,0, o polidnion apresenta dindmica mais lenta, possibilitando a
realizacdo de experimentos de ressonancia dupla. Experimentos de polarizagdo cruzada (CP)
{*H} —3' P revelam um baixo grau de acoplamento entre ! H e 3'P, como seria esperado,
devido as grandes distancias entre estes nicleos. Experimentos com variacdo de temperatura
revelam poucas alteracdes no sinal de RMN de 3P, enquanto por outro lado, o ambiente
de prétons sofre claras alteracbes do ponto de vista dindmico. Quando as amostras passam
por tratamento térmico a 150°C, a auséncia de grupos de hidratacdo, assim como alteragoes
nos grupos organicos, provocam claras alteracdes no ambiente ao redor do HPW. Por outro
lado, o ambiente quimico do HPW também ¢ alterado quando os xerogéis sdo preparados em
atmosfera saturada com N,, com 10 a 15% de umidade relativa, mostrando mais uma vez o
importante papel da dgua nestes compostos. O préximo passo deste trabalho é a realizacao de
experimentos de correlacdo heteronuclear {1 H} —3! P e {1 H} —2° Si, para a devida atribuico
das espécies de ! H observadas.
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Nos dias de hoje, pulsos mais curtos que 30 femtossegundos podem ser gerados em lasers
de Ti:Safira operando no regime de Travamento de modos por efeito Lente Kerr (KLM), um
fendmeno n3o linear de terceira ordem. (1) Além da alta intensidade, esses pulsos apresentam
grande largura de banda espectral que permite varias novas aplicacoes. Através de um Mo-
dulador Espacial de Luz (SLM), pode-se modular arbitrariamente a fase de cada componente
espectral do pulso laser (geralmente no infravermelho préximo) e, acoplando-o a fibra foténica
(2), controlar e otimizar a geragdo da luz branca. (3) Esse processo de geragdo de novas
frequéncias ocorre devido a varios efeitos n3o lineares, sendo os principais a automodulacdo
de fase e a mistura de quatro ondas. (1) Neste trabalho, apresentamos uma proposta para a
geracdo de luz branca sintonizavel com largura de linha estreita. Isso pode ser feito utilizando
um algoritmo evolutivo para controlar a fase espectral introduzida nos pulsos de laser pela
montagem formatadora. Esperamos que, com isso, a luz gerada possa ser sintonizada dentro
da regiao visivel do espectro eletromagnético. Aplicacdes incluem a utilizacdo como fonte de
luz para medidas espectroscépicas.
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Sensoriamento de temperatura e deformacao por redes de
Bragg em fibras 6pticas em torno de 800 nm
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Recentemente, redes de Bragg em fibras épticas (FBG, do inglés Fiber Bragg Gratings) tém
sido muito utilizadas como sensores de deformacbes e de temperatura. Com o uso de duas
FBGs com comprimentos de onda distintos, o problema da indistinguibilidade entre tempe-
ratura e deformacao, presente durante medidas realizadas por esse tipo de sensor, tem sido
considerado eliminado. (1) Muito embora esta solugdo tenha apresentado bons resultados, uma
de suas desvantagens é a necessidade da aplicacdo de duas fontes de luz para os diferentes
comprimentos de onda. Em virtude disto, uma das propostas deste trabalho é desenvolver um
sistema capaz de realizar medidas de temperatura e deformacdo, simultaneamente, utilizando
apenas uma fonte de luz. Pela inscricdo de duas redes de Bragg com comprimentos de onda
préximos (no caso, 810 e 860 nm) na mesma posicdo da fibra dptica, é possivel distinguir
entre respostas do sensor devidas a variacoes dos dois parametro fisicos. Com essas alteracoes
e apesar da pequena separagdo entre os comprimentos de onda das FBGs (cerca de 50 nm),
o sistema respondeu precisamente a variacoes de deformacdo e temperatura. Portanto, a
utilizacdo de apenas uma fonte de luz no sistema é plenamente justificada, reduzindo subs-
tancialmente seu custo. Ademais, os CCDs utilizados para o sensoriamento de variacdes dos
comprimentos de ondas de Bragg em torno de 800 nm s3o menos onerosos do que aqueles
tradicionalmente usados em comprimentos de onda de comunica¢des 6pticas (1,55 um), o que
reduz ainda mais o custo do sistema.
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O modelo de Kondo(1), consiste em uma banda de condugdo de um metal, com elétrons ndo-
interagentes acoplados antiferromagneticamente a uma impureza descrita por um operador S
de spin 1/2. O modelo é descrito pelo Hamiltoniano Hx =), ekczck +JS- S0, onde sy é o
spin do orbital de Wannier centrado no sitio da impureza e ¢, = vp(k — kr) é a relagdo de
dispersao do metal, linearizada em torno do nivel de Fermi, onde vx e kr denotam a velocidade
e o momento de Fermi, respectivamente. O Hamiltoniano de Kondo foi desenvolvido na busca
para a solucao do problema do minimo da resistividade em baixas temperaturas para metais
com impurezas magnéticas, o que ficou conhecido como " Problema de Kondo . Sendo avesso
a tratamentos perturbativos foi através de um método numérico desenvolvido por Wilson na
década de 1970 ,Grupo de Renormalizagdo Numérico (GRN) (2), que se obteve a solugdo para
o problema de Kondo. Ja na década de 1980 foi apresentada a solugdo analitica exata para o
problema de Kondo. (3) Todavia, para os célculos de propriedades de excitac3o e de transporte
do modelo deriva ainda s3o necessdrios calculos numéricos, é entdo de interesse a busca de
alternativas analiticas para o Hamiltoniano de Kondo. O projeto aqui apresentado tem como
objetivo estudar um Hamiltoniano H, que seria dado por H; = >, ekczck 1+ JS. > o o Smi €
contém os mesmos ingredientes fisicos presentes em Hy porém sendo de analise mais simples,
0 que permite encontrar entao uma solugao analitica e essencialmente igual ao Hx nos regimes
térmicos de interesse.
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Estudo da retencao de agua em solos utilizando relaxome-
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Este trabalho apresenta os resultados obtidos no estudo da retencao de agua em solos, obtidos
através da relaxometria por ressonancia magnética nuclear (RMN) em baixo campo magnético.
Essencialmente foi utilizado o experimento de CPMG, para obtencao dos tempos de relaxacao
transversal, T2, em fun¢do da quantidade de dgua em trés diferentes tipos de solos, e este
resultado foi utilizado para estimar a quantidade retida em cada tipo de solo. A extracdo
de 4dgua do solo foi efetuada em uma camara de Richards de extracdo de dgua em solos,
e, empregou-se a transformada inversa de Laplace, ILT, para obtencao das distribuicGes dos
tempos de relaxacdo transversal para elaboracdo das curvas de retencdo de 4dgua de cada
solo. Observou-se diferentes curvas de retencdo de agua para cada amostra, reflexo das
diferentes composicoes e morfologias e demonstrando a aplicabilidade na caracterizagdo quanto
a capacidade de armazenamento de dgua e também estimar porosidade de cada solo. Este
trabalho traz a possibilidade do emprego da RMN de uma maneira mais prética, na obtencao
de curvas de retengdo e estimativas da quantidade de dgua de solos.(1-2)
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A descoberta da capacidade de processamento da informacdo superior dos computadores
quanticos, comparados com as maquinas de Turing, levou a uma mudanca significativa no en-
tendimento dessas maquinas.(1) Para tornar possivel a realizagdo das tarefas computacionais
€ necessario que se construa um conjunto de portas légicas quanticas tolerantes a falhas. A
operacao dessas portas depende de uma dindmica quantica condicionada, na qual um sub-
sistema sofre uma evolucdo coerente a depender do estado quantico do outro subsistema.
Em particular, o subsistema que evolui pode adquirir um deslocamento de fase condicional.
Embora usualmente tenha uma origem dindmica, os deslocamentos de fase também podem
ser geométricos. A versdao quantica de fases geométricas foi inicialmente estudada por Berry
na década de 1980.(2) Para podermos entender este conceito, devemos invocar a mecanica
quantica. Sabe-se que um estado quantico ganha uma fase dindmica quando o sistema evolui
sob transformacdes unitarias que dependem do Hamiltoniano do sistema fisico. Berry percebeu
e mostrou que, além da fase dindmica, o estado quantico pode adquirir outra fase, a chamada
geométrica ou de Berry, esta fase depende somente da geometria do caminho percorrido
durante a evolugao e, por isso, € mais resistente a certos tipos de erros. Isso sugere a pos-
sibilidade da realizagdo de uma operagdo quantica intrinsecamente resistente a falhas.(3) No
presente projeto, pretendemos estudar as fases geométricas no contexto tanto da Ressonancia
Magnética Nuclear (RMN) quanto da Ressonancia Quadrupolar Nuclear (RQN). Proporemos
novos protocolos de processamento da informacdo quantica baseados nessas fases, pois os
mesmos serdao naturalmente mais robustos quanto a falhas devido a injecao de ruido através
do ambiente de spins nucleares.
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Neste trabalho estamos caracterizando a proteina MEG14, pertencente a um grupo de proteinas
codificadas por genes de micro exons (MEGs) do parasita Schistosoma mansoni, um dos
agentes causadores da esquistossomose. Esta doenca atinge cerca de 76 paises tropicais
e afeta aproximadamente 210 milhdes de pessoas no mundo. (1) Devido a capacidade de
producdo de proteinas variantes pelas MEGs e a verificacdo que vdérias proteinas codificadas
por estes genes s3o secretadas, acredita-se que elas facam parte de um mecanismo de escape da
resposta do sistema imune do hospedeiro humano. (2) Desta forma, o estudo e caracterizagdo
desse grupo de proteinas podera facilitar o entendimento de processos utilizados pelo parasita
para interagir com o sistema imune do hospedeiro. A partir da proteina MEG14 produzida em
sistema heterdlogo, foram realizados experimentos de dicroismo circular (CD), o que permitiu
a verificacdo de um espectro bem definido indicando um padrao esperado para proteinas
intrinsecamente desordenadas, com um minimo em 195-198 nm e um pequeno maximo a
180-185nm, com uma estimativa de cerca de 80% de estrutura desordenada. A adicdo de
25%, 50%, 75% e 100% de TFE (trifluoretanol) causaram mudangas significativas no perfil
do espectro, que passou a ter elementos caracteristicos de estrutura de alfa-hélice. A inducdo
de elementos helicoidais na estrutura secundaria das proteinas pela incubagdo com TFE ja foi
descrita em proteinas intrinsecamente desordenadas e reflete uma tendéncia a formacdo de
ligacdes de hidrogénio intramoleculares em meios apolares. Devido ao fato de ja ser descrito
que proteinas intrinsecamente desestruturadas sao capazes de interagir com muiltiplos parceiros
devido a sua grande flexibilidade (3), a presenca de tal tipo de proteina na superficie do parasita
abre a possibilidade de que a mesma possa interagir com diversas proteinas do hospedeiro.
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O objetivo deste projeto é realizar o desenvolvimento de uma cavidade laser Raman Q-switched
de estado sélido (Diode Pumped Solid State Laser - DPSSL) para aplica¢des oftalmoldgicas.
Para tal, uma cavidade dptica serd desenvolvida e otimizada quanto aos parametros opera-
cionais tais como poténcia, regime de operacao temporal e estabilidade. Durante o periodo
de realizacao deste trabalho serd pesquisada e desenvolvida uma cavidade laser a qual devera
integrar um console laser oftalmolégico. (1) A cavidade a ser desenvolvida serd de estado
sélido bombeada por diodo (DPSSL) operando em regime pulsado da ordem de nano segun-
dos. Uma vez atendida a especificacdo de projeto a cavidade laser sera integrada em um
console para a realizacdo de procedimentos cirtrgicos de trabeculoplastia seletiva a laser, uma
técnica para o tratamento de glaucoma de angulo aberto e pigmentar. A trabeculoplastia
seletiva a laser (Selective Laser Trabeculoplasty - SLT) consiste basicamente em reduzir a
pressdo intra-ocular (Intra Ocular Pressure - IOP) através da interagdo seletiva da radiagdo
laser com células pigmentadas da malha trabecular.
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Usando a fung&o Devils Staircase (1) para simular um sinal gerado pelas caracteristicas fisico-
quimicas (como a hidrofobicidade, o potencial quimico, etc) das sequéncias de aminoacidos
de uma proteina. A funcdo Devils Staircase é obtida de a integracdo do Conjunto de Cantor
e em no caso deste trabalho se utiliza a quarta iteracdo. Uma vez que a proteina artificial é
obtida deve ser dividido em intervalos de 512, representando cada posicoes de aminodcidos
e se procede a realizar uma Transformagdo Wavelet Discreta utilizando a Wavelet Haar (2),
que € mais simples de todos as wavelet, e se itera ate sua quinta resolucdao. Despois com
os dados obtidos a partir da transformagdo se procede a calcular a Dimensdo Fractal (1),
usando para este os maximos locais que geram uma fungdo de particao para cada resolugdo.
Com estes dados é obtido um conjunto de dimensdes fractais o que indica como resultado
que este sistema tem caracteristicas de Multifractalidad (3) e que isto pode indicar que possui
caracteristicas Bioinformaticas.
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Com o processo de envelhecimento ocorre o declinio da funcionalidade dos sistemas muscu-
lar e 6sseo. Ainda, na presenca de dor, os movimentos sdo evitados de maneira consciente
ou inconscientemente para protecdo, o que resulta no comprometimento gradual do condi-
cionamento fisico com perda grave da fun¢do muscular. Ainda, a perda de forca e massa
muscular aumenta o risco de quedas e fraturas dsseas. (1) O objetivo deste estudo foi investi-
gar a ac¢do associada da fototerapia com o estresse mecanico sobre a funcao osteo-muscular e
tratamento da dor. Vdrios estudos em animais e humanos foram realizados: (i) Ratas ovariec-
tomizadas e n3o ovariectomizadas realizaram treinamento resistido com e sem LEDterapia
(850nm, 100mW e 120J/cm?) no periodo de 12 semanas e foram realizadas histomorfometria
do reto femoral e do fémur; (ii) Mulheres na pds-menopausa realizaram treinamento aerébio
com e sem LEDterapia (850nm, 100mW e 108 J/cm?) no periodo de 1 ano e foram avaliadas
com o uso do dinamémetro isocinético e da absortometria de raios-x de dupla emiss3o; (iii) A
dor foi induzida com inoculagdo de acido acético no peritdnio de camundongos, posteriormente
foram aplicados o Laser (780nm, 70mW e 105J/cm?) e/ou Ultra-Som (1MHz, 1W/cm?) e o
nimero de contor¢des foram contadas no periodo de 60 minutos. Para analise estatistica dos
dados foi utilizado o teste de (Shapiro-Wilk) para verificar a distribuicdo dos dados. Quando
a distribuicdo era ndo-paramétrica utilizou-se o teste de (Kruskal-Wallis), quando paramétrica
utilizou-se (ANOVA Two Way) para andlise intragrupo e (ANOVA One-Way) para analise
intergrupo. Foi utilizado o (software Statistica for Windows Release 7 (Statsoft Inc, Tulsa,
Ok, USA)). O nivel de significancia estatistica foi de 5%. Quando a LEDterapia foi associada
ao exercicio com cargas, as ratas ovariectomizadas mostraram biomodula¢do das citocinas
(IL-4, IL-6, IL-10 and TNF), aumento de 10% do volume muscular e redugdo de 50% da
atividade de osteoclastos (p<0.05). As mulheres na pés-menopausa mostraram um aumento
de 40%(p=0.03) na poténcia muscular e manutencdo da massa dssea [0.9 + 0.01 g/cm?
(p>0.05)] quando a LEDterapia foi associada ao estresse mecanico gerado pelo exercicio na
esteira. No outro estudo, quando a Laserterapia foi associada ao Ultra-Som foi constatada a
reducdo de 78% (p=0.0002) da dor e no niimero de contor¢des abdominais em camundongos.
Os resultados das citocinas indicam a modulagdo do processo inflamatério que pode melhorar
a funcao muscular e consequentemente, a massa dssea. Exercicios de impacto e o treinamento
resistido conduzem ao aumento da forca muscular e tem demonstrado excelentes resultados
preventivos ou curativos sobre a densidade mineral dssea, além de promover efeito piezoelétrico.
Paralelamente, a fototerapia pode aumentar a atividade e o nimero de osteoblastos, bem
como, diminuir proporcionalmente osteoclastos, além de aumentar a producdo de ATP e a
atividade mitética celular. (2) Em relagdo a dor, a interagdo fotoacustica é um importante
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agente para tratamento, possivelmente devido a alteracao da transmissao sindptica, liberacao
de opidides que resultam em modulagdo nociceptiva e relaxamento muscular. (3) Portanto,
a fototerapia e o estresse mecanico podem ser potencialmente utilizados sinergicamente em
protocolos clinicos.

Palavras-chave: Laser. LEDs. Ultra-som.
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Insumos farmacéuticos ativos (IFAs) é o termo utilizado para denominar qualquer substancia
que apresenta algum tipo de atividade farmacoldgica. Na sua maioria sdo administrados na
forma de formulagdes sélidas. (1) A eficicia terapéutica de cada IFA, no entanto, esta di-
retamente relacionada com suas caracteristicas no estado sélido. Assim cada forma sélida
diferente de um dado IFA poderd apresentar diferentes propriedades fisico-quimicas tais como
cor, morfologia, estabilidade, solubilidade e biodisponibilidade. (2) Uma dessas formas sélidas
que merece destaque s3o os cocristais (IFAs cristalizados com outras substancias sélidas e
neutras em condigBes ambientes, inclusive cristalizados com outros IFAs). (3) Assim, sob essa
perspectiva, este projeto de pesquisa tem como objetivo o planejamento, obtencdo e caracte-
rizacdo de novas formas sélidas de farmacos amplamente utilizados no tratamento de doencas
parasitarias. Este projeto visa assim a aplicacdo de técnicas de engenharia de cristais para o
desenho de cocristais destes insumos farmacéuticos com propriedades farmacocinéticas melho-
radas. Umas das principais propriedades alvo para este aprimoramento € a solubilidade. Esta
propriedade estd fortemente ligada com a biodisponibilidade do farmaco. Assim, a obtencao de
uma nova forma sélida de um dado IFA que apresente uma maior solubilidade permitiria, por
exemplo, a produ¢do de um medicamento similar, porém que serd mais facilmente assimilado
pelo sistema apresentando ao mesmo tempo uma importante diminuicdo dos efeitos colate-
rais indesejaveis e contribuindo grandemente a reducdo do custo de fabricagdo do mesmo.
Para este propdsito, combinacdes de farmacos anti-helminticos, bem como combinacdes dos
mesmos com agentes cocristalizantes, serdao estudados. Apds esta etapa, os farmacos obtidos
serdo analisados em diferentes técnicas de caracterizagdo como microscopia dptica térmica,
difracdo de raios X por monocristal e pd, espectroscopia vibracional no infravermelho e RA-
MAN, andlise termogravimétrica e calorimetria diferencial de varredura. Os farmacos obtidos
serdo comparados com os dos IFAs de referéncia, incluindo quando possivel andlise de solubi-
lidade, dissolucao e bioequivaléncia além de ensaios bioldgicos.

Palavras-chave: Insumos farmacéuticos ativos. Cocristais. Anti-helminticos.
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A enzima cruzaina (EC 3.4.22.51), € a principal cisteino-protease (CP) do Trypanosoma cruzi,
o agente etiolégico da Doenca de Chagas. A enzima é codificada por um grande nimero de
genes (mais de 130 na cepa Tul2) e é expressa como uma pré-pré-enzima em diferentes niveis
e em estdgios distintos da vida do parasita. (1) A cruzaina madura consiste em um motivo
catalitico altamente homdlogo as catepsinas S e L, um dominio C-terminal, caracteristico
das CPs de Tipo | dos tripanossomatideos e ausente em todas as outras CPs da familia C1
descritas até momento. O papel da cruzaina na nutricdo, evasdo do parasita do sistema
imune do hospedeiro e invas3o celular é bem conhecido. (2) Devido a sua relevancia biolégica,
esta enzima encontra-se entre os alvos mais importantes para o desenvolvimento de novos
candidatos a farmacos contra a doenca de Chagas. Neste contexto, o principal objetivo deste
trabalho é desenvolver inibidores para a cruzaina aplicando, de forma combinada e integrada,
estratégias experimentais e computacionais em quimica medicinal e planejamento de farmacos.
Este é um projeto extremamente importante para o nosso grupo de pesquisa, uma vez que a
doenca de Chagas é considerada uma doenca tropical negligenciada para a qual n3o ha terapia
satisfatdria disponivel. Diversas séries de inibidores da cruzaina ja foram identificadas utilizando
diferentes abordagens computacionais e quimica medicinal experimental. Como resultado da
utilizacao destes métodos, além dos tradicionais inibidores peptidicos irreversiveis desenvolvidos
para proteases, potentes inibidores ndo-peptidicos e ndo-covalentes foram descobertos para
a cruzaina. Em um trabalho recente, Ferreira e colaboradores identificaram um promissor
inibidor competitivo reversivel com um valor de Ki of 2 micro Molar. (3) Uma série de anélogos
sintéticos deste composto foi planejada, sintetizada e testada in vitro em nosso laboratério afim
de estabelecer importantes relagdes entre estrutura e atividade (SAR) afim de determinar a
importancia de grupos funcionais para a atividade de inibicdo da cruzaina. No presente estudo,
nods identificamos caracteristicas moleculares cruciais envolvidas na ligacao destes inibidores
como uma ferramenta (til para o planejamento de novos inibidores da cruzaina com poténcia
e seletividade aumentadas.

Palavras-chave: Cruzaina. Doenca de Chagas. SBDD-LBDD.

The enzyme cruzain (EC 3.4.22.51), the major cysteine proteinase (CP) from Trypanosoma
cruzi, is the causative agent of American Trypanosomiasis, also known as Chagas disease.
The enzyme is encoded by a high number of genes (up to 130 in the Tul2 strain) and is
expressed as a pre-pro-enzyme at different levels by distinct parasite stages. (1) Mature
cruzain consists of a catalytic moiety with high homology to cathepsins S and L, and a C-
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terminal domain, characteristic of Type | CPs of Trypanosomatids, and absent in all other C1
family CPs described so far. Cruzain is known to be involved in parasite's nutrition, immune
system evasion and host cellular invasion. (2) Due to its biological relevance, this enzyme is
among the more important therapeutic targets for the design of novel drugs candidates against
Chagas disease. In this context, the main goal of this work is to develop cruzain inhibitors
applying integrated experimental and computational strategies in medicinal chemistry and
drug design. This is an extremely important project to our research group, since Chagas
disease is considered a tropical neglected disease for which there is no satisfactory therapy.
Several series of cruzain inhibitors have been identified by using different computational and
experimental medicinal chemistry approaches. As a result of the use of these methods, besides
the traditional irreversible peptidic inhibitors developed for proteases, potent non-peptidic and
non-covalent inhibitors were discovered for the enzyme cruzain. In a previous work, Ferreira
and collaborators identified a promising reversible competitive inhibitor with a Ki value of 2
micro Molar. (3) A series of synthetic analogs of this compound were designed, synthesized
and tested in vitro in our laboratory to establish important structure-activity relationships
(SAR) in order to determine the importance of functional groups to the activity of the series
of inhibitors. In the present study, we have identified crucial molecular features involved in
the binding of these inhibitors as an useful tool for the design of new cruzain inhibitors having
increased potency and selectivity.

Keywords: Cruzain. Chagas disease. SBDD-LBDD.
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A absor¢do cooperativa de dois fétons é bem conhecida na fisica do estado sélido. (1) Estes
efeitos n3o lineares em atomos frios, podem permitir investigacdes no processo de interacdo
destes atomos em amostras degeneradas cldssicas ou quanticas, o qual n3o tem sido pro-
fundamente investigado nesse tipo de sistemas. Aqui, a auséncia de movimento e parte da
interacdo de longo alcance garante os ingredientes necessarios para a absorcao cooperativa de
dois fétons, fazendo este tipo de amostras adequadas para o estudo de transicdes cooperati-
vas perto da ressonancia. Neste trabalho, demostramos pela primeira vez a ocorréncia deste
efeito no regime de baixas temperaturas e baixas densidades. (2) O experimento comega com
dois dtomos de Na colidindo no estado fundamental, 3251/2. Dois fétons de um laser intenso
com frequéncia w sdo absorvidos por um par de atomos, produzindo a excitacdo de ambos,
deixando um atomo no estado 32P1/2 e outro no estado 32P3/2. Esta absorcao é possivel sé
quando a condicao 2w = Ws—P, 5 T Ws—p,,, ENtre a frequéncia do laser e as frequéncias de
transicido atomica é satisfeita, onde ws—p, , representa a frequéncia de transicao do estado
3251/ para o estado 3Py, e ws—p,,, a frequéncia de transicdo do estado 32512 para o
estado 32P3/2. Esta excitagcdo é observada por fotoionizagdo usando uma fonte de luz externa,
ou seja, para comprovar que realmente houve uma excitacao por absorcao cooperativa de
dois fétons, ionizamos os dtomos a partir do estado 3*P;/, e contamos os ions produzidos
nesse processo. Para entender as caracteristicas bdsicas dos resultados experimentais obser-
vados, usamos um modelo simples que considera somente a interacao dipolo-dipolo entre os
atomos. Para demostrar experimentalmente a absorcdo cooperativa, temos usado uma ar-
madilha magneto-éptica contendo dtomos de sédio a uma temperatura de aproximadamente
240 uK . (3) Os dtomos de sédio sdo carregados na camara principal, onde o experimento é
realizado, a partir de um forno onde s3o esquentados a uma temperatura de 550 K gerando um
feixe atomico. Este feixe é desacelerado usando a técnica de desaceleracdo Zeeman em con-
figuracao spin-flip. Quando os atomos encontram-se na camara principal dois laser de corantes
e um laser de estado sélido produzem todas as frequéncias requeridas para o experimento, ou
seja, desaceleracdo, armadilhamento, rebombeio e excitacdo. Para a fotoionizagdo usamos um
laser de diodo emitindo num comprimento de onda de 405nm. Ambos os dtomos excitados
estdo correlacionados, assim como os fétons gerados no decaimento destes. Isto poderia ter
interessantes aplicagdes, como por exemplo, ser uma forma de geracdo de estados emaran-
hados entre dtomos excitados, além da producdo de fétons correlacionados com frequéncias
diferentes. Estes efeitos poderiam ter interessantes aplicacoes no futuro. Em geral o tema de
nao linearidades em atomos frios colidindo tem potencial para muitas aplicagdes, e a primeira
demostracdo pode estimular investigacdes adicionais. Atualmente estamos desenvolvendo um
condensado de Bose-Einstein de sédio, onde além de outros estudos, tentaremos reproduzir os
resultados obtidos na armadilha magneto-6ptica, com isto procuramos verificar a dependéncia
da absorcao cooperativa com a densidade atomica.



@

269

Palavras-chave: Absorcdo cooperativa. Dois fétons. Atomos frios.

Referéncias:
1 RIOS LEITE, J. R.; DE ARAUJO, C. B. Lineshape of cooperative two-photon absorption by

atom pairs in solids. Chemical Physics Letters, v. 73, n. 1, p. 71-74, 1980.

2 PEDROZO-PENAFIEL, E. et al. Two photon cooperative absorption in colliding cold Na
atoms. Physical Review Letters, v. 108, p. 253004-1-253004-4, 2012. DOI: 10.1103/Phys-
Revlett.108.253004.

3 PAIVA, R. R. et al. Photoassociative ionization of cold Na atoms: repulsive levels effects on
the ion production rate. Laser Physics Letters, v. 6, n. 2, p. 163-167, 2009.



270 [l Semana do IFSC, 16 a 19 de outubro 2012, S3o Carlos-SP

PG132

Expressao heterdloga e caracterizacao da Endoglucanase |
de Trichoderma harzianum em Aspergillus niger

PELLEGRINI, Vanessa de Oliveira Arnoldil; SILVA, Flavio HenriqueZ; POLIKARPOV, Igorl

varnoldi@yahoo.com.br

Lnstituto de Fisica de S3o Carlos - USP
2Departamen’co de Genética - UFSCar

O aumento populacional, acompanhado do desenvolvimento socioecondmico, fez com que
o consumo energético crescesse exponencialmente. Consequentemente, um dos maiores de-
safios enfrentados pela sociedade atualmente é uma crise energética e indisponibilidade de
atender as demandas mundiais. (1) A preocupa¢do ambiental associada ao esgotamento
das fontes de combustiveis fésseis fez com que aumentasse gradativamente o interesse pelos
biocombustiveis. As chamadas tecnologias verdes podem ser a solugcdo para esse problema
alarmante, tendo como destaque os biocombustiveis, em especial o etanol. (2) O bagaco de
cana-de-acticar é um dos mais abundantes subprodutos derivados da industria sucroalcooleira,
remanescente do processo de obtencao do caldo de cana para producdo de aciicar e dlcool.
(3) Atualmente, os estudos estdo voltados para o bagago de cana focando na sua utilizagdo
como matéria-prima para a producdo de biocombustiveis, em especial o etanol. O bioetanol
ou etanol de segunda geracao, tem como base a biomassa celuldsica ou, mais rigorosamente,
lignoceluldsica. Portanto, a conversdo de grande quantidade de lignocelulose em acucar fer-
mentavel tem aplicacdo potencial na drea de geracdo de bioenergia contudo, para que seja
possivel a utilizacao da biomassa é necessdria a degradacao das moléculas da parede celular a
acucares fermentesciveis. A hidrélise enzimatica da celulose envolve um complexo arranjo das
enzimas chamadas celulases, que sdo formadas por trés componentes principais: as exoglu-
canases, as endoglucanases onde se encaixa nossa enzima de estudo e as beta-glicosidases. As
endoglucanases agem de forma aleatéria ao longo da cadeia e produzem novos sitios para agao
das exoglucanases. Assim, o objetivo desse projeto é a producao da endoglucanase | inteira
e dominio catalitico de fungo Trichoderma harzianum bem como caracterizacdo bioquimica,
biofisica e estrutural da mesma.
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Em sistemas de matéria condensada, o acoplamento entre os graus de liberdade espacial e de
spin através da interacao spin érbita oferece a possibilidade de manipular o spin do elétron
via seu movimento orbital. A proposta de Datta e Das de um “transistor de spin”, por
exemplo, destaca o uso da interacdo spin Orbita para controlar a rotacdo dos elétrons via
um campo elétrico. Recentemente, arranjos de lasers cruzados e campos magnéticos tem
sido usados para aprisionar e resfriar &tomos em redes épticas e também para criar potenciais
induzidos por luz (1), que mimicam as intera¢des spin érbita em sélidos reais, por exemplo,
as de Rashba e Dresselhaus. Neste trabalho, investigamos Zitterbewegung em atomos frios
utilizando o Hamiltoniano spin érbita recentemente derivado por Sau et al.(2) “Cross dressed
atoms” como spins efetivos podem proporcionar um ambiente adequado para se observar este
efeito, ja que o intervalo de pardmetros relevantes da intensidade da intera¢do spin érbita
pode ser mais facilmente atingivel neste contexto. Encontramos uma variedade de érbitas
Zitterbewegung peculiares nos espacos real e de pseudospin, por exemplo, cicldides e elipses,
todas as quais obtidas com parametros realistas. Atomos frios também podem ser interessantes
para se explorar a possibilidade de realizar—se outros tipos de interacdo spin érbita efetivas em
sélidos, por exemplo, o acoplamento intersubbanda recentemente proposto por Bernardes et
al.(3) Este trabalho é apoiado pela FAPESP, CAPES e CNPq.

Palavras-chave: Atomos frios. Interac3o spin érbita. Zitterbewegung.

In condensed matter systems, the coupling between spatial and spin degrees of freedom through
the spin—orbit interaction offers the possibility of manipulating the electron spin via its orbital
motion. The proposal by Datta and Das of a “spin transistor” for example, highlights the
use of the spin—orbit interaction to control the electron spin via electrical means. Recently,
arrangements of crossed lasers and magnetic fields have been used to trap and cool atoms
in optical lattices and also to create light-induced gauge potentials (1), which mimic the
spin—orbit interactions in real solids, e.g., those of Rashba and Dresselhaus. In this work, we
investigate the Zitterbewegung — i.e., the trembling motion of electronic wave packets due to
the spin-orbit interaction — in cold atoms by starting from the effective spin—orbit Hamiltonian
recently derived by Sau et al.(2) Cross—dressed atoms as effective spins can provide a proper
setting in which to observe this effect, as the relevant parameter range of spin—orbit strengths
may be more easily attainable in this context. Interestingly, we find a variety of peculiar
Zitterbewegung orbits in real and pseudo-spin spaces, e.g., cycloids and ellipses — all of which
obtained with realistic parameters. Cold atoms may also be useful in exploiting the possibility
of realizing other effective spin—orbit interactions in solids, e.g., the intersubband spin—orbit
coupling recently proposed by Bernardes et al.(3) This work is supported by FAPESP, CAPES
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Processos estocdsticos baseados em agentes, do inglés Agent-Based Models (ABMs), é uma
classe de algoritmos que simula interacdes entre individuos e seu meio ambiente, fornecendo
uma alternativa elegante para o entendimento de problemas em matemadtica descritiva. Atual-
mente, ABMs provém resultados na previsdo de formac¢ao de grupos, disseminacdo de doencas,
comportamento social, etc. Temos como exemplo de ABMs o Modelo de Axelrod (1) e a
simulagdo da manutencdo da diversidade cultural. O objetivo deste ensaio é caracterizar a
transicdo de fase deste modelo, no entanto, nao usaremos uma rede quadrada como topologia
do sistema, e sim uma cadeia. Esta mudanca na dimensdo diminui o tempo médio das
simulagdes n3o alterando as caracteristicas do sistema.(2) Duas formas de caracterizagdes sdo
proposta, uma utilizando os pardmetros discretos e uma transformando um pardmetro ¢ em
uma variavel continua, através da distribuicao de Poisson. Um diagrama de fase foi obtido
para este sistema, mostrando uma discrepancia dos resultados de campo médio. Além disto
uma analise das condi¢des de contorno mostra invariancia qualitativa dos resultados em funcao
desta, como era assumido previamente.
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Processos de sincronizagdo sdo observados em uma imensa quantidade de sistemas fisicos,
biolégicos, quimicos, tecnoldgicos e sociais. Tais sistemas podem ser descritos e modelados
através de redes complexas, de forma que o completo entendimento da emergéncia do com-
portamento coletivo nestes sistemas complexos sé serd alcangada por teorias que englobam a
interacdo entre seus elementos, que sao acoplados por estruturas heterogéneas e nao-triviais.
Neste trabalho, estudamos a emergéncia de transi¢cdes de fase descontinuas na sincronizacao
de osciladores de Kuramoto acoplados em redes complexas, observadas devido a correlacao
microscépica entre topologia e dindmica. Mais precisamente, utilizando teorias de campo
médio, obtemos a expressao analitica do acoplamento critico necessédrio para a observacao de
sincronizacado explosiva em redes livre-escala. Além disso, estudamos o comportamento de tais
transicdes na presenca de atrasos temporais, verificando que, ao contrario da nog¢3o intuitiva,
é possivel elevar o grau de sincronismo dos osciladores quando a interacao se did de forma
nao-instantanea.
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Estudos envolvendo transposons indicam que os mesmos desempenham um importante papel
na dindmica da evolugdo das espécies. (1) Tal fato deve-se a capacidade de transposi¢do destes
elementos, fendmeno que pode originar modificagdes nos padrdes estruturais ou regulatérios do
genoma hospedeiro. Neste contexto, o principal intuito deste trabalho reside na investigacdo
acerca da influéncia da atividade de elementos transponiveis no processo evolutivo que conduziu
a multicelularidade verificada em Volvox carteri. Para tanto, propde-se utilizar como modelos
os genomas dos organismos Volvox carteri e Chlamydomonas reinhardtii .(2) A primeira etapa
da andlise foi dirigida a definicdo das familias de elementos transponiveis a partir de elementos
ja descritos e ao mapeamento das inser¢Ges correspondentes as mesmas em cada um dos
genomas. Esta andlise permitiu a verificagdo da distribuicao de frequéncias de ocorréncia das
familias, indicando a L1-3 como a de maior ocorréncia no genoma de Chlamydomonas e a
RTEX-5 no de Volvox, ambas familias retrotransposons pertencentes a classe non-LTR (non-
Long Terminal Repeat). Verificou-se também que aproximadamente 5,86% do genoma de
Chlamydomonas é constituido por sequéncias derivadas de elementos transponiveis, enquanto
em Volvox este indice atinge 6,13%. Dentre as perspectivas futuras para este trabalho aponta-
se o estudo da distribuicao de insercOes nas diversas classes de genes, a fim de verificar se
existe alguma tendéncia de maior ou menor frequéncia de insertos em genes de determinada
classe funcional. Para realizar a classificacdo dos genes quanto a funcionalidade serd utilizada
a ferramenta para anotacdo Blast2GO (3), que baseia-se no banco de dados do Consércio Gene
Ontology (GO) para gerar a descri¢do dos produtos génicos. Por meio desta anélise prentende-
se investigar se existe um padrao diferenciado de ocorréncia de insercoes de transposons entre
as duas espécies.
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Dentre as diversas técnicas utilizadas para determinar a estrutura eletronica de materiais semi-
condutores, o método k - p se destaca ndo apenas por fornecer resultados analiticos que
requerem um pequeno numero de pardmetros experimentais, mas também permitir uma série
de aproximagdes devidamente planejadas. (1) Neste contexto, dada a equagdo de Schrédinger
associada a um elétron na presenca do potencial periddico de uma estrutura semicondutora,
sujeito ainda a um acoplamento spin-érbita, ao reescrevé-la para a parte periddica da fungdo
de Bloch esta apresenta um termo proporcional ao produto escalar que atribui o nome ao
método. Este, por sua vez, consiste na projecao desta nova hamiltoniana na base de au-
toestados que diagonaliza a matriz da interagcdo spin-érbita num ponto da rede previamente
escolhido. Conhecendo os acoplamentos permitidos entre as bandas de conduc3o e valéncia
através da teoria dos grupos, escrevemos esta matriz em sua forma mais geral, cuja diagona-
lizacdo exata fornece uma base de 8 autoestados que apresenta um comportamento universal
frente a descricao dos sistemas hexagonal e ciibico, resultado que pode se mostrar muito util
no estudo de politipismos. A representacdo do hamiltoniano nesta base é conhecida por matriz
de Kane 8 x 8. Em resultados recentes abordando o modelo de Kane para sistemas cilbicos,
particularmente redes zincblende (2-3), hamiltonianos efetivos sdo calculados por meio do
procedimento conhecido como Folding Down (2-3), seguido de um processo de linearizagdo
até segunda ordem no inverso do gap de energia com a devida correcao na normalizacao do
espinor da banda de condugdo. (3) Motivados por estes trabalhos e utilizando a matriz de
Kane obtida anteriormente, construimos hamiltonianos efetivos para a subbanda de conducao
em materiais de estrutura hexagonal, em particular wurtzita. Destacamos a intera¢do "spin-
orbita” na forma de um operador helicidade e a presenca de massas efetivas dependentes de
spin no hamiltoniano efetivo j& em primeira ordem de aproximac3o, algo niao observado em
sistemas clbicos. Notamos ainda que a rede wurtzita pode apresentar os ordenamentos normal
ou anémalo, recobrando as energias observadas na estrutura zincblende pelo simples ajuste de
alguns pardmetros do modelo (aproximacdo ctibica). Considerando uma monoestrutura, dia-
gonalizamos completamente o hamiltoniano efetivo em primeira ordem de aproximagao para a
banda de conducao, resultado que concorda numericamente com a estrutura de bandas obtida
da diagonalizagdo semi-analitica da matriz de Kane neste regime. Concluindo o projeto, esta-
mos estudando o acoplamento spin-6rbita em heteroestruturas semicondutoras utilizando os
hamiltonianos efetivos que dispomos em primeira ordem de aproximagao no inverso do gap de
energia, calculando ainda transi¢Ges dpticas induzidas por campos magnéticos externos. Como
perspectivas para outros trabalhos, esperamos estender este modelo para os demais pontos de
simetria da cela unitaria, em especial o ponto K, cuja estrutura eletrénica se correlaciona de
forma direta aquela de materiais como o grafeno, além de analisar possiveis efeitos de strain
na estrutura de bandas.
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Neste trabalho serdo discutidas as novas ferramentas para a construcao Espectrometro de Res-
sondncia Magnética (RM) totalmente digital, em sua forma mais complexa, um Tomdgrafo
Digital de RM (TDRM - Projeto ToRM-15). A motivacdo para este trabalho é devida a questéo
desta tecnologia no Brasil ser tdo pouco desenvolvida, sendo considerada de alto valor agre-
gado podendo, com isto, reduzir os custos de compra e manuten¢do destes equipamentos.(1)
Em particular trataremos o desenvolvimento de uma AP/ (Application Programming Interface)
que constitui a representacdo em software do equipamento e suas funcionalidades e de um
IDE (Integrated Development Environment) para criagdo e gerenciamento das metodologias
(sequéncias de pulsos) de forma funcional, amigdvel e independente de softwares e hard-
wares comerciais. Tais softwares se limitam ao conjunto de sequéncias pré-existentes ou a
extrema complicacdo na configuracdo de novas sequéncias tendo, por vezes, a necessidade de
serem executadas por especialistas da prépria empresa que as gerou. A estrutura é inspirada
nos softwares DAMARIS (DArmstadt MAgnetic Resonance Instrument Software) e ODIN
(Object-oriented Development Interface for NMR), porém divergentes pela possibilidade de
serem usados tanto para Imagens (RMI) quanto para Espectroscopia e possuir edi¢do grafica
de sequéncias.(2,3) Comporta, também, alta complexidade de validagdo e inter-relagdo entre
parametros e separa a fase de desenvolvimento das sequéncias da fase de execug¢do, aquisicdo e
processamento do sinal, itens altamente importantes para uma facil estruturacdo e adequacao
a modularizacdo dos procedimentos.No desenvolvimento do software que constitui o IDE e
a API, utilizamos como base a linguagem Python integrada com a framework Qt através da
ferramenta PySide, por serem multiplataforma. Todas as ferramentas utilizadas, além de out-
ras que fazem parte do projeto, possuem licenca de software livre e alta confiabilidade, pois
sdao vastamente utilizadas e mantidas pela comunidade cientifica. O sistema utiliza também
técnicas de engenharia, teste e validacao de software, interface humano-computador e pro-
gramacao orientada a objetos para gerar um cédigo portavel, reaproveitavel, escaldvel, versatil
e de facil interagdo com os diferentes tipos de usudrios. Para a validagdo do sistema foi mon-
tada uma metodologia conhecida como Spin Echo Multiple Slices, que ainda neste momento,
foi produzida por edicdo textual através do IDE. Com o projeto espera-se conseguir sequéncias
de grande valia para a melhoria na eficiéncia e qualidade. Os testes preliminares foram realiza-
dos no Espectrometro Digital, com tecnologia totalmente desenvolvida pelo grupo, de modo
a validar o projeto. Os resultados ja mostram sua capacidade de gerar sequéncias de pulsos
para RMI.

Palavras-chave: Ressonancia magnética. Sequéncia de pulsos. Ambiente de desenvolvimento
de software.
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O fungo T. harzianum apresenta potencial atividade celulolitica, contudo, pouco se sabe sobre
a composicao molecular do complexo celulolitico do fungo, nem quantas enzimas fazem parte
do complexo, tdo pouco suas caracteristicas moleculares. Com o objetivo de contribuir para a
biotecnologia, a caracterizagcdo de novas e relevantes enzimas celuloliticas estao sendo feitas,
neste trabalho relatamos a estrutura de cristalografica, do dominio catalitico da ThCBHI a
partir do fungo filamentoso Trichoderma harzianum IOC 3844. Os nossos estudos estruturais
e simulagdes de dindmica molecular mostram que a flexibilidade do Tyr260, em comparagao
com o Tyr247 a partir do homdlogo T. reesei Cel7A, é melhorada devido as cadeias laterais
curtas de Val216 adjacente e Ala384 residuos e cria uma diferenca adicional na face lateral
do tunel catalitico. ThCBHI também tem um laco encurtado na entrada do tinel de celulose
de ligacdo, que foi descrito, para interagir com o substrato em TrCBHI. Estas caracteristicas
estruturais podem explicar por que a enzima de T. harzianum apresenta valor superior kcat e
inibicio menor do produto em comparacao com TrCBHI.
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A Ressonincia Magnética Nuclear (RMN) tem sido bastante utilizada em estudos de Com-
putagdo Quantica (CQ) principalmente devido a sua grande habilidade em controlar a dindmica
dos spins através de pulso de radiofreqiiéncia (RF). Embora sejam mais comuns sistemas com
spin % pode-se utilizar sistemas com spins maiores que % através da interacdo quadrupolar.
(1) Quando esta interagdo é dominante, a técnica é denominada Ressonancia Quadrupolar
Nuclear (RQN).(2) No trabalho proposto, utilizaremos de dois métodos para a obtencdo dos
gbits: 1) um campo magnético externo de baixa intensidade que age como perturbagdo para
acessar os niveis de energia através de pulsos linearmente polarizados com uma bobina do
tipo solendide; 2) uso de pulsos circularmente polarizados através de duas bobinas cruzadas.
(3) A utilizagdo de pulsos circularmente polarizados proporciona a RQN um mecanismo de
excitacao seletiva ndo existente na RMN de alto campo; esses pulsos seletivos ndo exigem os
longos tempos de duracdo normalmente necessarios aos pulsos tipicos da RMN, o que acarreta
uma vantagem em termos de tempo computacional, principalmente considerando a existéncia
de efeitos de decoeréncia. A principal desvantagem do uso destes tipos de pulsos se refere
a dificuldade instrumental em se obter bobinas cruzadas. Desta forma, serdo discutidas as
diferencas tanto de ordem tedrica, quanto de ordem instrumental entre estes dois métodos,

bem como alguns resultados preliminares.
Palavras-chave: Ressonancia quadrupolar nuclear. Computacdo quantica. Instrumentac3o.
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Termodinamica de sistemas que dependem da posicao, isto é sistemas nao-homogéneos, tem
sido objeto da atencdo na area de gases ultra-frios. Nestes sistemas a dependéncia espacial
devido ao potencial confinante (armadilha), requer de um novo conjunto de varidveis globais
adequadamente bem definidas, que representem as propriedades termodindmicas de maneira
efetiva. Romero-Rochin (1) demonstrou que um gés confinado em um potencial harménico, a
pressao e o volume podem ser formalmente substituidos por novas variaveis andlogas as usuais,
conhecidas como parametros de pressdo e volume. O parametro de volume é uma fungao
das frequéncias do potencial de confinamento, e pode ser mostrado que é uma quantidade
extensiva. O pardmetro de pressdo é a varidvel conjugada ao parametro de volume, e acaba
por ser uma quantidade intensiva. Usando estas definicGes, é possivel construir diagramas P-T
(2) e P-V, a partir dos quais podemos ver como a nuvem de dtomos sofre a transi¢do da fase
classica para a fase quantica. Nosso principal interesse, especificamente, é medir a ordem da
transicao de fase.
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Visando o aprimoramento das interfaces gestuais (1), desenvolvemos um método eficiente para
o reconhecimento de poses de maos, capaz de localizar a posicao dos dedos dos usuarios que
estejam levantados. Utilizamos como base para o seu funcionamento, o dispositivo para cap-
tura de imagens de profundidade Microsoft Kinect, além de métodos esqueletizacao poligonal
(2) e analise de casco convexo. (3) O método apresentado também é totalmente compativel
com outros dispositivos de captura de imagens de profundidade, como o Prime Senses Prime
Sensor e ASUS XTion. Com base nos testes realizados, o algoritmo desenvolvido obteve a
eficiéncia de 97% no reconhecimento de 2.126 imagens de profundidade de maos distribuidas
em cinco bases, sendo que o Unico critério para o reconhecimento foi, encontrar a quantidade
de dedos que estavam levantados em cada mao. As imagens foram capturadas em um inter-
valo de distancia de um até trés metros do dispositivo. Embora todas as imagem sejam de
maos em posicdo aproximadamente frontal, estas encontram-se rotacionadas nos mais diversos
angulos em relacdo ao eixo de profundidade. Os resultados obtidos para imagens individuais
ultrapassam os melhores métodos encontrados na literatura, sem que para isto haja a neces-
sidade de treinamento preliminar do sistema, configuragdes especiais ou seqiienciamento do
fluxo das imagens de profundidade. Deste modo além de fornecer esqueletizacdes propicias
para andlises de forma mais complexas, nosso método apresenta resultados animadores para
o reconhecimento em tempo real de poses de m3os em frames individuais.

Palavras-chave: Reconhecimento de gestos. Esqueletizacdo poligonal. Camera de profundi-
dade.
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através de dados medidos pelo Observatdrio Pierre Auger

Ultra high energy cosmic rays composition analysis using
Pierre Auger Observatory measured data

PRADO, Raull: BELLIDO, Jose Alfredo?: SOUZA, Vitor del
raul.prado@usp.br

Linstituto de Fisica de S3o Carlos - USP
2University of Adelaide - Australia

O estudo de raios césmicos tém sido muito importante nos ultimos 100 anos, n3o apenas
como fonte de informagdo sobre fendmenos astrofisicos, mas também como um grande labo-
ratorio natural para se estudar as interacGes fundamentais entre particulas elementares. Os
experimentos desenvolvidos para estudar astrofisica de particulas diferem muito dos experi-
mentos de astronomia convencional pelo fato de medirem o chuveiro de particulas secundarias
gerado a partir da interagdo da particula primaria com a atmosfera, logo, as medidas s3o real-
izadas indiretamente. Ao longo do tempo, com a evolugdo das técnicas de medidas tornou-se
possivel detectar eventos gerados por particulas primarias cada vez mais energéticas. O ob-
servatorio Pierre Auger, localizado na cidade de Malargue, Argentina, faz parte da mais nova
geracdo de experimentos nessa drea e, através de um sistema hibrido de detec¢ao formado por
tanques Cherenkov como detectores de superficie e telescopios de fluorescéncia, é capaz de
medir chuveiros formados por particulas primarias com energias acima de 10*®¢V/, alcancando
até 10?'eV/(4 ordens de grandeza acima do limite superior medido pelo LHC). (1) As trés
grandes questdes abertas sobre raios césmicos de altissimas energias sao: composicao , fontes
astrofisicas e espectro de energia. O presente trabalho estd diretamente relacionado com a
questao da composicao e tem como objetivo inferir, através dos parametros dos chuveiros
atmosféricos medidos pelo observatério Pierre Auger, o tipo de particula priméria (alguns can-
didatos sdo: prétons, niicleos de carbono e niicleos de ferro). (2) O problema principal deste
estudo € a grande flutuagao natural dos parametros sensiveis a composicao devido ao caracter
probabilistico das interagdes elementares responsdveis pela primeira colisdo do primdrio com os
atomos da atmosfera. Com o objetivo de superar o efeito dessas flutuacoes e conseguir distin-
guir diferentes tipos de particulas primdrias estamos estudando maneiras de aplicar métodos
multiparamétricos aos dados obtidos pelo observatério Pierre Auger. A primeira etapa do
projeto consiste em estudar e tratar cada parametro separadamente para entdo na préxima
etapa serem utilizados juntos em uma andlise discriminante multiparamétrica. Iniciamos o
trabalho estudando o rise time (¢1/2) que é calculado através da distribuicdo temporal do sinal
medido pelos detectores de superficie, e contém informacdes indiretas sobre a composicao de
particulas no chuveiro atmosférico. (3) Até o momento foi desenvolvido um método para
tratar ¢;/, medido pelo observatério eliminando as suas dependéncias geométricas relativas a
posicdo de cada detector e do chuveiro. A partir deste tratamento torna-se possivel comparar
t12's de diferentes eventos e avaliar como esse parametro varia em fungado da energia primaria,
além de estudar sua correlagdo com outros parametros de composicdo. Os resultados desse
trabalho incluem: a) andlise do método de corre¢do do t1/2 desenvolvido, com os testes de
conscisténcia e os célculos dos erros envolvidos, b) apresentacdo e interpretacdo da evolugcio
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do t1/2 em fungdo da energia e c) estudo da correlagdo entre t1/2 € Xpaz, outro parametro
sensivel a composicao.

Palavras-chave: Raios césmicos. Analise de dados. Composicao.

The cosmic rays study has been very important during the last 100 years, not only as a source
of astrophysical phenomena information, but also as a natural laboratory to study fundamental
interactions between elementary particles. The experiments developed to study astroparticle
physics differ greatly from conventional astronomical experiments because they measure the
shower of secundary particle generated from the collision of primary particle with atmosphere,
thus, measures are taken indirectly. Over the years, the evolution of techniques of measurement
became possible to detect events started by primary particle with more and more energy. The
Pierre Auger observatory, located in Malague, Argentina, is a representative of the younger
generation of cosmic rays experiments and, through a hybrid system consisting of Cherenkov
tanks as surface detectors and fluorescence telescopes, is able to measure showers generated
by primary particles with energy above 10™¢V/, coming up 10*'eV (4 orders above high limit
measured by LHC). (1) The three bigger unresolved issues about ultra high energy cosmic
rays are: composition, astrophysical sources and energy espectrum. This study is directly
related with composition problem and aims to infer, using shower parameters measured by
Pierre Auger observatory, type of primary particle (for instance, proton, carbon nuclei and iron
nuclei).(2) The main problem in this study is the large natural fluctuation of composition sen-
sitive parameters, due the probablilistic character of elementary interactions which command
the first colision between primary particle and atoms of the atmosphere. Aiming to overcome
fluctuations effects and to be able to distinguish differents types of primary particle, we are
studing ways to apply multivariate methods in Pierre Auger observatory data. The first stage
of project is to study and treat each composition parameter separately and then next stage
to use then in a multivariate discriminant analises. We started the study by rise time (t;,2),
which is calculated through temporal distribution of surface detectors signals, and it contains
indirect information about particle composition of atmospheric shower.(3) It was developed,
up to now, a method to treat measured ¢;/, by observatory , eliminating its geometrical de-
pendencies related wih detector and shower position. From this treatment it becomes possible
to compare t;/;'s from different events and to evaluate the evolution of this parameter as a
function of energy, besides studying correlation with another composition sensitive parameter.
The results of this project include: a) analysis of correction method of ¢/, developed, with
consistency tests and uncertanties calculations, b) presentation and interpretation of energy
evolution of ¢ /2, and c) correlation study using t1/2 and X,,,, another composition sensitive
parameter.

Keywords: Cosmic rays. Data analysis. Composition.
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Sabemos que a informacg3do genética codificada no DNA é expressa em termos de proteinas.
Isto envolve primeiramente um processo de transcricao de sequéncias contidas no DNA na
forma de um RNA que, posteriormente, é traduzido em proteina. Sabemos também que, ape-
sar de todas as células de um organismo possuirem o mesmo DNA, elas ndo expressam todas as
proteinas ao mesmo tempo e, de fato, muito da vida depende desta capacidade, mesmo porque
muitas das falhas que ocorrem acabam n3o representando ameaca imediata para a vida do
organismo, o que sugere a existéncia de mecanismos de controle contra eventuais altera¢des.
Toda a modulagao da sintese de um transcrito génico e de seu produto proteico denomina-se
regulacdo génica. Embora todo passo da sintese proteica possa ser regulado, nosso interesse
é a regulacdo que ocorre no inicio da transcricdo, mediada pelas ligacoes de proteinas regu-
latdrias a regides especificas do DNA denominadas sitios. Uma vez ligadas a sitios, as proteinas
regulatdrias sdo denominadas ativadoras quando estimulam a transcricdo e repressoras quando
a dificultam. Nosso trabalho se concentra na expressdo do gene even-skipped (eve), impor-
tante para o processo de segmentacao, que ocorre durante a embriogénese da Drosophila.
A expressdao de eve observada ocorre cerca de 2 horas apds a fecundacdo, leva cerca de 50
minutos e caracteriza-se pela formagdo de maximos de expressao - experimentalmente obser-
vados e medidos em unidades de intensidade de fluorescéncia - bem localizados em regides
alternadas ao longo do eixo anterior-posterior (AP) do embrido, configurando visualmente um
conjunto de sete listras. A formac3o dessas listras é regulada por varios sitios regulatérios
concentrados em 5 regides, denominadas enhancers. Nossa atencdo, entretanto, estd voltada
para a formagdo de somente uma: a listra 2. Na literatura (1) encontramos resultados indi-
cando que a listra 2 é regulada por um enhancer de 34 sitios que podem ser ocupados por 7
diferentes proteinas regulatdrias: Bicoid (Bcd), Hunchback (Hb), Giant (Gt), Kriippel (Kr),
Knirps (Kni), Caudal (Cad) e Tailless (TIl). Para descrever a dindmica do mRNA produzido
ao longo do embrido, utilizamos um modelo, proposto por Sasai e Wolynes (2) e resolvido
exatamente por Innocentini e Hornos (3), baseado num processo de Markov para um sistema
de dois estados - um de alta produtividade (ligado) e outro de baixa produtividade (desligado)
- regulado por um agente externo. O estado do sistema é, ent3o, caracterizado pelo nivel de
ativacao transcricional e pelo nimero de moléculas de mRNA transcritas, a varidvel estocdstica
do processo. Naturalmente, vislumbramos com esse modelo a compreensao de redes genéticas.
Além de descrever a dinamica do nimero médio de mRNA, nossos resultados fazem predicoes
acerca das dindmicas da variancia, desvio quadratico (flutua¢do) - ndo observada experimen-
talmente até o momento - e, sobretudo, do ruido (razdo entre flutuagdo e o nimero médio
que indica a precisdo do processo). Entre eles, vemos que, no momento em que a expressdo
exibe mais fortemente o cardter de listra, hd um processo de minimizacdo do ruido em torno
do pico de expressao e a evolugdo para o regime estacionario.
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Construcao e caracterizacao de um microscopio dptico
por absorcao de dois fétons para imagens de sistemas
bioldgicos.
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Na drea de biologia e medicina, um diagndstico preciso das caracteristicas morfoldgicas e
metabdlicas de um tecido e/ou 6rgdo é fundamental, tanto para definir a presenca de al-
teracOes patoldgicas, quanto para avaliar a resposta do tecido durante um tratamento. Neste
sentido, o uso de técnicas dpticas para obter imagens é uma excelente alternativa para visu-
alizacdo de células, pois apresentam diversas vantagens em comparagcdo com outras técnicas
e possui resolucao espacial adequada. Técnicas dpticas de diagndstico também podem ser
realizadas sem a necessidade de remocao de amostra tecidual e apresenta uma resposta prati-
camente instantanea. O uso de técnicas de éptica ndo linear, tais como, fluorescéncia devido
a absorcao de dois fétons, é um exemplo de técnica dptica onde obtemos imagens de teci-
dos vivos com uma resolu¢io espacial subcelular e profundidade de investigacdo na amostra
superior a técnica de microscopia confocal tradicional. (1) Com isso, este estudo tem por
objetivo desenvolver um microscépio éptico ndo linear, para adquirir imagens de fluorescéncia
devido a absorcao de dois fétons de amostras in vivo . A calibracdo, caracterizacdo e os
primeiros testes com amostras bioldgicas foram feitas e serdao apresentadas. Nestes testes
foi possivel a observacido de estruturas celulares de diferentes tecidos bioldgicos. Na primeira
etapa utilizamos como fonte de excitacdo para obtermos absorcao de dois fétons um laser de
titnio-safira (Ti**:Al,O3) comercial, operando no regime de femtossegundos. Contudo, outra
etapa do projeto, que esta em desenvolvimento, envolve a montagem de um laser de femtosse-
gundos utilizando o cristal Cr>™:LiCAF operando no regime de femtossegundos. Este tipo de
laser ainda n3o existe comercialmente, porém seu custo de montagem e sua eficiéncia para a
utilizagdo em sistemas de microscopia sdo bastante atrativas. (2) Essa maior eficiéncia ocorre
devido ao bombeio direto do cristal utilizando lasers de diodo. Resultados sobre a montagem
e caracterizacao deste laser também serdo apresentados neste trabalho. Apds a finalizacdo da
montagem do microscépio e do laser, estudos basicos da interagdo luz - tecidos bioldgicos, por
exemplo, em diagnédstico de neoplasias e em Terapia Fotodindmica serdo realizados utilizando
essa instrumentacgao.

Palavras-chave: Microscépio dptico . Absorcao de dois fétons. Laser estado sélido.
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Redes neurais artificiais (RNA) sdo modelos computacionais inspirados por redes neurais
bioldgicas, isto é, uma rede neural artificial é um processador massivamente paralelo formado
por unidades de processamento simples, os quais tem uma propensdo natural para armazenar
conhecimento experimental e tornd-lo disponivel para uso. (1) Pesquisas no campo das redes
neurais tém atraido crescente atengao nos ultimos anos, este cendrio € resultado, em parte,
do reconhecimento das inliimeras possibilidades envolvendo aplicagao de RNA e também pelo
fato de que embora os primeiros trabalhos em redes neurais artificiais tenham sido publica-
dos a mais de cinquenta anos, o tema s6 comecou a ser fortemente pesquisado a partir do
inicio da década de noventa, possuindo ainda um potencial de pesquisa imenso. (2) Tendo
em vista os intimeros resultados positivos em aplicacdes envolvendo RNA, fica evidente que
a investigacdo de sua aplicabilidade em problemas de solugdo complexa é um esforco jus-
tificavel e necessario. O problema especifico em questdo é obter distribuicdo de tempos de
relaxacdo (77 e T») através de sinais de decaimento de magnetiza¢cdo em experimentos de
Ressonédncia Magnética Nuclear (RMN) envolvendo meios porosos. Estes sinais sdo forma-
dos por miltiplas componentes de decaimento exponencial e descritos, em uma forma geral,
por meio da seguinte equagdo m(y) = [ g(x)k(y,x)dz, conhecida como equagdo integral de
Fredholm do primeiro tipo, onde normalmente m(y) e k(y, x) sdo conhecidas a priori. A forma
discreta da equacdo anterior para um sinal de decaimento de uma determinada distribuicdo de

valores T, pode ser descrita por m(7) = Y1, g(T5,)(1 — exp™: ), desta forma, para obter a
distribuicdo dos tempos de relaxagdo g(75,) através de m(7) é necessario realizar a inversdo
desta equacdo. Este procedimento pertence a uma classe de problemas que aparece com
bastante frequéncia na fisica (3), conhecida como problemas inversos mal-postos. Diversos
métodos tém sido propostos para a inversdo destas equacdes integrais e grande parte deles
possui uma caracteristica comum importante: a alta complexidade computacional. Neste
ponto reside a principal vantagem da utilizagdo das RNAs, a fase de operagdo da rede (apds o
treinamento) possui complexidade computacional relativamente baixa e o processamento dos
dados ¢é realizado de forma quase instantanea. Pretende-se, portanto, neste trabalho, obter
as distribuicbes de tempos de relaxagao e confrontar os resultados das inversoes realizadas,
utilizando diferentes arquiteturas e topologias de redes neurais artificiais como, por exemplo,
Perceptron Multicamadas (PMC), Redes de Fun¢des de Base Radial (RBF), Hopfield e etc.

Palavras-chave: Processamento digital de sinais. Redes neurais artificiais. Ressonancia
magnética nuclear.
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Neste trabalho apresenta-se o desenvolvimento, preparacdo e caracterizacdo de um material
luminescente de alta eficiéncia, baseado na incorporacdo de um complexo de Iridio (I11) (1)
em vidros mesoporosos sédio-alumino-silicato, preparados por metodologia sol-gel. (2) Com
intuito de obter um material quimicamente estdvel, com alta dispersao molecular do emissor,
e facil preparacdo, a insercdo do complexo na matriz foi realizada por troca idnica, em que
o complexo catibnico se liga a sitios de densidade eletrdnica negativa da rede (AlO,)~. Um
controle de dispersdo molecular do centro emissor foi proposto variando-se a relagdo Si/Al na
matriz (entre 2 e 9), de maneira a distribuir espacialmente os sitios anidnicos ativos (AlO4)~
entre os sitios neutros Si()4. As matrizes foram caracterizadas do ponto de vista estrutural por
diversas técnicas de RMN de estado sélido, FTIR, DRX e sorcdo de N,. As propriedades dpticas
do emissor em solucdo e em estado sélido foram caracterizadas por medidas de absor¢cdo UV-
Vis, espectroscopia 6ptica, tempo de vida de estado excitado e rendimento quantico absoluto.
Os resultados fotofisicos foram analisados com a ajuda da teoria do funcional de densidade
(em inglés, " Density Functional Theory", DFT). A partir do tratamento convencional realizado
para complexos de Iridio (I11) em estado liquido, foram desenvolvidos e analisados métodos
alternativos para tratar o problema em uma matriz rigida. O formalismo aplicado contribuiu
para uma descricao detalhada da natureza dos seus orbitais moleculares, ocupados e nao
ocupados, bem como mudancas devido a insercao do complexo na matriz.

Palavras-chave: Vidros mesoporosos. Complexos de Iridio(lll). Espectroscopia éptica.
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Glicosil hidrolases s3o uma classe de enzimas capazes de catalisar a hidrdlise de ligacdes gli-
cosidicas entre polimeros de glicose ou entre uma glicose e outra molécula nao polissacaridica.
Hoje s3ao conhecidas 125 familias de glicosil hidrolases, que na maioria dos casos tem como
mecanismo de ac¢ao a hidrdlise da ligacao glicosidica catalisada por dois residuos de aminodcidos
da enzima: um 4cido geral e um nucledfilo. Dependendo da posicao espacial desses residuos
cataliticos, a hidrdlise ocorre através de retencdo total ou inversdo geral da configuracdo
anomérica. (1) As celulases se diferenciam das outras glicosil hidrolases por hidrolisar ligagdes
beta-1,4 entre residuos de glicose. (2) A hidrdlise da celulose resultando em mondmeros de
glicose é realizada por sistemas enzimdticos que geralmente incluem trés tipos de enzimas que
diferem com base no modo de catdlise da celulose, mas agem sinergisticamente: endo-1,4-
beta-glucanase, exo-1,4-beta-glucanase ou celobiohidrolase, e celobiase ou beta-glucosidase.
(3) As endo-glucanases atacam a parte amorfa da celulose através da clivagem das ligagdes
internas nas microfibrilas, diminuindo o tamanho da cadeia, gerando oligossacarideos de dife-
rentes tamanhos e novas extremidades livres, dgua e celooligossacarideos que serao hidrolisa-
dos formando celobiose e glicose. A familia 45 das glicosil hidrolases utilizam a inversao como
mecanismo de hidrélise. Compartilham de um dominio catalitico pequeno (20 kDa) e grande
variedade de substratos, como a celulose e seus derivados. 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 otimizacao; modificacdo e
controle de processos.
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O agronegdcio é fundamental para a economia brasileira, representa cerca de um terco do nosso
PIB e tem dado grande contribuicdo as exportacdes de commodities e produtos agroindustriais.
A laranja faz com que o pais torne-se o lider de producdo no mundo, detendo 25% desta. Ja
em se tratando do suco de laranja, o Brasil detém mais da metade da producdo e exporta 98%
desta. (1) A drea colhida com laranja deve expandir-se nos préximos anos, dos atuais 856 mil
para 962 mil hectares em 2020/2021. Porém, um dos principais fatores atuais que restringem
os lucros e a expansdo da citricultura é, em especial, que as plantacdes de frutas citricas
podem ser acometidas por uma variedade de doencas e pragas. O monitoramento destas é
fundamental para evitar danos aos frutos e a necessidade de erradicacdo de plantacdes inteiras.
Atualmente, o controle de doencas é realizado apenas por inspecao visual e avaliagoes por PCR
de poucas arvores somente para confirmar a presenca do patégeno no campo. Desta forma, a
presente proposta tem como objetivo explorar o uso das técnicas de imagens e espectroscépicas
para realizar o diagndstico de doencas de citros em larga escala no campo, visando a construgao
de mapas de infestacdo. Este tipo de informacdo deve auxiliar os produtores na tomada de
decisdo e no controle das doencas. Pretende-se utilizar a caracterizacao espectroscépica de
folhas e metabdlitos isolados para ajudar no entendimento dos processos envolvidos em cada
doenca, tentando identificar os principais mecanismos de reacdo da planta e consequéncias
metabdlicas. Inicialmente, o foco serd nas duas principais doencas de citros que atacam os
pomares atualmente: HLB (Citrus Greening) e o Cancro citrico. Técnicas fotdnicas com
alto potencial de compactacdo serdao testadas como ferramentas de diagnéstico, tais como:
Espectroscopia de Fluorescéncia Induzida por Laser (do inglés, Laser Induced Fluorescence
Spectroscopy - LIFS), Espectroscopia de Emissdo Optica com Plasma Induzido por Laser (do
inglés, Laser Induced Breakdown Spectroscopy - LIBS), e Imagens de Fluorescéncia. Pretende-
se avaliar a possibilidade de se realizar o diagndstico precoce destas doencas, visto que em
torno de 66% de plantas doentes assintomaticas (HLB) sdo mantidas no campo. Em estudos
anteriores realizados no Laboratério de Otica e Fotdnica da Embrapa Instrumentacao, foi
possivel diagnosticar a presenca do HLB em mudas assintomaticas ao compara-las com mudas
saudaveis jd no primeiro més apds a inoculagdo, utilizando-se das técnicas fotbnicas. (2)
Empregando o sistema desenvolvido no préprio laboratério, Cardinali analisou folhas sadias,
doentes com HLB-sintomaticas, doentes com HLB-assintomaticas e com a doenca Clorose
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Variegada do Citros; a taxa de acerto médio do classificador utilizado foi de 90%, com desvio
padrdo de 7%. (3) Tais estudos demonstram que as técnicas sdo promissoras, robustas e
extremamente sensiveis. As técnicas LIFS e LIBS ja possuem formato portatil, o que viabilizaria
facilmente testes e acoes em campo.

Palavras-chave: Espectroscopia de fluorescéncia. Imagem de fluorescéncia. Greening.
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A formacdo de arcos — estruturas que promovem a anisotropia de forcas dentro de um sistema
— acontece corriqueiramente dentro de silos ou maquinaria agricola, sua formacao acaba preju-
dicando o fluxo de particulas dentro destes sistemas. De uma forma geral, materiais Granulares
sao conjuntos de particulas discretas, cujos tamanhos e formas variam enormemente, como
areia, graos ou mesmo asterdides num cinturdo. Esse tipo de estrutura possui um comporta-
mento coletivo distinto de um sélido dnico.(1) um liquido ou gas, e esse comportamento n&o é
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. Conforme(2), é corriqueiro ocorrer entupimentos
dentro da saida de silos e maquinaria agricola devido a prépria configuracdo do sistema granu-
lar, formando os arcos. O presente trabalho modela os arcos a partir de redes complexas (3) —
seus nés representam cada um dos graos do sistema, enquanto que as ligacdes a forca trocada
entre cada uma delas - a partir da topologia das redes formadas estuda a anisotropia inerente
das forcas que compde o sistema. Para tal foram realizados diversos ensaios tomograficos
utilizando protétipos de pequeno tamanho, tipicamente 2 a 3 centimetros, contendo diversos
tipos de graos. Cada um destes protétipos foi reconstruido digitalmente utilizando técnicas
de visualizacdo tridimensional. De acordo com o modelo proposto é necessario a segmentacao
de cada grao, assim como determinar com precisao cada plano de contato, determinando os
nos e ligacoes da rede. Nosso presente objetivo é encontrar um método eficiente que retorne
estas caracteristicas da rede de forma eficiente e precisa. O objetivo desde trabalho é partindo
destes protétipos inferir como graos se comportam dentro de silos de grande porte utilizando
simulagcdes computacionais.

Palavras-chave: Redes complexas. Redes de forca. Métodos de imagem.
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O estudo de materiais magnéticos usando-se Ressondncia Magnética Nuclear em campo
magnético externo nulo (RMNz), via a andlise e manipulagdo das transi¢des entre os esta-
dos de energia nucleares é uma ferramenta importante no processo de caracterizagdo das
propriedades elétricas e magnéticas desses materiais.(1) Na aplicagcdo de dois ou mais pulsos
de radiofrequéncia (RF) foram observados ecos de miiltiplo quantum (MQ). O aparecimento
destes muliltiplos ecos esta relacionado com as distribuicdes 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¢des de MQ especificas.(2)
Os resultados tedricos obtidos da aplicacdo de mais de dois pulsos de RF mostram grande
potencial para o desenvolvimento de métodos bidimensionais, que permitirdo a construcao
de espectros que correlacionam diferentes coeréncias de MQ. Para isso, é necessédrio o de-
senvolvimento da teoria complementar para o entendimento dos sinais de RMN obtidos apds
a aplicacdo de n pulsos de RF, o que fornecerd uma maior riqueza de informacbes sobre os
sistemas fisicos estudados.

Palavras-chave: Selecio de coeréncias. Transicdes de multiplo quantum. RMN campo zero.
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Neste trabalho, desenvolveu-se a sintese e as propriedades de perovsquitas complexas com
férmula geral BazMNb;Ogy, onde M = Ca (BCN) e Zn (BZN), na forma de cerdmicas em
pd, pastilhas sinterizadas e filmes finos obtidos pelo método de Pechini. O alvo do trabalho
consistiu na observacdo da formacdo da fase perovsquita ordenada e parcialmente ordenada
na forma 1:2 através das medidas de difracao de raios X e espectroscopia Raman dos sistemas
em estudo. Abordaram-se sucintamente os aspectos estruturais e propriedades gerais em pe-
rovsquitas simples e complexas, enfatizando nesta ultima a importancia da fase ordenada nas
propriedades fisicas. A teoria fenomenolégica de Landau fora empregada no entendimento da
dindmica da transicdo de fase ordem-desordem nos ordenamentos convergente e nao conver-
gente. Realizou-se a sondagem da cinética de cristalizacao das ceramicas em pé de BCN e
BZN, observando-se a formacdo da fase parcialmente ordenada livre de impurezas a partir de
900°C/2h com tamanho médio das particulas estimado em 100 nm. Mediante o ajuste dos
espectros Raman coletados, correlacionou-se ambas a posicao e a largura das bandas proximas
a 800 cm™~! com a temperatura de calcinacdo a partir do comportamento do modo stretching
A1g4. Mostrou-se a formagdo da fase parcialmente ordenada de BCN em pastilhas sinterizadas a
1600°C/2h, cujo parametro de ordem estimado pelos espectros Raman aproximou-se de 0,97.
Por outro lado, o pardmetro de ordem estimado pela difracdo de raios X chegou a 0,50 em
pastilhas de BZN sinterizadas pelo método ceramico de alta temperatura. Por fim, mapeou-se
a impureza de niobato de bario na superficie dos filmes finos de BZN através de mapas Raman
no plano x-y. Medidas de mapeamento Raman em profundidade revelaram que tais filmes
possuem espessuras entre 1,7 ume 2,1 g m. (1)

Palavras-chave: Perovsquita complexa. Ordenamento estrutural 1:2. Filmes finos.
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A doenca de Chagas é uma importante doenca parasitaria resultante da infeccdo pelo pro-
tozoario parasito hemoflagelado Trypanosoma cruzi, tendo insetos triatomineos como vetores.
Estimativas apontam que existam cerca de 10 milhGes de infectados em todo o mundo, sendo
que grande parte concentra-se em &reas endémicas em 21 paises da América Latina.(1) A
proteina Old Yellow Enzyme de T.cruzi (TcOYE) consiste em uma NADPH oxidoredutase que
contém a flavina mononucleotideo como grupo prostético. A TcOYE catalisa a sintese de
prostaglandina por meio da conversdo de prostaglandina H2 em prostaglandina F2 alfa. Esta
proteina também esta envolvida na metabolizacdo de compostos atualmente administrados
no tratamento da doenca de Chagas, assim como de compostos quinonas e nitroderivados
descritos como promissores no desenvolvimento de novos quimioterdpicos.(2) A TcOYE foi
expressa heterologamente em E. coli e esta proteina recombinante foi purificada para a re-
alizacdo de ensaios de cristalizacdo. Cristais foram submetidos a difracdo de raios X, e os
dados foram coletados e processados. Estruturas cristalograficas foram determinadas para as
formas cristalinas P212121 (forma cristalina I) e P21 (forma cristalina 1l) e depositadas no
banco de Dados de Proteinas (PDB). O modelo cristalografico determinado para a enzima
TcOYE foi utilizado para uma andlise in silico através da técnica de docagem molecular com o
composto natural beta-lapachona. A beta-lapachona é um substrato para a TcOYE utilizado
como possivel candidato a farmaco ou como modelo para compostos mais seletivos ou mais
ativos. Assim, as interagGes observadas entre a beta-lapachona e o complexo binario TcOYE-
FMN também sao descritas neste trabalho e visam contribuir para a melhor compreensao do
mecanismo de acdo desta enzima.
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Segundo o Instituto Nacional do Cancer (INCA), entre os tumores de pele, o ndo-melanoma é o
de mais baixa mortalidade, porém, é o mais frequente no Brasil, apresentando uma estimativa
de mais de 134.000 novos casos para o ano de 2012. (1) Os tratamentos convencionais visam
a eliminacdo da lesdo por via mecanica, cirdrgica ou quimica, porém, mesmo que eficientes
em estagios iniciais, apresentam desvantagens como a mutilacdo e outros efeitos colaterais.
(2) Como alternativa de tratamento, a terapia fotodindmica (TFD) conquistou destaque no
tratamento de cancer devido aos efeitos colaterais controlados, menos adversos e com resul-
tados bastante satisfatérios. A técnica consiste do uso de um agente fotossensibilizador que
pode ser ativado por uma fonte de luz e assim capaz de interagir com o oxigénio presente ono
tecido bioldgico. Desta interacdo, ocorre uma rea¢do que ird promover a morte celular. (3)
Apesar do sucesso da técnica, um fator limitante é a penetracdo do agente fotossensibilizador
no tecido biolégico. O objetivo deste estudo é a avaliacdo de meios para a optimizacao da
penetracdo de farmacos capazes de promover a producdo de protoporfirina IX (PplX), um
agente fotossensibilizante para a TFD, e também, avaliar a uniformidade, intensidade e pro-
fundidade de necrose em tecido biolégico. Dentre os experimentos propostos, serao avaliados
a associacdo de técnicas como o uso de ultrassom, furos mecanicos com micro agulhas e micro
furos promovidos por laser operando em regime de pulsos ultracurtos. Serdo utilizados ratos
machos da linhagem Wistar para os experimentos in vivo , os quais serao divididos em grupos
e avaliados segundo a técnica empregada em associacdo com a TFD. Serdo utilizados os com-
primentos de onda de 630 e 410 nm para a realizacdo da TFD, e doses de 50, 100 e 150J/cm?
de energia entregue ao tecido serdo avaliadas para as intensidades de 100 e 150mW/cm?. A
formacao de PplX serd acompanhada via espectroscopia de fluorescéncia a fim de determinar
o tempo 6timo para o maximo de formacdo do agente fotossensivel no tecido biolégico e assim
proceder com a iluminacdo. Trinta e seis horas apds o procedimento da TFD, o animal sera
eutanasiado e o tecido alvo encaminhado para o procedimento histoldgico. Espera-se que o
objetivo possa ser alcancado tornando factivel a TFD para o tratamento de carcinomas mais
profundos.
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Recentemente, métodos para a dopagem de microestruturas poliméricas tém sido desenvolvi-
dos, devido ao interesse de fabricar novos dispositivos com caracteristicas especificas. Ma-
teriais semicondutores constituem uma importante opcao para o desenvolvimento de novos
dispositivos com potenciais aplicacoes em optica e fotonica. Desta forma, no presente tra-
balho produzimos microestruturas, através da técnica de fotopolimerizagao via absorcao de
dois fétons, dopadas com nanofios de ZnO, um material que vem sendo amplamente ex-
plorado devido as suas interessantes propriedades dpticas e elétricas. Para a fabricacdo das
microestruturas, utilizamos um oscilador laser de Ti:safira que produz pulsos de aproximada-
mente 100 fs em 800 nm. A intensidade dos pulsos de femtossegundos é alta o suficiente
para induzir a absorc3o de dois fétons em torno do volume focal, localizando a polimerizacao
a esta regido. Portanto, através da varredura do feixe na resina polimérica fabrica-se a estru-
tura desejada. Neste trabalho, desenvolvemos uma metodologia para introduzir nanofios de
ZnO as microestruturas fabricadas, a partir da mistura do pé de nanofios de ZnO a resina
acrilica. As amostras produzidas foram caracterizadas por microscopia dptica, microscopia
eletronica de varredura, espectroscopia de energia dispersiva, difracdo de Raios X, espectro-
scopia de espalhamento micro-Raman e fluorescéncia por um e dois fétons. Observamos que as
microestruturas produzidas apresentam propriedades semelhantes as dos nanofios individuais.
Sendo assim, a metodologia descrita aqui pode ser usada como mais uma opgdo na concepgao
de novos dispositivos tecnolégicos.

Palavras-chave: Absorcio de dois fétons. Fotopolimerizacdo. Nanofios de ZnQO.
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O Schistosoma mansoni, parasita responsdvel pela esquistossomose, doenca que afeta cerca
de 300 milhGes de pessoas em todo mundo, ndo possui a via de sintese de purinas, depen-
dendo integralmente da via de salvacao de purinas para seu suprimento dessas bases. A
enzima adenilosuccinato liase (ADSL) é uma das enzimas desta via responsével pela hidrolise
de adenilsuccinato em fumarato e AMP. Esta via tem sido citada como alvo potencial para o
desenvolvimento de novos farmacos contra a esquistossomose. Os objetivos principais deste
projeto sdo: realizar a amplificacdo e clonagem do cDNA, expressao, purificacdo e caracter-
izacdo bioquimica das enzimas, determinar as constantes cataliticas para os diversos substratos
das enzimas e a estrutura tridimensional por difracdo de raios-X. Este trabalho faz parte de
um projeto maior que visa a obtencdo de todas as estruturas das enzimas envolvidas na via
de salvagdo de purinas de Schistosoma mansoni. Em colaboracdo com um pesquisador do
Oxford Protein Production Facility (OPPF) localizado no Complexo de pesquisa de Harwell
na Inglaterra, o cDNA correspondente a ADSL foi sintetizado, clonado em diversos vetores
e a enzima recombinante foi expressa em E.coli Rosetta(DE3), purificada por afinidade em
resina de niquel e posteriormente em coluna de exclusdao molecular por tamanho. De posse
da enzima pura, esta foi cristalizada em 10 condi¢es do kit de cristalizagdo Morpheus (C01,
C05, D05, E08, E09, F09, GO1, GO5, G09 e HO05). J&4 ADSL-AMP foi cristalizada em 5
conditicdes do kit Index (D08, D09, D11, G09 e H08), 1 condicdo do kit JCSG-plus HT-96
(G10) e 18 condigdes do kit Morpheus (A05, C01, C09, D05, D08, D09, E05, E06, E09, F02,
F04, F05, F08, GO1, GO5, G06, GO9 e H09). Os cristais surgem rapidamente, em cerca de 1
dia, estes foram congelados e serdo submetidos a difracao de raio-X no sincrotron Diamond
Light Source, visando a obtencdo de um conjunto de dados de alta resolugcdo que permita a
determinacao da estrutura tridimensional da enzima, bem como a identificacdo das melhores
condicoes de cristalizacdo dentre todas citadas que valem a pena serem otimizadas.
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Teoria e experimentos sugerem que nanoparticulas (NPs) podem oferecer contribuicBes sig-
nificativas para o desenvolvimento de novos materiais com propriedades especificas os quais
podem ser empregados em catélise, abrindo assim novas possibilidades para uma vasta gama
de aplicagdes tecnoldgicas. Contudo, ao contrario do que ocorre com materiais em bulk, no
caso de NPs a identificacdo da estrutura atomica ainda é um desafio experimental devido as
dificuldades inerentes ao acesso direto das suas estruturas atomicas, e.g., processos envolvidos
na reconstrucdo de superficies, falta ordenacdo de longo alcance e simetria reduzida. Nesse
contexto os algoritmos de busca global sao considerados uma das melhores abordagens para a
compreensdo da estrutura atomica de NPs. A maior dificuldade em encontrar a estrutura de
estado fundamental de uma NP por meio de uma busca no espaco de configuracdes reside no
fato da superficie de energia potencial (SEP) que descreve as possiveis configuragdes da NP
conter um grande ndimero de minimos locais a serem explorados, portanto é imprescindivel dis-
por de um algoritmo eficiente para a realizacdao da busca. Um algoritmo que tem demonstrado
sucesso na obtenc3o da estrutura atdmica de NPs é o Basin-Hopping Monte Carlo (BHMC) no
qual a exploracdo da SEP se da por meio dos seus minimos locais. Contudo, no caso de NPs
inicializadas aleatoriamente, a aplicabilidade do BHMC tem sido restrita a sistemas pequenos
descritos por potenciais empiricos. Neste pOster vamos apresentar propostas de melhorias para
o BHMC as quais expandem sua aplicabilidade para NPs inicializadas aleatoriamente com cen-
tenas de dtomos. Para avaliar essas sugestoes foi desenvolvida uma implementacdo prépria do
BHMC que funciona tanto para sistemas descritos por potenciais empiricos i.e., Lennard-Jones
(LJ) e Sutton-Chen (SC), quanto para sistemas descritos por métodos ab-initio levando em
conta a natureza quantica da SEP, i.e., teoria do funcional da densidade (TFD) conforme
implementada no pacote FHI-aims. (1) Para NPs LJ nds obtivemos com alta taxa de sucesso
todos os minimos globais putativos reportados (2) com tamanhos entre 2 e 147 dtomos para
sistemas undrios, e entre 5 e 100 4tomos para sistemas bindrios. Para o caso LJ unario com
75 atomos nossa implementacao tem uma taxa de sucesso maior que qualquer outra reportada
na literatura usando BHMC, e para sistemas bindrios LJ nds identificamos algumas estruturas
de estado fundamental nunca antes reportadas. Para NPs LJ maiores (centenas de dtomos)
nés empregamos BHMC para identificar os minimos globais putativos (3) com sucesso. Foram
identificados também todos os minimos globais (2) para NPs descritas pelo potencial SC na
faixa de tamanhos entre 3 e 80, e também foram caracterizados os minimos para NPs SC
com tamanhos entre 81 e 147 atomos, nunca antes descritos na literatura. Para NPs descritas
por TFD nés estudamos NPs Cu,, com tamanho entre 2 e 15 dtomos e os resultados foram
comparados com dados prévios obtidos pelo nosso grupo. Nossos resultados sugerem que as
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melhorias propostas para o BHMC estdo na direcdo correta e abrem possibilidade de novas
aplicacbes mais interessantes, como NPs compostas por 6xidos.

Palavras-chave: Otimizacdo global. Nanoparticulas. Modelagem estrutural.

Theory and experiments suggest that nanoparticles (NPs) can provide significant contributions
to the designing of new materials with specific properties which can be employed in catalysis
and thus opening new possibilities for a wide range of technological applications. In contrast
with bulk materials, in the case of NPs the identification of the atomic structure is still a
challenge due to the intrinsic difficulties in accessing their atomic structures directly, e.g., NPs
surface reconstruction, no long range order and reduced symmetry. In this context global
search algorithms have been considered as one of the most suitable approaches to obtain a
better understanding of the atomic structure of NPs. The main hindrance in finding the ground
state structure of a NP through a configuration space search lies in the fact that the potential
energy surface (PES) which describes the allowed configurations of the NP contains a large
number of local minima to be explored, therefore an efficient search algorithm is necessary.
An algorithm that has been very successful in obtaining the atomic structure of NPs is the
Basin-Hopping Monte Carlo (BHMC), in which the PES is explored through its local minima.
Despite its success, in the case of unbiased randomly initialized NPs the BHMC has been
restricted to small systems described by empirical potentials. In this poster we will present
suggestions for bringing improvements to the BHMC which successfully extend its application
to randomly initialized NPs with up to hundreds of atoms. In order to test our improvements
we have developed our own BHMC implementation that works both for systems described by
empirical potentials, i.e., Lennard-Jones (LJ) and Sutton-Chen (SC), and for systems described
by ab-initio methods taking into account the quantum nature of the PES, i.e., density function
theory (DFT) as implemented in the FHI-aims (1) package. For LJ NPs we have found with a
high success rate all the putative global minima reported (2) with sizes from 2 up to 147 atoms
for unary systems, and from 5 up to 100 atoms for binary systems. For the unary LJ case with
75 atoms our implementation yields a success rate which is higher than any other reported
in BHMC literature, and for binary LJ systems we were able to identify a few new structures
that have never been reported. For large LJ NPs (hundreds of atoms) we have successfully
identified the putative global minima (3) using BHMC. We have also found all the global
minima (2) for SC NPs from 3 to 80 atoms, and we also characterized the minima for SC
NPs with sizes from 81 to 147 atoms, which have never been described in literature. For NPs
described by DFT we have studied Cu,, NPs from 2 to 15 atoms and the results were compared
with previous data obtained by our group. Our results suggest that our improvements to the
BHMC are in the right direction and opens the possibility for new applications, such as large
oxide NPs.

Keywords: Global optimization. Nanoparticles. Structural modeling.
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Com o desenvolvimento dos estudos na drea de teoria de grafos e suas aplicagdes, varias
métricas foram propostas para estimar a importancia dos nds e a topologia da rede, além de
suas caracteristicas particulares. Muitas dessas métricas, atualmente denominadas medidas
de centralidade, foram sugeridas por estudos na drea das ciéncias sociais, pois era necessaria
uma boa caracterizagdo das redes estudadas. (1) Como consequéncia uma gama de métricas
foi desenvolvida com o objetivo de analisar diferentes caracteristicas sobre a rede, entretanto a
escolha de qual métrica ou combinacdo de métricas devem ser utilizadas para a caracterizacao
da rede exige um amplo conhecimento sobre o sistema analisado, que em alguns casos pode ser
inexistente. Motivados pela pouca quantidade de pesquisa sobre as interdependéncias entre
as medidas de centralidade (2) e com o propdsito de obter-se um melhor entendimento sobre
estas, analisamos neste trabalho a correlacao entre as medidas de centralidade, para redes
sem diregdo reais e baseadas em conhecidos modelos teéricos. (3) Para tal analise utilizamos
os coeficientes de correlacdo de Pearson e Spearman entre as medidas de centralidade. Os
resultados obtidos indicam que nds de grau alto em modelos tedricos apresentam correlagdes
entre algumas de suas medidas de centralidade, além disso notamos que em alguns casos,
as correlacoes entre duas centralidades apresentavam um comportamento lei de poténcia, o
que nos levou a calcular o expoente destas curvas, baseados nos valores calculados para as
métricas das redes estudadas. Para redes reais entretanto, nossos resultados indicam que estas
correlacoes s3o mais fracas ou inexistentes, demonstrando que nenhum dos modelos analisados
representa bem este tipo de caracteristica. Nos préximos trabalhos, pretendemos estender este
estudo e analisar correlacoes entre medidas de centralidade de arestas tanto para modelos de
rede tedricos quanto para redes reais.

Palavras-chave: Redes complexas. Correlacdo. Medidas de centralidade.

With the advances in graph theory and its applications, several measures where proposed to
evaluate node significance, network topology and its particular features. Currently known as
centrality measures, many of the ideas behind the centralities, were developed by studies in the
social sciences, where a good characterization of the network is essential. (1) As a consequence,
a series of measures considering different properties of the network were proposed. The choice
of which centralities should be used for each network requires a thorough understand about
them, and sometimes this information isn't available. Encouraged by the lack of research on the
interdependence among measures (2) and with the purpose of getting a better understanding
about them, in this study we investigate the correlations between centralities in undirected
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real networks and some theoretical models. (3) For such, we use the correlation coefficients
of Pearson and Spearman among them. Our results showed that in theoretical networks some
centralities are correlated and also that this correlation behaves as a power law, therefore we
computed the coefficients, using the values obtained for the centralities of the studied networks.
However our results also indicated that in real networks the correlations are weaker or even
nonexistent, suggesting that, at least in the sense of interdependences among centralities,
none of the theoretical models used in this study are a good representation of real networks.
In future works, we intend to extend this study to correlations between edge centralities for
both kinds of networks.

Keywords: Complex networks. Correlation. Centrality measures.
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Apresentou-se recentemente um protocolo para a simulacao da equacao de Dirac, além de
efeitos quanticos relativisticos, tais como Zitterbewegung e paradoxo de Klein, através da
fisica de interacdo radiacdo-matéria em armadilhas i6nicas.(1) Essencialmente, o acoplamento
do momento com o spin da particula relativistica, que decorre naturalmente do formalismo de
Dirac, é simulado nas armadilhas i6nicas pelo acoplamento do movimento vibracional do ion
com os seus niveis eletrénicos, mediado por um campo de radiagdo classico.(2) Além disso, o
estado de superposicdo de energias positiva e negativa que no formalismo de Dirac introduz
o movimento conhecido como Zitterbewengung, decorre no contexto dos ions armadilhados,
da simultdnea engenharia dos acoplamentos dos tipos carrier, blue e red sidebands.(3) Dentre
0s nossos objetivos, pretendemos simular o Zitterbewegung em eletrodindmica quantica de
cavidades. Para isso, devemos construir simultaneamente, intera¢des do tipo Jaynes e anti-
Jaynes-Cummings entre o dtomo e um dado modo da cavidade, além de, necessariamente,
levar em conta o grau de liberdade espacial do atomo durante sua passagem pela cavidade.
Outra possibilidade consiste na analise do Zitterbewegung em cadeias de ions aprisionados.
Neste caso deveremos analisar o Zitterbewegung quando acoplamos os graus de liberdade
eletronicos dos fons com diferentes modos normais da cadeia ou superposicGes destes. Por
fim, objetivamos também analisar o Zitterbewegung, no contexto da fisica do ions aprisionados,
através da construcdo de interacoes dos graus de liberdade espaciais com os niveis eletronicos
que simulem acoplamentos do tipo spin-orbita da fisica dos estados sélidos.

Palavras-chave: Simulacao da equacdo de Dirac. Zitterbewegung. Modelo de Jaynes-
Cumming.
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A terapia fotodindmica (TFD) é uma promissora terapia anticancer. Na a¢do fotodindmica,
um grande numero de fétons atravessa as células neoplasicas e é absorvido por moléculas
de fotossensibilizador (FS) contidas nas células. (1,2) Os fétons que sdo absorvidos pelos
FSs levam-os a interagir com o O? resultando em producio de espécies reativas de oxigénio
(ROS), resultando em dano oxidativo. Este dano deve ser superior ao limiar de dose (Dy) em
toda a lesdo para eliminacao completa da neoplasia. Na TFD, a resposta tumoral depende
basicamente da farmacocinética do FS, da aplicacido adequada da luz e da presenca de O% em
quantidades suficientes, para causar danos irreversiveis as células. (3) No entanto, levantou-se
a possibilidade que a heterogeneidade celular tumoral, caracteristica fundamental na progressao
das neoplasias, seja um fator importante naqueles casos em que ha maior resisténcia tumoral
a TFD. Este estudo tem o objetivo de investigar a captacdo do FS (Photogem® - PG)
por células de uma linhagem de hepatocarcinoma (HEPG2) in vitro, utilizando a técnica de
citometria de fluxo, e verificar uma possivel variacdo no valor do Dy, a nivel celular associada a
captagao de FS. Utilizou-se como modelo a cultura células da linhagem HEPG2, que apresenta
muita semelhanca aos hepatdcitos, as células normais do figado. No ensaio com citometria,
utilizou-se o laser centrado em 488 nm para a excitacdo das amostras, e para a afericdo da
fluorescéncia do PG captado pelas células, utilizou-se o canal 670-725nm. Foram criados trés
grupos, todos em triplicata: o controle, que consistiu de culturas de células que ndo foram
incubadas com o PG; o grupo ao qual foi adicionado PG na concentragdo de 5ug/mL de meio
de cultura (DMEM + soro fetal bovino - SFB 10%) por um periodo de 24 horas; e o grupo
em que o PG foi adicionado em meio de cultura sem o SFB por um periodo de 24 horas. Em
seguida, realizou-se outro ensaio mantendo-se a concentragdo de PG a 5ug/mL, o tempo de
incubacao e variando-se a quantidade de células das culturas, também realizado em triplicata.
Neste caso, os grupos de estudo foram seis: dois grupos controle que nao receberam PG, um
contendo 5x10* células e o outro com 2x10° células; e os grupos que receberam PG, o grupo
contendo 5x10* células, o grupo contendo 10° células, o grupo contendo 1,5x10° células, e
o grupo contendo 2x10° células. A analise dos dados foi realizada no software Origin 8.0.
Considerando-se a relacdo direta de proporcionalidade entre a intensidade de fluorescéncia
aferida na citometria para cada célula e a respectiva quantidade de PG captado pelas células
HEPG2, podemos concluir que, mesmo para uma cultura celular in vitro que recebeu uma
quantidade alta de PG, a captacao do mesmo pode variar consideravelmente de uma célula
para outra. Assumindo que o Dy, seja um valor que depende da quantidade de PG presente nas
células, pode-se afirmar que uma cultura celular apresenta uma distribuicdo de doses limiares.

Palavras-chave: Terapia fotodindmica. Células tumorais. Distribuicdo de dose limiar.
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Neste trabalho é apresentada a construcao da montagem de um sistema experimental para
resfriar atomos de estroncio. A construcdo do sistema esta focada no estudo do espalhamento
coletivo em nuvens atdmicas frias e ultrafrias por meio da teoria de Mie. O estréncio é um
elemento que conta com dois estagios de resfriamento, o primeiro utilizando a transicao forte
entre estados singletos 1.5y —! P, com largura de (27)32M H z, e o segundo com uma transicio
fraca entre estados singleto e tripleto 'Sy —3 P3 com largura de (2m)7.5M Hz. O objetivo
deste trabalho é a construcdo do sistema para resfriar 4&tomos de estréncio utilizando a primeira
transicao. A construcdo do sistema se apresenta em vdrias partes, primeiro a construcao
do um forno como fonte de vapor de estréncio, onde o estroncio metdlico é aquecido até
uma temperatura 7" = 873K. O forno conta com um sistema de microtubos encarregados
de colimar o feixe atomico, estes microtubos tem um didmetro interno D = 180um e um
comprimento de d = 8mm. Depois da implementac3o do forno e do sistema de microtubos
foi medido o perfil de velocidades transversais e a divergéncia do feixe atémico que sai do forno.
A largura tem um valor de (27)108M H z e a divergéncia do feixe de o« = 4.12°. A segunda
parte do sistema conta com a construcao do desacelerador Zeeman, responsavel por desacelerar
os atomos do feixe atémico utilizando um feixe laser contrapropagante com comprimento de
onda de A = 461nm, circularmente polarizado e com uma dessintonizacao utilizada, apds a
caracterizagdo do sistema foi de (—27)580M Hz. Os atomos sentiram os efeitos da for¢a
de pressao radiativa dentro de um tubo de comprimento de d = 0.28m. Para compensar o
efeito Doppler causado pelo movimento dos atomos foi utilizado um arranjo de bobinas em
configuracdo ”spin flip” para gerar o campo. A terceira e principal parte do sistema foi a
construcdo da armadilha magneto-6ptica (AMO). Onde os dtomos que saem do desacelerador
Zeeman s3o confinados e resfriados pela combinagdo de seis feixes contrapropagantes, dos
quais trés sdo retro-refletidos utilizando a transigdo com largura de (27)32M Hz. A dessintonia
dos feixe apds da caracterizagdo do sistema foi de (—27)39M Hz. Depois da construgdo do
sistema foi feita a primeira caractericdo da armadilha magneto-dptica de atomos de estréncio
em nosso grupo, onde obtivimos a temperatura dos dtomos na armadilha para o eixo vertical
da expansdo foi de Ty ¢ ticar = 4.7mKe para o eixo horizontal de Ty orizontar = 4mI. Também
foi medido o tempo de carga dos dtomos na armadilha ¢.4g, = 0.155 como bombeamento
éptico de estado 3P, —2 Dy. O tempo de vida foi de tyi40 = 0.35 € tyiga = 0.035 com e sem
bombeamento éptico, respectivamente.

Palavras-chave: Resfriamento de atomos. Estroncio. Armadilha magneto-éptica.
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Criticalidade Auto-Organizada (SOC) é um termo introduzido por Bak, Tang e Wisenfeld
(BTW) em 1987 (1), com o objetivo de explicar a grande variedade de sistemas que apresentam
invaridncia de escala na natureza. Este comportamento livre de escala (assumido no comego
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. Numa
tentativa de explicar a origem da SOC, Dickman et al. (2), propuseram uma interpreta¢do
dela como uma transicao de fase para um estado absorvente. O modelo mais simples que
apresenta uma transicdo de fase para um estado absorvente é conhecido como percolacio
dirigida (Directed Percolation). A versdo do modelo em espaco e tempo continuo é feita através
de uma equacdo de Langevin com ruido multiplicativo, na qual, a densidade de particulas é
uma grandeza maior ou igual do que zero. Os algoritmos convencionais que tentam produzir
solucdes para equacdes diferenciais estocasticas ndo conseguem lidar com o fato da densidade
ser sempre positiva, e novas formas de abordar o problema tém que ser procuradas. Neste
trabalho explicamos um algoritmo que permite achar uma solugdo numérica a equacdo de
Langevin com ruido multiplicativo, proposto em (3), e que consegue manter a densidade de
particulas ndo negativa.

Palavras-chave: Equacgoes diferenciais estocésticas. Criticalidade auto-organizada. Per-
colacao.
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Aplicacdes de nanomateriais em biossensores tém recebido muito interesse nos ultimos anos.
(1-2) Biossensores de glicose, em particular. recebem destaque devido a sua importancia em
diagnésticos clinicos. Apesar do grande avanco no monitoramento de glicose nas dltimas
décadas, ainda hd muitos desafios para alcangar um monitoramento de glicemia continuo,
clinicamente preciso, em conexdo a um sistema fechado otimizado para a entrega de insulina
no corpo. (3) Neste trabalho foram obtidos filmes automontados a partir da enzima glicose
oxidase (GOx) e os polieletrdlitos poli(amidoamina) de geragdo 4 (PG4) e o hibrido PG4 com
as nanoparticulas de ouro (AuNps). As AuNps foram sintetizadas em meio aquoso usando o
dendrimero PG4, o acido clorodurico e acido férmico atuando como agente redutor. Os filmes
foram analisados por caracterizagdes Opticas, estrutural e eletroquimica e adicionalmente foram
testados para a atuagao em biossensores de perdxido de hidrogénio e de glicose depositados
sobre substratos de vidro recoberto com éxido de indio (ITO). A biofuncionalidade da GOx e a
viabilidade do método como biossensor foi demonstrada pelo aumento da corrente em funcdo
das sucessivas adicoes de aliquotas de glicose a solucdo. Os filmes sem nanoparticulas nao
foram sensiveis a glicose. O biossensor com melhor desempenho foi o ITO-(PG4AuNp-GOx)
com 5 bicamadas, que mostrou-se linear na faixa de 0 a 4,8 mM de glicose com sensibilidade
0,013pA/mM e limite de detecgdo 0,44 mM.

Palavras-chave: Glicose oxidase. Técnica de automontagem. Biossensores.
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Receptores nucleares compreendem uma superfamilia estruturalmente conservada de fatores
de transcricdo. Esta superfamilia abrange 48 membros distintos, identificados no genoma
humano. (1) A atividade de muitos destes receptores nucleares é controlada pela a ligagdo
de ligantes lipofilicos, os quais incluem hormdnios, dcidos graxos e seus metabdlitos, acidos
biliares, oxisterdis, dentre outros ligantes. Em geral, esses receptores estao envolvidos em
diversas fungdes fisioldgicas, atuando como fatores de transcricdo que regulam a expressao de
genes especificos relacionados a reproducao, diferenciacdo e divisao celular, desenvolvimento e
manuten¢do da homeostase. (2) Dentre os membros da superfamilia dos receptores nucleares
incluem-se os receptores ativados por proliferadores peroxissomais (PPARs), os quais estdo
divididos em trés isotipos («, 3 e 7). Estes receptores sdo ativados por ligantes, destacando-
se os acidos graxos de cadeia longa, farmacos hipolipidémicos (fibratos) e tiazolidinadionas
(rosiglitazona e pioglitazona), essa ativagdo regula a expressdo de genes alvos pela ligagdo
aos PPREs. Esses receptores formam heterodimeros com o receptor do acido 9-cis retindico
(RXR). Em contraste com receptores de esterdides classicos que atuam como homodimeros, a
heterodimerizagdo entre o receptor RXR e os PPARs é essencial para recrutamento de cofatores
0s quais podem iniciar o processo de transcricido quando recruta coativadores ou suprimir no
caso do recrutamento de correpressores. (3) Neste trabalho, as proteinas foram purificadas
em dois diferentes passos: primeiramente por uma cromatografia de afinidade seguida de uma
gel filtracdo. Com as proteinas puras e concentradas a 10 mg/mL, o dominio LBD do PPAR«
e PPAR~ foi incubado com o ligante GL479 derivado do farmaco gemfibrozil por 4 horas com
3 vezes de excesso molar do ligante. Para a cristalizacdo utilizou-se a técnica de difusdo de
vapor, na qual a solucido do poco continha 27% PEG 20000, 100 mM Tris-HCl pH 7.0 e 1.0M
de citrato de sédio, 100 mM de Hepes pH 8.0, respectivamente para o PPARa e PPAR~.
Os cristais cresceram apés trés dias em formas de agulhas para o PPAR« e na forma clbica
para o PPAR~. Finalmente, os cristais foram coletas na linha dedicada a cristalografia de
proteinas MX2 do LNLS, os dados provenientes da coleta foram processados no programa
XDS e refinados no programa PHENIX.

Palavras-chave: PPARs. Dual agonista. Cristalografia de proteinas.
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Centros geradores de padrdo (CPGs) sdo redes neurais capazes de produzir atividades ritmicas
sem receber informac3o extrinseca, além de possuirem a capacidade de fornecer in vitro,
os mesmos padrdes de um sistema in vivo. (1) Para estudar a agdo de neuromoduladores
em CPGs, muitos estudos utilizam a técnica denominada bath, a qual consiste em perfusio
do sistema nervoso em solucao contendo o neuromodulador por um periodo determinado e
posterior lavagem. Entretanto, durante o funcionamento normal de um sistema nervoso, a
maioria dos neurdénios ndao é submetida a neuromodulacdo ou a aplicacao estaciondria de
neurotransmissores. Cada sistema neural apresenta um padrdo de pulsos de estimulo, formado
de pequenas quantidades de substancias liberadas de maneira descontinua e dependente do
funcionamento do préprio circuito. Com o auxilio de um programa capaz de procurar por
padrdes de disparo dos neurdnios, picolitros de solucdo contendo glutamato (107%) foram
aspergidos com o auxilio de um picospritzer, o qual é acionado, em tempo real, assim que o
padrao é encontrando. Andlises preliminares apontam que, sendo o glutamato responsavel por
parte das sinapses inibitérias do CPG pilérico de crustaceos, seu efeito inibidor é muito mais
forte quando a aspersao acontece em uma frequéncia de 1 Hz, do que quando a aspersao é
dindmica, dependente do 1° spike do neurdnio LP. Nos primeiros 40 segundos apds inicio da
aspersao, a quantidade de disparos do picospritzer é praticamente a mesma nos dois casos,
porém, a quantidade de spikes do LP é maior na aspersao dinamica, caracterizando uma menor
inibicdo pelo glutamato. Apds a finalizacdo de aspersdes por um periodo de 3 minutos, em
ambos os casos o sistema retoma, com a mesma velocidade ( 5 s), a frequéncia inicial ( 1.8
Hz), caracterizando um efeito reversivel da inibi¢do pelo glutamato. Tanto a aspersio dindmica
quanto a aspersao em uma frequéncia periddica estimularam a atividade de cardiac sac apds
o término da aspersao, porém, o inicio se da mais rapidamente quando a aspersao é dinamica.
Nossos dados apontam que ha uma diferenca no efeito de neuromoduladores quando estes sdao
liberados de acordo a atividade do préprio sistema nervoso ou quando a liberacao é periddica,
semelhante a utilizada na técnica bath, onde tem-se o efeito do acimulo do neuromodulador.
Estes resultados demonstram a viabilidade de utilizar o picospritzer para mimetizar a liberacao
de neuromoduladores em sistemas complexos.

Palavras-chave: Centros geradores de padrdo. Neuromodulador. Aspersdo dindmica em
tempo real.
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O cancer é uma doenca devastadora caracterizada pelo crescimento e pela multiplicacdo de-
scontrolada de células em um organismo. Apesar de todos os esforcos nas tltimas décadas em
desenvolver um tratamento eficaz e seguro para combater o cancer, esta doenca é a principal
causa de morte em todo o mundo. Estima-se que em 2020 o niimero de novos casos anuais seja
da ordem de 15 milhGes. Dentre as diversas proteinas estruturais encontradas em eucariotos,
os microttbulos desempenham papel essencial no desenvolvimento e manuten¢ao da estrutura
celular, no transporte, nas vias de sinalizagdo e no processo de mitose.(1) Desde a desco-
berta em 1971 do paclitaxel (taxol), um dos mais importantes farmacos para o tratamento
do cancer até os dias de hoje, diversas classes de compostos que interferem com o processo
de divisdo celular pela interacdo com microtibulos foram descobertos, variando quanto a
forma de modulagdo e quanto aos sitios de ligagdo as unidades de tubulina.(2-3) Devido ao
grande sucesso terapéutico dos farmacos anticancer que interagem com este alvo molecular,
considera-se que os microttibulos representam o melhor alvo contra o cancer ja descoberto e
que ainda pode levar ao desenvolvimento de tratamentos terapéuticos mais eficazes pela iden-
tificacdo de novos farmacos mais seletivos.(1) Neste trabalho s3o apresentados os resultados
obtidos através de estudos computacionais e bioquimicos utilizando uma base de compostos
sintéticos. Estes estudos consistiram na triagem virtual por docagem molecular de compostos
para avaliacdo em ensaios bioquimicos a fim de identificar possiveis moduladores da polime-
rizacao de tubulina com potencial atividade anticancer. Todos os compostos disponiveis para
testes bioquimicos foram organizados em uma base virtual pela construcao e otimizagao confor-
macional das estruturas tridimensionais dos ligantes. A partir desta base, estudos de docagem
molecular utilizando varias ferramentas computacionais em conjunto foram desenvolvidos e
algumas moléculas foram selecionadas para avaliacao bioquimica. Os compostos selecionados
por triagem virtual foram avaliados em ensaios de polimerizagdo de tubulina baseados em flu-
orescéncia e espalhamento e alguns destes compostos apresentaram consideravel capacidade
em modular a dindmica dos microttbulos. Estes compostos foram entao avaliados de uma
forma mais criteriosa através da determinacdo do parametro quantitativo de inibicao /C50 por
curvas do tipo dose-resposta. A capacidade destes compostos em modular a polimerizacao
foi entdo confirmada e um deles foi selecionado para estudos de competicdo frente ao sitio da
colchicina, com o objetivo de determinar o mecanismo molecular responsdvel pela atividade
do composto. Em conjunto, os resultados apresentados permitiram a identificacdo de duas
novas classes de inibidores de polimerizacdo de tubulina e auxiliardo no planejamento racional
de novos compostos mais eficazes para o desenvolvimento de novos tratamentos terapéuticos
no combate ao cancer.
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O melanoma é um tipo de cancer que atinge o tecido epitelial e é a mais letal forma de
cancer de pele. Diversas pesquisas sobre o melanoma vém sendo realizadas, tanto na busca
de novos tratamentos para cancer, bem como na prevencdo e diagndstico do mesmo. O
presente trabalho tem como propdsito a andlise de imagens digitais obtidas por luminescéncia
6ptica na identificacdo e diagndstico de melanoma. A motivacao do projeto consiste em
estabelecer procedimentos que possam facilitar o diagnéstico do melanoma sem a necessidade
de um procedimento invasivo, agilizando a deteccao do cancer e possibilitando maior sucesso
no tratamento. A ideia principal do trabalho é analisar diversas caracteristicas de imagens de
melanomas e verificar quais sao mais apropriadas para a classificacdo das lesoes. Na fase inicial
de projeto, trabalhou-se com o processamento de uma imagem de melanoma, onde foram
implementadas rotinas para determinacdo de caracteristicas simples da imagem como drea,
perimetro, borda, didmetro entre outras. Observando imagens de melanomas, identificou-se
que a forma da lesdo é um fator importante na sua caracterizacdo. Com base nisso, tem-se
trabalhado, atualmente, na implementagao de rotinas para a determinacao da curvatura das
imagens. A base tedrica para tal é o calculo de curvatura em curvas, sendo que as derivadas
serdo obtidas numericamente através da propriedade da transformada de Fourier (1). Espera-
se, com tais resultados, obter informagdes das imagens que nos auxiliem na caracterizacdo da
mesma. O projeto é uma colaboracdo do Grupo de Computagdo Interdisciplinar e do Grupo
de Optica, ambos do Instituto de fisica de S3o0 Carlos.
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Desalinhamentos sempre ocorrem em sistemas Opticos reais. Desalinhamentos n3o geram no-
vas aberracdes no sistema. O que efetivamente ocorre é que as aberracbes ja existentes no
sistema Optico apresentam novas dependéncias com o campo de visada (1-2). Superficies
desalinhadas alteram n3o apenas suas caracteristicas de aberracio como alteram também
as caracteristicas das superficies seguintes. Os métodos convencionais de alinhamento op-
tomecanico nem sempre s3o suficientes para atingir a precisdo de posicionamento entre os ele-
mentos opticos. A medida da frente de onda de um sistema dptico permite obter informacdes
quantitativas a respeito do estado fisico de um sistema dptico, dentre eles do alinhamento.
O uso dos coeficientes de Zernike obtidos a partir da frente de onda do sistema dptico tem
sido proposto na literatura para o alinhamento de sistemas &pticos reflexivos com poucos el-
ementos (3). O objetivo deste trabalho é desenvolver uma ferramenta para alinhamento fino
de sistemas dpticos, baseado nos Polindmios de Zernike de modo a obter a distingao do tipo
de desalinhamento presente no sistema dptico.

Palavras-chave: Alinhamento. Sistemas 6pticos. Polindmios de Zernike.
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A compactacao de solos agricolas causada por maquindrios agrarios ou pisoteio animal prej-
udica a producdo agricola porque dificulta a infiltracao de agua, causando a deficiéncia nu-
tricional da planta e o aumento do escoamento superficial (erosdo hidrica do solo). Uma
ferramenta de grande valia na avaliacdo da compactagao do solo é a tomografia por espalha-
mento Compton.(1) O trabalho de doutorado, ao qual esta monografia se refere, tem como
objetivo geral desenvolver e construir um tomdgrafo de efeito Compton para andlise da den-
sidade e compactacdo de solos agricolas em ambiente de campo. Como objetivos especificos,
o projeto inclui a elaboragcdo de um programa que permite avaliar a provdvel quantidade de
fétons espalhados por efeito Compton (2) e uma nova metodologia de medida em ambiente
de campo que obtém a amostragem da regidao do solo através de uma tecnologia de deteccdo
de fétons baseada na utilizagdo de um detector de estado sélido.(3) Além do detector, o
tomografo se constitui de uma fonte de raios X, de uma mesa posicionadora e de um com-
putador portatil utilizado para o armazenamento das medidas e reconstrucao das imagens
através de um software, desenvolvido na Embrapa. Dentre os resultados preliminares, estdo as
medidas de obtencdo de fotopicos Compton com o sistema de deteccdo por meio de detector
de estado sélido e os resultados preliminares de reconstrucao de imagens com o algoritmo de
retroprojecdo filtrada.

Palavras-chave: Tomografia Compton. Medida de compactacao do solo. Fisica computa-
cional.
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A Integral de trajetéria é uma entidade matematica usada em Teorias de Campos de Gauge
tais como Eletrodindmica Quéntica (QED) e Cromodindmica Quantica (QCD). Para a maioria
dos sistemas fisicos é impossivel calcular a integral de trajetdria analiticamente. Na QED este
problema é resolvido aplicando teoria de perturbagdes, resultando nos Diagramas de Feynman.
Isto é possivel porque a constante de acoplamento eletromagnética o« é menor que um. No
entanto na QCD a constante de acoplamento forte a; € maior que um no limite de baixos
momentos (grandes distancias). Isto significa que ndo podemos utilizar teoria de perturbagdo
e a integral de trajetéria tem de ser calculada numericamente. Aqui estudaremos um método
de calculo das integrais de trajetérias na formulacdo da mecanica quantica ndo relativistica
em termos de integrais de trajetéria. Consideramos o problema de calcular a probabilidade
de uma particula partindo de um ponto A chegar a um ponto B em um tempo T sob a acao
de um potencial V'(z). Isto é feito associando-se uma amplitude de probabilidade para cada
possivel trajetéria e entdo somamos todas estas amplitudes (o que é a definicdo de integral de
trajetéria). O resultado é chamado de kernel e o médulo quadrado resultard na probabilidade
procurada. (1) Se mudarmos para o tempo Euclidiano (¢t — it) e discretizarmos o tempo, a
integral se torna matematicamente a mesma usada em mecanica estatistica para a funcao de
particdo. Isto significa que é possivel utilizar algoritmos utilizados em mecanica estatistica,
como o algoritmo de Metropolis, para calcular integrais de trajetéria. Para fins de testes
estudamos o oscilador harmonico e usamos o método acima para calcular alguns observaveis
como a energia do nivel fundamental do sistema. O oscilador harménico é uma boa escolha
para a execucao dos testes porque ele é um dos poucos sistemas com uma solucao analitica.
Prosseguimos entao para o estudo do oscilador anarmonico, o qual ndo possui solucdo analitica
(2) e estudamos os efeitos de diferentes escolhas de discretizagdo da derivada temporal. (3)

Palavras-chave: Integral de trajetéria. Algoritmo de Metropolis. Simula¢iao de Monte Carlo.

The Path Integral is a mathematical entity used on Gauge Field Theories such as Quantum
Electrodynamics (QED) and Quantum Chromodynamics (QCD). For most physical systems
it is impossible to evaluate the path integral analytically. On QED this is solved through
perturbation theory, resulting on the Feynman diagrams. This is possible because the elec-
tromagnetic coupling constant « is smaller than one. On QCD however the strong coupling
constant a; is bigger than one on the limit of low momentum (large distances). This means we
cannot use perturbation theory and the path integral must be evaluated numerically. We study
the method of evaluating the path integral on the simpler case of a path integral formulation
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of non-relativistic quantum mechanics. We consider the problem of evaluating the probability
of a particle leaving a point A arrive at point B in a time T under a potential V' (z). This
is done by assigning a probability amplitude for each possible path and summing over these
paths (which is the definition of a path integral). The resulting amplitude is called a kernel
and taking the squared modulus of it will result on the desired probability. (1) If we move to
the Euclidean time (¢ — it) and discretize the time we will see the integral is mathematically
the same as the one used on statistical mechanics for the partition function. This means
it is possible to use algorithms from statistical mechanics such as the Metropolis algorithm
to evaluate the path integral. We study for testing purposes the harmonic oscillator system,
using the above method to evaluate some observable quantities such as the system ground
state energy. The harmonic oscillator is a good choice for testing because it is one of the few
systems that have an analytical solution. We proceed then to the study of the anharmonic
oscillator which don't have an analytical solution (2) and to the study of the effects of different
choices in the discretization of time derivatives. (3)

Keywords: Path integrals. Metropolis algorithm. Monte Carlo simulation.
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A presenca de complexos macromoleculares em vias metabdlicas ndo é uma novidade visto a
necessidade de formacao de interagdes transientes para a formacado de sitios ativos ou mesmo
para entrega de elementos com elevada toxicidade celular. Um dos elementos com elevado
grau prejudicial a celulas é o Selénio. Como controle desse elemento dentro do ambiente
celular, a via de incorporacdo de selenocisteinas possui papel fundamental a sobrevivéncia
principalmente aos organismos unicelulares de vida livre. (1) Em Escherichia coli, a via pos-
sui um complexo homodecamérico (SELA) que é responsavel pela incorporacdo do dtomo
de selénio, entregue pela enzima SELD, ao tRNA especifico (SELC) para sua futura incor-
porag¢do na cadeia polipeptidica nascente. (2) Esse projeto tem como objetivo a compreensdo
da interacao entre SELA e SELC, e, posteriormente, do complexo ternario SELA-SELC-SELD
através de técnicas nao usuais para as dimensoes dos complexos em andlise. As metodolo-
gias de anisotropia de fluorescéncia e técnicas microcalorimétricas apontam para razao es-
tequiométrica de 10SELA:10SELC na formagdo do complexo mais estavel e razdo final de
1SELA:ISELC:1SELD. (3) O mapeamento de regides de interagdo foram realizadas através de
troca hidrogénio - deutério acoplada a espectrometria de massas, possibilitando a construcao
de um modelo tedrico. O qual foi comprovado através de medidas de microscopia eletronica
de transmissao utilizando contraste negativo e preparo criogénico para determinacgdo estrutural
em alta resolucao. Além da possibilidade de quantificar a dinamica da interagao em solugdo
por espectroscopia de infravermelho. Os resultados obtidos evidenciam a possibilidade de de-
terminacao para complexos imensos por técnicas nao usuais, além de se contrapor a resultados
bibliograficos postulados a décadas e favorecer a compreensdo da via, tornando-a comparavel
com a mesma via homdloga em organismos superiores amplamente estudadas.

Palavras-chave: Selenocisteina. Complexos macromoleculares. Microscopia eletronica.

The presence of macromolecular complexes in metabolic pathways is not a new since the need
for formation of transient interactions to form active sites or for delivery of items with high
toxicity to cells. Selenium is the highly damaging to the cell. (1) As control of this ele-
ment within the cellular environment, the selenocysteine incorporation has key role to survival
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mainly to free-living unicellular organisms. (2) In Escherichia coli, the pathway has a ho-
modecamer complex (SELA) which is responsible for the incorporation of the selenium atom,
delivered by the enzyme SELD, and the tRNA specific (SELC) for future incorporation into
the nascent polypeptide chain. This project aims at understanding the interaction between
SELA and SELC, and later, the ternary complex SELA-SELC-SELD through of unusual analy-
sis techniques for the dimensions of complex. (3) The methods of fluorescence anisotropy and
techniques of micro calorimetric indicate stoichiometric ratio of 10SELA:10SELC in complex
formation and more stable final ratio of 1ISELA:1SELC:1SELD. To mapping regions of inter-
action were performed by exchange hydrogen - deuterium coupled with mass spectrometry,
allowing the construction of a theoretical model. Which was confirmed through measurements
of transmission electron microscopy using negative stain and cryogenic preparation for high
resolution structural determination. Besides the possibility of measuring the dynamic inter-
actions in solution by IR spectroscopy. The results showed the possibility of determination
for complex techniques, and to counteract the results bibliographic postulated for decades,
and promote understanding of the track, making it compatible with the homologous pathway
extensively studied in higher organisms.

Keywords: Selenocysteine. Macromolecular assemblies. Electron microscopy.
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A esquistossomose é uma das doencas tropicais negligenciadas de maior incidéncia no mundo,
estima-se que atinja cerca de 210 milhdes de pessoas em 76 paises. (1) O dnico tratamento
eficaz disponivel baseia-se na utilizacdo de praziquantel. (2) No entanto, existem relatos de
falhas de tratamento e o surgimento de cepas de schistossomas resistentes. (3) Por esta razio,
se faz necessario a busca de novas alternativas de conduta terapéutica. A Uridina Fosforilase
(UP) é uma enzima que cataliza a fosforilagdo reversivel da uridina formando uracil e ribose-
1-fosfato. Esta enzima possui um papel importante no metabolismo de pirimidinas e ja se
mostrou um alvo terapéutico promissor para varios parasitas, incluindo Schistossoma mansoni
.Em trabalhos anteriores do grupo, duas isoformas da UP de S. mansoni foram identificadas,
Smp_082420 (DL) e a Smp_082430 (GQ), e seus produtos polipeptidicos possuem 91% de
identidade. A andlise da estrutura cristalografica da isoforma QG revelou que esta isoforma
apresenta muta¢des (D126G e L201Q) no sitio ativo e podem significar importantes diferencas
na funcdo entre estas isoformas. O gene da isoforma QG e DL foram clonados, em vetor
de propagacao e de expressdo, e cristalizadas. Durante a obtenc¢do destas isoformas foram
sequenciadas 72 coldnias. Destas, 90% correspondem a forma DL e apenas 10% a forma
GQ. Este dado indica a preferéncia do parasita pela forma DL. Atualmente temos obtidas e
refinadas as estruturas das duas isoformas com diferentes ligantes. A anélise das estruturas,
estudos in silico e de cinética enzimatica irdo auxiliar a determinar as diferenca nas constantes
cataliticas e preferéncias de substrato destas isoformas.
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A onicomicose é um tipo de infeccao causada por fungos dermatéfitos, bolores filamentosos
nao dermatdfitos e leveduras, como Trichophyton spp., Pitiriase versicolor e Candida spp. en-
tre outros.(1) A infec¢do caracteriza-se por unhas quebradicas, espessadas, despigmentadas ou
com excesso de pigmentacdo e sem brilho. Estima-se que cerca de 80 % da populagdo possui
a doenca e apenas uma pequena parcela apresenta resultado satisfatério com os tratamentos
disponiveis. O tratamento convencional consiste na administragdo sistémica de antifingicos e
antibidticos por periodos de até 24 meses. (2) O aumento de linhagens microbianas resistentes
as drogas disponiveis e a alta incidéncia deste tipo de infeccdo na populagao tornam impor-
tante o desenvolvimento de novas tecnologias e op¢oes terapéuticas. Esta pesquisa tem a parte
bésica (estudos in vitro) e aplicada (estudo clinico), além do desenvolvimento de equipamento
para o tratamento da onicomicose por Terapia Fotodindmica (TFD). A TFD consiste no em-
prego do composto fotossensibilizador ativado por luz em comprimento de onda adequado
que, na presenca de oxigénio, produz espécies reativas de oxigénio tdxicas que inativam as
células alvo (fungos e bactérias). (3) Nos ensaios in vitro utilizamos um dos principais fun-
gos causadores da onicomicose, o Trychophyton mentagrophytes e dois fotossensibilizadores
diferentes: Curcumina (PDTPharma Ltda., Cravinhos-SP, Brasil) e Photogem® (Limited
Liability Company Photogem, Moscow, Russia) onde analisamos por microscopia confocal
o tempo de incubacdo dos fotossensibilizadores nos fungos e a fracao de sobrevivéncia do
micro-organismos para os diversos parametros avaliados. Para os estudos clinicos foram de-
senvolvidos dois equipamentos emitindo em 630 nm, para o Photogem® e em 470 nm, para
a curcumina. Os equipamentos foram desenvolvidos no IFSC (Grupo de Optica, Laboratério
de Apoio Tecnoldgico) e consiste de LEDs (diodos emissores de luz) acoplados a presilhas
anatomicamente desenhadas para as unhas dos pés e das maos. Foram tratados 90 pacientes
com Photogem® (5 mg/ml) e curcumina (750 pg/ml) aplicados topicamente. Apds 1 hora,
confirmamos a presenca do fotossensibilizador por imagem de fluorescéncia e o local foi ilu-
minado por 20 minutos (fluéncia de 120 J/ cm2). Nova avaliagdo clinica foi realizada apds
sete dias e o0 acompanhamento do tratamento foi realizado tanto por imagens, como por ex-
ames laboratoriais. Até o momento observou-se cura de 30 pacientes com uma média de seis
meses de tratamento. O grupo tratado com curcumina apresentou melhores resultados em
um tempo menor que o grupo Photogem®. Em comparagdo aos tratamentos convencionais,
que chegam a durar 24 meses, a TFD apresenta resultados mais rapidos, sem recidivas. Além
disso, o baixo custo do equipamento desenvolvido, a aplicacado local, evitando efeitos adversos
do medicamento convencional oral e a simplicidade de operagdo sao fatores relevantes para a
garantia da implantacdo dessa tecnologia no tratamento de um problema tdo comum. Este
protétipo se encontra em desenvolvimento por uma empresa nacional que o langard com o
kit contendo o medicamento, no inicio de 2013. Com os resultados obtidos concluimos que a
terapia fotodinamica é uma importante ferramenta no tratamento da onicomicose.
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O Método de Diagonalizagdo Filtrada (FDM) é aplicado como um método alternativo em
andlise de sinais, principalmente em situagdes onde a Transformada de Fourier (FT) sofre
alguma limitagdo, como em sinais temporais truncados ou quando ocorre superposicao de
FID e eco e se torna necessario separar essas informagdes(1). Considerando o nimero de
médias necessérias a aquisicdo de um dado com suficiente relagdo sinal-ruido (SNR), o tempo
de repeticdo (TR) adotado nas sequéncias e, por consequéncia, os parametros associados a
resolucdo espectral normalmente estdao bem abaixo do necessdrio para resolver multipletos.
Isso compromete significativamente a quantificacio de metabdlitos clinicamente importantes
como o Myo-Inositol (M-Ins), por exemplo, cujo espectro apresenta mdltiplas linhas. Outra
limitacdo associada a restricio de TR minimo é a dificuldade de estabelecer experimentos in
vivo para a andlise da variacdo dinamica de metabdlitos em pesquisas de carater funcional,
uma vez que estas variagdoes ocorrem numa duragao inferior aquela admitida pela resolucao
maxima permitida pelo uso do formalismo de Fourier. Portanto, a fim de avaliar a eficiéncia
do processamento utilizando FDM comparado a técnica tradicional, FT, em MRS de 1H,
observando a resolucao espectral obtida, simulamos neste estudo o metabélito M-Ins, que nao é
facilmente resolvido quando obtido em sistemas clinicos convencionais e processados utilizando
FT. Os espectros do metabdlito M-Ins foram simulados utilizando o software jMRUI 5.0. Esses
espectros foram simulados a partir das constantes de acoplamento (J) ja previamente estimadas
pela literatura para o metabdlito de interesse(2). Nas simulagdes, foi utilizada a sequéncia
PRESS, com TE=32ms, e a frequéncia de transmissdo de 85,2411MHz. Foram simulados dois
espectros 1D do metabdlito M-Ins, um com 1000 e outro 2048 pontos, sempre mantendo a
banda espectral constante e igual a 2kHz. Para as simula¢ées, foi considerado o T2 do M-Ins
igual a 150ms. Os espectros simulados foram processados utilizando FT e FDM. No caso da
FT foi utilizado o algoritmo padrao presente Origin 8.5.1. Ja o processamento utilizando FDM
foi realizado com auxilio de um plug-in implementado localmente no ambiente do Origin(1).
Com a finalidade de comparar os métodos, graficou-se a FT do FID completo, 2048 pontos, e
o FDM do FID truncado nos 1000 pontos iniciais. Como o processamento por FDM possibilita
manipular pardmetros dos picos que compdem o espectro(3), a largura total a meia intensidade
(FWHI) foi reduzida a 25% em todos os picos para evidenciar a informagdo presente no sinal.
Isto possibilitou resolver e visualizar melhor os multipletos, que a FT, ndo permitia, como
por exemplo, o duplo dubleto que estd centrado em 3.52 ppm e o tripleto em 4.05 ppm. Os
resultados iniciais demonstram que a técnica FDM é bastante promissora para o processamento
de espectros obtidos utilizando MRS. Em dados simulados, a técnica apresentou, de forma
comparativa, uma resolucdo espectral melhor que a FT, além de possibilidades distintas e
interessantes de processar e visualizar os picos. A resolucdo de espectros com tempo total de
aquisicdo comparavel ou inferior a variacdo metabdlica funcional é um desafio. Entretanto,
nossos resultados sugerem que essa dificuldade em breve serd superada.
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A Flucitosina (5FC) é um farmaco antimetabdlito, utilizado no tratamento de infecges cau-
sadas por fungos. Seu mecanismo de a¢do consiste na deaminagdo da molécula de 5FC em
5fluorouracila (5FU), que possui um dtomo de oxigénio no lugar do grupo amina, sendo tal
mecanismo executado pela enzima citosina deaminase(CD), naturalmente presente nas células
de fungos.(1) A 5FU, por sua vez, trata-se de um potente firmaco antimetabdlito, altamente
toxico, utilizado no tratamento do cancer, em especial os de célon, gastrico, reto, mama,
cabeca e pescoco, cervical, pancreas, células renais, etc.(2) Em 1985, por meio da terapia
dirigida por gene-enzima-pré-farmaco, a 5FC foi introduzida em combinacao com a CD para
o tratamento do cancer.(1) Considerando que farmacos antimetabdlitos atuam inibindo a
funcdo normal de processos biossintéticos, é de grande importancia compreender a quimica
supramolecular desses compostos, uma vez que o reconhecimento molecular depende dessas
caracteristicas para realizar um processo inibitério eficiente e seletivo. Nesse estudo, trés
cocristais de 5-FC com os acidos adipico, succinico e tereftalico foram obtidos de acordo com
o estudo de predigdo de sais ou cocristais a partir da variagdo do pKa.(3) Todos os cocristais
cristalizam no grupo especial triclinico P-1, com uma molécula de 5FC e uma molécula de
acido por unidade assimétrica. Dois arranjos do tipo R22(8) sdo observados em todas as
estruturas cristalinas, formadas por ligagdes de hidrogénio complementares dos tipos NHO e
NHN, ocorrendo entre moléculas adjacentes de 5FC. Um arranjo R33(8), envolvendo ligagdes
de hidrogénio dos tipos NHO e OHO s3o observadas em ambos os lados das moléculas de
acido, conectando-os a molécula de 5FC. Essas interacdes intermoleculares resultam em sin-
tons supramoleculares similares para as trés estruturas, com geracao de cavidades repetitivas
de arranjo R45(40), conduzindo a formagdo de camadas. E vélido ressaltar que o tamanho
dessas cavidades é proporcional ao tamanho da molécula do acido. Além disso, interacoes
intermoleculares n3o-classicas dos tipos CHF, CHO e CHN também estdo presentes, sendo
as responsdveis pelo empilhamento das camadas adjacentes em todas as estruturas. A seme-
Ihanca dos sintons supramoleculares observados para cada estrutura apresentada nesse estudo
indica que novos cocristais da fluoropirimidina 5FC com outros dcidos dicarboxilicos podem
ser desenhados e obtidos, podendo-se prever sua arquitetura tridimensional. Isto permitiria
a aplicacdo de técnicas de engenharia de cristais para o desenho de cocristais deste insumo
farmacéutico com propriedades farmacocinéticas melhoradas. Neste caso especifico, visando
a selecao de uma alternativa com propriedades melhoradas para a utilizacdo da 5FC.
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As técnicas de ressonancia magnética apresentam um papel importante em diversas dreas do
conhecimento devido a algumas caracteristicas fundamentais em certas aplicacdes, como, por
exemplo, ndo ser invasiva ou destrutiva. No entanto, estudos sobre a difusdo e incorporacdo
da tecnologia de ressonancia magnética no Brasil demonstraram que a participacdo do pais
é consideravelmente baixa em relacdo aos paises desenvolvidos. No periodo de 1976-2006,
apenas 1% dos artigos publicados nas bases de dados do Institute for Scientific Information
sao brasileiros e apenas uma patente brasileira foi registrada nas bases de dados do Trademark
Office USPTO.(1) Sendo assim, os equipamentos de RMN utilizados no pais sdo sistemas
proprietarios de grandes empresas e possuem altissimo custo. Neste sentido, trabalhos estao
sendo desenvolvidos no CIERMag, para a criagcao de um tomdgrafo completamente digital de
ressonancia magnética (Projeto ToORM15), com concepgdo completa e proprietaria do grupo.
Este trabalho tem por finalidade descrever parte do sistema que compde o Projeto ToRM15,
o ToRM Console, ainda em sua fase de concepcdo e desenvolvimento. Na atual etapa, o
ToRM Console, permite a execucdo de experimentos de relaxometria, que estdo sendo utiliza-
dos para validagcdo do hardware sintetizado no CIERMag. Em longo prazo, o sistema devera
também permitir a realizacao de experimentos de MRI e exames clinicos, de maneira robusta.
Além disso, outros trabalhos desenvolvidos no grupo, como uma linguagem para definicdo de
sequéncias de pulsos (Linguagem F), bem como um ambiente para desenvolvimento ( ToRM
IDE) garantem o funcionamento do sistema. O ToRM Console estd sendo desenvolvido em lin-
guagem de programacdo Python 2.7, com o uso da biblioteca PySide, que permite a utilizagdo
do framework de interface de usudrio multiplataforma Qt, de maneira a criar um ambiente
com boa usabilidade, portabilidade e sem grandes desafios durante a etapa de codificagdo.(2)
Para garantir a protecdo do sistema em relacdo a utilizacdo das funcionalidades, um sistema
de usuérios foi estabelecido e ja estd funcionamento. Este sistema garante que cada grupo
de usudrios possa realizar somente as operagoes atribuidas a ele. Para que uma metodologia
de sequéncia de pulsos previamente desenvolvida seja utilizada no sistema, o usuario devera
carrega-la, verificar os valores dos pardmetros utilizados na sequéncia e executéd-la. O sistema
automaticamente se encarregara de compilar a metodologia, bem como realizar a comunicacao
com o hardware do espectrometro, disponibilizando, em tempo real, os dados coletados de
forma gréfica. A arquitetura cliente-servidor utilizada no sistema permite que experimentos
sejam realizados remotamente, podendo ser utilizados para fins educacionais ou prestacao
servicos a distancia, por exemplo. Para fins de validagdo, um experimento utilizando uma
metodologia de sequéncia de pulsos CPMG, de 32 ecos, 128 pontos por eco, em uma amostra
de agua com sulfato de cobre a 5mM foi realizado. Embora as ferramentas de processamento
ainda n3o estejam suficientemente desenvolvidas, os resultados foram interessantes do ponto
de vista da validacao do hardware, bem como para observar a viabilizacdo do projeto. Agrade-
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cemos a toda equipe do CIERMag, além das agéncias de fomento tecnoldgico pelo apoio ao
projeto (FAPESP: 2005/5.6663-1 e CNPQ: 565.047/2010-8, CAPES, FINEP, FNS).
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Rede complexas(1) sdo uma forma de representa¢do de sistemas complexos onde as interagdes
entre elementos tem um papel fundamental para sua descricio. Recentemente, estudos em
redes complexas apresentaram grande potencial para entender a estrutura e dindmica de sis-
temas em diferentes dreas do conhecimento. Uma rede complexa é composta por um con-
junto de vértices e arestas. Vértices podem representar elementos como particulas, pessoas
e proteinas; enquanto arestas, podem representar as conexodes ou relacoes entre eles, como a
interacao entre particulas, a amizade entre pessoas e semelhanca entre proteinas. A obtencao
de modelos quantitativos que representem fendmenos reais, observados na natureza, assim
como o desenvolvimento de metodologias de caracterizacao de redes complexas, tornaram-se
essenciais para a compreensdo e desenvolvimento de pesquisas com essas estruturas. A es-
trutura topoldgica de certas redes pode estar acoplada a informacgdes geograficas ou espaciais
inerentes do fendmeno ou modelo estudado. Essas redes sao chamadas de redes geogréficas
ou redes espaciais, onde a distancia euclidiana entre vértices possui papel fundamental na
descricdao de suas conexodes.Redes geogrédficas baseadas em transporte podem fornecer in-
formacdes quantitativas importantes sobre planejamento urbano.Apesar da maioria das redes
espaciais estudadas serem geograficas bidimen- sionais, redes tridimensionais podem ser obti-
das através da anadlise da estrutura inerente de canais em sélidos.Redes espaciais reais com
dimensdo maior do que 3 foram pouco exploradas como redes geograficas. Um exemplo dessa
classe de redes s3o redes de paisagens de energia potencial(Energy Landscapes).(2) Estas re-
des descrevem a estrutura topoldgica intrinseca de minimos na hiper-superficie gerada por um
potencial de energia n-dimensional e podem ajudar a entender melhor os mecanismos com-
plexos que levam a minimizacao de energia em diferentes sistemas fisicos, como dobramento
de proteinas, dinamica nuclear e descricao de potenciais quanticos.Assim como paisagens de
energia, paisagens de aptiddo(Fitness Landscapes) sdo superficies n-dimensionais, entretanto
mapeiam uma pontuacao de fitness para cada varidvel de sistema. Nestes sistemas, deseja-se
maximizar o score, diferentemente de superficies de energia, onde o sistema tende a minimizar
a energia.Paisagens de aptidao podem ser usadas para entender a evolucao de uma populagao
com relagdo a uma caracteristica, em biologia, por exemplo, o sistema pode ser descrito por
genotipos e fendtimos. A proposta deste trabalho é explorar as possibilidades de estudo de redes
complexas geograficas de dimensionalidade arbitraria, e, inicialmente, estudar a aplicacao de
novas metodologias para a analise de redes de potencial.Dada a importancia de otimizacdo em
diferentes areas do conhecimento, redes de potencial podem ser (teis para descobrir estratégias
de solugdo para problemas que minimizem ou maximizem uma fun¢do de energia.A estrutura
topolégica de redes geograficas também deverd ser estudada, tendo como maior contribuicao
apresentar o conceito de dimensionalidade(3) local para vértices.Metodologias de visualizacdo
computacional também deverdo ser aplicadas as redes, tendo como objetivo tanto validar os
novos método como também permitir que dados multidimensionais sejam apresentados em
baixas dimensdes.Como objetivo final, este trabalho devera motivar estudos futuros de redes
com alta dimensionalidade destacando as possiveis aplicacoes e importancia.
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Complexos de metais de transicao com potencial farmacoldgico tem sido estudados nos ultimos
anos. O complexo dinuclear [Cu2(sant)4(H20)2]2,5H20 (Cu(ll)-4cido santdnico) tem se
mostrado promissor como agente anti-cancer e no combate a doengas dsseas, como a os-
teoporose.(1) Em sua forma cristalina, o complexo Cu(ll)-acido santénico apresenta estrutura
cristalina tetragonal (a = b = 14,4984); ¢ = 64,07A) sendo que cada ion Cu(ll) esta ligado
apenas com oxigénios (quatro no plano basal pertencentes a molécula do acido santdnico e
um no eixo apical pertencente a uma molécula de dgua). A ponte que liga os dois ions de
Cu(Il) que formam a unidade dimérica é do tipo -O-C-O-.(1) O objetivo da presente pesquisa
é estudar as intera¢des de exchange e dipolar ente fons metélicos (no caso, o fon Cu(ll)) trans-
mitida pelas pontes moleculares que ligam estes ions. A técnica de Ressonancia Paramagnética
Eletronica (EPR) tem se mostrado adequada para este tipo de estudo pois fornece a magnitude
e a anisotropia da interagdo dipolar entre os ions Cu(ll), que nos ddo informagdes estrutu-
rais da amostra, como também o valor da constante de acoplamento de exchange, J, que
nos permite caracterizar as ligacdes importantes nas rea¢des de transferéncia de elétrons.(2)
Os espectros de EPR da amostra cristalina em temperatura ambiente foram obtidos num es-
pectrometro Varian E-110 operando em banda Q (34,5GHz). Com o cristal orientado em uma
base de KCl, foram obtidos os espectros de EPR da amostra nos trés planos cristalinos (ab,
ac e bc) variando-se o angulo entre o campo magnético aplicado e os eixos cristalinos. Os
espectros obtidos para os planos cristalinos ab, bc e ac exibem um comportamento tipico do
ion Cu(ll) em simetria axial. (3) Para o plano ab, ndo se observou nenhuma variagdo angular
aprecidvel dos sinais referentes as transicdes permitidas (0M = 41). Nos espectros obtidos
para os planos cristalinos bc e ac, é visivel a presenca de quatro linhas referentes as transi¢oes
permitidas (0M = +1). Dos resultados, é possivel aferir a presen¢a de duas unidades dinu-
cleares magneticamente ndo-equivalentes.(3) Nestes planos, também é visivel o sinal referente
as transicdes proibidas (M = +2) quando o angulo de aplicagdo do campo magnético esta
entre 0 e 90 graus e entre 0 e -90 graus. Os resultados de largura de linha e posi¢cdo das linhas
estdo sendo analisados para a obtencdo dos valores da constante de interacdo de exchange e
da interagdo dipolar na amostra. Agradecimentos: Fapesp e CNPq
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A familia Trypanosomatidae é considerada de grande importancia médica e econdmica, uma
vez que os parasitos protistas desta familia s3o capazes de provocar doencas letais em seus
hospedeiros. O grande impacto desses parasitos na saide humana tem direcionado inves-
tigacdes dos processos moleculares peculiares desses organismos, como o processamento dos
pré-mRNAs por SL trans-splicing, necessario para resolver os transcritos de RNA policistrénico
em mRNAs maduros. (1) Por ser um mecanismo ausente em vertebrados, nos quais ocorre o
cis-splicing, suas proteinas participantes podem ser consideradas importantes alvos parasito-
especificos. (1-2) O spliceossomo é um complexo nuclear que interage com o SL RNA e
o pré-mRNA para catalisar o SL trans-splicing, sendo composto por pequenas particulas ri-
bonucleoproteicas nucleares (U1, U2, U4, U5 e U6 snRNPs), formadas por snRNAs e fatores
proteicos especificos associados. Todos os U snRNAs, exceto o U6 snRNA, sdo exportados
do niicleo ao citoplasma celular, onde se ligam a sete proteinas Sm (B, D1, D2, D3, E, F e
G) que formam um anel hetero-heptamérico. (2) Diferentemente do core Sm descrito para
cis-splicing, foram observadas variagles nessas estruturas de trans-splicing, com as proteinas
Sm16,5K e Sm15K substituindo as proteinas SmD3 e SmB no core Sm de U2 snRNPs e com
a proteina Ssm4 substituindo a proteina SmD3 em U4 snRNP. (3) Para a produgdo dos com-
plexos proteicos, as construgdes SmD3/B, SmE/F/G, SmD1/D2 e Sm16,5K/15K em vetor de
expressdo pEQ30 (Qiagen) foram coexpressas em E. coli SG13009 por indu¢do com 0,5 mM
de IPTG durante seis horas e o produto solivel foi copurificado por meio de Cromatografia
de Afinidade a ion niquel (HiTrap IMAC HP - Qiagen). Realizou-se, entdo, a montagem in
vitro dos anéis heptaméricos, a qual foi confirmada por meio de Cromatografia de Exclusdo
Molecular Analitica em coluna SUPEROSE 12 10/300 (GE) e Eletroforese em Gel Nativo. Ex-
perimentos iniciais de rastreamento de condicdes de cristalizacdo foram realizados com robd
Honeybee 931 (Genomic Solutions Inc) para a avaliagdo de diferentes agentes precipitantes na
cristalizagdo dos complexos proteicos. Estudos estruturais serdo realizados para investigacao
dos residuos de aminodcidos determinantes na funcdo dos cores Sm de trans-splicing em T.
brucei.
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Desde que foi observada ha pouco mais de uma década (1), a transmissdo dptica extraordindria
(TOE) devido a um arranjo periédico de orificios feitos sobre uma superficie metélica, ainda
serve como referéncia para muitos estudos a respeito do comportamento da luz em estruturas
cujas dimensdes sao menores do que seu comprimento de onda. Isso porque, a teoria da
difracao de Abbe estabelece um limite no qual é possivel detectar o padrdo de luz transmitida
por determinado objeto que porventura sirva como obstdculo a passagem do feixe luminoso.
Tal limite, conhecido como limite de difracdo depende do comprimento de onda da radiacdo que
incide sobre a estrutura, e do indice de refracdo da mesma: (3-). Bethe (2) obteve uma soluggo
analitica para a transmissao em pequenos orificios feitos em uma superficie de condutividade
elétrica e dimensoes infinitas. Porém, em situacGes reais isto ndo é possivel. Na tentativa de
compreender qual o motivo de se detectar a luz em tais estruturas, foi utilizado o argumento
de que a geracdo de plasmons de superficie, acoplamento entre a radiacdo eletromagnética
incidente com os elétrons livres presentes no metal na interface com um dielétrico, contribuiria
na transmissdo dptica. A partir deste conceito, intimeras publicacdes foram realizadas. Em
vista do avanco de técnicas de nanofabricac3o foi possivel obter estruturas (também conhecidas
na literatura como subwavelength) de maior complexidade para analisar os efeitos plasménicos,
entre outras propriedades dpticas. Porém, pela facilidade de se fabricar e por apresentar
caracteristicas similares a um arranjo periddico, escolhemos a fenda feita em filmes de ouro
(Au) e prata (Ag) depositados em vidro BK7, como objeto de nosso estudo. Trabalhos recentes
como (3) demonstram isso. Verificaremos, por meio de modelagem computacional, como tal
estrutura possui comportamento similar a cavidade Fabry-Perot, quando variarmos a espessura
do filme. Também faremos a comparacao entre as propriedades da transmissao dptica para um
arranjo de fendas e na presenca de uma tnica fenda. Além disso, buscamos compreender qual
a influéncia na transmissdo quando consideramos fendas fabricadas em filmes com camadas
alternadas de Au e Ag.

Palavras-chave: Transmissdo dptica extraordindria. Nanoplasmdnica. Ondas de superficie.
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Altas concentrag¢des de bis (3-5) monofosfato de diguanosina ciclica (c-di-GMP), regula di-
versos fendtipos em bactérias, incluindo a formagdo de biofilme. (1) O patdgeno oportunista
Pseudomonas aeruginosa produz o polissacarideo pel responsavel pela formagdo de biofilme na
interface ar-liquido de uma superficie. (2) Dentre as proteinas necessérias para a produ¢éo do
exopolissacarideo a proteina transmembrar PelD de 51 kDa, foi identificada como um precursor
da biossintese de polissacarideo e também como um receptor especifico de c-di-GMP.(3) Neste
trabalho a regido citoplasmatica de PelD foi cristalizada na forma apo e complexada com o
ligante em duas condi¢Bes do kit Index (HAMPTON Research): F7 e G3. Os cristais foram
submetidos a difracdo de raios-X, e teve sua estrutura resolvida pelo método de incorporacio
de metal pesado. Obtivemos um conjunto de dados a 1,9 A de resolucio, grupo espacial C2
com parametros de cela equivalentes a = 110,6 A, b=434 A, c=797 A, [ = 133,5°, com
excelente estatistica, Rmeas de 6,7 % (44,14%) e 1/o(l) de 12,9 (2,5). A estrutura revelou a
presenca de dois dominios: GAF no N-terminal e o GGDEF degenerado no C-terminal. Este
dltimo apresentou residuos conservados (RxxD) de ligagdo ao c-di-GMP,0 qual normalmente
atua no sitio inibitério de enzimas diguanilato ciclases. Usando a técnica de calorimetria de
titulagdo isotérmica (ITC), demostramos que PelD tem uma grande afinidade por c-di-GMP,
apresentando Kd = 6,53 uM e uma estequiometria de 1:1, corroborando com os dados de
cristalografia.Informagdes estruturais a respeito do modo preciso de ligacdo de c-di-GMP a
seus receptores representam uma parte crucial nos circuitos de sinalizacdo bacteriana e, por-
tanto, representam valiosos alvos para o desenvolvimento de novas terapias.
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Ferromagnetismo itinerante permanece um desafio em Fisica Téorica. Isto porque o fenémeno
resulta de uma competicdo entre interacao eletronica e efeitos de muitos corpos, e ndo pode ser
atacado perturbativamente. Em uma dimensao, em particular, sabe-se que sistemas sao des-
critos, em certas condi¢des, por liquidos de Luttinger (1), que desfavorecem ordem magnética.
Além disso, um teorema devido a Lieb e a Mattis (2) proibe ferromagnetismo para uma série
de modelos. H3, entretanto, modelos na literatura (3) que violam as hipéteses do teorema e
para os quais ferromagnetismo foi estabelecido em casos particulares de densidade eletronica.
Bosonizamos uma versao generalizada desses modelos em busca de instabilidade no setor de
spin do modelo de Luttinger, indicada por uma mudanc¢a de sinal na velocidade dos spinons.
Verificamos, entretanto, que, no regime fracamente interagente e de baixas energias, quando
se aplica a técnica de bosonizagdo tradicional, o setor de spin permanece estdvel. Ja no setor
de carga, em um caso particular de densidade eletronica, hd uma transicao para um isolante de
carga. E neste mesmo caso que fase ferromagnética foi estabelecida rigorosamente, o que leva a
pergunta de se ha conexdo entre as fases. Para respondé-la, modificamos a densidade eletronica
e estudamos a estabilidade ferromagnética no regime fortemente interagente, acoplando os
mdgnons do modelo a férmions sem spin. Calculamos perturbativamente a autoenergia dos
magnons e encontramos singularidades, o que indica uma falha na teoria de perturbacdo. O
significado fisico dessas singularidades precisa ser melhor investigado.

Palavras-chave: Ferromagnetismo itinerante. Bosoniza¢do. Liquido de Luttinger.

Itinerant ferromagnetism remains a challenge in theoretical physics. The phenomenon arises
from a competition between electronic interaction and many-body effects, and cannot be
treated perturbatively.Particularly in one dimension, it is known that systems are described,
in certain conditions, by Luttinger liquids (1), that disfavors magnetic order. Moreover, a
theorem due to Lieb and Mattis (2) forbids ferromagnetism for a number of models. There
are, however, models in the literature (3) that violate the hypothesis of the theorem and
for which ferromagnetism has been established in particular cases of electronic density.We
bosonized a more general version of these models, seeking for instability in the spin sector
of the Luttinger model, indicated by a change of sign in the spinons velocity. We verified,
however, that, in the weakly interacting regime and for low energies, when we can apply the
traditional bosonization technique, the spin sector remains stable. In the charge sector, for a
particular case of electronic density, there is a transition to a charge insulator. The transition
occurs in the same case for which ferromagnetic phase has been rigorously established, leading
us to question if there is a connection between these phases.To answer this, we modified the
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electronic density and studied the ferromagnetic stability in the strongly interacting regime,
by coupling the magnons of the model to spinless fermions. We calculated perturbatively the
magnon self-energy and found singularities, which means a failure in perturbation theory. The
physical meaning of these singularities must be better investigated.

Keywords: lItinerant ferromagnetism. Bosonization. Luttinger liquid.
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O objetivo deste trabalho é analisar se o neurdnio sensorial H1, presente no sistema visual da
mosca, depende de alguma forma do comportamento de voo do inseto. O H1 se localiza na
placa lobular do sistema visual e é sensivel a movimentos horizontais. Muitos estudos tém
explorado o cédigo neural da mosca através do registro dos potenciais de acdo desse neurbnio
enquanto o inseto observa uma imagem pré-definida. (1) No entanto esses experimentos sdo
limitados pois em sua maioria utilizam os animais presos ou anestesiados, bem longe das
condi¢coes naturais. Assim, consideramos interessante investigar se existe alguma mudanca na
resposta de um neurdnio sensorial do sistema visual quando o animal n3o esta apenas parado
recebendo o estimulo, e sim, exibindo um comportamento de voo. Para isso, desenvolvemos um
suporte que permite realizarmos medidas eletrofisiolégicas do H1 em Chrysomya megacephala
fixando apenas parte de seu corpo enquanto as asas batem livremente. A mosca observa a
sua frente um padrdo de barras verticais se movendo horizontalmente a uma taxa de 500
Hz. (2) Comparamos as respostas do neurdnio quando o inseto estd parado e quando estd
voando. Adicionalmente, obtivemos dados da atividade dos potenciais de acdao dos miusculos
que controlam a direcao do voo e do sinal do batimento das asas capturados por dois pequenos
microfones posicionados a uma pequena distdncia de cada asa. Com esses dados pretendemos
investigar a relacdo entre resposta motora e o estimulo visual. Nossa intencdo é verificar se ha
um padrao claro na resposta motora que indique a direcao de voo a fim de usa-lo para controlar
a imagem em tempo real em projetos futuros (a prépria mosca controlaria seu voo durante o
experimento). (3). Até esse momento o trabalho possui resultados ainda inconclusivos e em
fase de densas analises. Porém, resultados preliminares ja nos fornecem uma boa perspectiva
de que esse estudo vird responder uma questdo até entdo pouco abordada além de contribuir
para o aprimoramento dos experimentos com sistema visual da mosca que é tradicionalmente
utilizado como paradigma do processamento de informacdo por um sistema nervoso.

Palavras-chave: Informacao sensorial. Cédigo neural. Controle motor.
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Em fisica de particulas, um raio cdsmico ultra relativistico (UHECR), é um raio cdésmico
com energia cinética extrema, muito maior que a massa tipica de repouso de um hadron.
Esses raios césmicos sdo significantes para o estudo da interagdes hadronicas de altas ener-
gias, superiores ao LHC. Um UHECR, ao entrar na atmosfera terrestre, inicia uma chuva de
particulas secundarias, produzida por intera¢des do raio cdsmico com o ar, chamada chuveiro
atmosférico extenso (CAE). O estudo da massa de um UHECR é extremamente complexo,
devido a flutuacdo natural na primeira interacdo e ao desconhecimento da sessdo de choque
em altas energias de um CAE. Uma técnica para se determinar tais massas é a taxa de
elongacdo(1), definida por dois pardmetros do CAE: A profundidade no qual este atinge o
méximo de particulas (Xmax) e a energia do raio cdsmico primdario. Estes resultados sdo
comparados a modelos computacionais que simulam um CAE, permitindo assim que seja
possivel realizar a interpretacdo da massa do UHECR. Cada modelo de CAE possui a sua prépria
extrapolacao da secdo de choque, o que pode levar a diversas interpretacoes de massa. Em altas
energias, existe um modelo no qual ocorre saturagdo de gluons dentro de um niicleo(2). Se essa
saturacdo ocorrer na superficie nuclear, a secao de choque préton-ntcleo e nicleo-nicleo cresce
mais rapidamente em funcao da energia incidente quando comparada ao modelo de Glauber,
sendo que a mesma saturacao poderia ser observada em UHECR. Portanto, propomos o estudo
da secao de choque préton-ntcleo e ntcleo-nticleo no desenvolvimento de um CAE através de
modificacdes do modelo de interagdo hadrénica de altas energias em simulagdo de CAE(3),
como por exemplo, SIBYLL. Apds a simulacdo desse novo modelo, sera analisada a influéncia
da secao de choque na taxa de elongacao para a interpretacao da massa da particula primaria
do UHECR.
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Fendmenos como coeréncia, descoeréncia e emaranhamento sao frequentes em trabalhos rela-
cionados a informacdo quantica. O maior obstdculo que os pesquisadores desta aréa enfrentam
é: Como entender a interacdo do sistema de interesse com o ambiente? Em sistemas quanticos
abertos tal interacdo é responsavel pelo fenomeno de descoeréncia, isto é, estados inicialmente
puros se tornam uma mistura estatistica de estados possiveis, de forma que hd uma perda de
informagdo para o ambiente. (1) Por outro lado, o emaranhamento entre duas particulas é
um fendmeno tipicamente quantico, que nos permite ter acesso a informacdo sobre o estado
de uma das particulas apenas com o conhecimento prévio sobre o estado da outra, mesmo
que estejam separadas espacialmente. (2) Trabalhos recentes na interface entre a fisica e a
biologia fizeram surgir a seguinte pergunta: Seria a vida governada pelas leis da mecanica
quantica? Surge entdo uma nova drea de pesquisa denominada biologia quantica, e indimeros
pesquisadores ja se dedicam a tentar responder tal pergunta, criando modelos quanticos para
explicar fenémenos biolégicos como a fotossintese e a selecdo natural. Nesse contexto, cer-
tos passaros migratdrios sao capazes de perceber até mesmo pequenas variagoes do campo
magnético terrestre, utilizando-o como orientacao durante suas longas viagens. Tal fenomeno
é conhecido como compasso das aves, ou magneto-recepcao. Visando explicar resultados ex-
perimentais propde-se o seguinte modelo: Um par de elétrons emaranhados é criado quando
uma molécula presente no nervo ético do passaro é excitada por um féton. Além disso, ha
interacdo hiperfina entre o niicleo da molécula e um dos elétrons emaranhados. Tal modelo
é conhecido como radical pair, ou simplesmente modelo RP. (3) Especula-se que tal sistema
fisico seja capaz de explicar o mecanismo biolégico de orientacdo das aves. O objetivo do
trabalho é investigar a dindmica do sistema utilizando uma equagcao mestra, e o papel do
emaranhamento no modelo. Esperamos responder a essas e demais questdes que porventura
surgirem no decorrer do trabalho.

Palavras-chave: Informacdo quantica. Descoeréncia. Emaranhamento.
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Desde a observacao experimental de uma transmissdo Optica extraordindria por Ebbesen et
al.(1) em estruturas abaixo do comprimento de onda da luz, esta sob investigac3o o efeito da
propaga¢do de Plasmon Polaritons de Superficie (SPP - do inglés " Surface Plasmon Polari-
tons”) sobre nanoestruturas metdlicas. Um novo campo de pesquisa emergente lida com a
interagdo destes SPP's com ensembles de nanomateriais(2) e nanoparticulas metalicas (NP).
Foi demonstrado tanto teoricamente(3) como experimentalmente que a utilizacdo correta das
propriedades dpticas destas nanoestruturas metalicas no regime abaixo da escala do compri-
mento de onda pode levar ao aprisionamento dptico de dtomos/moléculas simples. No presente
trabalho, estudaremos a interagdo de SPP's com um ensemble de pontos quanticos (QD - do
inglés "quantum dot") posicionados sobre uma nanoestrutura metélica de Ag. Analisamos o
efeito de um QD simples colocado sobre ou dentro de um orificio quadrado numa estrutura
de Ag, bem como a interacdo de uma camada destes QD’s sobre uma estrutura metiélica
de Ag consistindo de um arranjo de fendas simples infinitas. Isto é feito resolvendo-se as
equagoes de Maxwell uo%—lj = _-VxE, 50%—? =VxH-— %, com o método das Diferencas
Finitas no Dominio do Tempo (FDTD - do inglés "Finite Difference Time Domain”) para
a propagacao de luz através da estrutura, acopladas a equac¢do de Liouville-von Neumann
ih% = [F[, pl — z'hfﬁ,que descreve a evolucdo da dindmica quantica do sistema de QD's. Os
QD'’s sdo considerados como sistema de quatro niveis, um tipo s como estado fundamental e
trés niveis degenerados do tipo p como estados excitados, e também ¢é levado em consideracao
o tempo de vida ndo-radiativo dos estados excitados, descritos pelo operador fenomenoldgico
. Utilizando este modelo autoconsistente vamos investigar as propriedades de transmissao
destes sistemas.

Palavras-chave: FDTD. Plasmonica. Ponto quantico.

Since the experimental observation of extraordinary optical transmission by Ebbesen et. al.(1)
in subwavelength structures, it has been under study the effect of the propagation of Surface
Plasmon Polaritons (SPP) over metallic nanostructures. A newly emerging research field deals
with the interaction of these SPP's with ensembles of nanomaterials(2) and metal nanoparticles
(NP). It has been shown both theoretically(3) and experimentally that proper utilization of
optical properties of such metal nanostructures at the subwavelength scale may lead to single
atom/molecule optical trapping. In the present work we study the interaction of SPP’s with
an ensemble of quantum dots (QD) placed over a metallic Ag nanostructure. We analyse
the effect of a single QD placed over or inside a square hole in a Ag structure as well as
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the interaction of a layer of these QD's over a Ag structure consisting of an array of slits.
This is done by solving Maxwell's equations Mo%—? = -V X E, 50% =V XxH - %, with
the Finite Difference Time Domain (FDTD) method for the propagation of light through the
structure, coupled to Liouville-von Neumann equation ih% = []:I,ﬁ] — @'hfﬁ, that describes

the quantum dynamics evolution of the QD’s. The QD's are taken as four level systems with
an s-type ground state and three degenerate p-type excited states, and it is also taken into
account the radiationless lifetime of the excited states, described by the phenomenological T
operator. Using this proposed self-consistent model we will scrutinize transmission properties
of such systems.

Keywords: FDTD. Plasmonics. Quantum dot.
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Com o desenvolvimento de pesquisas na drea de dispositivos de efeito de campo se tornou
possivel criar um novo mecanismo para monitorar atividades metabdlicas diferente do sistema
por monitoramento de correntes faradaicas. Dispositivos EIS (Eletrélito-Isolante-Semicondutor)
sao capacitores onde os eletrodos metalicos convencionais sdo substituidos por uma camada
semicondutora e uma solucdo eletrolitica, onde podem ser adsorvidos nanomateriais, onde
neste trabalho foram adsorvidos bicamadas de dendrimeros (PAMAM) e nanotubos de carbono
(SWNT). Inicialmente foram determinados parametros intrinsecos dos chips semicondutores de
silicio como concentracdo de dopantes e potencial de banda plana, através do uso de métodos
de calculo usando as curvas de Capacitancia versus Potencial. Medidas de Espectroscopia
de Impedancia feitas a cada acréscimo das bicamadas de PAMAM/SWNT s3o usadas para
investigar de que maneira estas bicamadas influenciam no comportamento dos elementos do
circuito equivalente de um capacitor EIS, como capacitancia de dupla camada, elemento de
fase constante e capacitancia da regido de deplecdo. A analise dos dados sugerem que o chip
apresenta maior eficiéncia com a adsorcao de trés bicamadas, por apresentar menor resisténcia
de transferéncia de ions.

Palavras-chave: EIS. PAMAM/SWNT. Dispositivos de efeito de campo.
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As células eletroquimicas poliméricas emissoras de luz (PLEC)(1) tém despertado grande inte-
resse tecnoldgico por apresentarem alta eficiéncia, baixa tensdo de operacao, baixa sensibilidade
a espessura do dispositivo e funcdo trabalho dos eletrodos. A liberdade na escolha dos eletro-
dos das PLECs facilita o processo de producdo dos mesmos, podendo produzir dispositivos
totalmente organicos e flexiveis. Neste dispositivo a presenca de sais auxilia na injecao de por-
tadores de cargas pelos eletrodos (2,3), mas os fenémenos fisicos envolvidos na operacio das
PLECs nao sao totalmente compreendidos ainda. Para investigar os fendmenos de transporte
nas PLECs nos construimos dispositivos na estrutura ITO/blenda/Al, sendo que a blenda foi
formada com o Poli [(9, 9 - dioctil - 2, 7 - divinileno - fluorenileno) - alt - co -2 - metdxi
-5 - (2 - etil-hexildxi) - 1,4 - fenileno] (PFGE), Poli éxido de etileno (PEO) e triflato de litio
(TriLi). As curvas de corrente em fun¢do da tens3o tendem para uma simetria. A tensdo de
operacdo dos dispositivos varia de 3,5 a 4,5 V e luminescéncia foi de centenas de cd/m2. A
Eletroluminescéncia apresenta um pico em 519 nm com um ombro em 538 nm e a largura do
pico a meia altura é de 50nm.

Palavras-chave: Células eletroquimicas emissora de luz. Polimeros. Polieletrdlito.
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Causada pelo parasita Schistosoma mansoni, a esquistossomose é uma doenca crbnica que
afeta 230 milhGes de pessoas no mundo sendo 6 milhdes no Brasil. (1) O parasita S. mansoni
ndo possui a via de sintese de bases pricas e depende integralmente da via de salvaggo. (2)
A enzima NDPK faz parte desta via catalisando a transferéncia reversivel do grupo ~-fosforil
de um nucleosideo trifosfato para um nucleosideo difosfato. A importancia da NDPK nao esta
apenas na troca imprecisa de moléculas energéticas, ela também atua como uma histidina
fosfotransferase atuando na endocitose e metastase. (3) A proteina, a partir do seu gene
sintético, foi expressa, purificada e cristalizada no Oxford Protein Production Facility (OPPF)
um centro de protedmica estrutural que realiza construcdes de vetores e expressao em larga
escala, situado no Research Complex em Harwell-Inglaterra. Foram feitas quatro diferentes
construcdes plasmidiais e todas foram testadas em E. coli B834 e Rosetta2. Também foram
testadas duas condi¢des de inducdo: 1mM IPTG 20°C overnigth e expressdo em meio auto
indutor (ONEX) a 25°C por 20 horas. As condi¢des que resultaram em melhor expressao foram:
vetor POPINF, que fusiona a proteina alvo a uma cauda de histidina no N-terminal; expressao
em células de E. coli Rosetta2 e inducao com 1mM de IPTG 20°C overnigth. A purificagao foi
feita primeiramente em coluna de niquel (Ni-NTA) e posteriormente em coluna de gel filtragdo
(His-Gel Filtration S200) utilizando o equipamento Akta xpress. A purificagdo teve rendimento
de 16 mg por litro de cultura. A proteina pura foi submetida ao Pre-Crystallization test
(PCTTM) da empresa Hampton Research, onde foi determinado que a melhor concentracio
de proteina NDPK para cristalizagdo é de 5mg/mL. A proteina foi submetida a ensaios de
cristalizagdo, onde foram testados quatro kits (Wizard 1 e 2, Index, Morpheus e JCSG+) com
96 diferentes condi¢des de cristalizagcdo cada. Para a montagem das placas foram utilizados
os equipamentos Hydra e Cartesian Microsys. As placas foram armazenadas no Formulatrix,
um sistema de armazenamento e captacdo de imagem automatizado, que mantém as placas
a 21°C. Os cristais da proteina NDPK comegaram a crescer no intervalo de 12 horas. Foram
obtidos cristais com a proteina na forma apo, em complexo com ADP, ATP e GDP. Os cristais
foram submetidos a difracao de raios X na linha 104-1 do Diamond Light Source em Harwell-
Inglaterra. Foram coletados 5 conjuntos com a proteina na forma apo, 8 conjuntos com a
proteina em complexo com ADP e 2 conjuntos com a proteina em complexo com ATP, ainda
nao foram obtidos conjuntos com a proteina em complexo com GDP. Até o momento foi
processado um conjunto de dados (proteina na forma apo) a 1.7 A de resolucdo. A NDPK
cristalizou no sistema monoclinico com o grupo espacial Cy com dimensoes de cela a = 211,76
A b=28227 Aec=12237 A. O refinamento encontra-se com Ruork (%) = 17,12 € Rf,ee (%)
= 21,04.
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A doenca de Chagas é um problema de sadde publica que atinge atualmente mais de 10
milhdes de pessoas em todo o mundo.(1) O arsenal terapéutico contra a doenga é limitado e
insuficiente, tornando-se urgente o desenvolvimento de novos agentes antichagasicos. A en-
zima cruzaina, uma cisteino-protease essencial para a sobrevivéncia do parasita Trypanosoma
cruzi, foi o alvo molecular escolhido para estudos em quimica medicinal.(2) Os objetivos fun-
damentais deste projeto de doutorado sdo o planejamento e a otimizacao de novos inibidores
da enzima cruzaina descobertos através de metodologias de triagem virtual de grandes bases
de dados de compostos.(3) Atualmente, 19 estruturas da cruzaina em complexo com inibidores
estao disponiveis no Protein Data Bank - PDB, fornecendo informacdes estruturais sobre essa
enzima, permitindo assim, a aplicacdo de estratégias de planejamento de farmacos baseado
na estrutura do receptor (SBDD, do inglés, structure-based drug design). Nesse trabalho,
serdo aplicados métodos de SBDD para a otimizacdo de inibidores da cruzaina, com o obje-
tivo de associar modelagem molecular, sintese organica e ensaios enzimaticos e bioldgicos na
descoberta de um novo candidato a farmaco mais potente e seletivo para o tratamento da
doenca de Chagas.
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A terapia fotodindmica (TFD) tem sido utilizada no tratamento de leses neopldsicas e a
iluminacdo é um dos fatores essenciais para a induc3o da resposta adequada. No tratamento de
tumores sélidos ou invasivos, recorre-se a TFD intersticial, em que fibras dpticas sdo inseridas
no tumor. No entanto, as diferencas no perfil de emissao de luz a partir das fibras difusoras,
dependendo do modo de fabricagcdo, tamanho e propriedades, e dificultam o estabelecimento
de uma dosimetria de luz apropriada. (1-3) Este trabalho tem por objetivo contribuir no
entendimento de como a luz, emitida por uma fibra difusora, se comporta no meio tirbido,
assim como no tecido biolégico. Dessa forma, pretende-se prever como a luz ird propagar
no meio e, assim, poder estimar a dose exata de luz que devera ser entregue ao tecido para
que toda uma regido seja irradiada. Para isto, foi utilizada uma fibra éptica com um difusor
cilindrico de 20 mm de comprimento emissor, acoplada a um laser de diodo em 630 nm e
uma fibra dptica isotrépica de coleta para medir a intensidade de luz emitida pelo difusor em
varias posicoes. As medidas permitiram obter uma caracterizacao do perfil de emissao da
fibra, sendo o ar o (inico meio de propagacdo da luz nesse caso. Posteriormente, uma solucdo
lipidica foi utilizada como phantom de tecido bioldgico e, com as fibras submersas na solugao,
foram realizadas medidas do campo de luz gerado por um elemento de 1 mm de comprimento
do difusor cilindrico de 20 mm. A partir da caracterizacdo da emissdo de um elemento, foi
possivel recuperar a distribuicao de luz gerada por todo o difusor com melhores resultados
quando considerada a caracterizagdo prévia da fibra na pondera¢do da reconstru¢do. A TFD
foi realizada em figado de ratos sadios para a analise de uma resposta real €, com o auxilio
de ferramentas computacionais, foi possivel reconstruir a necrose constituida pela irradiacdo
da fibra toda a partir da necrose gerada por um elemento difusor de 2 mm da fibra, com
resultados otimizados novamente com o uso da caracterizacdo da fibra para ponderar a soma.
Os resultados demonstraram que através da caracterizagcdo do perfil de iluminagdo da fibra
difusora e da distribuicao de luz em meio tirbido foi possivel definir teoricamente um padrao
de necrose semelhante ao observado no modelo animal.

Palavras-chave: TFD. Intersticial. Campos e luz.
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Mecanismos da geracao de vdrtices em superfluidos
através de excitacao oscilatoria

Mechanism of vortices generation for a trapped superfluid
under oscillatory excitation
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A nucleagao de vértices e a emergéncia de turbuléncia quantica induzidos por campos magné-
ticos oscilatérios, introduzidos nos trabalhos (1-2), deixaram algumas questdes a respeito do
mecanismo bdsico que causam estes interessantes fendmenos. Neste trabalho, apresentamos
a observacao experimental de um movimento contrapropagante em um condensado de Bose-
Einstein (BEC) de dtomos de 87Rb sobre a influéncia de um campo magnético temporalmente
oscilatério (3). Observamos a existéncia de um deslocamento relativo entre o centro de massa
do condensado e da nuvem térmica. Esse movimento contrapropagante pode ser identificado
como um modo de oscilagdo fora de fase entre essas componentes da nuvem atémica, o qual é
o responsdvel por produzir ondulagdes na interface entre o condensado e a nuvem térmica, as
quais estao relacionadas ao inicio da nucleagdo de vértices. Esse movimento contrapropagante
fornece evidéncias do mecanismo envolvido na nucleacio e evolucdo de vortices em superfluidos
quando excitados por campos magnéticos dependentes do tempo.

Palavras-chave: Condensado de Bose-Einstein. Superfluidez. Excitacdes oscilatédrias.

The vortex nucleation and the emergence of quantum turbulence induced by oscillating mag-
netic fields, recently introduced in the papers (1-2), left a few open questions concerning
in the basic mechanisms that causes those interesting phenomema. In this work, we report
the experimental observation of the slosh dynamics (counterflow) of a magnetically trapped
Bose-Einstein condensate (BEC) of 8"Rb atoms under the influence of a external temporally
oscillating magnetic field (3). We Observed, under certain conditions, a clear relative displace-
ment in between the condensed and the thermal fraction centers of mass. We have identified
this relative counterflow movement as an out of phase oscillation mode, which is able to pro-
duce ripples (ondulation) on the superfluid (condensed) and thermal fractions interface. It
was also seen that those ripples are more intense around the regions of larger relative motion
speed. This out of phase mode provides good evidences of a mechanism involved in the vortex
nucleation and evolution when the superfluid is excited by time dependent magnetic fields.

Keywords: Bose-Einstein condensate. Superfluidity. Oscillatory excitations.
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Determinacao da estrutura da proteina P21 de Try-
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As moléculas envolvidas na invasdo de células de mamiferos por amastigotas extracelulares
de Trypanosoma cruzi, o agente causador da Doenca de Chagas, ainda sdo pouco conheci-
das. Essas moléculas abrem a possibilidade de um subciclo alternativo de vida do T. cruzi,
importante para a sobrevivéncia do parasita em condicoes de alta citotoxicidade propiciadas
pelas células hospedeiras. A proteina P21 foi identificada como tendo alta probabilidade de
ser secretada ou ancorada na membrana e estd envolvida no processo de invasao celular por
amastigotas extracelulares, porém ainda ndo podemos explicar como essa biomolécula atua no
sistema de invasao a nivel molecular. A determinacao da estrutura tridimensional da P21 &,
portanto, de fundamental importancia para entender como a proteina se encaixa no complexo
processo de invasdo alternativo do T. cruzi. Quando expressa em Escherichia coli, mais de
95% da proteina se encontra insoltvel em corpos de inclusdo, porém ainda apresenta atividade
biolégica quando extraida e reenovelada. Motivado por esse fato e pela grande variedade de
técnicas disponiveis para fazer uma purificagdo em condicoes desnaturantes e posterior reeno-
velamento, desenvolvemos um protocolo para obtencao de grandes quantidades da P21 a partir
dos corpos de inclusdo. O correto reenovelamento foi confimado por comparagao dos espec-
tros de ressonancia magnética nuclear (RMN) 1D 'H da proteina purificada da fraco soluvel
e da proteina reenovelada. A P21 marcada com 3C e '°N, necessaria para os experimentos
de RMN multidimensionais, foi expressa em E. coli crescida em meio minimo contendo 3C-
glicose e 1’NH,Cl como (inicas fontes de carbono e nitrogénio. Espectros de tripla ressonincia
— HNCA, CBCA(CO)NH, HNCO e CBCANH — foram coletados em um espectrometro Bruker
de 600MHz, equipado com criosonda, no laboratério do Prof. Dr. Hans Robert Kalbitzer,
Universitat Regensburg, Alemanha. Sua andlise se encontra em andamento e deverd fornecer o
assinalamento sequencial da proteina, assim como a previsao de sua estrutura secunddria. Ex-
perimentos futuros permitirdo realizar o assinalamento completo da proteina, e a determinacao
de sua estrutura tridimensional.

Palavras-chave: Ressonancia magnética nuclear. Estrutura de proteinas. Doenca de Cha-
gas.
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Dinamica de tempos curtos via hierarquia de equacoes de
evolucao do operador densidade do sistema
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A decoeréncia de estados quanticos é um problema central em mecanica quantica, espe-
cialmente em teoria da informacdo quantica onde se faz necessario o desenvolvimento de
mecanismos de protecdo de estados, tais como subespacos livres de decoeréncia, processos
de desacoplamento dindmicos, etc. Em 1996 apresentou-se uma técnica para a estimativa
do tempo de decoeréncia baseada na expansao perturbativa do defeito de idempoténcia do
operador densidade reduzido do sistema de interesse. (1) Uma vez que se trata do trago do
operador densidade reduzido (2) do sistema, o tempo de decoeréncia derivado do defeito de
idempoténcia independe, conforme esperado, da base escolhida para o tratamento do sistema.
Neste trabalho, inspirados pelos resultados derivados da referéncia acima citada, devemos
apresentar uma técnica que decorre - ao invés da expansao perturbativa do traco do opera-
dor densidade reduzido do sistema - da expansao perturbativa do préprio operador densidade
reduzido. Quando inserimos a série perturbativa assim obtida na equacdo mestra que gover-
na a evolucdo deste operador densidade, obtemos uma hierarquia de equacées de evolucao
que oferece sucessivas correcdes a evolucao do operador densidade reduzido e, consequente-
mente, ao defeito de idempoténcia. Devemos comparar esta técnica com aquela derivada na
referéncia acima mencionada, analisando seus pontos positivos e negativos, além de aplica-la
a um conjunto de sistuac¢des fisicas distintas.

Palavras-chave: Decoeréncia. Operador densidade. Equa¢do mestra.
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Partimos da idéia que a dindmica de expansdo livre de um condensado de Bose-Einstein é
sua caracteristica mais importante, assim, testamos varios Ansatze baseados no regime de
Thomas-Fermi (TF) e um Ansatz Gaussiano. Usando calculo variacional (1-2) para avaliar a
dindmica dos parametros da fun¢do de onda numa aproximacgdo 2D. Sendo esta aproximagao
é vélida no limite de um condensado 3D de formato alongado, de maneira que a expansao
da direcdo axial possa ser negligenciada. Portanto, dentro deste limite obtemos uma boa
aproximacdo para a expansao do raio do voértice, resultado o qual foi comparado com o caso
3D. Como resultado deste trabalho temos que a funcdo de onda Gaussiana é um dos melhores
Ansatze pois sua dindmica é a que mais se aproxima da dindmica no regime de Thomas-Fermi.
Sendo a melhor aproximacdo quando os calculos sdo complicados, uma vez que esta funcao
de onda representa o limite do gds ideal.

Palavras-chave: Condensado de Bose-Einstein. Vértice. Método variacional.
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Estudos estruturais e funcionais de expansinas, proteinas
semelhantes a expansinas e swoleninas
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O desenvolvimento de uma matriz energética de base sustentdvel possui uma importancia
estratégica para qualquer nagdo industrializada ou em busca disso.(1) Dessa maneira, embora
o etanol a partir da cana de agtcar (etanol de primeira geragdo) seja um setor muito bem
desenvolvido no Brasil a busca de novas fontes de energia renovavel como a utilizagdo da
biomassa lignoceluldsica para producdo de etanol (etanol de segunda geragdo) é de extrema
importancia. Neste contexto, expansina, proteina semelhante a expansina e swolenina sdo
proteinas auxiliares extremamente promissoras para conversao e depolimerizagcdo de biomassa.
Uma vez que, a agdo cooperativa entre swoleninas/expansinas com outras proteinas possam
servir para aumentar a eficiéncia da atividade catalitica de celulases a familia de proteinas
objeto de estudo do presente trabalho desperta grande interesse para a hidrélise de biomassa.
Portanto, estudos do ponto de vista molecular e estrutural desta familia de proteinas abrem
perspectivas para o entendimento do mecanismo de acdo das mesmas e também sua aplicacao
na cadeia produtiva do etanol de segunda geracao.

Palavras-chave: Expansinas. Swoleninas. Lignocelulose.
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A polimerizagdo via absor¢do de dois fétons (A2F) destaca-se no cendrio atual como uma nova
e promissora técnica para a fabricacao de dispositivos poliméricos. O processo de polimerizacao
apenas ocorrera em regides de alta intensidade, por isso usamos um feixe laser com pulsos de
duracdo de femtossegundos focalizado na amostra através de uma objetiva de microscépio.
Assim a polimerizacao fica confinada a um pequeno volume em torno do volume focal, per-
mitindo a producdo de microestruturas tridimensionais complexas, o que nao é possivel em
outras técnicas mais convencionais.(1) Além disso, materiais poliméricos abrem a possibili-
dade de incorporar a sua matriz outros compostos, organicos e/ou inorganicos, que possuam
propriedades interessantes para aplicacoes em dispositivos fotonicos. Nesse contexto, nds re-
portamos a fabricagdo de microestruturas poliméricas dopadas com nanoparticulas de ouro.
Para tanto usamos um método de dopagem indireta que consiste em misturar a resina ainda
liquida uma solu¢do aquosa de HAuCl4. Apds o processo de polimerizacao a amostra é imersa
em etanol, para remoc¢ao de toda a resina nao polimerizada, deixando no substrato apenas
as microestruturas que serdo aquecidas. O processo de aquecimento fornece energia para a
reducdo dos ions de ouro e também aumenta a mobilidade dos atomos de ouro na matriz
polimérica, favorecendo a formacao de nanoparticulas. Esse processo é simples e permite a
producdo simultdnea de diversas amostras. As nanoparticulas de ouro possuem ampla gama
de aplicagdes.(2) Por se tratar de um material biocompativel, sdo usadas como agentes de
contraste em microscopia de fluorescéncia, inclusive em amostras bioldgicas. O engrandeci-
mento do campo local devido a ressonancia de plasmon também pode ser explorado em nossas
microestruturas, com o intuito de produzir micro sensores.

Palavras-chave: Microestruturas. Absorcdo de dois fétons. Nanoparticulas.
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Atualmente, é de grande interesse o estudo da interacdo entre sistemas moleculares e nanoparti-
culas (NPs), principalmente nas areas de células de combustiveis (1), dispositivos fotovoltaicos
(2) e sistemas carregadores de drogas contendo especificidade celular para o tratamento de
doencas. (3) Entretanto, os processos Gpticos e as alteragdes moleculares produzidas pelas in-
teracOes entre superficie e solvente nesse sistema ainda sao pouco entendidos. Processos como
transferéncia de carga e taxas de geracdo de oxigénio singleto podem ser fortemente alterados
por interacOes deste tipo. Neste trabalho, pretendemos estudar a formacao de multicamadas
de polieletrdlitos anidnicos e catidnicos (PTHT e DBS) automontadas alternadamente so-
bre a superficie de NPs de poliestireno, assim como as propriedades 6pticas decorrentes da
interacdo entre as monocamadas intermediarias. Utilizamos microscopia confocal e espectro-
scopia de fluorescéncia (PL) e de tempo de vida (FLIM) para fazer a caracteriza¢do ptica
do sistema NP-polieletrélitos. Através dos recursos de microscopia disponiveis em nosso la-
boratdrio, torna-se também possivel realizar estudos de transferéncia de energia (FRET) e de
difusdo molecular (FCS), o que pode fornecer importantes informagdes sobre as intera¢des e
estruturas moleculares do sistema.

Palavras-chave: Sistemas automontados. Microscopia confocal . FLIM.
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A evolucao e a estrutura das linguagens e textos literdrios satisfazem os requisitos necessarios
para a emergéncia de fendmenos complexos: elas partem de elementos interagindo de forma
simples que ndo obstante acabam criando uma riqueza evidente. Por um lado, vdrias estruturas
linglisticas podem ser modeladas usando redes, tais como rela¢des semanticas entre palavras
ou relacdes sintdticas entre palavras para formar uma oracdo. Interessantemente, observou-se
que tais redes apresentam carateristicas ndo triviais as quais inclusive estariam relacionadas
com conceitos mais abstratos como clareza, legibilidade ou relevéncia do texto. (1) Em par-
ticular, evidenciam-se carateristicas préprias de sistemas complexos como sao as distribuicoes
livres de escala numa grande diversidade de redes. Neste projeto, além de caracterizar tais
estruturas, tentaremos entender como elas foram desenvolvidas em primeira instancia. E neste
ponto que os avancos no estudo da evolucao das linguagens podem ter uma importante con-
tribuicao. Alguns estudos tratam as linguagens como produto da interacdo de diversos sistemas
complexos adaptativos em diversas escalas, os quais teriam definido carateristicas linglisticas
como a gramatica ou a fonologia.(2) Este processo desenvolvido ao longo da histéria da hu-
manidade poderia ter relacdo com o processo de aprendizagem de uma lingua percorrido por
um unico individuo, o qual ja mostrou ser capaz de reproduzir as redes semanticas observadas
(3), o que é uma motivagdo do presente trabalho. O entendimento adquirido através desta
abordagem poderia ter importantes aplicagdes praticas, como a melhora dos algoritmos de
ferramentas de auxilio a escrita, onde seria possivel desenvolver uma estrutura formal abstrata
da linguagem levando em conta o processo por que passaram as linguas faladas. Este é outro
aspecto da pesquisa a desenvolver neste projeto, em particular usando a UNL (Universal Net-
working Language), um projeto de traducdo universal que ndo depende de nenhuma lingua em
particular.

Palavras-chave: Redes complexas. Linglistica computacional. Complexidade.

Referéncias:

1 ANTIQUEIRA, L.; NUNES, M. G. V.; OLIVEIRA, O. N.; COSTA, L. DA F. Strong corre-
lations between text quality and complex networks features. Physica A, v. 373, p.811-820,
2007. DOI:10.1016/j.physa.2006.06.002.

2 SMITH, K.; BRIGHTON, H.; KIRBY, S. Complex systems in language evolution: the cultural
emergence of compositional structure. Advances in Complex Systems,v. 6, n.4, p.537-558,
2004.
3 STEYVERS, M.; TENENBAUM, J. B. The large-scale structure of semantic networks:
statistical analyses and a model for semantic growth. Cognitive Science, v.29, n.1, p.41-78,
2005.



. 365

PG200

Anadlise e caracterizacao de nanoestruturas de polimeros
mediante imagens AFM

VALENCIA, Carolina Elisa GuiIIenl; SILVA, Marcelo Pereira dal; FARIA, Roberto Mendonc;al;
BRUNO, Odemir Martinez!

krolgv@ursa.ifsc.usp.br

Linstituto de Fisica de S3o Carlos — USP

Os blocos de copolimeros, por sua formacdo de padrées na escala nanométrica, sao necessarios
em muitas aplicacdes como na industria de microeletrnicos, técnicas de revestimentos, técnicas
de filtros, adesivos, lubrificacdo, biossensores, modelos submicrométricos, etc. Sendo as-
sim, a automontagem nanométrica um dos maiores desafios em nanoengenharia quimica e
de materiais, a criacao de nanoestruturas de uma forma completamente espontanea e auto-
organizada.(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 ensam-
blado formam-se estruturas finais de padrdes de tiras e goticulas. Este é o caso do experimento
a descrever, obtido por um processo de livre evaporacdo e desmolhamento do solvente, re-
portados na literatura.(2-3) Observando-se também a formagdo de tiras e goticulas. Neste
reporte sdo analisadas e quantificas as estruturas das goticulas, junto com os cambios da fase
das imagens, usando a técnica de TM-AFM. A ferramenta desenvolvida faz uma analise quan-
titativa de regides de interesse numa imagem, observando-se com frequéncia certos fenémenos
nos quais se deseja fazer as medicGes para a descricao destas observacoes. Esses dados podem
ser utilizados posteriormente para a interpretacdo e andlise de resultados, para logo ter as
generalizagcOes e conclusoes.
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Pretendemos neste trabalho analisar a evolu¢do do emaranhamento (1) e da discérdia quéantica
(2) em amostras atdmicas superradiantes (3) submetidas a colisdes controladas. Medidas de
emaranhamento s3o utilizadas como testemunhas do fendmeno da transicao de fase desde o
inicio da década de 2000, estabelecendo uma importante conexao entre conceitos da teoria da
informag3do quantica, da fisica da matéria condensada e da mecanica estatistica. Mais recente-
mente, a discérdia, uma medida de correlacGes quanticas na auséncia de emaranhamento, tem
sido também utilizada como testemunha de transi¢coes de fase. Trabalhos pioneiros voltaram-
se a investigacdo de propriedades do emaranhamento em transi¢cdes de fase superradiantes.
Pretendemos ampliar estas andlises incorporarando a interacao dipolo-dipolo entre os dtomos
da amostra superradiante, via colisdes controladas, concomitantemente ao estudo da evolucao
da discdrdia neste sistema. Adicionalmente, devemos estender a analise do emaranhamento e
da discérdia a teoria do laser, considerando, em analogia com a superradiancia, uma amostra
atdomica como meio ativo do laser.

Palavras-chave: Emaranhamento. Discérdia quantica. Superradiancia.
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Acido clavulanico (AC) é um potente inibidor de beta lactamases produzido por Strepto-
myces clavuligerus. Os passos iniciais da sua biossintese sdo conhecidos (1) sendo a primeira
reacdo catalisada pela enzima carboxietil arginina sintase (CEAS) envolvida na condensacdo
de gliceraldeido trifosfato (DG3P) com arginina para formar o produto carboxietil arginina. Ja
o terceiro passo da biossintese de AC (2) envolve a enzima proclavaminato amidino hidrolase
(PAH), também essencial na produgdo do AC. Os dltimos passos desta via ainda n3o estdo
bem estabelecidos e se sugere a presenca de algumas enzimas putativas que ja tiveram suas
orfs identificadas (3). Uma delas, a orf12, apresenta caracteristicas de uma beta lactamase,
porém nenhum estudo confirma sua atividade. Recentemente estudos revelaram cépias dos
genes ceas e pah (esses genes foram denominados ceasl e pahl) e foram relacionados com a
biossintese de AC em S.clavuligerus, porém ainda ndo ha relato de estudos com seus produtos
protéicos. Aqui apresentamos a producao das proteinas recombinantes CEAS1 e PAH1 e do
produto génico da orf12 e os primeiros estudos estruturais e de atividade dessas proteinas.
Os respectivos genes e orf foram isolados a partir do DNA gendmico de S. clavuligerus e
clonados em vetores de expressdao. As proteinas recombinantes foram purificadas por cro-
matografia de afinidade. Diferentes estados oligoméricos foram analisados por cromatografia
de exclusdao molecular e eletroforese em condicoes nativas, mostrando que PAH1 e ORF12 se
apresentam como hexdmero e dimero, respectivamente, enquanto CEAS1 apresenta-se como
uma mistura de oligdmeros. Por andlise de Dicroismo Circular (CD), as proteinas CEAS1 e
PAH1 mostraram um enovelamento do tipo alfa,beta sendo estdveis até 35°C e numa ampla
faixa de pH (5,5 a 9,5). No estudo da atividade de ORF12, cefalosporina C e p nitrofenil
acetato foram testados como substratos. A reacdo foi analisada por leitura da absorbancia
em espectrofotdometro em 616nm e 405nm, respectivamente, mostrando que ORF12 possui
atividade de esterase. A técnica de Calorimetria de Titulagdo Isotérmica (ITC) foi utilizada
para o estudo da atividade de PAH1 e CEAS1 mostrando que PAH1 é inativa sobre o substrato
andlogo N acetil arginina e CEAS1 apresenta atividade sob o substrato DG3P. Além disso, por
ITC obtivemos os parametros termodinamicos da ligacdo entre o cofator magnésio e CEASI,
mostrando que o processo € entropicamente dirigido, com estequiometria de ligacao de 4:1,
com constante de afinidade na ordem de micromolar. Para analisar as estruturas terciarias
e quaternarias,CEAS1 e PAH1 foram submetidas a modelagem por homologia usando suas
sequéncias primarias na ferramenta Swiss Model server , o que resultou na construgdo de
modelos com 68 % de identidade para CEAS1 e 72 % para PAH1. Ademais, os residuos
de aminodcidos envolvidos na ligacdo dos cofatores e nos sitios ativos dessas proteinas estao
conservados entre o molde e o modelo. As andlises indicam, portanto que as isozimas 1 e 2
mantém uma estrutura conservada, porém seus mecanismos de a¢ao podem ser ligeiramente
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diferentes para cada isoforma. Ja a proteina putativa codificada pela orf12 possui atividade
esterase e atua sobre a cefalosporina C. apoio:FAPESP
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A criatividade € area de crescente interesse. (1) Sua simula¢do por computador permite tanto
compreender melhor a prépria criatividade humana quanto produzir novos materiais. Este
trabalho se insere neste contexto, buscando formas de quantificar o desenvolvimento criativo
— em especial nas artes — assim como a pesquisa de algoritmos capazes de gerar material
sonoro ou visual originais. Um Algoritmo Genético (AG) interativo estd sendo desenvolvido,
que diferente do AG candnico, permite a um critico (2) avaliar o material gerado — interferindo
em seu calculo de fitness. O mérito do material pode entdo ser analisado, buscando quantificar
critérios estéticos segundo a preferéncia pessoal do critico. Esta avaliagdo é um dos principais
problemas dentro do que se conhece por Criatividade Computacional, justificando-se portando
seu estudo. Um sistema que implemente tal algoritmo generativo tem aplica¢Ges interessantes
nas artes. Por exemplo, um musico poderia utiliza-lo como fonte de material musical enquanto
envolvido na composicdo de uma nova obra ou de uma apresentagdo de live coding. (3)
Detalhes sobre o algoritmo e sua implementacao sao discutidos, assim como os resultados ja
obtidos.
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Embora a interaciao entre dois atomos pode parecer ser simples, um estudo mais detalhado
mostra que ha uma vasta fisica por traz. Muitas observacdes de interesse foram feitas com
ajuda das técnicas de resfriamento laser desenvolvidas no passado (1), que agora permitem
atingir temperaturas de ao redor de 1 ;K acima do zero absoluto. Neste regime, o compri-
mento de onda de de Broglie das particulas excede por muito as distancias de interacao e
a possibilidade de formacdao de uma molécula diatomica é totalmente regida pela mecanica
quantica. Atualmente, a formacdo de gases atomicos frios numa Armadilha Magneto Optica
(AMO), tornou-se uma técnica muito conhecida, mas a criagdo de amostras moleculares frias
estdveis em grandes nlimeros é um problema ainda a ser resolvido. A aplicacao direta das
técnicas de resfriamento laser em moléculas é geralmente invidvel devido a densa estrutura de
niveis destas. Neste trabalho estudamos as condicGes nas quais podem se criar estas moléculas
numa AMO de sédio, por meio de foto-associagdo com campos laser. (2) Chamamos este tipo
de moléculas como " Moléculas Fotonicas”, porque esta formada pela absorcdo de dois fétons.
Assim, um par de dtomos de sédio livres em seu estado fundamental 3s; /5 € excitado por dois
campos laser deslocados adequadamente da frequéncia do laser de aprisionamento dos atomos
na AMO, produzindo a formagdo de um potencial atrativo que permite a formagdo de estados
ligados moleculares. Um detalhe importante a ser levado em conta é que para maximizar a
probabilidade de formacao destas moléculas devemos ter o maior niimero possivel de dtomos
no estado fundamental hiperfino F/ = 1. A fim de maximizar a taxa de foto-associacido dos
atomos, um "Dark Spot”(3) foi colocado para aumentar a densidade de da AMO. O "Dark
Spot” colocado no centro do feixe de re-bombeio faz uma sombra no centro da AMO, per-
mitindo um fluxo elevado de atomos a ser capturados sem perturbar esta e evitando que estes
passem a um estado de maior energia. A fim de determinar o nimero de dtomos aprisionados
e a densidade da AMO, medimos estas a partir da fluorescéncia dos dtomos, e usando um
feixe de absorcdo com uma dessintonia de uns 5 MHz na frequéncia com respeito ao feixe de
re-bombeio, respectivamente. Sobre condicdes optimizadas, temos carregado perto de 5 x 10°
dtomos com uma densidade na AMO aproximada de 5x 10! dtomos/cm?. E com esta amostra
que se tentard produzir a molécula foténica no futuro.
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O Laboratério de Interacdes Atémicas da USP de S3o Carlos e o Fundecitrus tém desenvolvido
em conjunto um projeto de aplicacdo de tecnologia fotdnica para deteccdo de doengas em
citros. Nesta primeira etapa do projeto de doutorado, projetamos e construimos um novo
sistema de imagem de fluorescéncia utilizando leds de alta poténcia, um filtro éptico de cristal
liquido varidvel, filtros especificos para os leds e polarizadores. O filtro varidvel nos permitira
varrer continuamente o espectro de emissao da fluorescéncia entre 400 e 750 nm em intervalos
de 10 nm, procurando por bandas de fluorescéncia de cada doenca especifica, ndo nos limitando
mais a alguns filtros dpticos como no antigo sistema de imagem de fluorescéncia. Além
disso, estudaremos imagens de fluorescéncia polarizadas. (1) E sabido que as folhas de citros
contaminados com Greening acumulam amido. Inclusive tal acimulo foi observado por Ehzani
e colaboradores com espectroscopia na regido do infravermelho. (2) Desta forma pretendemos
obter imagens de fluorescéncia para cada doenca em fun¢do do angulo entre a polarizagdo da
luz de excitacdo e da fluorescéncia emitida. Resultados preliminares em relacdo a polarizacio
da fluorescéncia na analise de amostras sadias e contaminadas com Greening nos mostram
a possibilidade de discriminagcdo da doenca através da variagdo no angulo de polarizagdo.
Alguns experimentos estao sendo conduzidos a fim de verificar tais resultados, de tal maneira
que observamos uma polarizacdo intrinseca no conjunto filtro éptico e CCD, necessitando ser
resolvido a fim de melhorar nossos resultados.
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Na maioria dos metais, espera-se que o aumento de temperatura seja acompanhado por um
aumento na resistividade. Conforme a temperatura aumenta no metal, cada vez mais vi-
bracoes de seus nicleos sao excitadas, levando a um espalhamento dos elétrons de conducao
que resulta em aumento da resistividade. A baixas temperaturas, entretanto, verificou-se que
a resistividade de muitos metais passa por um minimo e acaba crescendo a medida que a
temperatura diminui. Essa descoberta intrigou os fisicos por cerca de 30 anos, até que em
1964 Jun Kondo prop6s uma explicacdo para o fendmeno, hoje conhecido como Efeito Kondo;
a resistividade residual existente em alguns metais é atribuida a presenca de impurezas, de-
feitos ou vacancias. (1) Impurezas magnéticas contribuem para aumentar a resistividade a
baixas temperaturas, enquanto que a contribuicdo de impurezas nao magnéticas e vacancias,
embora exista, ndo cresce com a temperatura. Assim, quando uma impureza magnética (Fe,
por exemplo) se encontra em um ambiente metélico ndo magnético (Au, por exemplo), surge
uma interacao antiferromagética entre os elétrons do metal e os da impureza. Em torno
desta, no regime de baixas temperaturas, forma-se uma regido dinamicamente polarizada,
tradicionalmente chamada de nuvem de Kondo. Muitos trabalhos propuseram estimar o raio
dessa nuvem através de abordagens tedricas e experimentais, porém as divergéncias entre os
resultados impediu que se chegasse a um valor conclusivo. (2) Uma possivel explicagdo para
as divergéncias estaria na nocao deque o raio da nuvem é sempre o mesmo, independente-
mente da geometria, uma ideia que este trabalho quer questionar. Desse modo, propomos um
método para estimar o tamanho da nuvem de Kondo em uma liga metdlica diluida (metais
hospedeiros com pequena concentragdo de impurezas) em uma geometria particular. Estudare-
mos a dependéncia da taxa de relaxag¢do longitudinal 1/7} de uma ponta de prova magnética
em funcdo da temperatura T e da sua distancia R 3 impureza. (3) Vamos considerar um
metal hospedeiro semi-infinito na direcdo z, com a impureza localizada em d a uma distancia
d do plano que limita o metal com origem no mesmo. Esperamos fisicamente que a taxa
de relaxacdo dependa da relacao entre Rede forneca informac3do direta sobre a estrutura
espacial da nuvem de blindagem de Kondo.

Palavras-chave: Efeito Kondo. Propriedades eletronicas. Relaxacdo magnética.

In most metals, when temperature increases so does resistivity. That is because higher tem-
peratures yields wider nuclei vibrations, increasing their effective scattering cross section for
conduction electrons. As the temperature increases in a metal, more and more vibrations of
their nuclei are excited, given rise to a scattering of the conduction electrons which results in
a resistivity increase. However, in many metals at low temperatures is verified that resistivity
reaches a minimum and then increases as the temperature is lowered. This discovery puzzled
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physicists during 30 years until 1964, when Jun Kondo proposed an explanation to the phe-
nomenon known today by Kondo Effect ; the residual resistance in some metals could be
related to the presence of impurities, defects or vacances. (1) Magnetic impurities contribute
to the increase of resistivity at low temperatures, while the contribution of non magnetic
impurities and vacances (although existing) do not present this increasing behavior. When a
magnetic impurity (Fe, e.g.) is in a non magnetic metallic mean (Au, e.g.), appears an antifer-
romagnetic interaction between the metal electrons and the impurity. Around the impurity, at
low temperatures, this interaction gives rise to a polarized dynamic region, traditionally known
as Kondo screening cloud . Many researchers proposed to estimate the ratio of the Kondo
cloud both by theoretical and experimental approaches. (2) However, the divergence between
the results did not allow for a value to the cloud ratio to be determined. A possible explanation
to these divergences lie in the notion that the cloud's ratio is always the same apart of the
geometry, an ideia which this work will question. We propose a method to estimate the size
of the Kondo cloud in a dilute metallic alloy, which is a host metal with low concentration
of impurities, in a special geometry. We will study the longitudinal relaxation rate 1/7} of a
probe as function of the temperature 7" as well as the distance R from a magnetic impurity in
a nonmagnetic host. (3) We will consider a metallic host semi-infinite in the z direction with
the impurity located at d from the limiting plan. We hope to find a dependece between the
relaxation rate and the positions R and d which could also give direct information about the
spacial structure of the Kondo screening cloud.

Keywords: Kondo effect. Electronic properties. Magnetic relaxation.
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BRANDAO NETO, JOSE . ..vuerieeneeeneeeeaeneeaeneenenannnnn 302, 326, 352
BRAZ, Daniel Cesar .......ouiiiriiinite e teteatatasnnararasnnsarasnnnnnns 128
BROCHINI, Ludmila ...ttt ittt ittt st teenatasnnnnrnsnsnnnnnns 57
BRUNO, Odemir Martinez ..............cccvvvunnn. 106, 145, 184, 194, 283, 365
BUZZA, Hilde Harb ...ttt ittt ieti st tnararnsnnnnnns 80, 129
C

CAMARA, AManda SOUZA .....uvrrnereee e e e e ea et eaeenenaenn. 150
CABRAL, Jaderde SoUuza ........coiiiiiinmiieetenaernnnennnnenns 130, 193, 205
CAFACE, Raphael Antonio ..........c.ciiiiiiiii it iariarearanennennnns 131
CAMARGO, Andrea Simone Stucchide ...............cciiiiiiiiinnn.. 127, 292
CAMARGO, llana Lopes Baratellada Cunha ...................... 169, 229, 252
CAMILLO, Cesar MOiSES . ....uviiiiiiiinninensenensnsnnensnsnsensnsnennns 187
CAMPOS, Tiago de .....ciiiii i i et e e cae e ta e aaeanens 132
CANCINO, Juliana . ......iiii ittt ittt ittt et e te e e e saennrasanannnnns 154
CANDIDO, Denis Ricardo .........c.iiiiiiiiiiiie it trararaennaranannnnnnns 133
CANDURI, Fernanda ..ottt it ittt teetatnntnnsnnsnnsnnnnns 299
CARACANHAS, Moénica Andrioli .........ccoviiiiiiinnnnnnns 82, 112, 134, 360
CARDOSO, Andrea Rodrigues .......... ..ottt i ianeanennnns 135
CARDOSO, Marcos RODEItO ....ccviii ittt it ettt et aaetana e annennnns 93
CARUSQO, Jeremihas Sulzbacher .......... ... it iiiiainnnns 137
CARVAJAL JARA, Diego Alejandro ...........c.coiiiiiiiiiiiiinanennnnnns 138
CARVALHO JUNIOR, Paulo de Sousa ........coviiiiiirnrnennnnrnennnnnnns 140
CARVALHO, Camila Miranda .......cciiiiitiiie ittt tnaenaennennsrneennns 142
CARVALHO, Carina Miranda .........oouiintiine i ine s tenaeeaneernnnennnnes 144
CASANOVA, Dalcimar .......c.uiiiitite i teeraareenararnenenaeaenennnnns 145
CASSAGO, AlexXandre ........c..ueiiiienenerneneneeneneeeearaeesenraenennns 326
CASTELO BRANCO, COora ..iiiiiiiiiiitetatitnanasnensnnnnsnennnnns 147, 356
CASTILHO, Patricia Christina Marques ..............coiiiiininnnnnnnn 148, 282
CASTRO NETO, Jarbas Caiado de .........coviiiiiiiiiiniinnnnnnn 208, 261, 320
CAVINIL 1talo Augusto ..ottt ta s iia s sia s an s ansansennens 51
CENSONI, LUuCiano ......iiiiiii ittt ietetet e rasaennrasasnnnnsnsnnnns 152
CENTURION, Lilian Maria Pessoa da Cruz ..........c.cviiiiiirirnnnnnnnnnns 154
CHAVES, Anderson Silva .........ciiiiiiiiiii ittt titetearnsnsensnsnnnnns 156
CHELESKI, Juliana ..ottt ittt i te et ese et ane e naeennnens 88, 367
@ 110 1 I o 1] [ -7 158

CLAVIJO, Juan Carlos TenOorio . ...vvveetiie s iteeteeaetaeeesnasennneennnennn 159
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COBO, Marcio Fernando ...........iiiiiiiiiiiintntnrnnrnrnsnnsnrnennnnnns 160
COELHO, Felipe Bessa ........cciiiiiiiiiiiiie e ianearearnennennns 278, 333
COELHO, Fernando .........c.cciuiiiiiiiieiennaraensensnsnsnnsnsnsnnnnnns 317
COLETTA, VItor Carlos . ..ccviiii ittt ittt iee e tase e taaeennnssanaeeannennn 162
COLNAGO, Luiz AlIberto ......ciiiiitiiiiii ittt ia e tnenaraenannraennnns 235
COLUSSI, FranCieli ....oiiiiiii ittt ittt ittt tasasasnasasasnnsnsnsnnnns 280
COMBARIZA CRUZ, ErnestO ......otiuiniiinireteteeraraeaennrasaennnnanns 262
COMIN, Cesar Henrique . ........ ..ottt it i e aaranennnns 163
CONCEICAO, Fernando Rodrigues da ............oeviinieneneenenaenennnnn. 162
CONSTANTINO, Carlos José Leopoldo .............cciiiiiiiiiiiinnnnnnnnn. 93
CORAZZA, Adalberto Vieira ........cviiiiiiiiinnnrnrnennnarnsnennensnenns 263
CORREA, DEbO0ra CrStiNa .. ...vueeeneeeeeeeeeaeeneaeeenenaenss 164
CORREA, Rodrigo Rafael Melaré . ...........oeueuiinienenirnenannennenaen. 166
CORREA, Daniel SoUZa ....viiiii ittt teetteteetaataatanennesnsnnennennen 362
CORSI, Waldomiro Thiago ..........cuiiiiiiiiiiiii it iiineaareanrennaens 169
COSCI, AleSsandro . ........ouiiiiinenenerneneenearnensenrasssenrasnsnnrnanns 289
COSTA FILHO, Antonio José da ........oiitiiiiiiie e iieetnnernnneenn 116, 206
COSTA, Luciano da Fontoura 93, 99, 119, 163, 164, 171, 200, 296, 319, 335, 369
COURTEILLE, Philippe Wilhelm ......... ... ... i iiiiiiiiinnnnn. 232, 240, 311
COUTINHO, Douglas JOSé .........oiiiiiiiii it i i anransanannnss 168
CRUVINEL, Paulo EStevano ...........cviiiiiiinnrnennnnnnennnnns 207, 296, 321
CUNHA, Jo30 Victor de SoUzZa .....cciiiiiiiiit ittt teee s naerannernnnennns 53
D

D’EURYDICE, Marcel Nogueira ...........oiiiiiiiiiiiiiiiiiiraneanannanns 128
D’'MUNIZ, Humberto Pereira .........c.iiiiiiiiiii it iiiiiaeeetrrnnnnnnneens 326
DA SILVA, Danilo Mendes Delfino ............cciiiiiiiiii i iiiiainennnnnn 278
DA SILVA, Geisiane RoSa ......cciiiiiiiiiii it iietatiensatnsnsnnsnensnnenns 54
DA SILVA, Jéssica Thaise Batista .............ciiiiiiiririiiirnrnrnennnnnns 294
DA SILVA, Juarez Lopes Ferreira .............ccciiiiiiiiian.. 49, 156, 185, 303
DA SILVA, Marco Tulio AIVeS ...ttt ittt ettt e et ea et na e sanaerannenns 63
DABUL, Andrei Nicoli Gebieluca .............c.ciiiiiiiriiiiii it ieinarnnnn 169
DE CASTRO, Leonardo Andreta ...........ccoiuiiiiirinnnrnennnnrnrnennnnnns 170
DE MARCO, Ricardo . ........couiiieiiannnnns 77, 198, 260, 275, 302, 326
DEAZEVEDO, Eduardo Ribeiro .............cciviiiiiininnn, 95, 124, 160, 174
DIAS, Marcio Vinicius Bertacine . .......c.oiiiiiiiii it tiaenaennernennes 177
DIPOLD, JeSsiCa . ..iiti ittt ittt ettt ittt et et e e e e a e a e 55
DORO NETO, Carlos ......vitiiiiiiiiiitneratnensnarasnsnnensnensnnsnenns 171
DOS SANTOS, Amanda LUuizetto .......coiiiriir ittt iie et s et taanernnnen 54
DYSZY, Fabio Henrique ...........cciiiiiiiiiiiiii it iieiananannrnnennns 206
E

ECKERT, Hellmut ...ttt ittt ietetetnarasnsnnnarnnnnnns 239, 292
EGUES, José Carlos ........coiiiiiiiiii ittt iiiitnenarannennnnnns 133, 197, 271
ELLENA, Javier Alcides ..........ccoiiiiiiiiirnrnnnnnnnns 68, 140, 159, 265, 331
ESCANHOELA JUNIOR, Carlos Augusto ...........ciiiiiiiinnrinnennnnnnns 172
ESCOLA, Joao Paulo Lemos .........cviiiiiiiiii ittt ietinnnarnennnnnnnnns 173
ESPIRITO SANTO, Melissa Cristina .......uuetiieerineernnnernnernnnernnns 174

ESTRADA, RuUDEN AUCCAISE . .ov ittt ittt it ettt et s sa et aanesnansnnness 258
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ETCHEVERRY, SUSANA .....iiiiiiiiiii it ittt e tasnssnsasnsnnrnasnsnnnnnns 337
EVANGELISTA, Jaqueline Pesciutti .............ciiiiiiiiiiiinnnnnnnnns 50, 176
F

FABBRI, Renato .......c.iiiiiiiiiiii ittt tietantnntansansnnsnnsnnsnnnnns 369
FAIM, Livia Maria ........ociniitiitiit it tte e tetnenaraeannnsasasnnenennns 177
FARIA JUNIOR, Paulo Eduardo de ...........c.coiiiiiiiiiiiiiiinnnnnns 132, 179
FARIA, Roberto Mendonga ............. ... i, 168, 216, 351, 365
FARIAS, Kilvia Mayre ..........coiiiiiiiiiii it iieiaennennnnns 268, 356, 370
FERNANDES, Daniara Cristina .........cviiitiiiirnennrnrnensnncnenennenns 317
FERNANDES, Tacio Vinicio AmOorim ...........iuitiiinrinnrnrnennnnnnnnns 116
FERREIRA, Dilleys ..ottt ittt teeesaeeaneanearearnnennnns 56
FERREIRA, Edilene . ........c.itiuiiiiiiiiiiiiitiatasnntnrasnnnnsnensnnnnns 142
FERREIRA, Ednaldo JOSé .........cciiiiiiiiiiiii it e e iennnannnnnnnns 294
FERREIRA, Leonardo Luiz Gomes ..........cciiiiiiiiirnnrnnnnnsrnrrnnnnnns 180
FERREIRA, Luiz Agostinho .......... ...ttt it iianennnnnns 107, 214
FERRI, Fabio Aparecido .......... ..ottt ittt i an s 340
FIGUEIREDO, Alessandra .........ouuueiieinernernernernernnrnnennrnnennens 181
FIGUEIREDO, Eduardo Barretto .............coiiiiiiinirnrnrnerarnennnnnns 142
FIGUEREDO, Tarcisio Rocha ...........ciiiiiiiiiiiiii ittt titnanennnnnnns 182
FIORAVANTI, César MasChio . .....cotiii ittt ittt ite et aiae e aneeennnennn 183
FIORESE, Marcela Senne ..........cciiiiiiiiiiiii ittt titanennneannnnnns 263
FLORINDO, Jo30 Batista ........ciiiiiiiiiiiiiiiiatnrnnrnrnsnnnnrnennnns 184
FONTANA, Carla Raquel ...... ... it e e eanennnns 109
FONTANARI, José Fernando ...........c.vuiiiiinirnenennnnrnennenenennnnns 273
FONTES, Sérgio Rodrigues ...........c.coiiiiiiiiiii i iiii i ianennnenns 234
FORTULAN, Carlos Alberto .........cccviiiiiiiii it iiirarnennnnnannnnnnnns 234
FORTUNATO, Thereza Cury .........coiiuiiiiiiinneinnnnnnnnnrnnnennns 56, 355
FOSTER, David .......ccuiiiiiiiiiiti ittt a e teenaraeasanrasasannasnnns 107
FREIRE, Guilherme ...ttt ittt sttt rarnenannnnenns 278, 333
FREIRE, Rafael Luiz Heleno Freire .........oooiiiiii it iiieeiinnernnnes 185
G

GALVEZ-LOPEZ, Maria Dolores ........cuviiiiiinnnrnenennrnenennnnnnenns 127
GARCIA RIVERA, Victor Anthony ............ ittt ittt annnnnn 340
GARCIA, Célia Reginada Silva ......... ..ottt 218, 243
GARRATT, Richard Charles ...........c.ciiiiiiiiiii i iiiinrannnnnnn 51, 110, 326
€] 2 =1 7T o} 252
GIROLAMI, Davide ......c.iiiiiiiiiiie it ittt ia e tnnasasasnnnnasnsnnnnnnns 95
GODOY, Andre Schutzer de ...........ciiiiiiiiiii it ie it innrnennnnnnns 187
GOLLINQO, Felipe . ...ttt e s e et an e earnaaneannannnns 189
GOMEZ, Eliceo Cortes ......iuiiiiiiitenenenrasnsnnsasnsnnsarnsnnnnnns 191
GOMEZ, Leonardo ........ccuiiiitiieiieetteaetaneereneernnesenaeennnennns 213
GONCALVES, Luis Felipe .......cciiiiiiiiiiiiii it i ieieeeannns 130, 193, 205
GONCALVES, Wesley NUNES . ......cciiiiiiiiiiii it iiineananeennnnnns 194
GONZALEZ, Jose Pedro DONoSO ........ciiiiiiiniiniiiniaennnarannnnns 337
GOTO, Leandro Seiji .....ouvuuiiiiiiii ittt iee s iaeeaaeeaaennennnns 367
GRECCO, ClOVIS t.iitiiiiii it ittt e tasassasasasnnsasnsnnsnasnsnnnnnns 195, 289

GUALBERTO, Alan Rodrigo Marinho ..............cciiiiiiiiiiiiiiiiinnnn 100
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GUARIENTO, Rafael Tuma ..ottt ittt ittt e tisnanasnensnnnnenns 57
GUIDO, Rafael Victério Carvalho ..................ccvvvan... 183, 212, 218, 243
GUIDO, Rodrigo Capobianco ............cciiiiiiiiiiiiiiinnrinnennnnn 173, 290
GUIMARAES, Francisco Eduardo Gontijo .................... 131, 162, 181, 363
H

HACHIYA, MarCo . ..iiiiiiiiii it ittt e tasnenatasasassasnsnsnnsnsnsnnnnns 197
HERNANDES, Antonio Carlos ...........cciiiiiiiiiiiiiiainnnannnnns 100, 227
HORJALES, Eduardo ...ttt ittt ieie et eaeanns 110, 150, 358
HORNOS, José Eduardo Martinho ..........cotiiiiiii ettt iia e eanaeennns 287
|

INADA, Natalia Mayumi ...ttt iie e e nenaraearnnnnnnns 327
J

JACINTO, Daniele Santini ..........ciiiiiiiiiiiiiiinrnenennrnenennrnenenns 198
JACQUES, Osvaldo Vargas ...........ciiiiiiiinienninnnrrnnrnnennsennnens 200
JESUS, Lilian Menezes .........cviiiiiitiiitiinerarnensnnsnensnnensnsnnnnns 201
JUSTO, Marina Jeaneth Machicao ................ ittt iiiiinannn 203
K

KALBITZER, Hans Robert .........c.iiiiiiiiiiii ittt iaiasnnnnarasnnnnnnnns 51
KOBERLE, Roland . ...ttt ettt et e teaesasannnnnannnns 345
KONDO, Jorge Douglas Massayuki ...........ccoviiiiiiiinnnennnnn 130, 193, 205
KUBOTA, Thiago Massaiti Kuboyama ................ ..ottt 294
KUMAGALI Patricia Suemy . ..... ..ottt taniiaaaanenns 206
KURACHI, Cristina ...... 56, 65, 80, 101, 129, 195, 263, 289, 309, 319, 327, 355
L

LA SCALLA JUNIOR, NEWLON .« ettt et et e e e e e e e e e e e 142
LAIA, Marcos Antonio de Matos .....cciiiiiiiine e it iiinaaee e rnnnnnneensns 207
LANG, Rodrigo Guedes .. ....... ..ottt it iai e e tasaneanennns 58
LEITE, José Roberto de Souza de Almeida ........ccviiriiriiriernnennennns 125
LENCIONE, Diego ....ciiiiiiiiie it ie e ieseeeasaaansanearnasnnennennns 208
LIBERATO, Marcelo Vizona ..........ciiiiiiiiiiinnrnrnennnnrnenennnnnnns 210
LIMA JUNIOR, José Jorge Dantas de ............c.ciiiiiiiiininrnnnnnnnnns 93
LIMA, Cesar Augustus Uliana Lima ......... ... ... it 211
LIMA, Gustavo Machado AIVaAres . ...........ueeuueeeee e aaannenn, 212
LIMA, Marisa Aparecidade ...........cciiiiiiiiiiiiiiiininnnnnns 124, 174, 213
LIMA, Raquel de Castro Rodrigues ........... ..., 59
LIZARELLI, Rosane de Fatima Zanirato ...........c.viiiiimierrrnnnnnneenenns 67
LOURENCO, Gustavo Vilaga .........cciiiiiiiiiiii i ieiarnnennennns 278, 333
LUCHINI, Gabriel ....c.iiiiiiii ittt it ittt atasnsnnrasasnnsasnsnnnnnns 214
M

M’PEKO, Jean Claude ..........ciiiiiiiiiiiiii it titrarnennnnnnsnnnns 126, 201
MACEDO, Joci Neuby Alves ........couiiiiiiiiii i i iiananrenns 53, 86
MACIEL, Adeilton Pereira ..........ciiiiiiiiiiii it tietntnnrnnsnnennnnns 298
MACIEL, Alexandre de Castro .........ouitiiirineinnernnnernnnennnneenns 216

MAGALHAES, LUMa GOdOY ... .vureeneeeteeeeeeeaeeeneeaeneenenaenss 217
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MAGON, Claudio JOSE ...ttt ittt ittt et nansasasnnsnsnsnnns 329
MAGRINI, Fernando Peron ..........c.iiiiiiiiiiiiiitrnrrnrrnesnsrnnrnnnnns 187
MAIA, Lauro JUune QUEITOZ .. oovi ittt it e it e te et ee e s et aaansansanennennen 227
MAIA, Leonardo Paulo .........c.iiiiiiiiiiii ittt iie e tnaeennanennns 241, 313
MALHEIROS, Jackeline Moraes . ........coiiiiiiiineine e tnnrnnrnnennennens 61
MALUF, Fernando Vasconcelos ..........oiiiiitiiinnrnnnennnenns 110, 218, 243
MANZINE, Livia Regina .........coiiuiiiiiiiii ittt iae i iaeeanananannnns 324
MARANGONI, Bruno Spolon ... i i ittt e s e eaea s 220
MARANGONI, Valeria Spolon ....... ...ttt it et e enennns 221
MARCASSA, Luis GUStavo .......coiviiiirinnernnnennns 130, 193, 205, 220, 372
MARCELLO JUNIOR, Hyllo Baeta ...........ccuiuiiiiiiiiniinneinnnnnnnnns 169
MAREGA JUNIOR, Euclydes ............ccciiiiiiiiiiinnnnn.. 148, 189, 340, 348
MARINO, Attis Vinicius Martines ............eueeeenrnenenenrearnenenenaenns 60
MARQUES, Marcia Renata Hidalgo ........... ... ... ... 61
MARTINEZ, Leandro .........cciiiiiiiiiiiin i tinnnsarannnnnsnnns 120, 152, 245
MARTINEZ, Odemir Bruno .......ci ittt it e et eae e tnanennaernnns 203
MARTINS, Julia Mara .....ciiiii ittt ettt ettt tta et esaeraneennnnens 114
MARTINS, Mateus JOSE . ..ottt ittt ettt tnnaeranneenn 166, 278, 333
MASCARENHAS, Yvonne Primerano .. .......ouueiiniinee e ernanennneen 54
MASTELARO, Valmor Roberto ........ccuuiiiii ittt e e tannennnes 172
MATIAS, Paulo ..ot i i it i ettt it te e e sasnasasasansasnsnnns 222
MATOS, Karina Silvia . ..ottt it ittt et sttt et et s e e an e eaneanennes 223
MATSUYAMA, Bruno YasuUi . ..vuuee i iee e iaeetnaeeaneerannernnennnes 224
MAXIMO, Carlos EdUardo ... .......cor ittt tee et aee e taaaennanennns 226
MCQUEEN-MASON, SimMoON ..ottt ittt ettt et et e e et aaeaaenaernnnnnns 213
MENDES, Alessandra Carla .........c.iiiiii ittt et taanenanennns 227
MENDES, Luis Felipe ...ttt i i ittt e e et eaannnns 116
MENDES, Tereza Cristinada Rocha ........... ... . iiiiiiiiiiiiiinnnnnns 322
MENDONCA, Cleber Renato ................ccviivuiann. 93, 109, 182, 301, 362
MENEGATTI, Carlos Renato .........cciiiiiiiiiii i iieie i teaarannnnnnns 220
MERCADO, Wilson Enrique Rosado ...ttt iannnnnns 228
MERLO, Thais Panhan ............. ittt ittt e aranannnnnns 229
MESQUITA, Nathalya Cristina de Moraes Roso .................ccoiviiiins. 231
MIGUEZ, Maria Luiza ........iiitii ittt ittt e st teteesasasannasaennnnns 232
MILORI, Débora Marcondes Bastos Pereira ........................ 74, 142, 294
MIRANDA, Paulo Barbeitas ......... ...ttt iaennnnnn 72, 251
MISOGUTI, LiNO ..ottt ittt it e s et et ea e aannannnnns 255, 256, 289
MODA, Tiago LUuiz ... ..ot i ettt a st a s ia s aa s nna e 223
MONTANHA, Erica AzzoliN0 ........ueuneeneeieiie ittt eieeiaeaanaannns 233
MONTRAZIL Elton Tadeu ..ottt ittt iete st tnararnennnnenenns 234
MORAES, Alan Raphael de Farias Klein ............... ... iiiiiiiiiiinnnnn. 63
MORAES, Tiago Bueno de ........ ..ottt ittt ii e 235
MORAIS, Sinara Teixeirado Brasil ............cciiiiiiiiiii it iainrnnnnn 237
MOREIRA, Heline Hellen Teixeira ..........cciiiiiiiiiiinnrnrnnnnnnnnn 238, 358
MOREIRA, Raphaell .. ......... i i it et et eanaennens 239
MORIYA, Paulo HiSa0 ........ciiiiiiiiiiiii it ittt e ittt naaenennnnenns 240
MORIYAMA, Lilian Tan .......iiiii ittt ittt a e snenararaennnnnnnns 355

MOSQUEIRO, Thiago Schiavo ............oiiiiiiii ittt 241



V?L = 381
MOUSSA, Miled Hassan Youssef .................. 191, 226, 228, 308, 359, 366
MULINARI, Evandro JOSE€ ........c.iiiiiiiiiietne e tnatnaenaenaennsrnnnnns 243
MUNIZ, Heloisa dos Santos ........c.oiitiiiitiintineernnnernneennnernnnes 245
MUNIZ, Jodao Renato Carvalho .......... ..ottt it i enaennnnnnnns 123
MUNIZ, Sérgio Ricardo ................ccoiiiiiiiian.... 81, 112, 147, 148, 282
MUNTE, Claudia Elisabeth ................cciiiiiiiiiiiiiian.. 51, 83, 249, 358
N

NAPOLITANO, Reginaldo de Jesus ...........cciiiiiiiiiiiiriiiiinnnennns 170
NASCIMENTO, Alessandro Silva ...........cciiiiiiiiiiiiiiiinnnnennn 229, 315
NASCIMENTO, Otaciro Rangel ........ ...ttt iienenns 337
NAVARRO, Marcos Vicente de Albuquerque Salles 79, 88, 135, 224, 231, 247, 342
NEUBER, Pedro Michelao ............cciiiiiiiiiiiii ittt teeteetnaenannnns 249
NOGUEIRA, Andrea Reginados Santos ................cciiiiiiiiininnnnnnn. 174
NOGUEIRA, Marcelo Saito ........iiiiiiiiiiiti it titnirarnenrnnrnsnsnnnnnns 65
NONATO, Maria Cristina . ..ovviii ittt e et te et na et asaeranneanneennneenn 206
NOVAIS, Paulo César ........coiiiiiiiiiriinnnnaraensnnsncnsnnensnsnnnnns 309
NOVOTNY, Etelvino Henrique ...........ccciiiiiiiiiii i iiiareannnnnns 258
(0)

OITICICA, Pedro Ramon Almeida ......cviiiiitie ittt ieeaenneneennens 251
OKADO, Jéssica Baleiro ..........c.ciiiiiiiriiiitiie i nenararnennnasnnnns 252
OLIVA, GlaucCiUS . oii ittt ittt ettt et taa et asaesaneesnnnesnaseannernnns 218, 299
OLIVEIRA JUNIOR, Marcos de .......couviiiiiiinrnenrnnrnenennrnsnennnnnns 254
OLIVEIRA JUNIOR, Osvaldo Novaisde ............cvevivnnnn. 99, 233, 350, 364
OLIVEIRA, Anderson Robertode ...........cciiiiiiiiiiiiiinnnnrnennnnnnns 255
OLIVEIRA, André Orlandi de ........ ..ottt ieie e tnararannnnns 256
OLIVEIRA, FIavio Frois de ........cciiiiiiiiiiiiiie it tnenasasnsnnsnsnsnnnnns 257
OLIVEIRA, IVan ...ttt ittt sttt et et e aenasasaennrasannnnnnns 95
OLIVEIRA, Luiz Nunes de .........ciiiiiiiiiiiiiii it ieiananennnnnnns 257, 373
OLIVEIRA-SILVA, ROAIZO0 .. .iviiiii it ii i e seesanasannnnnnnnns 258, 281
ONCEBAY SEGURA,Charlie ......cuiiiiiii it ii ittt tec e anenenennns 259
ONNIS, Irene Ignazia ...........iiiiiiiiiiii ittt iaaaae s eanannennnns 85
(O 2 O I N 5 =1 5 Yo V'~ T 260
ORTEGA, Tiago Almeida ........ ..ottt it e iaaeeanenns 261
OSORIO, Sérgio Paulo Amaral ...........uoeuieneuneneeeeieaeeenenanns. 340
P

PAIVA, Fernando Fernandes ............c.iiiiiiiiiiiiirnnrnnrrnnrnnnnns 61, 329
PAIVA, Rafael Rothgangerde .......... ... i 268, 370
PALOMINO SALCEDO, David Leandro ..........c.iiiiiiirnnnernnnernnnes 262
PAOLILLO, Alessandra ROSSi ......vuoiititiirnrnrnrnrnenennrnenennrnsnnnns 263
PAOLILLO, Fernanda RoOSST .. .cvvtittiiet ittt teeeetaneeenaeennaerannernnnes 263
PARMESANO, Thiago Nogueira ..........c.oiuiiiiiiiiiiiiiianeianennnnnnns 67
PASCHOAL, Carlos William de Aratjo ..........coiiiiiiirnnrrnnrnnnennnnns 2908
PASCUTTI, Pedro Geraldo ........cciiiiiiiiiiiii it tiearnsnnnnrasnnnnns 116
PAULA, Karina de ........iiiiiiiiii ittt tee e e tae e taataasaaraaennnnns 265
[ X I TR V7 Y 266

PEDROZO-PENAFIEL, EAWIN . ..nneeeee e e e e e e ae e 268, 370
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PELLEGRINI, Vanessa de Oliveira Arnoldi ............cciiiiiiiiiiiiinnnnnns 270
PENTEADQO, Poliana Heiffig ......... ..ot eans 271
PEPINO, Rebeka de Oliveira .........cciiiiiiiiiiiinrnnnnrnenennnnnns 68, 331
PEREIRA, Humberto D'Muniz ... it i iiinnnnnns 177, 302, 352
PEREIRA, Rodrigo Gongalves .......... ..ottt i 76, 343
PERES, Lucas Vieira Guerreiro Rodrigues ..............cciiiiiiiiiinnnnnnn 273
PERON, Thomas Kaué Dal Maso ..........ccciiiiiiiiiriiiiinrarnnnnnnnnnns 274
PHILIPPSEN, Gisele Strieder ..........ciiiiiiiiiriiiireinrnennrarnennnnnns 275
PINTO, Andressa Patricia AIVes . .......c.iiiiiiiin it tnaeraneernneennnnes 83
PINTO, Diogo de Oliveira Soares ...........c.coiiuiiiiiiiinrnnrnnennnnnnns 347
PINTO, Reynaldo Daniel ......... ...ttt iaiinnnnnn 57, 316, 345
PIOTROWSKI, Mauricio JEomar . .........oeriim ittt ina e tannennnernnnen 156
PIRES, Diego Paiva ...ttt ittt e e ianaan e 276
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