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Carta de apresentacao

Ja em sua décima edicdo, a Semana Integrada do Instituto de Fisica de S3o Carlos - SIFSC, organizada
por alunos de graduacdo e pés-graduacdo, com apoio da diretoria e de todos os servidores do instituto,
promove como sempre atividades académicas e culturais, garantindo a integracdo de toda a comunidade.
S3o oferecidas palestras académicas, mesas redondas e também espaco para a comunidade expor seu
lado artistico-cultural.

Como de costume, uma das principais atracdes da SIFSC é o Workshop da Pés-Graduacgdo, ja em sua
242 edicio, incluido no evento em 2011. Além de apresentacdes da Pés-Graduacio, alunos de iniciacdo
cientifica poderdo apresentar seus trabalhos, sendo que a etapa local do XXVIII Simpésio Internacional
de Iniciagdo Cientifica e Tecnolégica da USP ocorre conjuntamente ao Workshop. Durante o Workshop,
todos os estudantes sdo avaliados por professores e pés-doutorandos da area, a fim de acompanhar a
evolucdo em seu projeto. O Workshop é de extrema importincia na avaliagio da CAPES, em que o
instituto mantém nivel de exceléncia por diversos anos.

N3o sendo apenas de cunho académico, o evento também serve como uma interface dos estudantes com
o mercado de trabalho fora da universidade. Estimamos a participacdo de em torno de 400 pessoas, além
de palestrantes, representantes de empresas e avaliadores. Esta interface, assim, se torna fundamental
para ambos os lados, visto a quantidade de parcerias do instituto com empresas privadas.

Todos os alunos do instituto interessados poderdo concorrer uma vaga no prémio Yvonne Primerano
Mascarenhas, nomeado em homenagem a uma das pioneiras da fisica em S3o Carlos, em que serdo
prestigiados os melhores trabalhos de cada etapa: graduacdo, mestrado e doutorado. Apés uma fase
preliminar, os trabalhos sdo apresentados a uma banca com representantes de todas as grandes areas de
pesquisa do instituto.

Toda a Comissdo Organizadora agradece a diretoria do IFSC-USP, a Comissdo de Graduagdo e a Comissdo
de Pés-Graduacdo pelo apoio. Agradecemos também a todos os avaliadores e palestrantes, sem os quais o
evento n3o seria possivel. Agradecemos a presenca de todos os participantes. Agradecemos especialmente
as bibliotecarias do instituto, que dedicam arduo trabalho e esforco na padronizacdo e adequacdo do livro
de resumos.

Comissdo Organizadora da SIFSC 10
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Determinacio de espectros de refracao nao linear de solucoes
de corantes pelas medidas de rotaciao nao linear da polariza-
cao eliptica.

MOYSES, R. ; MISOGUTI, L.

renatomaframoyses@usp.br

A fotbénica tem grande importancia para o desenvolvimento de novas e mais eficientes tecnologias, princi-
palmente na area de comunicacdo, como em processamento de dados e em transmissdo de informacdes.
Neste sentido, ha uma intensa pesquisa em novos materiais, na qual é extremamente importante ter
conhecimento sobre suas caracteristicas 6pticas lineares e ndo lineares. Nesse projeto, nosso enfoque
é a determina¢do do espectro de refracdo ndo linear (n2) de solugdes de corantes pelas medidas de
rotacdo ndo linear da polarizagdo eliptica (RNLPE). (1) Foram analisadas quatro solugdes de corantes
em metanol: DR13,DR1,DR19 e DO3 (todas na concentragdo de 0,01 mol/L). De maneira geral, os re-
sultados foram satisfatérios, pois foi possivel a determinacio dos espectros de n2 das solucdes, a qual se
mostrou interessante pelos espectros possuirem diferentes comportamentos conforme o comprimento de
onda é variado. Ademais, levando-se em conta o valor da refragdo ndo linear do solvente (metanol) para
diferentes comprimentos de onda (2), foi possivel determinar o espectro de n2 puro dos solutos. Grosso
modo, os solutos possuem comportamentos similares, com intervalos onde seu n2 é positivo, negativo
ou aproximadamente nulo. Além disso, aproveitou-se da técnica de medidas RNLPE e dos resultados
obtidos de n2 para também determinar os espectros de absorgdo n&o linear () das solugdes. (3) Essas
medidas também foram satisfatérias, observou-se curvas semelhantes para os espectros de 5 das quatro
solucBes de corantes, com variacdo de acordo com o comprimento de onda e com comportamentos “in-
versos' aos encontrados para n2. Em conclusdo, a técnica de medidas RNLPE é extremamente eficiente
para a caracterizagdo de solucdes de corantes e com isso, futuramente, podera ser estendida para outros
diferentes corantes em diferentes solventes, ja que os resultados motivam a obtenc3o de novas medidas
para determinacdo de modelos para o comportamento teérico de ambos espectros para as solucdes.
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Desenvolvimento de biossensor para deteccao de Zika e Den-
gue
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Zika e Dengue sdo doencas causadas por virus da familia Flaviviridae e transmitidas principalmente pelos
mosquitos Aedes aegypti. Possuem alcance global e atingem essencialmente regides tropicais e sub-
tropicais, como o Brasil, onde as condi¢des climaticas favorecem o ciclo do mosquito. (1) Apesar da
existéncia de técnicas de detecgdo, como o teste imunoenzimatico ELISA, ou RT-PCR (do Inglés, reverse
transcriptase - polymerase chain reaction), elas apresentam alto custo e os resultados sdo demorados,
inviabilizando o diagnéstico amplo no sistema pablico de satde. (2) A identificagdo do virus, além de
assegurar o correto tratamento da doenca, é importante para a atualizacdo dos dados epidemiol6gicos
que permitem a avaliacdo da eficiéncia das medidas de combate aos vetores e, especialmente, para mu-
Iheres que desejam engravidar, visto que a infeccdo por Zika esta associada ao possivel desenvolvimento
de microcefalia. Biossensores representam uma alternativa rapida e de baixo custo para a deteccdo de
Dengue e Zika e, dentre eles, os biossensores colorimétricos mostram diversas vantagens, como rapidez
na obtenc3o dos resultados, equipamentos simples e baixo nivel de especializacdo para manuseio. Nano-
materiais tém sido amplamente associados a biossensores devido suas propriedades 6pticas e eletrdnicas,
especialmente a superficie de ressonancia plasménica (SPR), potencializando seu desempenho. (3) Dessa
forma, este projeto tem como principal objetivo o desenvolvimento de um biossensor colorimétrico que
se baseia na agregagdo de nanoparticulas (AuNPs) e nanorods de ouro (AuNRs), funcionalizados com
sequéncias de DNA especificas que atuam como sitios de reconhecimento - tendo como foco o monito-
ramento da banda de SPR na presenca do analito. Assim, operam como indicadores colorimétricos da
infeccdo por Zika e Dengue, e destacam-se pela sua inovacio devido a formacdo de um sistema hibrido,
o qual se espera que seja capaz de detectar e diferenciar ambas as doencas.
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Deteccao de infeccdes de zika e dengue usando biossensores
capacitivos e analise de componentes principais

TAKEUTI, N. ; SAMPAIO, I. ; YAMAUTI, J. ; GUSSON, B. ; QUATRONI, F. D. ; ZUCOLOTTO, V.
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Os casos de contagio pelos arbovirus da Zika e Dengue, transmitidos pelos mosquitos Aedes aegypti,
aumentam mundialmente e sobrecarregam o sistema de satde causando um enorme impacto socioecond-
mico. (1) Um dos principais desafios dos érgdos da satde na obten¢do de dados confiaveis sobre os
casos de Zika e Dengue, tém sido a dificuldade de diagnéstico devido a similaridade dos sintomas entre
as doengas. (2) O teste molecular (RT-PCR) e o teste sorolégico (ex: ELISA) sdo as atuais formas
de diagnéstico, contudo, sdo técnicas caras, demoradas e que exigem mao-de-obra especializada. Um
diagnéstico diferencial, simples e de baixo-custo é de extrema importancia para assegurar o tratamento
adequado aos pacientes, além de monitorar e prevenir a doenca. (3) Esse projeto visa o desenvolvimento
de imunossensores elétricos para a deteccdo das proteinas NS1 dos virus da Zika e da Dengue. Eletrodos
interdigitados de ouro foram utilizados para montar trés unidades sensoriais: 1) com anticorpos especifi-
cos das doengas (AC); 2) filme orgénico, ou seja, sem anticorpos (FO); e 3) sem modificagdo (eletrodo
limpo). As unidades sensoriais foram submetidas a medidas de capacitincia elétrica apds a interagdo com
as amostras positiva (proteinas alvo), negativa (proteinas do outro virus) e de solu¢do tampao (PBS).
Para avaliar a discriminacdo das amostras, utilizou-se a analise estatistica pelo método de componentes
principais (PCA). Os dois imunossensores desenvolvidos sdo capazes de discriminar amostras contendo
as proteinas alvo de amostras com proteinas semelhantes, conclui-se que os dispositivos sdo promissores
para o diagnéstico rapido, simples e preciso das doencas com grande potencial para implementacdo no
sistema publico de saide.
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Recentemente, Aharonov e colegas publicaram um artigo (1) chamando aten¢do para um efeito inte-
ressantissimo: num experimento de interferometria seria possivel separar um fétons de sua polarizacio.
Esse efeito foi batizado de gato de Cheshire inspirado no gato do conto “Alice no pais das maravilhas”
onde se apresenta um gato separado de seu sorriso. Tal efeito chamou muita atencdo na literatura
quer por ser algo curioso quer pelo bom humor dos autores de conectar com um livro infantil. Neste
projeto, nos propusemos a estudar os fundamentos da teoria quantica que antecedem este resultado,
em especial as medi¢cdes de valores fracos (2), assim como investigar o resultado e apresentar variacdes
do interferémetro que possibilitaram construcdes alternativas do gato de Cheshire quantico, sobretudo
o caso proposto por Guryanova (3), assim como realizacdes experimentais e discussdes da realidade dos
resultados estudados.
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Propriedades magneto-6pticas em vidros CaLiBO
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O impacto tecnolégico da Fotdnica se faz presente desde dispositivos para comunicacdes pticas até
aplicacdes em medicina, tendo ainda relevante repercussdo econémica em nivel mundial. Este projeto
possui como objetivo, em seu carater introdutério, a caracterizacdo de propriedades de materiais de
interesse para o desenvolvimento de dispositivos. Em particular, vidros e cristais sdo muito visados
para aplicacdes em dispositivos foténicos. Os vidros com propriedades magneto-dpticas, que sdo o
objeto de estudo desta pesquisa, apresentam atividade éptica induzida por campos magnéticos (efeito
Faraday), possuindo aplicagdo como isoladores épticos e moduladores de luz. (1) Neste projeto, em um
primeiro estagio, foi realizada a caracterizagio de vidros tetraborato de calcio-litio (CaLiBO) dopados com
diferentes concentracdes de fons T (1 e 2%), que apresentam efeito Faraday, através da determinacdo
da constante de Verdet das amostras. Apresentamos também os objetivos da segunda etapa do projeto,
em que serdo produzidas guias épticas com pulsos de femtossegundos nestes vidros, as quais também
terdo suas propriedades magneto-6pticas avaliadas. A partir dos estudos realizados, foi possivel obter
familiarizacdo com conceitos de 6ptica linear e n3o-linear, bem como o desenvolvimento experimental
através do estudo do efeito Faraday. Obtivemos, para as amostras CaLiBO 1 e 2% respectivamente, o
valor médio da constante de Verdet como sendo (240+20)T'm~'e(670+10)T'm~". Esses resultados
encontram-se de acordo com as estimativas feitas (2) e mostraram-se relevantes para dar continuidade
as investigacbes das propriedades magneto-6pticas desses vidros.

Referéncias:

1 BALLATO, J.; SNITZER, E. Fabrication of fibers with high rare-earth concentrations for Faraday
isolator applications. Applied Optics , v. 34, n. 30, p. 6848-6854, 1995. 2 YAMANE, M,
ASAHARA, Y. Glasses for photonics . Cambridge: Cambridge University Press, 2000.

33 33



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

1IC6

Lorentz Invariance Violation in the context of astroparticle
physics
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The fundamental interactions of nature are described in terms of two experimentally consolidated theo-
ries, General Relativity, which is a geometric theory that describes gravity, and the Standard Model, which
consists of Quantum Field Theories describing electromagnetism, the weak and strong nuclear interac-
tions. The two theories are fundamentally different and therefore incompatible. A unifying scenario has
motivated theoretical physicists to propose new theories such as String Theory and Loop Quantum Gra-
vity, which include new physics such as higher dimensions of spacetime, non-commutative geometries, and
the violation of fundamental principles such as Lorentz covariance.(1) The effects of Lorentz-symmetry
breaking are expected to happen at very high energies, and thus, astrophysical phenomena become im-
portant candidates to explore those effects. In this work, considering the unprecedented experimental
precision of the Cherenkov Telescope Array (2), we explore differences on the time of flight of high-
energy photons propagating from distant Gamma-Ray Bursts, imposing the limit Eqg ~ 4.75 x 10%® eV
on Lorentz Invariance Violation, this limit agrees with previous results from the literature. (3)
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Desenvolvimento de um sistema quantitativo de Espectros-
copia de Plasma Induzido por Laser com pulsos de femtosse-
gundos (fs-LIBS)
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A Espectroscopia de Plasma Induzido por Laser (LIBS) é uma técnica de espectroscopia de emissdo
atdbmica muito versatil, que permite fazer analises rapidas, sem prepara¢do prévia (in situ), e ndo des-
trutiva, dos elementos quimicos de uma amostra.(1) O objetivo deste trabalho foi montar a técnica
de fs-LIBS, que faz uso de um laser de femtossegundos e abre um leque de diferentes aplicacdes. Em
anos anteriores, foi possivel implementar toda a etapa instrumental do LIBS e, nesse altimo periodo de
iniciacdo cientifica, estudou-se modelos de analise quantitativa, com o objetivo de se extrair proprieda-
des dos plasmas de LIBS, como a estequiometria, temperatura e densidade de elétrons. Ao se analisar
uma amostra de lat3o, diversas condicdes de focalizacdo e ablacdo mostraram que os plasmas formados
seguem consideravelmente equilibrio termodindmico local (LTE), uma hipétese de analise vantajosa por
fornecer muita informagao termodindmica e também por ser autocalibrada por cada plasma. (1) Ade-
mais, desenvolveu-se um simulador de espectros de plasmas em LTE que faz uso da base de dados da
NIST. Futuramente, aplicara-se o sistema LIBS e a andlise via LTE para obter propriedades dos plasmas
gerados em modificagdo estrutural de semicondutores via laser de femtossegundos. (2) Possivelmente,
serad possivel associar as propriedades do plasma as modificacdes estruturais geradas em Ag3VO04, o
material que se deseja estudar. Mais que isso, os espectros simulados indicam que serd possivel obter
uma caracterizacdo completa dos plasmas da substancia se a condicdo de LTE for respeitada.
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Microfabricacao via laser de femtosegundos segundo para
controle de molhabilidade em superficies

CURVELDO, K. ; PAULA, K.
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Decorrem de superficies com molhabilidade controlada infindas aplicag@es cientificas e industriais, desde
oportunidades com micro/nano fluidos a até proliferacdo celular. A microfabricagdo com laser de fem-
tosegundos se apresenta como 6tima alternativa para a modificagdo estrutural dessas superficies, devido
a sua extrema localizacdo espacial e diminutos efeitos térmicos devido aos pulsos ultracurtos. Este
trabalho objetiva a estruturacdo superficial do polimero TFEMA-DR13 para controle de sua molhabili-
dade. TFEMA-DR13 (1) é um copolimero sintetizado via polimerizagdo de radicais livres e possui alta
estabilidade quimica e térmica. Posicionada a amostra em um estagio translacional x—y—z, um padrio
periédico de micro pilares quadraticos é microfabricado em sua superficie, através de pulsos de laser de
femtosegundos, focalizados por uma objetiva de microscépio (0.65NA). Além disso, uma camera CCD
alinhada com a objetiva de microscépio permite o monitoramento em tempo real do processo. Apods
determinacdo das melhores condicées de microfabricac3o, a superficie do copolimero foi estruturada com
16nJ de energia por pulso e 50 pm/s de velocidade de translacdo, desenvolvendo 4 regides de 1 mm?
com periodicidades variando de 20 a 50 pm. Medidas de angulo de contato de gotas de agua em cada
regido mostram um aumento significativo da hidrofilicidade da superficie conforme a periodicidade di-
minui, apresentando uma diminuicdo maxima de 19.3° no angulo de contato entre a gota e a superficie
estruturada. Assim, demonstra-se o controle da molhabilidade da superficie do polimero TFEMA-DR13,
através da microfabrica¢do via laser de femtosegundos.
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The potential of nuclear fusion to provide a practically inexhaustible source of clean and renewable
energy has motivated scientists for many decades to work toward developing nuclear fusion power plants.
Among many concepts, the so-called tokamak concept is, at present, the most promising approach for
exploiting thermonuclear fusion. To become economically attractive, tokamaks will have to operate in
the so-called high confinement mode, whose ubiquitous feature are repetitive instabilities known as edge
localized modes (ELM). (1) These instabilities release unacceptably high fractions of the thermal energy
of the plasma to the first wall of the device thus driving the need for ELM control strategies. Studies
worldwide have demonstrated that the presence of relatively small non-axisymmetric resonant magnetic
perturbations (RMP) can be used to suppress ELMs. (2) Recent calculations of the linear response of
spherical tokamak plasmas to RMP fields using the resistive MHD code M3D-C1 revealed a new class
of magnetic field line bifurcations that do not fit into the well-accepted magnetic reconnection theory.
These results not only challenge reconnection theory in tokamak plasmas but are particularly important
for understanding the underlying physics of self-organization in toroidal fusion plasmas. (3) This work
provides an improved understanding of the mechanisms responsible for this new class of topological
magnetic bifurcations via analytical calculations based on a toy model. Firstly, an analytical model was
developed using the ideal MHD equations to understand the impact of non-resonant modes on resonant
modes located at different rational surfaces. As a result, the non-resonant mode located at the q = 2
surface is causing a kinking in the magnetic field lines around the q = 3 surface. To see if this kink is
helping the island to bifurcate, a new approach focusing on the resonant surfaces has started using a set
of visco-resistive MHD equations. The ultimate goal of this work is to provide a better insight into the
physics basis responsible for the island bifurcations observed in the M3D-C1 simulations.
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Estudo da Localizacao das Transferases de Glicosideos epal e
epaOX de Enterococcus faecalis por Microscopia Confocal
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Bactérias multirresistentes sdo um problema de saide pablica na atualidade. Entre os microrganismos
que causam patologias multiresistentes temos o género Enterococcus como o segundo grupo de mi-
crorganismos que mais causa morte por infeccdes dessas doengas. (1) As proteinas do cluster epa de
Enterococcus faecalis sdo uma nova alternativa para alvos de novos antibiéticos, visto que sintetizam
polissacarideos que compde a parede celular de Enterococcus faecalis, fator de viruléncia comprovados
pela dele¢do de alguns genes dessas proteinas nos trabalhos de Dale e seus colaboradores (2) e Fang e
seus colaboradores. (3) O estudo da localizagdo celular das enzimas pode nortear estudos estruturais
futuros e estratégias de expressdo/purificagdo destas. Fusionando duas proteinas de interesse, epaE e
epaB, respectivamente, glicose-1-fosfato timidiltransferase e glicosiltransferase, através da clonagem por
LIC a GFP, foi possivel inferir a localizacdo celular dessas proteinas, classificando-as em citosélicas ou de
membrana, através da visualizagdo por microscopia 6ptica de fluorescéncia confocal. O vetor construido
para essa transformacdo permitia a fluorescéncia da GFP ser repérter do enovelamento das proteinas de
interesse e portanto, ao expressar os vetores em cepa Rosetta de E.coli a uma temperatura pés inducio
de 182C inferiu-se que as proteinas tinham sido expressas e estavam enoveladas, permitindo a visualizacdo
da localizac3o celular. Por fim, foi possivel visualizar ambas as proteinas e mostrar que a epaE é uma
proteina citosélica pois estava mais presente no citosol, além de estar concentrada em um lugar especi-
fico dele, a epaB estava presente em maior concentracdo na membrana celular e por isso caractarizou-se
como uma proteina de membrana ou associada a ela, e portanto menos solivel. Os testes de solubilidade
das proteinas utilizando a GFP como repérter confirmaram a solubilidade da proteina citosélica epaE e
também a insolubilidade da proteina encontrada na membrana epaB. Esses resultados podem auxiliar nas
estratégias de purificacdo dessas proteinas além de ajudar nas estratégias para outras glicosiltransferases
do cluster epa.
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Alzheimer (AD) é um distarbio neurodegenerativo que acomete principalmente individuos de idade avan-
cada. A principal causa desse distarbio € a formacdo de placas fibrilares entorno dos neurénios devido
ao acimulo de peptideos beta-amildide (Af3) no cérebro. (1) Diversos estudos mostraram que a AfSyo
desempenha papel importante na defesa do organismo contra microrganismos que atravessam a barreira
hematoencefalica. (2) Assim, tratamentos que atuem inibindo apenas a agregacdo da A(;s se mostram
uma alternativa mais adequada para o tratamento da AD. No estudo realizado anteriormente, “Avalia-
¢3o de possiveis inibidores da agregacdo da A para tratamento da doenca de Alzheimer”, através das
técnicas de microscopia de forca atémica (AFM) e de fluorescéncia com Thioflavina mostramos que o
acido ascorbico (AA), um antioxidante comum ao organismo, pode causar uma diminui¢do significativa
na formacdo de agregados da A(;. Dessa forma, este estudo buscou determinar o mecanismo pelo
qual o AA age diminuindo a formacdo das placas amil6ides. Foram analisadas alteracdes na estrutura
secundaria do tipo folha-3 da Af3,, através de medidas de espectroscopia de FTIR e dicroismo circular
(CD). Para isso, amostras de A4 com e sem AA foram incubadas por 72 h a 379C, sendo realizadas
analises a cada 24 h. A analise de CD mostrou que houve a formac3o de folhas-3 a partir de 24 h de
incubacdo para ambas as amostras estudadas, sem diferenca significativa nos demais tempos analisados.
Isso implica que a acdo do AA, ao inibir a formac3o de agregados da Af3,5, ocorre sem mudancas nas
estruturas secundarias do peptideo. Esses resultados foram corroborados através dos espectros de FTIR.
Para determinar o tipo de interacdo, e os pardmetros termodindmicos, entre os monémeros de Af3,, €
as moléculas de AA, foi utilizada a calorimetria de titulagdo isotérmica (ITC). As isotermas geradas nas
analises mostraram que ocorre uma interacdo em mudltiplos sitios do peptideo através de um modelo
de ligacdo cooperativa positiva. Nesse modelo a afinidade de ligacdo, dada por K,, aumenta através
das sucessivas ligacdes de AA, ou seja, K, > K,1. Além disso, os valores calculados de Ka foram
significativamente maiores que varios agentes inibidores da agregacdo da Af4. (3) Esse estudo mostrou
que o AA é capaz de atenuar a agregacdo do peptideo A, através da ligacdo direta aos mondémeros
da A(, sem alterar sua estrutura secundaria, demonstrando que o AA possuiu um alto potencial para o
tratamento da AD. Além disso, a determinacido de seu mecanismo de acdo contribui também para que
novos farmacos possam ser desenvolvidos para atuarem de maneira semelhante.
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Sistema de controle de temperatura da cavidade laser de
titdnio-safira em regime femtossegundo utilizando pastilhas
de Peltier
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Este projeto visa o desenvolvimento do sistema de refrigeracdo a ar da cavidade laser de Titanio-Safira
para operacdo em regime femtossegundo através de um laser de bombeamento DPSS Verdi/Coherent 532
nm, possibilitando a marcac3o a laser de superficies metalicas e a criacdo de nanoestruturas periédicas
que contam com diversas aplica¢des na indastria e na medicina. (1) O sistema de refrigeragdo é baseado
na utilizacdo de uma pastilha de Peltier, sendo o projeto do controle de temperatura da pastilha realizado
através da resposta ao degrau do sistema térmico em malha aberta. A resposta ao degrau possibilita a
estimacdo de uma funcdo de transferéncia de primeira ordem através da ferramenta ident do software
MATLAB, que, utilizando-se o método de projeto de controladores interativo rltool, possibilita a obtencao
da funcdo de transferéncia do controlador a ser utilizado em malha fechada através de realimentacdo do
sinal de saida. Através de técnicas de controle digital, o controlador obtido sera transferido do dominio
da frequéncia complexa de Laplace para o dominio discreto Z conforme consta em (2), possibilitando sua
descricdo em termos de uma equacio de diferenca que pode ser implementada em um microcontrolador
para a realizacdo da légica de controle. Ao fim do projeto do controlador, testes serdo realizados
através de simulacdes em ambiente Simulink para verificacio da dindmica obtida e, posteriormente,
testes experimentais serdo realizados para validac3o dos resultados. Quando da obtenc3o de resultados
experimentais coerentes com os simulados, o sistema sera testado com a incedéncia do laser no cristal
de Titanio-Safira, sendo esperado que quaisquer variacdes na temperatura sejam compensadas através
do sistema de controle da pastilha de Peltier, fazendo com que o cristal opere sempre na temperatura de
referéncia desejada. O sucesso deste projeto possibilitard a substituicio dos sistemas de refrigeraco a
agua por refrigeracdo a ar, tornando os equipamentos mais compactos e facilitando sua mobilidade, por
exemplo, no chdo de fabrica de uma indastria.
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Operadores de Moeller em colisbes unidimensionais
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Este trabalho se desenvolve em torno da teoria formal de espalhamento quantico, que envolve situacdes
que ndo sdo meramente elasticas, fazendo-se necessario entdo o uso de um objeto matematico chamado
matriz de espalhamento, um objeto que pode ser representado como um operador unitario. Cada elemento
de matriz S descreve uma possivel amplitude de um evento colisional ou, na linguagem de informag3o
quantica, um input e outro output. O input estd associado com os chamados "in-states"e os outputs,
com os chamados "out-states". Os estados "in"s3o, normalmente, associados com o estado preparado
no inicio da colisdo e os "out"s3o associados com o estado detectado no futuro. Analogamente, para
teoria de medidas fracas (1), temos o chamado formalismo de dois vetores de estado de Aharonov, os
estados "in"e "out"s30 associados com o que foi preparado no passado e ao estado que sera detectado no
futuro, respectivamente. Esta proposta (2) faz a interpretagdo desses dois estados da teoria de medidas
fracas, dentro do formalismo de dois vetores de estado, em termos dos operadores de Moeller. A matriz
de espalhamento pode ser escrita como o produto de dois operadores de Moeller. Um deles é obtido por
um processo limite do propagador do tempo infinitamente no passado ao momento da colisdo, enquanto
o outro é obtido pelo processo limite do propagador do tempo infinitamente no futuro para o momento
da colisdo. Diga-se ainda que essa formulacio é conhecida em teoria formal de colisdes mas ainda n3o foi
completamente incorporado no contexto das novas abordagens em termos de teoria de medidas fracas e
mesmo de informacdo quantica. Neste trabalho foram elaborados os calculos desses dois operadores em
uma dimens3o espacial, mas considerando que a particula tenha dois estados internos, como um qubit.
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Crescimento e caracterizacao de pontos quanticos auto-
organizados de InAs
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A busca por materiais semicondutores capazes de serem empregados em tecnologias quanticas tém
motivado cientistas nas dltimas décadas. Pontos quéanticos (do inglés quantum dots - QD) anicos
auto-organizados de InAs/GaAs, crescidos por epitaxia de feixes moleculares, sdo, atualmente, uma das
abordagens mais promissoras, pois apresentam alta estabilidade, eficiéncia na emiss3o, facil integracio
na eletrdnica atual e producdo de f6tons Gnicos coerentes.(1) Contudo, para explorar a gama de pos-
sibilidades que essas nanoestruturas possuem, é necessario o desenvolvimento de técnicas capazes de
determinar a localizac3o precisa de QDs Gnicos na amostra. Esse trabalho teve objetivo identificar uma
abordagem experimental capaz de determinar precisamente a posi¢do espacial de classes Gnicas de QDs.
Através da técnica de fotoluminescéncia de excitacdo ndo ressonante a baixa temperatura, conhecida
como micro-fotoluminescéncia n3o ressonante, foi possivel identificar linhas espectrais bem definidas.
Essas linhas foram fitadas por uma distribuicdo lorentziana (2) e apresentam um alargamento de no
maximo 200 peV, confirmando que representam pontos quanticos anicos. Por meio de um mapeamento
espacial de uma pequena regido da amostra, foi possivel determinar a localizacdo desses QDs. Além
disso, foi possivel observar que o pico de emissdo se deslocou para baixas energias com o aumento da
temperatura, visto que houve diminuicdo do band gap do InAs e do GaAs. Dessa forma, a técnica de
micro-fotoluminescéncia promete ser uma importante ferramenta para a precisa localizacdo e caracte-
rizacdo de QDs unicos, embora mais estudos precisem ser feitos para determinar em que situacdes ela
seria melhor empregada.
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A Terapia Fotodindmica (TFD) & uma técnica que associa luz, oxigénio molecular e agentes fotossensibi-
lizadores e gera um efeito citotéxico na célula alvo.(1) Os compostos fotossensiveis sdo excitados pela luz
em comprimento de onda adequado e reagem com o oxigénio molecular formando oxigénio singlete que
ird induzir a morte celular. Devido a sua seletividade, a TFD é uma técnica que, na pratica clinica, possui
poucos ou nenhum efeito colateral. O objetivo deste projeto é avaliar os efeitos da TFD em culturas tri-
dimensionais (3D) de células tumorais utilizando a microespectroscopia Raman. A microscopia confocal
Raman é um dos métodos mais adequados para a descoberta de mecanismos moleculares dos processos
metabdlicos, sendo possivel o estudo de amostras de células vivas sem o uso de marcadores. As culturas
3D de células serdo utilizadas como modelo de tumor in vitro e o protocolo de tratamento com TFD é
proposto para ndo causar morte completa do tumor, permitindo a investigacdo de uma formaco tumoral
remanescente. O fotossensibilizador Photodithazine (PDZ) foi incubado por 24h e uma Biotable(R) foi
usada como fonte de luz. Para analisar o tumor 3D, foi utilizado o microscépio confocal Raman Witec
Alpha 300 RAS. A anélise do tumor é feita antes e depois da TFD.
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Resolvendo charadas cripto-aritméticas com algoritmos coo-
perativos
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A compreensdo dos fatores que influenciam o desempenho de grupos de trabalho é crucial para a eco-
nomia dos paises desenvolvidos, cuja forca de trabalho & formada majoritariamente por pessoas que
"resolvem"problemas. Neste projeto, vamos estudar o desempenho de dois algoritmos que envolvem
a colaboragdo (troca de informagdes) entre agentes que exploram o espaco de solugcdes de charadas
cripto-aritméticas: algoritmo genético (1) e algoritmo cultural. (2) O desempenho de um algoritmo
serd medido pelo tempo que o grupo de agentes leva para encontrar a solugdo da charada. Além disso,
vamos identificar as caracteristicas das charadas que determinam sua dificuldade para cada um desses
algoritmos de busca.
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Mapeamento de funcdes metabdlicas em células de cancer e
saudaveis: Estudo da concentracao e fracio livre de NADH,
taxa redox e co-localizacao de mitocéndrias
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A atividade mitocondrial em células eucariéticas € uma das principais fontes de obtencio de energia e
s3o, portanto, essenciais para manutenc3o e proliferacdo celular. Anomalias nos processos mitocondriais
estdo ligadas a diversas doencas neurodegenerativas e ao cancer. Deste modo, o monitoramento do
metabolismo celular pode ser utilizado para investigar e identificar diferencas metabélicas entre células
sadias ou alteradas. (1) Algumas biomoléculas possuem papel importante nesses processos metabélicos
celulares e podem ser utilizadas para monitora-los. Dois dos principais marcadores do metabolismo
celular sdo o NADH (Reduced Nicotinamide Adenine Dinucleotide) e FAD (Flavin Adenine Dinucleotide),
carreadores de elétrons durante o processo de respiragdo celular. (2) Um pardmetro relevante para
estimar o estado de oxido-reducdo e quantidade de oxigénio molecular da célula é a taxa redox éptica,
que pode ser obtida através da compara¢do da emissdo de fluorescéncia do NADH e do FAD. (3) O
estudo da fluorescéncia estacionaria e dindmica dessas coenzimas intrinsecamente fluorescentes é de alta
importancia para que se possa entender os mecanismos metabélicos que diferenciam células saudaveis ou
de lesBes. A partir dessa premissa, este trabalho tem como principal objetivo o estudo de diferentes tipos
celulares por meio da autofluorescéncia das moléculas de NADH e FAD, de modo a mapear as funcées
metabdlicas e buscar padrdes de caracteristicas em tipos celulares semelhantes.A fim de comparacdo e
melhor entendimento sobre a interferéncia do microambiente das moléculas de NADH, foram realizadas
medidas de fluorescéncia estacionéria e resolvida no tempo de solucées dos fluoréforos em agua destilada
e etanol. Medidas autofluorescéncia utilizando de microscopia confocal com excitacdo por dois fétons
foram realizadas em células sadias de fibroblastos dérmicos humanos neonatais, em células de carcinoma
espinocelular de lingua humana e de melanoma murino pigmentado e n3o pigmentado. A taxa redox
6ptica (TRO) foi calculada para cada tipo celular. Foi possivel demonstrar uma diferenga significativa
de taxa redox Optica entre todos os tipos celulares, com maior redugdo (53,1%) da TRO das células de
melanoma, quando comparadas com as células sadias. Além disso, uma tendéncia de diminuicdo da taxa
redox Optica foi observada em funcio da alta demanda metabdlica dos diferentes tipos celulares.Analises
de FLIM para os mesmo tipos celulares mostrou ser possivel encontrar diferenca no sinal de tempo de
vida de fluorescéncia suficiente para uma diferenciacio celular baseada no metabolismo.
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Um estudo sobre algoritmos quanticos para a solucao de equa-
coes diferenciais
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Desde a década de 1990, com o advento da Computagcdo Quantica, os algoritmos quanticos tém se
mostrado cada vez mais aplicaveis a solu¢do de problemas reais. Trabalhos recentes (1-2) propuseram
algoritmos quénticos para encontrar solucdes de equacdes diferenciais inspirados em ja existentes métodos
que buscam solucionar sistemas lineares (3), ambos com eficiéncia superior aos algoritmos classicos para
as mesmas tarefas. Nosso trabalho visa analisar e discutir estes algoritmos a fim de apresentar o poder
que a Computagdo Quaéntica ja possui em resolver problemas cotidianos. Fizemos uma analise detalhada
acerca dos algoritmos quanticos propostos em (1-3), entendendo e reproduzindo os resultados tedricos
la obtidos. As técnicas matematicas utilizadas foram: algebra de operadores e vetores de estado no
contexto de Mecanica Quéntica e analise da ordem de eficiéncia dos respectivos algoritmos. Além disso,
estudamos o sistema fisico apresentado em (2) que visa implementar um algoritmo para solucionar
equacdes diferenciais ordinarias de primeira ordem. De fato, os algoritmos quanticos que estudamos
efetivamente apresentam um ganho de eficiéncia sobre os seus pares classicos para as mesmas tarefas.
Em especial, ambos (1-2) s3o bastante factiveis experimentalmente, dado que a constru¢&o tedrica deles
envolve opera¢es cuja identificacdo fisica é imediata. Apesar disso, ndo ha grandes distin¢cdes estruturais
na maneira como o algoritmo quantico é elaborado, ao passo que, assim como no caso classico, o problema
a ser resolvido é o de inverter uma matriz quadrada. Assim sendo, ainda que seja indiscutivel o ganho
de eficiéncia que estes algoritmos quanticos apresentados para solucdo de equacdes diferenciais tém
sobre aqueles classicos, acreditamos que a Computacdo Quantica ainda n3o fora utilizada em todo seu
potencial para atacar este problema, uma vez que a elaboracdo da solucdo do problema em si segue um
algoritmo muito préximo aquele feito no caso classico.
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Influéncia da forca idnica em interacoes de interface entre
septinas parceiras

FACIOLI, M. ; ARAUJO, A. P. U. D.

marialaurafacioli@usp.br

Septinas sdo proteinas classificadas junto as P-loop GTPases e fazem parte do citoesqueleto. Foram
descritas pela primeira vez como proteinas envolvidas na citocinese em leveduras, mas atuam também
na formacdo de barreiras de difusdo, na compartimentalizacdo, na migracdo e rigidez da membrana
celular, na apoptose, entre outras funcdes. Para exercer essas funcdes, as septinas interagem entre si
formando heterocomplexos que se polimerizam em filamentos. Em humanos, ha 13 septinas que atuam
em combinag¢des de trés ou quatro subunidades para formar filamentos. Nosso modelo de estudo escolhido
foi de um complexo parcial, envolvendo apenas duas subunidades de septinas humanas: SEPT7 e SEPT3,
na tentativa de compreender o mecanismo de oligomerizacdo dessas septinas em funcio da forca idnica.
Uma vez que SEPT3 e SEPT9 podem, em teoria, se substituir mutuamente na organiza¢do do oligdbmero,
os resultados obtidos foram comparados com os de Brognara (1), que realizou uma analise similar com
o complexo SEPT7-SEPT9. Assim, construcdes de SEPT3, SEPT7 e do complexo SEPT3-7 foram
produzidos em E. coli, purificados e avaliados com relagido aos estados oligoméricos em tampdo com 300
mM de NaCl (alto sal) e com 40 mM de NaCl (baixo sal). As amostras purificadas foram submetidas a
cromatografia de exclusdo molecular e a cromatografia de exclusdo molecular acoplada a espalhamento
a multi-dngulos (SEC-MALS) a alto e baixo sal para determinagdo das massas. Notou-se que para as
proteinas separadas SEPT7 e SEPT3, a mudanca da forca iénica ndo influenciou significativamente seus
estados oligoméricos. Entretanto, percebe-se que o heterocomplexo a alto sal mostrou a formacdo de
dimeros, assim como ocorreu no complexo SEPT7-9. Porém, a baixo sal, enquanto o complexo com
SEPT7-9 apresentava-se como um tetrdmero, o complexo SEPT3-7 mostrou monémeros, heterodimeros
e um provavel tetramero. A interface SEPT3-7 foi mais sensivel ao aumento de sal e, mesmo em
condicdes de baixo sal, o tetramero n3o foi estavel. Assim, concluimos que é possivel que a SEPT3
substitua a SEPT9, mas provavelmente o complexo terd uma dindmica diferente em cada caso.
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Interac3do de troca entre ions de cério decorrente da hibridi-
zacao com elétrons de conducio

LIBERO, V. L. ; PICOLI, F. D.
felipepicoli@usp.br

Neste trabalho revisitamos o formalismo de Cogblin-Schrieffer (1) usado para obter a energia de intera¢do
efetiva do tipo RKKY entre dois estados localizados do tipo f, I = 3, decorrente da hibridizacdo destes
estados com os elétrons de conducdo. Nosso procedimento n3o se restringe ao limite assintético, R — oo,
como é costumeiramente realizado, mas estendemos os célculos para quaisquer distancias interatémicas.
Corrigimos também a n3o hermeticidade do Hamiltoniano Efetivo da interagdo estabelecendo a simetria
de troca do sistema. Tais calculos impactam significativamente na contribuicio das componentes do
momento angular j = 5/2 para a energia efetiva de interagdo e consequentemente no ordenamento fer-
romagnético ou anti-ferromagnético em funcdo da separacdo i6nica. No limite de R — oo, recuperamos
os conhecidos resultados mostrados em (1-2), os quais apenas as componentes de m = +1/2 contri-
buem significativamente; entretanto no limite oposto outras componentes se fazem mais importantes:
m = +3/2, para distancias intermediarias, e m = 45/2, para distancias extremamente curtas, as quais
os fons ordenam-se exclusivamente de forma ferromagnética.
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Busca por matéria escura no Centro Galactico com o Teles-
copio Espacial de Raios Gama Fermi

OTTO, M. P.; VIANA, A.
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E geralmente aceito na atualidade que a densidade de matéria do Universo consiste principalmente
numa componente desconhecida, denominada Matéria Escura (ME). Em ambientes de alta densidade do
Universo, ME pode se auto-aniquilar e produzir um sinal intenso de raios gama. Entre os possiveis alvos,
a regido do Centro Galactico é esperada como a fonte mais brilhante de aniquilacées de ME no céu em
raios gama. Este projeto almeja estudar e caracterizar a emissdo de raios gama da regido do Centro
Galactico como vista pelo Fermi Large Area Telescope (Fermi-LAT) a bordo do Telescépio Espacial de
Raios Gama Fermi. Nosso objetivo é recuperar o famoso residuo do GeV Excess no Centro Galactico (1)
e interpreta-lo em termos de um sinal de auto-aniquilacdo de matéria escura.
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Origem de introns spliceossomais: vestigios no genoma de um
excavata

REIS, R. D. ; MARCO, R. D.

renandosreiss@usp.br

Introns spliceossomais s3o sequéncias de DNA que interrompem genes de proteinas em eucariotos e sio
removidos do mRNA por uma complexa maquinaria molecular chamada de spliceossomo. Eles sdo um
entre varios tipos de introns que se estendem por todos os seres vivos e sua origem remonta ao evento
de endossimbiose que criou os eucariotos. (1) Muito do que se sabe sobre esses introns, como sitios de
ligacdo e mecanismo de exclusdo do mRNA, foi produzido por pesquisas em plantas, fungos e animais.
No entanto, questdes sobre sua origem, suas estruturas mais fundamentais e seu papel na histéria da
evolucdo dos genomas eucariotos permanecem com respostas desconhecidas. O presente projeto busca
estudar introns spliceossomais da espécie Naegleria gruberi, um protista do reino Excavata, como ponto
inicial de um estudo gendmico comparativo entre introns de eucariotos inferiores e introns de grupo |l,
a fim de preencher lacunas de conhecimento nessa area de estudo. A espécie, unicelular de vida-livre,
possui um genoma compacto com genes compondo 58% do genoma e com introns muito pequenos, mais
de 60% com tamanhos entre 40 e 100 pbs. (2) Foram performadas analises estatisticas e computacionais
nas sequéncias intrénicas, entre elas uma analise de contetido de informacdo na sequéncia de bases e
analise de WebLogo. Foram identificadas estruturas nas pontas 5’ e 3’ dos introns bem conservadas e
baixo nivel de informacdo na regido central do intron, enquadrando-se no estereétipo de introns do tipo
U2 encontrados em plantas, animais e fungos. (3) No entanto, notou-se a auséncia de uma longa cauda
de polipirimidina, tradicionalmente importante para o mecanismo de splicing. Esses resultados parciais
em conjunto com a literatura cientifica apontam para a existéncia de sitios de splicing bem demarcados
ja no altimo ancestral comum dos eucariotos (1), mas também levanta perguntas importantes sobre a
funcdo e a presenca ancestral da cauda de polipirimidina nos introns spliceossomais.
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Propriedades eletrénicas de semicondutores a partir do estudo
das simetrias dos grupos cristalinos.

SALOMON, B. L. R. ; SIPAHI, G. M.
blrs2000@hotmail.com

O Laboratério de Fisica Computacional desenvolve programas para realizar o calculo de estruturas eletrd-
nicas de semicondutores. Como os semicondutores geralmente sdo sélidos cristalinos, é preciso estudar
as estruturas dos cristais e suas simetrias. Tendo isso em mente, o projeto visa desenvolver um programa
com o intuito de gerar os calculos que possam facilitar a analise dessas estruturas. Neste periodo iniciei
a confeccdo de um cédigo computacional para determinar a primeira zona de Brillouin de uma rede,
discretizar e operar as transformacdes de simetria no conjunto de pontos. O programa é em Fortran 90 e
a primeira parte é uma versio modificada do cédigo em Javascript extraido da pagina Drawing Brillouin
zones. (1)
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Adaptacao da deteccao e programacao para técnica de retro-
espalhamento de luz coerente.

RAMOS, I. ; BONI, L. D.
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Este trabalho tem como foco principal a montagem e o estudo da técnica de retroespalhamento de
luz coerente para fins de ser aplicada em estudos no Grupo de Fotdnica do IFSC-USP. Essa técnica
baseia-se na analise da luz coerente retroespalhada por um material qualquer. Essa luz espalhada for-
nece informacdes importantes sobre o material, como, por exemplo, o livre caminho médio entre centros
espalhadores que comp&em.(1) O estudo foi concentrado em entender o funcionamento da técnica e
analisar o comportamento do retroespalhamento de luz coerente por distintas distribuicdes de centros
espalhadores. Dependendo do padrdo do retroespalhamento projetado em um anteparo, é possivel de-
terminar o livre caminho médio entre esses espalhadores, o que é uma informac3o importante para se
usar em varias aplicacBes e estudos, como, por exemplo, lasers aleatdrios.(2) A técnica foi montada
e se mostrou sensivel as medidas, o cone de retroespalhamento se mostrou consistente com a teoria
submetida indicando informacdes sobre 0 caminho que a luz percorreu dentro da amostra, demonstrando
que depende estritamente da distribuicdo e concentracdo das particulas dentro dela.
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Investigando as concepcoes conceituais em contetdos de Me-
canica de alunos de graduacao

SILVA, A. C.; MUNIZ, S. ; PAIVA, F. F.
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O FCI (Force Concept Inventory) (1) destina-se a analisar as concepges da Mecanica Newtoniana de
alunos do Ensino Béasico e Superior por meio de questdes de mdltipla escolha, elaboradas de maneira
a confronta-los com os ideais do senso comum de fenédmenos fisicos do cotidiano. Por vezes, o FCl
foi aplicado por professores e pesquisadores preocupados com o aprendizado conceitual dos estudantes,
podendo ser utilizado com diferentes finalidades, sendo elas Diagnéstica, Avaliativa e de Colocacdo. O
presente trabalho apresenta o resultado da aplicagdo do FCI para alunos matriculados nas disciplinas
de Fisica Basica dos cursos de Bacharelado em Fisica, Bacharelado e Licenciatura em Matematica e
Engenharias do campus de S3o Carlos da USP. Com o intuito de quantificar o ganho conceitual em
Mecéanica dos estudantes a partir das mudancas metodolégicas nas disciplinas oferecidas a partir de
2017, em que metodologias de ensino ativas passaram a ser utilizadas em turmas integradas com alunos
dos mais diferentes cursos, duas aplicagdes do questionario foram feitas, ao inicio (Pré-Teste) e ao fim
(Pés-Teste) do primeiro semestre letivo dos anos de 2017 (2), 2018 e 2019. Participaram do estudo
um total de 1167 alunos. Utilizando-nos de anélises estatisticas, estudamos os resultados dentro das
diferentes turmas e cursos de ingresso, comparando-os com os dados internacionais (3) da aplicacdo
do FCI. Pudemos confirmar que turmas envolvidas com metodologias ativas apresentam maior ganho
conceitual ao fim do curso, o que estd de acordo com a literatura recente. Assim, o presente trabalho
contribui para a literatura nacional verificando, em larga escala, que a mudanca para metodologias de
aprendizagem ativa influencia de maneira positiva o aprendizado conceitual dos alunos. Perspectivas
futuras incluem a avaliacdo da real eficiéncia do mecanismo de avaliagdo empregado atualmente na
Universidade, a partir da avaliacdo da correlagdo entre ganho conceitual e média final dos alunos.
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Tipagem molecular de bactérias gram-negativas carreando o
gene blaKPC por eletroforese em gel com campos pulsados

RIOS, A. L. V. ; BORALLI, C. M. D. S. ; CAMARGO, I.

analvrios@gmail.com

Desde a descoberta dos antibidticos, a resisténcia bacteriana tem sido um problema de saide puablica e
estima-se que até 2050 o niamero de mortes causadas pela resisténcia bacteriana pode chegar a 10 milhdes
por ano. As carbapenemases do tipo KPC (Klebsiella pneumoniae carbapenemase) sdo um dos tipos de
mecanismo de resisténcia aos carbapenémicos, antibiéticos utilizados como alternativas de Gltima escolha
para tratamento de infec¢Bes, por bactérias da ordem Enterobacteriales. (1) A mobilidade e difusdo do
gene blaKPC é atribuida aos plasmideos transferiveis e a uma grande diversidade de elementos genéticos
moveis, como o Tn4401. (2) Atualmente, as KPCs sdo produzidas por diversas bactérias gram-negativas
que estdo espalhadas por todo o mundo e sua epidemiologia varia de acordo com a localizagdo geogra-
fica. (3) Portanto, devido a importancia em saber como se da a disseminagdo da resisténcia bacteriana
em bactérias gram-negativas resistentes aos carbapenémicos, este projeto de iniciacdo cientifica teve
como objetivo fazer tipagem de bactérias gram-negativas contendo o gene blaKPC-2 para verificagdo de
possivel disseminacdo clonal em um hospital de Manaus e outro de Belo Horizonte. Para isso, as 44
amostras bacterianas foram submetidas & macrorrestricio do DNA seguida por eletroforese em gel com
campo pulsado (PFGE). Conseguimos concluir os experimentos com as amostras de K. pneumoniae, E.
coli e as pertencentes ao género Enterobacter e obtivemos uma padronizacdo de um protocolo adequado
para realizagdo do PFGE com amostras de Serratia marcescens. As imagens obtidas das amostras de K.
pneumoniae, E. coli e as pertencentes ao género Enterobacter permitirdo futuras analises pelo software
Bionumerics. A padronizacio do protocolo de Serratia marcescens permitira a obtencdo de imagens que
também serdo utilizadas pelo Bionumerics. Precisamos obter a padroniza¢do de um protocolo de PFGE
para Providencia stuartii e identificar as espécies de algumas bactérias pelo sequenciamento do gene
rRNA 16S para que seja possivel a tipagem por molecular por PFGE. Posterior analise dos padrdes de
banda gerados por PFGE pelo Bionumerics permitira classificar as linhagens em indistinguiveis, intima-
mente relacionadas, possivelmente relacionadas ou diferentes. Linhagens indistinguiveis e intimamente
relacionadas sugerem ocorréncia de disseminacdo da resisténcia de maneira clonal.
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Fabricacido de arcaboucos 3D para o crescimento de filmes
bacterianos
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Em 1931, Maria Goppert-Mayer descreveu em sua tese de doutorado a primeira proposta tedrica sobre a
existéncia da absor¢do de dois fétons (A2F) (1), um processo 6ptico ndo linear, no qual campos elétricos
de alta intensidade podem provocar efeitos nas ligacdes interatémicas da matéria. Esse é o principio
fisico pelo qual podemos promover a fotopolimerizacdo via absor¢do de dois fétons (PA2F), na qual
uma molécula fotoiniciadora, apés ser irradiada por um feixe laser de alta intensidade, sofre uma quebra
e gera radicais livres, que permitem a polimerizacdo de, por exemplo, mondmeros acrilicos de grande
interesse tecnoldgico. (2) Auxiliados por essa técnica, podemos criar dispositivos em escala micrométrica
de forma versatil e direta, com alta resolucdo espacial. Nesse trabalho, utilizamos um laser Ti:safira,
centrado em 780 nm, com largura de banda 50 nm, taxa de repeticdo de 86 MHz e pulsos de 100 fs para
fabricar estruturas poliméricas com geometria tridimensional e de potencial aplicabilidade em sistemas
biolégicos. Tais estruturas foram submetidas a testes de biocompatibilidade com bactérias da espécie
Komagataeibacter xylinus, que se desenvolvem consumindo uma solucdo a base de glicose, e posterior-
mente produzem uma matriz porosa de biocelulose, com nanofios tridimensionais, flexiveis e de grande
versatilidade. (3) Esses testes permitiram conhecer melhor o comportamento (desenvolvimento e mobi-
lidade) dessas bactérias, bem como caracterizar os filmes biol6gicos por elas produzido, permitindo, por
exemplo, a sua utilizacdo em experimentos de microfabricacdo, utilizando o biopolimero como substrato
flexivel em diferentes aplicacdes de éptica, foténica e biomedicina.
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Desenvolvimento de nanotubos de TiO2 com diferentes geo-
metrias aplicados na fotossintese artificial
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O uso do hidrogénio apresenta-se como uma 6tima alternativa de fonte de energia renovavel, pois
quando produzido através da fotossintese artificial, s6 utiliza-se dgua e luz, e um fotocatalisador na
sua reagdo, e so é liberado oxigénio. Nesse contexto, o 6xido de titanio ( TiO2 ) serve como um
excelente fotocatalisador, pois possui elevada estabilidade em meio aquoso, energia de band gap de
aproximadamente 3.0 eV, estrutura de bandas adequadas para separar a molécula da agua e possui grande
capacidade de armazenar energia. (1) Além de ter baixo custo e toxicidade, ser abundante na natureza e
sua geometria ser mais eficiente na reacdo de dissociacdo da adgua. Esta pesquisa teve como objetivos o
desenvolvimento de nanotubos de TiO2 com diferentes tamanhos e didametros pelo método de anodizacio
e, estudo da influéncia que a geometria dos nanotubos tém na geracio de hidrogénio pela fotossintese
artificial. Para tal, placas de Ti metalico (99.6%) foram anodizadas em uma solugdo eletrolitica contendo
etileno glicol, H20 (4,0% em volume) e NH4F (0,25% em massa), aplicando um potencial elétrico de
60 V em intervalos de tempo entre 5 e 90 minutos (A5, A10, A15, A30, A60, A90). Apés a anodizagdo,
as amostras passaram por tratamento térmico a 450°C. As reacdes de fotossintese foram realizadas
utilizando-se um potenciostato/galvanostato, uma célula eletroquimica de trés eletrodos, um simulador
solar classe A como fonte de luz, e uma solugdo aquosa 0,5 M de Na2SO4 como eletrélito da reacdo.
Foi realizado DRX para todas as amostras e observou-se que todas apresentaram picos correspondentes
ao TiO2 na fase anatase, que possui maior atividade fotocatalitica, e ao substrato de titanio, ja que as
amostras sofreram tratamento térmica abaixo da temperatura de formacdo da fase rutilo. Também foi
realizado o MEV das amostras e notou-se que o tempo de anodizacdo é diretamente proporcional ao
comprimento dos tubos e inversamente proporcional ao didmetro das paredes. Além de ser proporcional
a formagdo de camadas nanoporosas no topo e granulagées nas paredes dos tubos. O PEC das amostras
evidenciou que a amostra com maior densidade de corrente e maior transferéncia de carga, foi a A60,
com corrente de 0,17 mA, isto indica que o maior comprimento do tubo e a menor espessura de sua
parede melhoram a transferéncia de carga do material. Através dos graficos de EIS realizados no claro e
no escuro, observou-se que todas as amostras apresentaram grande resisténcia a transferéncia de carga
tanto no escuro como no claro, com diagramas de impedancia caracterizados por um semicirculo de alta
frequéncia e um arco de baixa frequéncia, e espectros de impedancia com caracteristicas similares. A
amostra com melhor resultado foi a A60 pois apresenta maior comprimento e menor espessura dos tubos,
sendo menos fragil e com menos camadas nanoporosas no topo, além de também apresentar granulacdes
nas bases do tubo e picos mais distintos da fase anatase. Essas caracteristicas melhoram a eficiéncia da
amostra como fotocatalisador na quebra da agua, o que é confirmado pela maior densidade de corrente
desta em relacdo as demais amostras.
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Producao heterdloga e caracterizacao das xilanases da familia
GH10 e aplicacoes na degradaciao de xilano e producio de
xilooligossacarideos

VACILOTTO, M. M. ; POLIKARPOQV, I.

milenamvacilotto@usp.br

Xilanases sdo um grupo de enzimas que atuam preferencialmente no xilano, um polissacarideo de xilose
presente na fracdo hemicelulésica da biomassa. Esta, por sua vez, € um dos recursos orginicos mais
abundantes da Terra, e representa uma fonte promissora para a producio de biocombustiveis e outros
produtos de valor agregado. Essas hemicelulases possuem vastas aplicacdes biotecnoldgicas e sdo usadas
para a producdo de bioetanol, branqueamento de polpas, aditivos de alimentos, producdo de xilooligos-
sacarideos e aditivos em racdo animal. A hidrélise enzimatica é altamente explorada a nivel industrial,
pois representa uma técnica limpa e precisa, uma vez que os produtos da reacdo podem ser selecionados
de acordo com o padrdo de clivagem da enzima e ndo ha a produgéo de produtos indesejados. (1-2) No
presente estudo, apresentamos a caracterizacdo bioquimica de duas glicosil hidrolases da familia GH10 e
potenciais aplica¢bes na producdo de xilooligossacarideos a partir de heteroxilanos. Os genes codificantes
das xilanases dos organismos Paludibacter propionicigenes (PpXyn10) e Jonesia denitrificans (JdXyn10)
foram clonados e expressos com sucesso em sistema heterélogo usando a cepa E. coli ArcticExpress. A
caracterizacdo bioquimica revelou que a PpXyn10 apresenta maior atividade entre os pHs entre 5 e 7
a 35° C, enquanto que a JdXynl10 é mais estavel em pHs entre 6 a 8 e a 50° C. Nas condi¢des 6timas
de pH e temperatura, a PpXyn10 manteve cerca de 20% de sua atividade inicial por 7 dias, enquanto
que a JdXynl0 desnaturou em menos de 10 horas. O painel de substratos revelou que as xilanases
alvos do estudo n3o sdo capazes de hidrolisar cadeias formadas por residuos de glicose, e suas atividades
especificas sdo maiores em xilano do que em arabinoxilano. As enzimas também mostraram tolerancia
de moderada a alta em relacdo a etanol e NaCl, apresentando acima de 40 % da atividade inicial em
solucdes com 20 % de cloreto de sédio; ja na presenca de 10 % de etanol, a atividade da PpXyn10 foi
pouco afetada enquanto a da JdXyn10 caiu para 60 %. Quando testadas em heteroxilanos, apresentaram
xilobiose (X2) e xilotriose (X3) como produtos hidroliticos preferencias, liberando xilose (X1) apenas apés
longas horas de rea¢do. Por fim, obtiveram rendimentos totais de XOS produzidos a partir de xilano
de beechwood e rye arabinoxilano superiores a 40 % e 20 %, respectivamente. Ambas as xilanases se
mostraram promissoras para aplicacdes em processos industriais que envolvem altas quantidades de sal e
etanol, como as industrias alimenticia e de bebidas alcodlicas, além apresentarem grande potencial para
a produgdo de xilooligossacarideos, conhecidos por sua atividade pré-bidtica. (2-3)
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Métodos para aprimorar as propriedades pseudo-aleatérias de
mapas caoticos

ALVARENGA, J. P. D. V. ; MACHICAQO, J. ; BRUNO, O. M.
j.p.valle@df.ufscar.br

A teoria do caos tem impactado diversas areas do conhecimento, dentre elas esta a criptografia. No
qual a base das criptografias modernas s3o dependentes de bons geradores de nameros pseudo-aleatérios
(PRNGs, da sigla em inglés), visto que sdo capazes de gerar nimeros aparentemente aleatérios de
forma deterministica, o que é essencial nos algoritmos criptograficos. Visando o uso de mapas cadticos
como PRNGs, utilizou de métodos de capazes de transformar as 6rbitas destes mapas em sequéncias
de niimeros mais préximos das caracteristicas aleatéria. Para isso, aplicou-se métodos encontrados na
literatura, como o deep-zoom (1) e skipping (2), e propds novos métodos, tais como a variagdo do
skipping, o skipping caético, o método de rotacdo e o método de composicdo de mapas cadticos, em que
todos os métodos foram aplicados nos mapa de tenda e mapa logistico. Para classificagido dos métodos,
utilizou de baterias de testes estatisticos, como NIST e DIEHARD, no qual os métodos deep-zoom e de
rotacdo apresentaram excelentes resultados em ambos os teste (NIST e DIEHARD). Em especial, para
o caso da composicdo do mapa logistico e mapa de tenda apresentou um elevado expoente de Lyapunov
para uma variedade de pardmetros de controle do que os mapas isolados. Portanto, o uso dos métodos
em mapas caéticos geram PRNGs capazes de impactar a criptografia.
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Nanoparticulas luminescentes por conversao ascendente de
energia para aplicacoes em terandstica

BRAMBILLA, G. ; ARAI, M. ; MERIZIO, L. ; CAMARGO, A. D.
gabrielgvb1998@gmail.com

Nanoparticulas luminescentes por conversdo ascendente de energia (UCNPs) sdo materiais que tem
chamado bastante atenc3o devido a suas diversas areas de aplicacdo, principalmente na terandéstica, ima-
geamento biomédico e sensores e as suas vantagens quando comparadas a outros materiais luminescentes
como os corantes orgdnicos e quantum dots. (1) Este trabalho teve como objetivo a sintese, através
dos métodos hidrotérmico, de coprecipitacdo e decomposicdo térmica, e caracterizacdo espectroscépica
e estrutural de UCNPs compostas de uma matriz inorganica de NaY Fy dopada com 20%Y b3, 2% Er3*
(% em mol) para aplicagdes em teranéstica e biossensores. Pelo uso dos métodos hidrotérmico e de
coprecipitacdo foi possivel obter o material somente na fase cibica, que possui baixa luminescéncia para
as aplicacdes desejadas. Ja o método de decomposicdo térmica possibilitou a obtencdo de UCNPs de fase
hexagonal com 6tima cristalinidade e intensidade de emissdo, que entdo foram revestidas com camadas
de matriz (NaY F}) e de silica mesoporosa, (mSi0O,) para melhorar ainda mais sua luminescéncia e po-
tencializar sua aplicagdo em meios biolégicos. (2) Embora o revestimento com NaY F tenha melhorado
muito as intensidades de emissdo das UCNPs, o revestimento com m.Si0O; acabou suprimindo boa parte
de sua luminescéncia, mesmo tendo ajudado na estabilidade das NPs em solucdo aquosa. Em relacdo a
emissdo, pode-se perceber que fontes de excitacdo com poténcia mais baixa favorecem emissdes no verde,
assim como o revestimento com uma camada de matriz. Amostras dopadas com 25%Y b3*, 0, 3%Tm?3+
de fase hexagonal também foram preparadas visando emissdes na regido do azul, porém, devido a diversos
fatores, como a diferenca na concentracio dos ions dopantes ideias para a maxima emissdo de cada um
(3), a intensidade destas n3o é tdo alta quanto as emissdes daquelas dopadas com Er3*.
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Sendo o primeiro problema resolvido dentre os sete problemas do milénio estabelecidos pelo Instituto Clay,
a Conjectura de Poincaré foi provada pelo russo Grigori Perelman fazendo uso do Fluxo de Ricci, um
fluxo geométrico introduzido por Richard Hamilton em 1981. Ele consiste em uma equacio diferencial
parabdlica que deforma uma métrica riemanniana de uma maneira especifica. Em dimensdo dois, o
fluxo permite uma nova prova para um teorema fundamental para a geometria, chamado Teorema
da Uniformizacdo. Sumariamente, ele afirma que uma superficie de Riemann simplesmente conexa
é conformemente equivalente ao disco aberto unitario, ao plano complexo ou a esfera de Riemann.
Contido nessa afirmacdo estd o fato de que qualquer variedade bidimensional suave compacta e sem
bordo admite um métrica de curvatura constante. (1) O caso tridimensional exige um pouco mais de
cuidado ja que, nesse contexto, o fluxo de Ricci desenvolve singularidades em tempo finito, de maneira
que é preciso realizar cirurgias na variedade para continuar a deformar a métrica. O fluxo de Ricci com
cirurgias, como é chamado, conduziu Perelman a conseguir demonstrar a Conjectura de Poincaré, além
de provar uma versdo em dimens3o trés do Teorema da Uniformizacdo, conhecida como Conjectura da
Geometrizacdo de Thurston. Resumidamente, ela garante a existéncia de uma anica decomposicio de
qualquer 3-variedade suave orientavel compacta sem bordo em componentes que admitem uma dentre
as oito geometrias de Thurston.
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Estudo do efeito de estimulos visuais em peixes elétricos de
campo fraco Gymnotus carapo

BELLINI, B. S.; PINTO, R. D. ; ALMEIDA, L. B. D.
beatriz.bellini@usp.br

Gymnotus carapo € uma espécie de peixe elétrico pulsador de campo fraco de habitos noturnos ampla-
mente difundida nas Américas Central e do Sul. Possui um érgdo gerador de pulsos elétricos (que se
propagam na agua ao redor do animal) e um extenso sistema sensorial elétrico espalhado pelo corpo,
ambos integrados a seu sistema nervoso, constituindo um “sentido elétrico’. Dessa forma, eles sio
capazes de “enxergar’ uma imagem elétrica de seus arredores e estabelecer um tipo de comunicacéo
elétrica com seus coespecificos, dois procedimentos chamados de eletrolocalizagio e eletrocomunicagio,
respectivamente. (1-2) Existem muitos trabalhos desenvolvidos sobre o sentido elétrico destes animais,
mas pouco se sabe sobre suas outras modalidades sensoriais. Tem-se conhecimento de que sdo muito
sensiveis a qualquer tipo de estimulo, reagindo imediatamente com aceleracdes transientes dos pulsos
de seu 6rgdo elétrico, o que é chamado de Novelty Response (NR). (3) Assim, pretendemos utilizar a
NR como ferramenta para estudar a sensibilidade do sistema visual da espécie a cor e a intensidade
de um estimulo luminoso. Para isso, foi construido um aparato experimental que possui basicamente
as seguintes fun¢des: geragdo de estimulos luminosos (simples, pulsados em bursts ou continuos) com
LEDs de alta poténcia e captacdo, condicionamento e aquisicdo de dados para o registro do tempo e da
intensidade dos pulsos luminosos e dos pulsos elétricos emitidos pelo peixe enquanto este se movimenta
livremente em um aquéario. Dessa forma, serd possivel observar a ocorréncia de NR e sua relacdo de
causalidade com cada estimulo e, a partir disso, inferir se a luminosidade foi percebida pelo animal.
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Caracterizacoes espectroscépicas de uma nova classe de de-
rivados de Corrois
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O foco principal foi o estudo dos processos fotofisicos de duas novas moléculas organicas de Corréis (Corrol
a (H3(Mebpy)Cor) e b (Ru(Mebpy)Cor), no qual b contém complexo Ruténio) em distintos solventes.
Esses estudos foram feitos através de diferentes técnicas espectroscépicas, como, por exemplo, absorcio,
fluorescéncia e fluorescéncia resolvida no tempo. Ambos foram preparados para estudos espectroscépicos
em dois solventes diferentes, dimetilsulféxido (DMSO) e acetonitrila (ACN). Sendo assim, resultados
descrevendo a absorgdo linear, emissdo de fluorescéncia, eficiéncia quantica de fluorescéncia (usando
o método de Brower (1)) e tempo de fluorescéncia foram obtidos em fun¢do de cada solvente. Além
disso, uma solu¢do do corrol a em diclorometano (DCM) foi feito para analisar e levar como referéncia
para os estudos de eficiéncia uma vez que seus dados ja haviam sido estudados. (2) Por fim, a técnica
de fluorescéncia resolvida no tempo foi empregada para determinar o tempo de vida de fluorescéncia
numa janela temporal de nanossegundos, no qual relaxa¢des no estado excitado sdo detectados, tal
técnica consistiu em dois comprimentos de onda de excitacdo e o método de convolugdo de sinais para
determinar com mais precisdo. Os estudos revelaram uma dependéncia das propriedades fotofisicas com a
insercdo do complexo de Ruténio na estrutura molecular do Corrol. O Corrol b apresentou um decréscimo
consideravel da f e do tempo de vida de fluorescéncia, para ambos os solventes. O que é compreendido
pelo fato de que o complexo aumenta a taxa de relaxacdo n3o radiativa, ou seja, conversdo interna e
transferéncia de populacdo para estados tripletos.
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Uso de nanoemulsio de porfirina para o tratamento de infec-
coes do trato respiratério com Terapia Fotodinamica

TOME, A. J. B. ; KASSAB, G. ; TOVAR, J. S. D. ; JASINEVICIUS, G. O. ; BUZZA, H. H. ; BAGNATO,
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A Terapia Fotodinamica (TFD) é uma técnica que é investigada para o tratamento de infecgBes. Esta
é vista como sendo uma alternativa para os tratamentos convencionais hoje muito aplicados como,
por exemplo, o uso de antibiéticos. O seu principio consiste em associar luz em um comprimento
de onda especifico, um fotossensibilizador e oxigénio molecular, a fim de gerar espécies reativas de
oxigénio, que sdo citotéxicas e que sdo capazes de levar tanto células tumorais como microorganismos
a morte. Nesse contexto, a nanotectonogia para o uso de fotossensibilizadores vem ganhando cada
vez mais espaco para aumentar a eficiéncia da TFD. O objetivo deste projeto é analisar a eficacia
da nanoemulsdo de porfirina (1) e seu efeito fotodindmico contra a bactéria S. pneumoniae, um dos
patégenos causadores da pneumonia. (2-3) Para isso, estudos in vitro vém sendo efetuados para a
determinacdo de melhores protocolos. Assim, a concentracdo de nanoparticulas foi variada entre 1nM e
200pM, bem como o seu tempo de incubagdo (variado em zero, 20 minutos e 1 hora). Logo apés, as
solucdes previamente incubadas foram iluminadas por um conjunto de LEDs denominado biotable por
10 minutos, com irradidncia de 50 mW/cm2, totalizando em uma dose de 30 J/cm2. Por fim, com
o intuito de verificar a eficacia do tratamento, o crescimento da bactéria foi comparado com grupos
controles. Os resultados desse projeto sdo bastante promissores na aplicagdo dessas nanoemulsdes em
terapia fotodindmica, visto que concentracées de 5nM de fotossensibilizador associado a luz ja foram
suficientes para eliminar 100% da bactéria S. pneumoniae. Assim, & preciso variar as doses de luz para
garantir os melhores pardmetros na aplicacdo do estudo in vivo de pneumonia.
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Modelagem e fabricacao via 2PP de acopladores 6pticos di-
recionais
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Dispositivos foténicos vém sendo desenvolvidos desde os anos 1960, com o surgimento dos primeiros se-
micondutores emissores de luz e, na década seguinte, com o desenvolvimento das fibras épticas. Embora
boa parte das pesquisas nesta area utilize plataformas de Si (silicon photonics), nos Gltimos anos tem
havido um crescente interesse no estudo de outros sistemas, como os poliméricos, dada sua flexibilidade
de formas, biocompatibilidade e a conveniente facilidade de sua funcionalizacdo - por exemplo, com a
incorporacdo de compostos de interesse. E possivel realizar analises computacionais pré-laboratério para
avaliar o potencial desses dispositivos, considerando que a situacdo da fotdnica é especialmente favora-
vel para computacdo: as equacdes de Maxwell sdo praticamente exatas, as propriedades relevantes dos
materiais s3o bem conhecidas e as escalas de trabalho ndo s3o t3o pequenas, resultando que simulacdes
tém concordado consistentemente com experimentos. (1) Neste trabalho, inicialmente, a geometria de
acopladores épticos direcionais sera estudada e simulada utilizando um software para aplicacdo do mé-
todo computacional de elementos finitos, que consiste em um procedimento numérico para determinar
solucdes aproximadas de problemas de valores sobre o contorno de equacdes diferenciais, como as do ele-
tromagnetismo. Dentre as diversas técnicas para a fabricacio de dispositivos poliméricos micrométricos,
se destaca a fotopolimerizaco por dois fétons (2PP), método baseado no fenémeno éptico ndo-linear de
absor¢do multifotdnica, previsto inicialmente por Maria Goppert-Mayer. (2) Promovendo o fenémeno em
um fotoiniciador, ocorre a quebra de uma ligacio e gera-se radicais livres, acarretando na polimerizacio
de resinas acrilicas em uma dada amostra, possibilitando microfabricacdo com uma resolucdo inferior ao
limite de difragdo. (3) Com base nos resultados das simulagdes fisicas, dando continuidade ao projeto,
pretende-se empregar o método de 2PP para a fabricacdo dos acopladores, visando aplica-los a sistemas
foténicos.
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framework de calculo de estrutura eletrénica de semicondu-
tores
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O LFC (Laboratério de Fisica Computacional) ao longo de sua histéria vem trabalhando em modelos
efetivos, usando o método & - p para descrever hetero-estruturas e super-redes. Para tanto, foi criado um
software em Fortran para realizar os calculos de estrutura eletrénica destes sistemas fisicos. Possuindo
aproximadamente 100 mil linhas escritos em Fortran e 20 anos de existéncia, o cédigo acabou acumu-
lando uma série de problemas, tornando a manutengdo e a implementacdo de novas funcionalidades uma
tarefa muito complicada, sendo entdo necessaria uma revitalizacdo do cédigo original. Usando técnicas
de orientagdo a objetos e praticas modernas em Fortran (1) e gerenciamento de projetos, este trabalho
busca gerar uma AP/ (interface para programadores), concisa e de utilizag3o intuitiva. Para tanto estdo
sendo feitas discussées semanais em conjunto com o orientador, a fim de melhorar a arquitetura do
projeto, sem deixar de aproveitar técnicas presentes no cédigo antigo, como métodos de diagonalizacdo
via LOBPCG e precondicionadores (2-3), reescrevendo-as quando necessario. Além disso, foram testados
alguns sistemas de trabalhos anteriores do grupo, para checar se os métodos de resolucdo e construgio
produzem resultados corretos e corrigir pequenos detalhes de implementacdo que podem passar desper-
cebidos. A interface atual ja € bem melhor de se usar do que a presente no projeto antigo, porém possui
suas falhas, que s6 podem ser observadas durante a fase de testes, sempre que isso é identificado volta-
mos a discutir formas de melhora-la. No entanto, ja é possivel calcular a estrutura de bandas de sistemas
de referéncia, como bulks de dado um material, e agora também pocos quanticos diversos, reproduzindo
perfeitamente seus resultados. Apesar do suporte a orientacdo a objetos em Fortran ser mais recente e
rudimentar, a sua utilizacdo tem se mostrado benéfica para organizar e melhorar a experiéncia do usuério
programador. Os principais pontos que precisam ser acertados sdo acerca de nomenclatura de certos
métodos e 0 manejo de pardmetros e vetores k's ao longo das classes, além da integracdo do trabalho
de outros colegas, que visam a interfaces de alto nivel, para desenho da super rede e discretizacio da
zona de Brillouin.

Referéncias:

1 CLERMAN, N. S.; SPECTOR, W. Modern Fortran: style and usage . New York: Cambridge
University Press, 2011. 2 GOLUB, G. H.; VAN LOAN, C. F. Matrix computations . 4th ed.
Baltimore: Johns Hopkins University Press, 2013. 3 MEYER, C. Matrix analysis and applied linear
algebra . Philadelphia: SIAM, 2000.

65 65



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

IC38

Avaliacao microbiolégica em estudo clinico de fase IlI: trata-
mento de faringotonsilite com acao fotodindmica

GIMENES FILHO, P. G. ; BLANCO, K. C.
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O objetivo do trabalho foi avaliar a etiologia microbiana durante o uso conjunto de terapias convencional
e Terapia Fotodindmica (TFD) das faringotonsilites agudas em pacientes adultos do municipio de Sao
Carlos. Pacientes entre 18 e 45 anos que apresentavam como sintoma dor de garganta eram avaliados por
médico e, uma vez obtido o consentimento informado, realizou-se a coleta de esfregaco de orofaringe para
teste rapido de Estreptococo Beta-Hemolitico do Grupo A (EBHGA), coloracdo de Gram e cultura em
sangue, chocolate e 4gar MacConkey. Amostras extras foram congeladas em solucdo salina e submetidas
a PCR para pesquisa de Fusobacterium necrophorum (FN). O trabalho foi aprovado pelo CEP da Santa
Casa de Misericérdia de S3o Carlos-SP (CAAE: 83082018.4.0000.8148). Foram avaliados 47 pacientes,
com mediana de idade de 23,58 anos, dos quais 26 sdo do sexo masculino. Foi possivel verificar uma
prevaléncia de 26% infeccées por EBHGA e 8% relacionadas ao FN. Das cepas isoladas de EBHGA
5 apresentaram resisténcia a azitromicina representando 62,5% das infeccdes por EBHGA no estudo,
no entanto, 100% das cepas de EBHGA eram sensiveis a penicilina. Qutras etiologias bacterianas
s3o apresentadas na Tabela 1. Os resultados confirmam Streptococcus pyogenes como principal agente
causador de faringotonsilites bacterianas(1) sendo alta a taxa de resisténcia a macrolideos desse patégeno
no nosso meio. Interessante ressaltar a importante prevaléncia de infeccdo por FN, patégeno de dificil
diagnédstico através de métodos mais acessiveis e pouco considerado como causa de faringotonsilite na
pratica clinica.(2)

Tabela 1
Etiologia N 2 de Amostras Outros
25 Estreptococo Beta-Hemolitico Grupo A 12
Fusobacterium necrophorum 4

Estreptococo Beta-Hemolitico Grupo B
Staphylococcus aureus
Estreptococo Beta-Hemolitico Grupo C
Haemophilus influenzae
Pseudomonas aeruginosa
Prevotella intermedia

Y = )
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Estudos de toxicidade de nanorods para aplicacoes em nano-
medicina

ZUCOLOTTO, V. ; LINS, P. M. P. ; ALVES, J.
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A nanotecnologia é atualmente aplicada em diversas areas, dentre elas, a medicina, uma area denominada
como nanomedicina. Essa area tem o intuito de melhorar tratamentos existentes e desenvolver novas
terapias. Contudo, mesmo tendo sido rapidamente aceita, ha preocupacées que devem ser levadas em
conta, como a toxicologia e efeitos adversos decorrentes da interacdo dos nanomateriais com sistemas
biolégicos. Obtendo-se essas informacdes é possivel o desenvolvimento da nanotemedicina de uma
forma segura e translacional.(1)Dentre os nanomateriais, os nanorods de ouro (AuNR) se destacam,
devido 3 presenca da banda plasménica longitudinal, que lhes confere absorcio eletrénica na regido
do infravermelho e a facilidade de modificacdo de superficie, sendo utilizados em terapia fototérmica
plasménica.(2) Esse projeto visa analisar a toxicidade desses nanorods de ouro através de estudos in
vitro em trés linhagens celulares diferentes: macréfagos (RAW264.7), células do tumor de mama (4T1)
e células saudaveis (L929). Esses estudos poderdo trazer beneficios para a area da nanomedicia, como
seu desenvolvimento e maior entendimento da toxicidade de nanomateriais.(3)
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Comparacao de métodos para quantificaciao do efeito vascular
da terapia fotodinamica em modelo de membrana corioalan-
toica
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O modelo de Membrana Corioalantéica (CAM) é um modelo muito utilizado para estudos de efeito
vascular pois permite o acesso direto aos vasos sanguineos. O objetivo deste projeto foi avaliar o efeito
vascular da Terapia Fotodindmica (TFD) no modelo de Membrana Corioalantéica, usando diferentes for-
mulacdes de curcumina. Ademais, também queriamos comparar trés métodos de quantificacdo do efeito
vascular em CAM. A Terapia Fotodindmica consiste no uso de uma fonte de luz, um fotossensibilizador
e oxigénio molecular para que seja possivel formar oxigénio singleto, que é altamente reativo e leva a
morte celular. (1) Ovos fertilizados de galinha foram recolhidos na fabrica A'doro. Eles permaneceram na
estufa a 37,79C. No 112 dia de desenvolvimento embrionario, as formulagdes de gel de curcumina (a base
de carbopol) na concentragdo de 0,5mM eram aplicadas sobre a membrana corioalantéica, numa regido
delimitada por um anel de Teflon(R)de 1cm2 e 1mm de espessura. Apés 40 min de incubagio, era feita a
Terapia Fotodindmica usando um aparelho com LED de 450nm, cuja irradidncia era de 50mW/cm2 e o
tempo de iluminagdo era de 5 minutos. Foram feitas imagens usando uma cdmera USB Digital Micros-
cope antes da aplicacdo, a cada 30 minutos nas 3 primeiras horas e 24 horas ap6s o tratamento. Para
analisar o efeito vascular foram utilizados trés métodos de quantificacdo: didmetro dos vasos sanguineos,
contagem de pontos de ramificacdo e area total de vasos. As imagens eram analisadas com os softwares
ImageJ e MatLab. Com o método de didmetro de vasos sanguineos foi observado que os grupos de
curcumina-gel tiveram um efeito vascular, e quando associada com a TFD o efeito de reducio do dia-
metro foi intensificado. Para os grupos que apresentaram efeito vascular intenso, os métodos mostraram
grande semelhanca quando comparados. Porém, quando o efeito vascular era mais brando, os métodos se
tornaram mais importantes na escolha da analise. A Terapia Fotodindmica intensificou o efeito vascular
da curcumina e utilizando a formulagdo em gel mantivemos uma boa entrega da curcumina na CAM. Os
métodos de quantificacdo analisados apresentam boa semelhanca mas é necessario ter cautela quanto a
escolha quando o efeito vascular é brando.
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Estudos espectroscépicos de uma nova classe de porfirinas
base livre

KNOPKI, H. ; AKIYAMA, J. ; BONI, L. D.
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O trabalho teve como principal finalidade o estudo dos processos fotofisicos de duas moléculas organicas
da classe das porfirinas (Porfirinas a e b, que diferem na extensdo da cadeia carbénica ligada ao anel
porfirinico) em quatro solventes diferentes. Foram utilizadas técnicas espectroscépicas tais como ab-
sorc3o, fluorescéncia e fluorescéncia resolvida no tempo, além de técnicas de convolucdo de sinais para
se obter a resposta temporal da fluorescéncia. Foram preparadas solucées de cada porfirina em quatro
solventes diferentes, diclorometano (DCM), hexano (Hex), tetraidrofurano (THF) e cloroférmio (CLR).
Para cada solucio foram medidos os espectros das absortividades molares e emissées de fluorescéncia.
Também foi obtida as eficiéncias quénticas de fluorescéncia (f), e os tempos de vida de fluorescéncia
(f). A eficiéncia quantica de fluorescéncia foi obtida através da compara¢do com uma amostra padrdo,
no caso a amostra de hematoporfirina, altamente estudada e conhecida como uma das referéncias para
a aplicagdo do método de Brower. (1) Para determinar o tempo de vida de fluorescéncia em uma janela
temporal de nanosegundos, no qual é detectado processo de relaxacdo do primeiro estado excitado para
o estado fundamental, foi usado um laser pulsado com largura temporal de 220 fs. O sinal em funcdo
do tempo foi analisado com o método de convolucio de sinais para eliminar as respostas do aparelho e
da luz espalhada no alargamento do tempo de vida de fluorescéncia. As eficiéncias quanticas de fluo-
rescéncia medidas foram todas em torno de 1% a 2% e os tempos de vida de fluorescéncia variaram de
8,5 ns a 11,3 ns, dependendo do solvente. A solucdo da porfirina a em hexano n3o mostrou intensidade
de fluorescéncia suficiente para se medir , assim como a porfirina b dissolvida em DCM. As solucdes
em cloroférmio apresentaram uma reacdo fotoinduzida impossibilitando as medidas de f. A analise em
diferentes solventes ndo resultou em mudancas significativas nas eficiéncias quéanticas de fluorescéncia,
que foi de 1 a 2% para ambas as moléculas, o que era esperado devido a sua similaridade. Os tempos
de vida de fluorescéncia apresentam dependéncia maior com o solvente no caso da porfirina a, enquanto
na porfirina b, ndo houve mudanca expressiva.
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Caracterizacao da distribuicao de elementos transponiveis no
genoma de Clonorchis sinensis

MIASSI NETTO, L. ; MARCO, R. D.

leonardo.netto@usp.br

A premissa para o desenvolvimento do trabalho foi encontrar padrdes na distribuicdo dos elementos de
transposicdo no genoma do Clonorchis sinensis, através de ferramentas e analises de bioinformatica.
Com isso poderiamos tentar descobrir se o comportamento exercido pelos elementos ocorrem de forma
estocastica ou possuem uma influéncia do contexto genémico para direcionar suas insercbes e dessa
forma direcionar mudancas na arquitetura dos genes do organismo. Utilizando o programa Repeat Scout
(1) detectamos sequéncias repetitivas e em seguida identificamos seus dominios transcriptase reversa.
Com o programa MrBayes utilizando uma analise de inferéncia bayesiana das diversas transcriptases
reversas de elementos que ja estdo descritos na literatura e com a adi¢do das transcriptases reversas
dos nossos novos elementos, foi gerada uma arvore filogenética de transposon do tipo LTR e n3o_ -
LTR. As coordenadas da localizacdo das cépias dos elementos de transposicio de cada familia foram
encontradas através do programa Repeat Masker. (2) Tendo as coordenadas é possivel mapear as
localizacdes no arquivo GFF, possibilitando classificar os elementos como intragénicos ou intergénicos.
Além disso, com o arquivo GFF ainda é possivel encontrar as regides existentes entre dois elementos de
transposicdo, tendo como objetivo identificar mecanismos e tendéncias de inser¢es dentro dos préprios
transposons. Foi avaliado se existe uma relacdo do padrio de expressdo génica de um gene com a
insercdo dos elementos de transposicdo, através dos dados de RNA-Seq proveniente de amostras de
diferentes estagios do ciclo de vida e diferentes tecidos; e cada uma das bibliotecas sera mapeada no
genoma do nosso verme de estudo utilizando a ferramenta HiSAT2. (3) Os reads posteriormente foram
utilizados para o calculo de normalizacdo dos valores de RPKM para cada um dos genes, em cada
uma das bibliotecas analisadas. Estes dados permitiram avaliar se um elemento de transposicdo que
possui insercdo em um conjunto de genes apresenta caracteristicas relativas ao seu perfil de expressio
significativamente diferentes do conjunto total de genes. Nossos resultados demonstram que os clados de
retrotransposons predominantes no platelminto Clonorchis sinensis sdo os mesmos presentes no genoma
do platelminto Schistosoma mansoni, o que indica que a coloniza¢do destes genomas por tais elementos
deve ter acontecido na base dos trematodas. Além disso, os transposons encontrados parecem ter a
tendéncia a inserir preferencialmente em introns mais préximos ao 5 dos genes. Os niveis de expressdo
dos genes ndo aparentam influenciar a preferéncia de inser¢do dos elementos. A distribuicdo de reads de
RNASeq de modo relativamente uniforme nas sequéncias de transposons é sugestivo de que n3o exista
expressdo de um namero alto de cépias ndo autdnomas ou truncadas transcricionalmente ativas para
estes elementos, sendo provavelmente a maioria dos transcritos derivados de cépias integras.
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Modelo de convolucio de sinais e obtencio da funcao resposta
para determinacido do tempo de fluorescéncia
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O objetivo principal do estudo foi obter corre¢cées na medida do tempo de fluorescéncia de forma auto-
matica (computacionalmente). Como objetivo secundario o programa também conectou o osciloscépio
DPO7000C de alta amostragem ao computador do laboratério. As medidas foram realizadas com o
laser Carbide (laser com feixe de comprimento de onda em 515 nm e 200 femtossegundos de largura de
pulso), amostras variadas, uma lente convergente e uma fibra 6ptica conectada a um fotodetector que
estava conectado ao osciloscopio. Lasers com pulsos de larguras temporais ultracurtas, como o Carbide,
possibilitaram o desenvolvimento de técnicas de espectroscopia resolvida no tempo que permitiram obter
respostas temporais em escalas inferiores a nanossegundos. Essa evolucdo permitiu o estudo de processos
fotoquimicos e fotofisicos ultrarrapidos, sendo assim, uma das evolucdes técnicas que possibilitaram o
desenvolvimento deste trabalho, uma vez que alguns compostos organicos tém tempo de vida de fluores-
céncia na ordem de nanossegundos, que é, em geral, da ordem do tempo de resposta dos equipamentos
de medico. Essa resposta é chamada de fun¢io resposta do instrumento (conhecida como IRF - Instru-
ment Response Function) (1) e faz com que o sinal medido seja diferente do sinal do espécime. Desse
modo, nos casos em que a IRF é significativa na ordem do tempo de vida de fluorescéncia da amostra
analisada, precisa-se levar a IRF em consideracdo para uma analise mais precisa. Por fim, para medir a
IRF, pode-se utilizar pulsos de laser com largura temporal ultracurta e utilizar o método de convolucio
com fungdes Delta de Dirac (DFCM - Delta Function Convolution Method). (2) Adquirindo a IRF e
fazendo a medigdo, pode-se obter a verdadeira curva de fluorescéncia (sem interferéncia da IRF). Para
encontrar a funcdo de decaimento da amostra por meio da convoluc3o, é utilizada uma func3o palpite,
cujos parametros iniciais sdo chutes e assim, observa-se o desvio do sinal medido em relagdo a convolucéo
da funcdo palpite com a IRF, para fim de ajustar os pardmetros das exponenciais até chegar em algo
préximo ao sinal medido no osciloscépio, podendo encontrar curvas baseadas na convolucdo com a IRF
com até 3 exponenciais normalizadas. Como uma forma de calibragem, foram utilizadas amostras com
Rodamina B e Rodamina 6G, cujos tempos de vida de fluorescéncia sdo bem conhecidos e tabelados.
(2-3) As amostras escolhidas foram: Rodamina B dissolvida em agua (concentragdo de 0.0001 molar),
Rodamina 6G dissolvida em agua (concentragdo de 0.0001 molar) e Rodamina B dissolvida em etanol
(concentragdo de 0.0001 molar). Apés a verificagdo de que os tempos encontrados eram coerentes com
os tempos tabelados, também se utilizou o programa para a definicdo de tempo de vida de fluorescéncia
de 3 amostras inéditas que estavam sendo estudadas no laboratério (Purinas em diclorometano), de
modo que esses ajustes mostraram que o programa pode obter uma precisdo de 3% para tempos da
ordem de 1ns. Portanto, o programa mostra como uma boa forma de obter ajustes para medidas de
tempo de vida de fluorescéncia.
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Avaliac3o clinica de estudo clinico de fase |l: tratamento de
faringotonsilites causadas por S. pyogenes com aciao fotodi-
namica
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O objetivo do estudo foi avaliar as caracteristicas clinicas de adultos com faringotonsilites agudas por
Streptococcus pyogenes (EBHGA) (1) e por outras etiologias (ndo EBHGA) em ensaio clinico de fase Il
de terapia fotodindmica (TFD), em S&o Carlos (SP). Foram recrutados pacientes com faringotonsilites
agudas que assinaram o TCLE, sendo submetidos a anamnese e exame fisico detalhados incluindo sinais
vitais e oroscopia. Posteriormente foram submetidos a coleta de esfregaco de orofaringe para teste rapido
imunocromatografico para EBHGA (TR), coloragdo de Gram e cultura em agar sangue. Os pacientes
foram classificados em grupo A (EBHGA) e grupo B (ndo EBHGA) pelo TR, e randomizados para: Grupo
Al - amoxicilina + TFD; Grupo A2 — amoxicilina + placebo TFD; Grupo Bl — diclofenaco + TFD;
Grupo B2 — diclofenaco + placebo TFD. Para a aplicacao da TFD,foi necessario o consumi de uma bala
curcumina (22,5 mg) associado a aplicacdo de LED 450 nm em orofaringe por 5 min. Este trabalho
foi aprovado pelo CEP da Santa Casa de Misericérdia de Sdo Carlos (CAAE: 83082018.4.0000.8148).
Foram admitidos 47 pacientes com faringotonsilite aguda, sendo 25 homens, e idade média de 24,8
anos. Dos sinais e sintomas avaliados, puruléncia em tonsilas foi caracteristica, mas ndo exclusiva de
faringotonsilite por EBHGA. Outras etiologias apresentaram mais ardor local. As manifestacdes sistémicas
foram semelhantes nos grupos.
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Desenvolvimento de filmes de CuWO4 e estudo das proprie-
dades eletronicas para aplicacao na fotossintese artificial

RABELO, L. ; GONCALVES, R.
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Em decorréncia da crescente demanda energética e a necessidade de reduzir a emissdo de gases polu-
entes na atmosfera, torna-se imprescindivel o estudo por fontes de energias limpas e renovaveis. Nesse
contexto, a fotossintese artificial emerge como uma solu¢do para os problemas mencionados: através
da fotocatalise da agua é possivel converter a energia solar em H,, sendo este o principal candidato
para substituir os combustiveis fésseis. (1) Em particular, a fotossintese artificial emprega materiais
semicondutores para a fotocatalise da agua; entretanto, uma série de limitagdes intrinsecas desses semi-
condutores reduz a eficiéncia de producido de H,. Dessa forma, o grande desafio consiste em sintetizar
materiais semicondutores que possuam as seguintes caracteristicas: absor¢do da luz visivel, estabilidade
em solucdes eletroliticas e alta eficiéncia na foto-conversido de energia solar em combustiveis quimicos.
Dentre os diversos materiais, o tungstato de cobre (CuWO4) é um semicondutor 6xido tipo-n promis-
sor para fotossintese artificial, uma vez que seu band gap apresenta faixa de absor¢do no visivel ( 2,2
eV) e possui alta estabilidade quimica. (2) Embora diversas sinteses e estratégias tem sido utilizadas
para aprimorar a eficiéncia do CuWO4 na fotossintese artificial, a maioria dos estudos apontam baixas
densidades de fotocorrente ( 0,3mA/cm?) muito menores que o valor teérico maximo de 10.7 mA/cm?
em +1.23 V vs. RHE, (3), o que justifica novos estudos para alcangar esse maximo tedrico. Assim
sendo motivado pelo potencial do tungstato de cobre na fotossintese artificial, este projeto de pesquisa
tem como objetivo principal o estudo e desenvolvimento de filmes finos de CuWO4 para aplicacdo na
fotocatalise da agua. Em particular, o composto CuWO4 seré sintetizado conjuntamente via reacio dos
precursores poliméricos e spin-coating. A escolha por tal método deve-se a versatilidade, baixo custo e
facil reprodutibilidade da sintese. Em relacdo aos resultados preliminares obteve-se éxito na producdo dos
filmes finos de CuWO4 via método dos precursores poliméricos. A caracterizagdo da fase cristalina foi
realizada por difracdo de raios-X e evidenciou a formagdo tnica de CuWO4. A espectroscopia eletroqui-
mica de impedancia (EIS) foi realizada para estudar a cinética de transferéncia de cargas na interface
do fotoanodo e eletrélito. Por fim, a aplicacdo dos filmes finos de CuWO4 na fotossintese artificial foi
conduzida através de testes fotoeletroquimicos (PEC): a densidade de fotocorrente obtida coincidiu com
aquela reportada na literatura.
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Introducdo a fisica de buracos negros e a algumas solucoes
exoOticas da relatividade geral

RAIA NETO, M. ; BOTTI, L.
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As equagdes dindmicas que definem o movimento de um corpo na presenca de um campo gravitacional
gerado por uma distribuicdo de matéria e energia, sdo dadas entdo pelas Equag¢bes de Einstein. (1)
As solucBes das Equacdes de Einstein sdo entdo expressas pelo tensor métrico, sendo assim possivel
ent3o definir geometrias convenientes e entdo procurar qual seriam as distribuicdes de matéria e energia
que poderiam causar tal geometria no espaco-tempo. O presente projeto estudou algumas solucdes da
Equagdes de Einstein: as solugdes que Schwarzschild, Kerr, Reissner-Nordstrom e Kerr-Newman, e duas
outras solugdes -ditas exéticas-chamadas de Wormhole de Morris-Thorne e Warpdrive de Alcubierre.
As solucdes de Schwarchild, Kerr, Reissner-Nordstrom e Kerr-Newman definem ent3o, respectivamente,
um espaco-tempo que modela corpos esféricos sem carga e sem rotacdo, um espaco-tempo que modela
corpos com simetria axial, com rotacdo e sem carga elétrica, um espaco-tempo que modela corpos
esféricos, sem rotacdo e com carga elétrica e magnética e, por fim, um espaco-tempo que modela
corpos com simetria axial, com rotacdo e com carga elétrica e magnética. Sob alguns limites dentro
das solugdes, tais geometrias levam ao conceito de Buraco Negro. Com respeito as solucdes exoticas;
a solucdo (ou classe de solugdes) de um Wormhole permite uma nogdo de “ponte” entre duas regides
muito afastadas distintas de um espaco-tempo. (2) Ja a solucdo do Warpdrive infere uma geometria que
restaura a nogdo de “viagem super-luminal”. (3) O mérito de tais solugdes, do ponto de vista do presente
projeto, reside entdo no estudo das chamadas condi¢Bes de energia. Tais condicBes, basicamente, sdo
impostas as Equacdes de Einstein, para definir a viabilidade fisica de um espaco-tempo; tais condicdes
entdo dizem respeito ao tipo de distribuicio de energia e matéria que sdo razoaveis fisicamente. As
solucdes de Wormhole e Warpdrive em geral levam a condi¢es de energia fisicamente ndo aceitaveis.
Especificamente, uma solucdo particular de Wormhole de Morris-Thorne para uma dada funcio de forma
especifica sera discutida brevemente.
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Fabricacido de estruturas periddicas via transferéncia direta a
laser

COUTO, F. ; MENDONCA, C.
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Este trabalho tem como objetivo investigar propriedades foténicas de uma estrutura periédica fabricada
em vidro calcogeneto AsyS3 pelo processo de transferéncia direta a laser (1), e avaliar a possibilidade
de uso de tal estrutura como um guia de onda por bandgap foténico (PBG). Inicialmente foi utilizado o
software MPB para determinar a relacdo de dispersdo da estrutura. (2) Em seguida, o software Meep
foi utilizado para realizar simulacées no dominio do tempo e avaliar a eficiéncia de um guia de onda
inscrito na estrutura periédica. Por fim, foi montado um aparato para acoplar luz nas estruturas por
meio de fibra 6ptica. Foram usadas duas fontes laser, uma operando em 632 nm e outra em 530
nm, dentro e fora da regido de PBG respectivamente. Por meio do software MPB, foram encontrados
PBGs para luz com polarizagdo TM nas regides entre 582 a 639 nm. Simula¢ées no dominio do tempo
apontam consideravel guiamento de luz dentro nas regiées de PBG, mesmo para estruturas de pequenas
dimensdes e com imperfeicdes. A analise das imagens obtidas utilizando o aparato experimental indicam
a possibilidade de haver de fato guiamento nas estruturas, porém sem diferencas significativas entre as
fontes laser nas regides dentro e fora do PBG. Analisando por meio do software MPB os possiveis modos
da estrutura periédica incluindo o guia inscrito, observa-se modos guiados para regies que vio além das
regides de PGB total, incluindo 530 nm. Concluimos que os resultados obtidos através de simulacdes
numéricas no dominio do tempo e da frequéncia sugerem a possibilidade do uso da estrutura fabricada
via LIFT como um guia de onda via PBG. Os resultados experimentais n3o foram conclusivos, porém
n3o descartam a possibilidade de haver guiamento nas estruturas, justificando a continuidade do estudo.
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Producao de espécies reativas de oxigénio na combinacao de
Fotobiomodulac3ao e Terapia Fotodindmica
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O trabalho visa analisar a viabilidade celular apés protocolo combinado de Fotobiomodula¢do (PBM)
(1) e Terapia Fotodindmica (TFD) (2) em células de carcinoma espinocelular (SCC) oral, bem como
investigar os efeitos da producdo de espécies reativas de oxigénio (EROs) na combinagdo das técnicas.
Células de carcinoma espinocelular oral, SCC-25 (ATCC(R) CRL-1628™) e SCC-4 (ATCC(® CRL-1624™),
foram inoculadas em placas multipocos e iluminadas para PBM nos parametros 780nm-5J/cm?. A TFD
foi realizada 4h ap6s PBM, utilizando o fotossensibilizador Photogem(R) a 5ug/mL com iluminagdo de
630nm e 15J/cm?. Para avaliar a contribuicdo da geracdo de EROs na PBM, solucdo de acido ascérbico
(AA) a 1004M foi incubada 2h antes da PBM. A produgdo de EROs ap6s TFD foi analisada por citometria
de fluxo com o marcador de estresse oxidativo DCFH-DA, a 25uM, acrescentado imediatamente antes
iluminac3o para TFD. A viabilidade celular foi, entdo, quantificada pelo método MTT 24h apés TFD. A
producdo de EROs ap6s TFD mostrou que a PBM foi capaz de induzir um aumento de 20% na quantidade
relativa de EROs para a SCC-25 e n3o provocou mudanca significativa para a SCC-4. Indicando que
a diferenca na producido de EROs apés TFD é um dos causadores da diferenca de resposta entre as
linhagens frente a combinacdo PBM-TFD. O acido ascérbico, por sua vez, € um potente antioxidante
(capaz de eliminar EROs) e inibiu a resposta 8 PBM de modo a equiparar a viabilidade dos grupos AA a
dos grupos n3o submetidos a PBM. Isso indica que a geragcdo de EROs é primordial para a ativag¢do das
vias que promovem os efeitos da PBM.
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Machine learning optimization of a magneto-optical trap
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The production and manipulation of neutral atomic samples prepared with the help of lasers is a decades-
old and well-established practice, and its use has allowed significant scientific discoveries. This is made
evident by the fourteen Nobel Prize in Physics laureates between the years 1997 and 2018, whose
research was either directly or indirectly associated with the use of these systems. The complex dynamics
of systems with many-body interactions make precise analytical optimization of trapping and cooling
mechanisms not feasible. On the other hand, in recent years the use of machine learning has become
ever more efficient and suited for aiding and accelerating the investigation of empirical models of complex
systems. A machine learning approach can produce tools that make computers capable of surpassing
human analytical capabilities, especially when dealing with large datasets in systems dependent on a wide
range of independent parameters. As a result, machine learning might be able to find counterintuitive
solutions to problems that may go unnoticed even by experienced researchers. In this project, we applied
machine learning to optimize the preparation of cold, neutral atomic samples, through the use of a
computational tool developed specifically for the online optimization of experimental control systems, the
Machine Learning Online Optimization Package, or simply M-LOOP. This tool was originally developed
to optimize the production of Bose-Einstein condensates, utilizing the width of the edges of the atomic
cloud as a performance test and applying a Gaussian process (GP) algorithm. (1) It was later used for
the optimization of a magneto-optical trap, with the optical depth as a performance measure and the
implementation of a neural network (NN).(2) In this project, we propose the use of this tool to optimize
a magneto-optical trap based on the trap loading time evolution. These loading curves are well described
by the Reif model, which associates the rate at which the trapped population varies to a constant loading
rate and a loss rate proportional to the trapped population, due to inelastic collisions between trapped
and free atoms.(3) The loading rate is determined, for a real curve, by applying simple linear regression
to the initial, approximately linear, region. With the loading rate fixed, fitting of the Reif model to the
entire curve with a trust-region reflective algorithm determines the loss rate. These two quantities may
then be used as a performance test to optimize the loading process, resulting in faster loading and higher
densities of the trapped cold gas.
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Desenvolvimento de algoritmos de reconstrucio de fase para
microscopio optico sem lentes

OLIVEIRA, N. P. D. ; D'ALMEIDA, C. D. P. ; PRATAVIEIRA, S.
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O desenvolvimento da microscopia holografica digital sem lentes surge como uma alternativa aos modelos
tradicionais de microscépios 6pticos. Além de trazerem uma instrumentagdo simples, proporcionam um
campo de visdo superior por conseguirem desacoplar essa limitacdo com a resolucdo do sistema. No
entanto, por serem fundamentados no tratamento digital, possuem dificuldades especificas desse tipo
de sistema. Os hologramas precisam passar por uma reconstrucio digital que inclui a recuperacio da
fase perdida durante a captacdo do holograma. Para tal finalidade, esse projeto explorou dois métodos
computacionais. No método “Multi-Alturas”, diferentes hologramas de uma mesma amostra s3o obtidos
com maltiplas distancias entre amostra-sensor.(1) O algoritmo implementado usa esses hologramas como
entrada para os célculos que convergem a um valor de fase. Ja no “Multiespectral’, hologramas com
diferentes comprimentos de onda s3o usados para que a partir de um calculo envolvendo os valores
experimentais, se calcule uma fase. (2) Os processamentos utilizados necessitam de um valor preciso do
foco da imagem (3), para tal também foi implementada uma rotina computacional para o calculo do foco,
que antes era feito de forma manual com a informacdo do instrumento. Os dois métodos conseguiram
ser implementados nos protétipos em desenvolvimento no grupo de pesquisa. Os processamentos foram
feitos com imagens de um alvo padrdo USAF-1951 e, também, de uma cultura de células. A resolucéo
do sistema é de aproximadamente 4 ;m com um campo de visdo aproximado de 30mm?.
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Analise da distribuicdo do elemento de transposicdo SM1-
alpha no genoma do parasita Schistosoma mansoni
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O objetivo deste projeto é realizar uma analise sobre a disposicdo do elemento de transposicio SM1-
alpha no genoma do parasita extitSchistosoma masoni. Para tais analises, foram levadas em consideracio
fatores como: contetdo CG, nivel de expressdo génica em RPKM e presenca de acetilagées de histona do
tipo H3K27me3. Além destas analises, foram também estudadas as expansdes dos elementos SM1-alpha
em outras espécies pertencentes ao género Schistosoma. Foi utilizado como método para analise dos
arcaboucos dos genomas a pratica de janelas deslizantes, com um intervalo de 5Mbp deslocadas 10Kbp
entre si. Para realizacdo das analises, o banco de dados Wormbase foi utilizado, de onde foram retirados
os arquivos FASTA e GFF3 do genoma do S. mansoni. (1) Para avaliar se ha alguma correlagcdo entre
a presenca dos elementos de transposicdo e os pardmetros conteido CG, nimero de genes e RPKM,
utilizou-se janelas independentes de 1Mbp e 300Kbp que tiveram a correlacdo de Pearson e Spearman
tomadas para analise. Para verificar se houveram expansdes do transposon em outras espécies, foram
utilizados arquivos SRA de leituras curtas do genoma de outras 8 espécies de Schistosoma. Estas leituras
foram alinhadas com a sequéncia do transposon para verificar se ele estava contido nelas ou n3o. O
resultado foi apresentado como o nimero de leituras contendo o elemento divido pelo nimero total de
leituras. O altimo experimento envolveu a montagem do perfil de expressdo da acetilagio H3K27me3
obtido através de experimentos CHIP-Seq (2), também com a utiliza¢do de janelas de 5Mbp. No geral,
foi verificado uma correlacio linear negativa significativa entre o nimero de transposons e o conteado CG,
além do namero de genes e de expressio em RPKM. Sobre as expansdes em outras espécies, verificou-
se expansbes do elemento SM1-alpha paralelas a ocorrida no Schistosoma mansoni. Concluindo, o
transposon tende a estar disposto em regides com menos genes, baixo contetiido CG e baixa expressio
em RPKM, além de ter expandido também em outras espécies.
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Analise multiparamétrica do problema de fases em cristalogra-
fia de protéinas por aprendizado profundo. Caso de estudo:
lisozima da clara do ovo de galinha
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O problema de fases & notério na cristalografia de proteinas por difracdo de raios X. A perda experimental
de informacdes sobre as fases das ondas espalhadas construtivamente pelos componentes do cristal
derivam de limitagGes tecnoldgicas intrinsecas aos sistemas de detecgdo dessa radiagdo. (1) Assim, é
impossibilitado o calculo direto da funco de distribuicio de densidade eletrénica na cela unitaria através
de uma transformada de Fourier. Atualmente, ha dois métodos experimentais que podem ser aplicados
para contornar esse problema (2): (i) a quantificacdo seletiva do componente dispersivo (A-dependente)
do fator de espalhamento atémico ou (ii) a substituicdo parcial do solvente aquoso ordenado por ions
mais elétron-densos (metalicos ou halogénicos). Alternativamente, informagdes prévias, na forma de
estruturas cristalinas conhecidas que sido funcionalmente relacionadas ou homélogas a componentes no
cristal, podem servir como fonte de um conjunto inicial de fases. Apesar de desafiadoras, quando viaveis,
as aplicacbes desses diferentes métodos ja possibilitaram a determinacdo de mais de uma centena de
milhares de modelos atémicos, para as mais diversas proteinas (e seu complexos). Tendo em vista a
existéncia de uma colecdo de informagdes estruturais ja disponibilizadas no banco de dados Protein Data
Bank, propomos uma analise multiparamétrica do problema de fases, com base em aprendizagem de
maquina profunda. (3) Nossa hipétese é a de que um mapeamento extensivo de observagdes sobre
distribuicdes de fases conhecidas pode resultar em um modelo preditivo, que permita conclusdes sobre o
valor de fase de reflexdes ainda desconhecidas, eliminando a necessidade de experimentos adicionais ou
de estruturas homélogas. Iremos utilizar redes profundas para um seleto grupo de lisozimas provenientes
da clara do ovo de galinhas (da sigla em inglés HEWL). Devido ao seu uso extensivo como modelo no
estudo da cristalografia, nosso campo amostral de HEWL sera de grande tamanho (n > 300 estruturas)
e bem elucidado experimentalmente, possibilitando assim, a elaboracdo de um modelo assertivo.
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Uma analise da termodindmica quantica de um dipolo inte-
ragindo com um pulso de féton Gnico
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Formular definicdes gerais para grandezas como calor, trabalho e entropia no contexto de sistemas
quanticos abertos & um problema ainda sem solucdo. Estas sdo algumas das questdes fundamentais
circunscritas pela Termodindmica Quéntica, cujo principal interesse pratico se encontra na compreenséo
e desenvolvimento de nanomaquinas. De maneira geral, este trabalho tem o propésito de inserir o
aluno no estado da arte dessa area, por meio de um estudo dirigido e da reproducdo de alguns resultados
estabelecidos na literatura, além de tentar avancar com resultados recentes obtidos pelo grupo de pesquisa
em que se insere o trabalho. Um dos maiores desafios da area atualmente diz respeito a descricdo de
sistemas quanticos fortemente acoplados a reservatérios fora do equilibrio térmico. Para um caso tdo
geral, as definicdes de quantidades de interesse termodindmico constituem matéria sobre a qual ainda
ndo ha consenso na comunidade. Neste trabalho, abordamos o problema de um dipolo quéntico em
interacdo com um pulso eletromagnético em estado de féton Gnico, correspondendo a um reservatério
em estado ndo-térmico. O objetivo central é reproduzir e possivelmente estender os resultados das
Referéncias (1) e (2), em que é feito o estudo da dindmica reduzida do dipolo através de uma equagdo
mestra ndo-perturbativa, bem como a caracterizagdo das trocas energéticas com o ambiente (trabalho e
calor).
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Physarum polycephalum: o bolor inteligente
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O objetivo deste trabalho é investigar a eficiéncia de algoritmos inspirados no comportamento forrageiro
do plasmédio Physarum polycephalum, que consegue encontrar o caminho mais curto que liga varios
pontos (fontes de alimento) num plano. O algoritmo do Physarum (1-2) modela o espago como um grafo
que representa a malha que transporta o material citoplasmatico do organismo pelo plano. Considera-se
o né de origem como fonte e o n6 de destino como sumidouro, ambos com fluxos opostos e constantes.
Todos os nés intermediarios tém capacidade nula. Assim, a cada iteracdo, a solucdo de um sistema
de equacdes permite o calculo dos fluxos entre nés baseado na condutividade, pressdo e distancia entre
eles. O elemento importante do algoritmo é regulacdo dindmica da condutividade entre os nés pelo
fluxo de matéria que passa neles. A dependéncia n3o-linear entre essas grandezas leva a um estado
de equilibrio que, em alguns casos, corresponde & menor distancia entre o n6 de origem (fonte) e o
né de chegada (sumidouro). Essa formulagdo é adequada para tratar o problema do caminho minimo
entre dois pontos (PCM). Se quisermos o caminho minimo que liga varios pontos, que corresponde ao
problema da arvore geradora minima (AGM), entdo a implementacdo do algoritmo requer que cubramos
o plano com uma grid aleatéria para possibilitar a representacdo do problema como um grafo e, a cada
iteracdo, escolhamos aleatoriamente pares como fonte e sumidouro. Verificamos que, com uma escolha
judiciosa dos parametros, o algoritmo converge para boas solucdes em ambos os problemas. No entanto,
o algoritmo é um método iterativo pouco eficiente comparado as solucdes heuristicas conhecidas desses
problemas. Observamos que o algoritmo converge rapidamente e produz uma boa solu¢io para o PCM
(labirinto). O mesmo vale para o problema da AGM, mas somente para uma pequena quantidade de
nos.
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Desenvolvimento de software de controle para um microscépio
oOptico sem lentes.
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O desenvolvimento do microscépio permitiu um avango enorme na ciéncia, viabilizando o descobrimento
de um novo mundo, uma vez que foi possivel enxergar estrutura invisiveis a olho na. Atualmente, vemos
que o seu uso estendeu-se para além da curiosidade particular e de interesses cientificos, tornando-o
ferramenta necessaria para analise de microrganismos e diagnéstico de doencas. Além desse crescimento
no campo de atuacdo, vemos uma evolucdo também na sua construcdo, passando de um instrumento
com uma configuracdo robusta, possuindo um conjunto de lentes, para um sistema mais simples, sem a
utilizacdo de lentes. Dentre as configuracdes existes desse microscépios sem lentes, trabalharemos com
a in-line a qual & constituida por: um led, um pinhole, um sensor CMOS e um transladador.(1)Essa nova
estrutura de microscépios sem lentes apresentam uma grande vantagem em compara¢do com o modelo
tradicional; eles sdo capazes de desacoplar a relacio entre o campo de visio e a capacidade de resolucdo do
sistema.(2) Isso permite a obtencio de imagens com resolu¢do de poucos micrémetros e com um campo
de visdo de algumas centenas de milimetros quadrados. No entanto, a obtencido das imagens por meio
desse tipo de microscopio necessita de um processamento digital, uma vez que as imagens capturadas
pelo sistema sdo hologramas obtidos pela interferéncia da luz que passa direto pela amostra e pela luz que
difrata na mesma amostra. Uma das formas possiveis para se realizar esse processamento é por meio do
método de multialturas. Esse método utiliza, para cada imagem processada, uma sequéncia de imagens
da mesma amostra, adquiridas em diferentes distdncias entre a amostra e o sensor.Esse trabalho teve
o intuito de promover a integracdo dos softwares utilizados atualmente, para realizar a aquisicdo desses
hologramas. Na estrutura atual do microscépio, os dispositivos responsaveis pela captura das imagens:
o sensor CMOS e o transladador, eram passiveis de serem controlados via linguagem de programac3o.
Com isso, por meio do Python essa integracdo foi feita, utilizando bibliotecas e softwares disponibilizados
pelos fabricantes. Além dessa integracdo, foi possivel desenvolver um interface via Prompt de Comando,
a qual permitiu uma melhor usabilidade do sistema, viabilizando a utilizacdo do sistema por usuarios ndo
familiarizados com os detalhes do seu funcionamento.
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Producao de complexos de septinas de Ciona intestinalis

STROZI, H. ; ARAUJO, A.
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As septinas sdo proteinas do citoesqueleto que ligam GTP, conservadas em todos os animais e fungos, que
se agrupam em complexos hetero-oligoméricos que podem se polimerizar em filamentos e estes assumirem
estruturas de maior complexidades como anéis e redes. Suas funcdes celulares sdo determinantes para
eventos como a citocinese entre muitos outros que dependem de remodelamento de membranas.(1) Em
humanos, os 13 genes que codificam quatro subgrupos de septinas, que se combinam para formarem os
hetero-filamentos.(2) Apesar da importancia dessas proteinas, seu mecanismo de agdo molecular ainda
ndo é bem compreendido. Buscando um modelo mais simples para esclarecer esse mecanismo, as quatro
septinas de Ciona intestinalis, um organismo modelo considerado basal aos vertebrados, foram escolhidas
como objeto de estudos. Assim, o conjunto de septinas de C. intestinalis pode ser encarado como um
modelo de estudo minimalista, porém completo, para entender como se da a organizagdo dos complexos
e filamentos.(3) As construgBes para expressdo heteréloga das septinas de C. intestinalis idealizadas
durante o doutoramento da Sinara T. do Brasil Morais. Neste trabalho as septinas foram expressas ou co-
expressas de formas diferentes para a produgdo e montagem dos complexos CiSEPT2/6/7, CiISEPT6/7/9
e CiSEPT2/6/7/9. Estes complexos foram purificados por cromatografia de afinidade, seguida por
cromatografia por tamanho (SEC) e utilizadas em experimentos de cristaliza¢do e de avaliagdo do estado
oligomérico através de SEC-MALS. Para o complexo 2/6/7/9 foram identificadas 2 massas diferentes:
466 kDa (40.045%) e 324 kDa (40.016%), além de um pico de menor massa. Para o complexo
6/7/9 foram observadas 2 massas: 225,2 kDa (40,015%) e 183,5 kDa (£0,032%). Assim, a analise
do complexo CiSEPT2/6/7/9 mostrou uma fragdo majoritaria correspondente a um octdmero, mas o
heterocomplexo 6/7/9 mostrou-se mais heterogéneo, com praticamente 50% de sua fracdo composta
apenas por 7/9. Os ensaios de cristalizagdo levaram a formagao de cristais do complexo 2/6/7/9. Porém,
a baixissima resolucdo da difracdo impediu a resolucdo de sua estrutura. Tais resultados permitirdo o
refinamento da condi¢do na qual o cristal 2/6/79 foi obtido e a continuidade da sua caracterizag3o.
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Triagem in vitro de compostos ativos frente linhagem celular
de cancer de mama triplo-negativa e metastatica
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Cancer é a denominagdo conferida a um grupo de mais de cem doencas caracterizadas pelo crescimento e
proliferacdo desordenados de células capazes de adentrar e migrar por diversos tecidos e 6rgaos. Relatérios
da Organizagdo Mundial da Satde (OMS) sinalizam que o mundo registrara um crescimento global de 60
% dos casos de cancer, contabilizando algo entre 29 e 37 milhdes até 2040. No Brasil, dados do Instituto
Nacional de Cancer (INCA) estimam que mais de 66 mil novos casos de cancer de mama sejam registrados
em 2020, correspondendo a aproximadamente 30 % das ocorréncias de todas as neoplasias malignas. (1)
A remocio de tumores localizados ndo configura-se efetiva nos casos envolvendo tumores metastaticos,
que necessitam da administracdo de quimioterapicos. O processo denominado de metastase consiste no
comportamento mais ofensivo do cancer, sendo responsavel por 90 % dos casos que levam os individuos
a Obito. Sua principal caracteristica constitui na capacidade de células anormais se dissociarem do
tumor inicial e de invadirem e migrarem por diferentes regides, originando tumores secundarios. Apesar
de ampla, a quimioterapia disponivel conta com tratamentos de alta toxicidade, provocando efeitos
colaterais agressivos aos pacientes. Essa situacdo decorre, sobretudo, da complexidade de diferenciacdo
entre células saudaveis e tumorais, resisténcia e limitada biodisponibilidade. Nesse contexto, o presente
trabalho de Iniciagdo Cientifica (IC) visou a realizagdo de uma triagem bioldgica para identificacdo de
novas moléculas com propriedades antitumorais eficientes e mais seguras como op¢des aos vigentes
tratamentos para o cancer de mama. (2) Por conseguinte, 2 séries sintéticas provenientes das classes
das indolizinas e naftiridinas foram analisadas por meio de ensaios in vitro de citotoxicidade em linhagem
de cancer de mama (MDA-MB-231) e posterior avaliagdo da seletividade frente fibroblastos humanos
saudaveis (HFF-1). Os compostos-teste foram desenhados levando-se em considera¢do a interag¢do da
colchicina no sitio ativo da proteina tubulina, um alvo molecular descrito na literatura de grande relevancia
para o tratamento antitumoral. A verificacdo da viabilidade celular foi realizada pelo ensaio colorimétrico
baseado na redugdo do composto resazurina na fluorescente resorufina em células viaveis (emissdo =
588 nm). Os valores de IC50 foram determinados através de regressdo n&o-linear de melhor ajuste
utilizando o software *GraphPad Prism 8*. Doxorrubicina e colchicina foram utilizados como controles.
Os resultados apontam que o composto 41 foi capaz de inviabilizar de forma seletiva a linhagem triplo-
negativa e metastatica frente fibroblastos saudaveis; com um indice de seletividade de aproximadamente
40. Ele é promissor para prosseguir para os ensaios de migracdo e modulacdo do alvo. Os demais
resultados foram interessantes uma vez que poderdo auxiliar no planejamento de novas modificacdes
quimicas visando relacionar estrutura-atividade. (3) Motivado pelos valores de IC50 em células tumorais
e saudaveis, serdo necessarias novas sinteses para obtencdo de novas moléculas com um comportamento
semelhante ao composto 41. Dessa forma, este trabalho possibilitou a avaliacdo inicial de propriedades
desejaveis a candidatos a novos farmacos para o tratamento de cancer de mama: pronunciada poténcia
frente as células cancerigenas e elevada seletividade.
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Efeito do tempo de moagem sobre a estrutura e microestru-
tura de BaCQO3

ANDRADE, B. R. V. D. ; CLABEL, J. L. ; MAREGA, E.
bruna.robledo13@usp.br

O carbonato de bario (BaCOj3) é um pé-ceramico com ampla aplicagdo industrial, desde a area da
engenharia até a area da satde (1), sendo também utilizado na produgdo de supercondutores e materiais
ceramicos. (2) O foco desta pesquisa é investigar a influéncia do tempo de moagem na mudanga
estrutural e morfologia microestrutural dos pés-cerdmicos BaCOs3, além de analisar a absorcdo de grupos
funcionais e reacdes intermediarias do propanol-2 na superficie da particula BaCOs, visando estudar
os defeitos e otimizar suas propriedades funcionais com melhor eficiéncia. O pé-cerdmico BaCOj foi
sintetizado pelo método convencional de reagdo de estado sélido (RES). Foram misturados pés-ceramicos
BaCO; (99.98%) adquiridos da Sigma Aldrich, e propanol-2 (99.5%) adquiridos de Synth, este altimo
usado como solvente. A analise estrutural foi realizada mediante difracdo de raios-X em um difratémetro
Rigaku Dmax 2500PC de radiacio CuK em uma faixa angular entre 10° e 75° com 2° min~! de velocidade
de varredura e passo de 0,02°. As medidas de infravermelho (IR) foram realizadas em um espectrémetro
Nicolet Nexus 470. Os espectros foram registrados na faixa de 4000 a 400cm~! com resolucdo de
4cm~!. No espectro FTIR, quatro bandas de absorcdo principais que sdo caracteristicas da vibracdo no
anion carbonato (CO3") isolado por Ba?* sdo observadas e podem ser identificadas pelas bandas em
1427, 1059, 857 e 693 cm~!. O primeiro pico € o mais intenso e esta associado com as vibracdes de
alongamento assimétrico e simétrico das vibra¢des de ligacdo C-O. A esquerda deste, os demais picos,
que sdo menores, indicam as vibracdes de flexdo dentro e fora do plano de O-C-O do CO3~. O pico
préximo a 1700cm~! representa as vibracdes de alongamento da ligacdo C=0, enquanto a protuberancia
perto de 3400cm~" esta relacionada ao O-H da molécula de agua absorvida na superficie da particula
devido a sitios ativos presente. Todos os picos, apés 48h de moagem, ficaram mais estreitos e perderam
parte da intensidade. Por meio de MEV foi possivel identificar uma mudanca no tamanho médio da
particula de 20 para 2 um, este decresce com o tempo de moagem. Os resultados por DRX revelam uma
variacdo no tamanho de cristalito de 78 para 61 nm. A influéncia do tempo de moagem na estrutura de
BaCOs foi confirmada onde a presenca de grupos funcionais C-H corresponde a absorcdo n3o-dissociativa
de propanol-2.
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A high throughput, inexpensive and open-source biorreactor
for optimization of recombinant protein expression

FONTOLAN, L. S. B. ; THIEMANN, O. H.

laure@usp.br

Automation allied to a miniaturized and high throughput format for protein production allows researchers
to conduct high complexity experiments for screening expression conditions as it handles a number of
different samples simultaneously. For structural biology studies, establishing the conditions for obtaining
large ammounts of correctly folded protein is still a time consuming process. Although various methods are
available nowadays, the equipment required for small volume-parallel processing of expression conditions
is expensive and isolated to facilities where it must be operated by trained personal. In this context,
the development of open-source hardware/software tools applied to biotechnology can improve research
conditions at low-cost and with relatively uncomplicated approaches. This study will report an inexpensive
customizable device for high throughput protein expression making use of 3D printing techniques and
open-source software/hardware. (1) The prototype developed will be capable of monitoring and adjusting
bacterial culture conditions such as temperature, pH, oxygenation, and cell growth (A600) of a customized
number of small volume samples. (2) The programmed addition of reactants will be performed by the
device, providing the user with an option to slightly change the original experiment’s setup. All the
features will be controlled by an Arduino Mega board (Atmega2560 microcontroller), programmed and
monitored using Arduino IDE. Structural components of the device will be modeled on CAD softwares
and 3D printed using a RepRap cartesian 3D printer. Assembling automated and customized devices
using open-source software/hardware provides the opportunity of using high throughput methods even
in small laboratories and, therefore,our findings can greatly facilitate the studies and reduce the costs of
projects involving protein expression.
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Correlacoes quanticas no modelo DQC1
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O modelo de computagdo quéantica deterministica com um qubit (DQC1) é um modelo restrito de
computacdo quéntica capaz de calcular com eficiéncia o traco normalizado de uma matriz unitéaria.(1)
Neste trabalho analisamos as correlacdes quanticas denominadas emaranhamento (2), n3o localidade
de Bell (3), discérdia quéntica e coeréncia gerada pelo circuito DQC1 considerando apenas dois qubits
(auxiliar e controle). Para o modelo DQC1 padrdo, apenas a discérdia quantica e a coeréncia aparecem.
Ao introduzir um filtro no circuito, purificamos o qubit auxiliar retirando-o do estado totalmente misturado
e, consequentemente, promovendo outras correlacdes quanticas entre os qubits, como o emaranhamento
e a n3o localidade de Bell. Através da otimizacdo do processo de purificacdo, concluimos que mesmo
uma pequena purificacdo é suficiente para gerar emaranhamento e n3o localidade de Bell.
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Electromagnetically induced transparency in Rydberg atoms
using Laguerre-Gaussian beams
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Electromagnetically induced transparency (1) is a quantum interference phenomenon studied in three-
level systems, where the absorption/transmission in the medium of a resonant and weak probe field can
be modified by introducing a strong control field, being both of them connected by a common state. It
was first observed in 1991 in strontium vapor.(2) Its importance in terms of applications relies, among
others, on quantum memory, quantum information processing, and reduction of the speed of light (slow-
light). In this work, we investigate theoretically the EIT phenomenon in Rydberg atoms of a three-level
ladder system of rubidium 87, using as a control field a Laguerre-Gaussian (LG) beam. The probe light
couples the 55,2 — 5PF3)2 transition at 780 nm, and the control light in the LG mode couples the
5P3/ — nD transition at 480 nm. The LG beam, having the shape of a donut, presents a dependence
on the radial coordinate and an azimuthal charge [. We show that the intensity profile of this mode alters
the absorption /transmission spectrum of the probe beam when compared to a control field in a Gaussian
mode, presenting a narrower absorption/transmission spectrum, which also depends on the azimuthal
charge.
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Estudo do transporte misto em transistores eletroquimicos
organicos de PEDOT:PSS
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Um dos grandes diferenciais dos materiais semicondutores organicos é sua habilidade de suportar, em
determinadas condicdes, transporte eletronico e i6nico simultdneo. Tal habilidade possibilitou tais con-
dutores mistos a serem aplicados como dispositivos de interesse biolégico. Um exemplo é o transistor
organico eletroquimico (OECT). Esse dispositivo é formado por uma camada semicondutora, delimitada
por dois eletrodos (fonte e dreno), que forma o canal do transistor e estd em contato com uma solugdo
eletrolitica, que contém um eletrodo denominado porta. Durante a operagdo, aplica-se uma tensio no
eletrodo porta, o que induz troca ibnica entre o polimero e o eletrélito, que é compensada através da
injecdo/extracdo de cargas a partir dos eletrodos dreno e fonte. Isto altera o estado de dopagem do
canal, levando a uma mudan¢a na corrente extraida entre fonte-dreno.(1) Um dos principais pontos de
interesse &€ o de aprimorar o desempenho destes dispositivos, a partir da compreensdo das proprieda-
des fundamentais do material do canal, e como ele se comporta na presenca de diferentes ions. Para
tal estudo, foram confeccionados OECTs com poli(3,4-etileno dioxitiofeno):poliestireno sulfonado (PE-
DOT:PSS) como camada ativa. A resposta elétrica e morfolégica dos OECTs foi caracterizada utilizando
diversos eletrélitos aquosos, com concentracdo de 100 mM, a saber: NH4CI, KCl, NaCl, CaCl2 e MgCI2.
Os resultados demonstram que ions com menor raio idnico e maior esfera de hidratacdo resultam em dis-
positivos com maior fator de mérito, que é definido pelo produto da mobilidade eletrénica e capacitancia
volumétrica (uC*). Observamos ainda, que a mobilidade eletrénica se mantém constante para todos
os fons. Por outro lado, a capacitincia volumétrica aumenta em 25% quando comparamos as espécies
ionicas NH4Cl e MgCl2. Uma vez que filmes de PEDOT:PSS absorvem &gua, ja que sdo hidrofilicos,
analisamos a diferenca entre a quantidade de agua absorvida para as diferentes espécies i6nicas. Os
resultados demonstram que a quantidade de agua cresce seguindo a mesma ordem do fator de mérito
e este aumento é de aproximadamente 100% quando comparamos os resultados extremos. Além disso,
realizamos um estudo da capacitancia volumétrica em func3o da espessura do filme, com o intuito de
avaliar a influéncia da espécie i6nica na sua profundidade de penetracdo no volume do filme polimérico.
Observamos que a capacitancia volumétrica decai para espessuras superiores a 800 nm quando utilizamos
KCl e superiores a 1000 nm para MgCl2. Através da medida de espectroscopia de fotoelétrons excitados
por raio X (XPS) de perfil de profundidade comprovamos que poucos ions atingem profundidades maiores
que 800 nm. Deste modo, nossos resultados demonstram que a natureza da espécie i6nica tem impacto
importante no desempenho dos dispositivos. Concluimos propondo diretrizes para a fabricacdo de OECTs
com desempenho otimizado.
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Um estudo da absorcdao de dois fétons e das propriedades
fotofisicas em compostos derivados de imidazo[4,5-b]pyridine
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Desde o advento do laser em 1960 por Theodore H. Maiman, a caracteriza¢do das propriedades 6pticas
nao-lineares dos materiais tornou-se fundamental para o desenvolvimento de novas tecnologias, tornando
a area de espectroscopia n3o-linear indispensavel para avancos tecnolégicos na area de foténica.Dentre
os materiais que se destacam como promissores para o desenvolvimento de dispositivos fotdnicos, os ma-
teriais organicos sdo bons candidatos pois podem apresentar altos coeficientes Spticos nio-lineares, facil
sintese, baixo custo de produc3o e propriedades fotofisicas e fotoquimicas que permitem serem usadas
como bioprobes, por exemplo. Uma importante classe de materiais organicos sdo as imidazopiridinas,
visto que podem ser empregadas em areas como quimica medicinal, ciéncia dos materiais e na inddstria
farmacéutica. (1) A estrutura das imidazopiridinas consiste na fusdo de um anel piridinico com um anel
imidazol. Porém, a posicdo e o namero de nitrogénio presentes na estrutura principal das imidazopiridi-
nas podem variar, dando origem a quatro possiveis cores: imidazo[1,2-a]pyridine, imidazo[4,5-a]pyridine,
imidazo[4,5-b]pyridine, imidazo[4,5-c]pyridine.A imidazo[4,5-b]pyridine, material estudado neste traba-
lho, &€ amplamente utilizada para aplicacdes bioldgicas, tendo seu core presente em moléculas orgéanicas
utilizadas em tratamentos de algumas doengas como o cancer, doencas neurodegenerativas, diabetes e hi-
pertensdo. Além disso, o core de imidazo[4,5-b]pyridine tem sido usado na area de espectroscopia de DNA
e RNA por apresentar boas propriedades de fluorescéncia e ser iséstera (semelhangas nas propriedades
eletronicas) da molécula de purina, permitindo assim a utilizagdo desses materiais como bioprobes para
analises estruturais locais desses acidos nucléicos.(2) Com o avango da engenharia molecular é possivel
que estruturas periféricas possam ser incorporadas ao core da imidazo[4,5-b]pyridine, possibilitando mo-
delar as respostas dpticas lineares e n3o-lineares e, consequentemente, potencializar o desempenho destes
compostos para futuras aplicacdes foténicas. Visto isso, técnicas de espectroscopia linear e n3o-linear
foram empregadas em seis compostos de imidazo[4,5-b]pyridine com diferentes estruturas periféricas.
Das técnicas de espectroscopia linear foi possivel determinar propriedades como: bandas de absorcio
linear, espectro de emissdo, tempo de vida de fluorescéncia e eficiéncia quantica de fluorescéncia. Com
o emprego de técnicas de espectroscopia n3o-linear como a técnica de varredura-Z (do inglés Z-Scan) e
a Técnica de bombeio e prova (do inglés Pump-Probe) foi possivel medir o coeficiente de absor¢do n3o
linear e a absorcdo dos estados eletronicos excitados, respectivamente.Assim, esse trabalho de Mestrado
tem como objetivo o estudo das propriedades de seis compostos de imidazo[4,5-b]pyridine, com diferentes
grupos periféricos incorporados, por meio de técnicas de espectroscopia linear e ndo-linear, possibilitando
entdo o entendimento de como alteragdes na estrutura do core da imidazo[4,5-b]pyridine podem afetar
as propriedades desse composto, e com isso aperfeicoar o direcionamento tecnolégico desses materiais.
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A wave scattering inside a disordered medium may suffer destructive self-interference, as the scattering
modes become exponentially localized. As a consequence, the transport is put to a halt, a phenomenon
known as Anderson Localization. Localization is heavily dependent on the system dimensionality: One
and two-dimensional systems localize in presence of an arbitrary disorder, whereas three-dimensional ones
are expected to localize only above a critical disorder. Despite the success of this universal theory (1), in
the special case of electromagnetic waves, polarization terms (a feature of the vectorial nature of these
waves) prevents localization (2), and only light scattering systems of dimensions d=1 and 2 with scalar
scattering channels exhibit light localization. These results were established for the thermodynamic limit,
when the system size grows to infinity. In this work we have studied finite-size effects and discussed the
presence of surface modes in vectorial systems of dimensions d=2 and 3, simulating clouds of point-like
scatterers (such as atoms) in a regime where localization should not exist. We report on localization
features along the surface of the cloud, with 3D (2D) systems exhibiting surface localized modes with
scaling consistent to 2D (1D) theory. Therefore, finite-size effects, which are in general expected to
hinder localization, can actually promote their appearance in systems not expected to localize.
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Metalloporphyrins are well known porphyrin molecules with a metal ion inserted in their inner core through
functionalization. Different metal ions will significantly change the photophysical and photochemical
properties of the molecule. For instance, metalloporphyrins can be employed in all-optical switching
and optical power limiting (1) using the strong reverse saturable absorption (RSA) capacity of those
molecules. Chemically modified electrodes with Co(ll) or Cu(ll) metalloporphyrins provided stable and
efficient electrocatalytic systems for the hydrogen evolution reaction. (2) Photodynamic therapy (PDT)
is another successful application of porphyrins with high intersystem crossing rate. (3) The diverse
electronic transitions times and yields will make a metalloporphyrin interesting to a particular technological
application, therefore, the characterization of those electronic states transitions of a molecule are the
basis to achieving such an application. In order to aim that, it was used various ultrafast experimental
techniques to determine different photophysical properties. Z-Scan using a white light as radiation
source provided the excited state absorption cross-section spectrum, pulse train fluorescence revealed
the intersystem crossing rate and white light transient absorption determined the internal conversion
rate and allows the calculation of the excited state absorption spectrum to confirm the one obtained
through Z-Scan method. Linear spectroscopy experiments were also performed to evaluate fluorescence
lifetime and quantum yield and the linear absorption cross-section. In this work, it was performed the
characterization of the free base porphyrin (2HPor) and three metalloporphyrins which the only difference
between them are the metal ion, specifically, zinc (Zn(I1)Por), cupper (Cu(Il)Por) and cobalt (Co(ll)Por).
All molecules were studied dissolved in dimethylsulfoxide (DMSO). The results showed that the number
of Q-bands in the linear absorption spectrum depends on the metal ion. Zn, Cu and Co have three,
two and one band, respectively. The free base and Zn(ll)Por are fluorescence with low fluorescent
quantum yield (<5%) and they have high intersystem crossing rate ( 80%) which indicates they are
good candidates to photodynamic therapy (PDT). White light Z-Scan demonstrated that from 450 nm
to 500 nm, both 2HPor and Zn(IlI)Por have an excited state absorption cross-section larger than the
ground state one, indicating the samples as good candidates for optical limiting or saturable absorbers
in this spectral range. Cu(Il)Por and Co(ll)Por have the internal conversion as their main excited state
decay mechanism. Transient absorption showed the Co(ll)Por decays from the excited state to the ground
state much faster ( 1 ps) than the Cu(ll)Por ( 25 ps).
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Biofilmes bacterianos sdo formados por organismos unicelulares que assumem temporariamente um estilo
de vida multicelular onde passam a viver dentro de uma matriz polimérica hidratada produzida pelas
proprias bactérias para sua prépria protecdo. (1) Esses biofilmes bacterianos sio fontes de muitas
infeccbes e contaminacdes em sistemas médicos onde de 65 a 80% das infeccdes bacterianas humanas
estdo relacionadas a esses biofilmes. (2) Alguns exemplos dessas infecgdes bacterianas com biofilme
sdo a contaminacdo de lentes de contato causadas por P. aeruginosa, contaminacdo de dentaduras e
cateteres urinarios por Candida spp e contaminacdo em cateteres venosos centrais, valvula cardiaca
mecanica e préteses artificiais de quadril por S. aureus. (3) Diversos estudos mostram diferentes formas
da remocido desses biofilmes com a utilizacdo de biocidas, desinfetantes e enzimas de origens fangicas
ou bacterianas. Nesse estudo foram utilizados duas esterases (BIEstA e BIEstB) de Bacillus licheniformis
previamente caracterizadas para uma possivel remocio e prevencdo de biofilme bacteriano de S. aureus.
Os ensaios foram realizados em diferentes tempos e concentracdes enzimaticas, além de um estudo com
a aplicacdo dessas enzimas juntamente com antibiético para analisar uma possivel melhora em sua acdo.
A enzimas BIEstA e BIEstB foram eficientes em ambas as aplica¢des atingindo um méaximo de eliminacéo
do biofilme em 80 % para a BIEstA e 75% para a BIEstB. Devido a essa eliminagdo, as esterases atuam
também na melhora da a¢do do antibiético com uma maior morte celular das bactérias nos biofilmes
que foram tratados com maiores quantidades de enzimas. Com esses resultados podemos dizer que as
enzimas BIEstA e BIEstB auxiliam na remocio e prevencdo de biofilmes bacterianos, tornando possivel,
futuramente, uma possivel aplicacdo para que ocorra uma menor taxa de contaminacio e infeccdo devido
a biofilmes.
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Linear and nonlinear spectroscopies studies at DNA and RNA molecules has been increase at lasts ye-
ars. In this way, several kinds of organic molecules, that presents considerable emissive characteristics,
have been synthetized to facility and improve these studies. Among such molecules, we can highlight
the purines bases analog. Purines molecules are the nucleobases of DNA and RNA and different kinds
of purines molecules can be synthetized (and are called purines bases analog) and modulated aiming
the improvement of its optical properties, for example, the emission properties. Purines bases analog
have been studied and characterized in last years for DNA and RNA spectroscopies studies, besides
that, these molecules tend to show great emission properties as, considerable Stokes-shift and high flu-
orescence quantum yields, fact that makes these compounds good candidates as fluorescents bioprobes
at fluorescence microscopy. In this work, aiming the employment of purines bases analog as fluores-
cence bioprobes, we characterized, using linear and nonlinear spectroscopic techniques, nine push—pull
6-amino-8-styryl purines bases analog. (1) Here, we determined through linear spectroscopy the one
photon absorption spectra (1PA), the fluorescence quantum yield (¢;) and the fluorescence anisotropy
(r), we also determined the fluorescence lifetimes (74) using the well-known time-resolved fluorescence
technique. We performed solvatochromic measures for determination of difference between the excited
and fundamental state permanent electric dipole moments ([]o1), besides that, we also determined transi-
tion dipole moments (p). Furthermore, through nonlinear spectroscopy, we determined, using Z-Scan (2)
technique, the two photon absorption (2PA) cross section spectra (;PA()) and we use sum over states
model (SOS) to fitting these 2PA spectra and improve the analysis of the results. The determination of
2PA cross sections spectra is very important aiming the purines bases analogs at applications previously
mentioned, because 2PA presents great advantages over 1PA, for example, high spatial location and great
penetrability at the therapeutic window (around 700 - 1000 nm). Lastly, we determined the transient
absorption, through pump-probe technique, for excited states determination. The results shows that
these molecules present 2PA peak in double of 1PA, around 750 nm (region that covers the therapeutic
window), furthermore, these purines bases analog have employment capacity as fluorescence bioprobes
at fluorescence microscopy by 1PA and 2PA.
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Caminhos minimos em redes complexas: Estrutura e otimiza-
cao

COMIN, C. H. ; DOMINGUES, G. S. ; COSTA, L. D. F.

Dentre as varias propriedades topoldgicas de redes complexas,(1)o caminho minimo representa uma ca-
racteristica particularmente importante devido ao seu potencial efeito em varios processos dindmicos.
Além disso, varias situacdes praticas, como o trafego de veiculos nas cidades, por exemplo, podem se
beneficiar da redu¢do dos respectivos caminhos minimos nos sistemas relacionados.(2) No presente traba-
lho, abordamos o problema de tentar reduzir o minimo caminho médio de varias redes complexas tedricas
e uma do mundo real, adicionando um determinado nimero de arestas de acordo com diferentes estraté-
gias.(3) Mais especificamente, consideramos: colocar novas arestas entre vértices com grau, centralidade
de intermediagdo, centralidade de proximidade e acessibilidade relativamente baixo/baixo, baixo/alto e
alto/alto; melhorar a regularidade de grau da rede; e ligagdo preferencial de acordo com o grau, bem
como a escola aleatéria de arestas, para comparacdo. Varios resultados interessantes foram obtidos,
incluindo a identificacdo de estratégias baseadas em conectar vértices com valores maximos e minimos
de uma medida como a maior reducdo do comprimento do minimo caminho médio. Outra descoberta
interessante é que, para varios tipos de redes, os métodos baseados em graus tendem a fornecer melhorias
comparaveis aquelas obtidas pelo uso de uma medida muito mais dispendiosa computacionalmente que
é a centralidade de intermediac3o.

Referéncias:

1ALBERT, R.; BARABASI, A.-L. Statistical mechanics of complex networks, Reviews of Modern
Physics , v. 74, n. 1, p. 47, 2002. 2 AHUJA, R. K.; MAGNANTI, T. L.;ORLIN, J. B.; REDDY, M.
Applications of network optimization, /n :AHUJA,R. K. et al ,Handbooks in operations research
and management science .New York: Elsevier, 1995, v.7,p. 1-83. 3 PAIVA,W. R.; MARTINS, P.
S.; DE ANGELIS, A. F. Unsupervised strategies to network topology reconfiguration optimization with
limited link addition. /n : BARBOSA, A. et al . Complex networks. New York: Elsevier,2020. v.9,p.
51-509.

99 99



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG11

Algoritmos de aprendizagem de maquina aplicados a espec-
tros Raman para a identificacdo de minérios de ferro
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Dados da Secretaria de Comércio Exterior (SECEX) do Ministério da Economia indicam que a demanda
por minério de ferro brasileiro por siderurgicas internacionais, em particular China e EUA, tem sido sig-
nificativamente elevada. Em junho de 2020, mesmo com a pandemia do COVID-19; as exportacdes
atingiram o total de 30,05 milhdes de toneladas e representam uma receita de US$ 1,88 bilhdo (cerca de
9,4 bilhdes de reais) com um crescimento de 1,3% em comparagdo a junho de 2019. A empresa Vale, em
seu evento “Vale day” em Nova York (EUA), previu uma produgdo de minério de ferro entre 375 milhdes e
395 milh&es de toneladas no ano de 2021.(1) Este aumento em demanda, além de incentivar a produgdo
das minas atuais, tem também incentivado uma grande competicdo entre as mineradoras para a identi-
ficacdo de novos depésitos de minério de ferro. O desenvolvimento de técnicas de caracterizagdo rapida
e detalhada de minerais de minério de ferro como magnetita, hematita, goethita entre outros; envolve
uma complexidade inerente a existéncia de estruturas polimoérficas nesses minérios.(2) Assim, a hematita
(a— Fey03) e a maghemita ((Fedt.0o33) FestOy4) possuem a mesma férmula quimica, mas se cristali-
zam em diferentes estruturas e podem ser diferenciadas por difragdo de raios X (DRX). Por outro lado, a
magnetita (Fe?t FejTO,) possui a mesma estrutura cristalina da maghemita ((Fejt.0os3)FestO,) e
suas estruturas ndo podem ser diferenciadas pela técnica DRX. Os éxidos de ferro possuem varios modos
vibracionais ativos Raman. A espectroscopia Raman é particularmente sensivel tanto aos aspectos estru-
turais quanto aos quimicos dessas espécies minerais, sendo adequada para a caracterizacio e diferenciacio
das estruturas polimoérficas existentes nos minérios de ferro. Este trabalho apresenta os espectros Raman
coletados durante o processo de caracterizacdo das fases minerais portadoras de ferro natural incluindo
os 6xidos (hematita, magnetita) e hidréxidos (goethita), encontrados na regido de 100 — 1400cm ™. A
difracdo de raios X (XRD) sera conduzida para verificar a pureza das fases e comparada com as analises
Raman associadas. Neste trabalho, o tratamento computacional de espectros Raman é descrito com o
objetivo de encontrar diferencas espectrais para espécimes de hematita, magnetita e goethita de modo a
se auxiliar na identificacdo da origem do minério de ferro. Além disso, algoritmos classificadores de redes
neurais foram desenvolvidos para a identificacdo dos nimeros de onda observados nos espectros Raman
com o propésito de se relacionar as diferencas quimicas ou minerais estruturais. A espectroscopia Raman
associada ao aprendizado de maquina é uma técnica poderosa como sistema automatizado de registro e
classificacdo e podera ser de grande valor para a indastria mineradora brasileira uma vez que amplia seu
potencial competitivo a nivel internacional.
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The main goal of this project is to study the synchronization of matter waves and the cooling potential of
cold atomic clouds undergoing Bloch oscillations in an optical ring cavity, a setup which can be used as a
gravity sensor. (1) While the proof-of-principle of the gravimeter concept has been demonstrated recently,
investigating these phenomena will require the development of new analytical and numerical tools. In
particular, parallel computation schemes will be particularly important to explore large timescales, which
in turn allows studying the long-term stability of the gravimeter (and thus the precision of the sensing).
The precise measurement of the gravitational field has important applications in various fields as it
provides information on the composition of the environment, having important consequences in the field
of oil prospection if drilling could be substituted by a non-invasive measurement. The first experiments
of cold atomic clouds undergoing Bloch oscillations date back to the 90's and less than 10 years later the
first measurements of gravity by that means were realized. (2) However, these experiments possessed
the significant disadvantage of relying on a destructive measurement of the atomic cloud momentum,
such that thousands of realizations have to be realized in order to produce a measurement with high
precision. A potential solution to these issues was proposed recently by the collaborators of this project
(1) based on the idea of using a ring cavity to harness continuously the light pulses resulting from the
Bloch oscillations. This continuous measurement relies on a single realization, eliminating problems of
fluctuations from shot to shot and reducing drastically the integration time.
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Tellurite-zinc glasses doped with Er3*, Yb3* and Tm3* were characterised by absorption spectroscopy,
refractive index, luminescence and up-conversion spectroscopy. Tunable blue to white light emission
based on the colour mixing of red, green and blue light was obtained via up-conversion exciting the Yb3™"
under 980 nm and by adjusting the laser excitation power. The Judd-Ofelt intensity parameters (£, €24
and €)) were calculated for all samples and present the trend 5 > Q4 > Q4. For instance, the parameter
Qy of Tm3* increases with the increment of Tm?* doping concentration indicating that the covalency
of Tm3* and ligand anions increases as well as the asymmetry around Tm3". Such asymmetry may be
attributed to the increase of the number of non-bridging oxygens in the glass structure. (1) Furthermore,
luminescence spectroscopy was performed with a 405 nm laser to further understand the energy transfer
mechanism betwee these lanthanide ions. Under 980 nm, diferent intermediate energy levels of Tm3* and
Er3* are populated, and under 405 nm, the population of the Er¥* energy levels is greater than exciting
with 980 nm, and therefore, more electrons prefer decay radiatively than transfer their energy to Tm3*.
The energy transfer micro-parameters (critical radius of interaction and energy transfer coefficient) were
computed to further undestand the spectoscopic behaviour of these ions. Our glasses are promising
materials for solid-state lighting, photonic devices and for applications in plasmonics.
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Study of semiconductor AIN with Density Functional Theory
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Despite the large number of theoretical I1I-V semiconductor studies reported every year, our atomistic
understanding is still limited. The limitations of the theoretical approaches to yield accurate structural
and electronic properties on an equal footing are due the unphysical self-interaction problem that affects
mainly the band gap and spin-orbit splitting (SOC) in semiconductors. In this work we studied structural
and electronic properties of I11-V semiconductor AIN in wurtzite phase with several functionals, in between
them PBE (1) and HSE06>(2) Since DFT calculations sometimes require more computational effort, we
were also interested in evaluate the total time spent to obtain each calculation and check the cost/benefit
of each functional. At the end, in order to maximize the gaps, we used the DFT-1/2 strategy (3), so
that we could compare with experimental data.
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Recentemente, certa aten¢do tem sido dada ao chamado mecanismo Page-Wootters (1) de relégios
quanticos. Nele considera-se o tempo como um pardmetro inacessivel, sendo que sua aparente passagem
seria um fator emergente de correlacées entre subsistemas de um estado global. Entre as varias propostas
para explorar o mecanismo usando técnicas mais modernas, algumas optaram usar uma perspectiva de
informacdo quantica, definindo e usando medidas informativas para quantificar o qudo bem um sistema
quantico R pode servir referencial para outro sistema quéantico S. Neste trabalho (2), exploramos a pro-
posta com base na teoria de recursos da assimetria, conhecida como assimetria matua ou compartilhada,
que na verdade é equivalente a abordagem da teoria da coeréncia no caso de interesse aqui: referenciais
quanticos descritos pelo U (1) grupo compacto. Estendemos alguns resultados anteriores da literatura
sobre assimetria compartilhada e o mecanismo Page-Wootters (3) para casos mais gerais, culminando na
enunciacdo de um teorema relacionando assimetria compartilhada de um estado bipartido S+R com a en-
tropia relativa de emaranhamento de estados internos nos setores de carga do Espaco de Hilbert. Usando
este resultado, nés reinterpretamos a relacdo entre o mecanismo de Page-Wootters e emaranhamento
além de também abrimos alguns caminhos para novos estudos.
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Diversidade de opinides e bolha sociais no modelo de Sznajd
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Entender a maneira pela qual a opinido humana muda ao longo do tempo e do espaco constitui um
dos gran-des desafios da pesquisa em sistemas complexos. E uma abordagem desenvolvida e usada para
estudar a dindmica de opinido é o modelo de Sznajd. (1) Modelo este que fornece algumas caracte-
risticas particular-mente interessantes, como a sua simplicidade e capacidade de representar alguns dos
mecanismos que se acredita estarem envolvidos na dindmica de opinido. Nosso trabalho se focou em
estudar como esses sistemas tendem a produzir distribuicdes de estado mais ou menos uniformes. Além
disso, também & importante entender como as modificacdes em tais sistemas, por exemplo aumentando
ou reduzindo a interconectividade, podem influenciar a respectiva dindmica. Para isso desenvolvemos
uma abordagem, nomeada Modelo Sznajd Adaptado, em que as mudangas de opinido por um individuo
(isto &, um n6 de rede) implicam em possiveis altera¢des na topologia da rede. Isso foi feito permi-tindo
que os agentes alterem suas conexdes para outros vizinhos com o mesmo estado com uma dada pro-
babilidade. A diversidade é definida com base na teoria da informac3o, mais especificamente na entropia
de Shannon, termos de frequéncias relativas das opinides.(2) Assim diversidade foi calculada como a ex-
ponencial da en-tropia da densidade de opinides. Neste trabalho foi abordado a capacidade da dindmica
em simular bolhas sociais, mostrando que a diversida-de pode ser fortemente afetada pela probabilidade
de um agente da rede em mudar sua opinido de forma espontinea e que dependendo dos parametros
usados, os agentes vdo terminar conectados apenas aos que concordam com sua opinido resultado esse
visto em redes sociais reais. (3)
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QCD perturbativa em ordens altas no decaimento Higgs em
dois fotons

NEVES, G. A. D. ; BOITO, D.
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Na auséncia de observagdo direta de fisica além do modelo padrdo no LHC (1), testes precisos da teoria
requerem precisdo cada vez maior. A largura de decaimento do bdson de Higgs em fétons é conhecida,
de forma incompleta, até quarta ordem no acoplamento forte, o, enquanto o conhecimento exato das
corregBes é conhecido até segunda ordem (N2LO). (2) Neste trabalho, calculamos, pela primeira vez, os
efeitos devidos a correcdes de QCD de ordem superiores no decaimento H — y + 7y através do chamado
limite large-3, (3), no qual as correcdes advindas dos termos domintantes em ny sdo conhecidas em
todas as ordens em «,. A analise das singularidades da série no espaco de Borel nos permite estudar, de
forma semi-qualitativa, o comportamento da série com as variacdes da escala de energia. Além disso,
calcularemos a soma de Borel da série devido a contribuicdo dos diagramas *leading*-n, procurando
entender a significancia dos diagramas ignorados, i.e. o qudo relevante sdo os diagramas sub-dominantes
em ny, e a melhor escala de energia para estimar as corregces de QCD do processo I'(H — 7).
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Determinacao precisa da massa do quark c
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Na auséncia de observacido direta de fisica além do Modelo Padrdo no LHC, testes precisos da teoria
requerem precisdo cada vez maior. Em muitos calculos, o fator limitante é a precisdo dos parametros
fundamentais da QCD, a saber, o acoplamento forte e a massa dos quarks. No caso da massa do quark
¢, um método muito promissor para sua extracdo é o uso de regras de soma para o correlator pseudo-
escalar, onde a previsdo tedrica da QCD perturbativa é comparada a dados de QCD na rede, que sdo
cada vez mais precisos.(1) No momento,esta determinagdo é limitada pela precisdo tedrica,pois a série
perturbativa do correlator pseudo-escalar, conhecida até terceira ordem em «y, é bastante instavel. O
objetivo deste trabalho é compreender em termos das singularidades conhecidas como *renormalons*(2),
a origem desta instabilidade na série perturbativa. Assim, poderemos encontrar métodos rigorosos com
o objetivo de contornar esta instabilidade e poder utilizar plenamente os dados de QCD na rede para
uma determinac3o precisa de m, e contribuir para testes precisos do Modelo Padrzo.
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Intra-scales energy transfer during the evolution of turbulence
in a trapped Bose-Einstein condensate
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In turbulence phenomena, including the quantum turbulence in superfluids, an energy flux flows from
large to small length scales, composing a cascade of energy. A universal characteristic of turbulent flows
is the existence of a range of scales where the energy flux is scale-invariant: this interval of scales is often
referred to as inertial region. This property is fundamental as, for instance, in turbulence of classical
fluids it characterizes the behavior of statistical features such as spectra and structure functions.(1-2)
Here we show that also in decaying quantum turbulence generated in trapped Bose-Einstein condensates
(BECGs), intervals of momentum space where the energy flux is constant can be identified. Indeed,
we present a procedure to measure the energy flux using both the energy spectrum and the continuity
equation. A range of scales where the flux is constant is then determined employing two distinct protocols
and in the same range, the momentum distribution measured is consistent with previous work.(3) The
successful identification of a region with constant flux in turbulent BECs is a manifestation of the
universal character of turbulence in these quantum systems. These measurements pave the way for
studies of energy conservation and dissipation in trapped atomic superfluids, and also analogies with the
related processes that take place in ordinary fluids.
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A phase contrast method to shape light through optimal beam
splitting

SILVA, P. F.; MUNIZ, S.
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The ability to shape, correct and have the more accurate control of a laser beam is important for
many research and industry areas, especially for important contemporary problems of modern physics as
quantum simulation with cold atoms and optical tweezers experiments. In this project, has been developed
a new approach based on Zeroth Order Phase Contrast Technique (1) to generate high definition gray
level images by phase-only control of light, being its main advantage the easier practical implementation
and facility to improve a directly mapping between the final images and their phase mask, compared
to well-knowm techniques as traditional Holography and Generalized Phase Contrast method.(2) The
approach of this project works controlling the splitting of light on axis in thiny regions due the phase
contrast between a binary diffraction grating and the target information on a Liquid Crystal Spatial Light
Modulator, and uses a 4f-correlator to generate very sharp, speckles-free and smooth images at the target
plane. Therefore, it will be presented the procedure to code amplitude information on a laser beam, the
high definition images obtained and the application of this approach on a flat-top flatness correction.

Referéncias:

1 PIZOLATO,J. et al . Zeroth-order phase-contrast technique. Applied Optics , v. 46, n. 31, p.
7604-7613. 2007. 2 BANAS, A .;GLUCKSTAD, J. Light shapping with holography, GPC and holo-GPC.
Optical Data Processing and Storage , v. 3, n.1,p.20-40, 2017.

109 109



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG21
QCD perturbativa em ordens altas no decaimento H — bb
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Na auséncia de observacio direta de fisica além do modelo padrdo no LHC, testes precisos tanto da
teoria quanto experimentais requerem precisdo maior. O decaimento do béson de Higgs em quarks
bottom é conhecido até quarta ordem no acoplamento forte os. (1) Essa série é divergente e assumida
assintética e suas propriedades sdo melhor analisadas se considerarmos sua transformada de Borel. Nesse
trabalho, empregamos o método dos aproximantes de Padés (2) para reconstruir a transformada de Borel
da parte imaginaria do correlator escalar a fim de se estudar seus renérmalons e suas correcées de ordens
mais altas. Iniciamos testando esse método no limite large-3y da QCD, onde a série perturbativa é
conhecida em todas as ordens (3), usando-o como um laboratério para determinar a melhor estratégia
para reconstruir a série em ordens mais altas usando somente os quatro primeiros coeficientes. Nossos
resultados preliminares mostram que o procedimento converge para ordens altas como esperado, no
entanto n3o rapido o suficiente para obter previsdes confidveis em QCD. Portanto, é necessario analisar
estratégias alternativas para acelerar a convergéncia como empregar esse método no correlator escalar
ou usar outros procedimentos como os chamados aproximantes de Padés parciais. (2) Pretendemos
assim prever as contribuicdes de ordens mais altas da série em QCD e ent3o obter com seguranca erros
devido ao truncamento da teoria perturbativa, contribuindo para o conhecimento preciso do decaimento
do béson de Higgs em quarks bottom no modelo padrio.
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Spin relaxation of holes in In0.53Ga0.47As/InP quantum
wells
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Polarization-resolved Photoluminescence was used to study spin relaxation of photoexcited holes in
In0.53Ga0.47As/InP quantum wells in a quantizing magnetic field as a function of temperature. At
a temperature below 10K, a non-equilibrium population of the spin-split valence band Landau levels
was temperature-independent and determined by the ratio of the hole lifetime and spin relaxation time.
Increasing temperature resulted in efficient hole spin thermalization in the Zeeman split valence band
Landau levels. Dyakonov-Perel mechanism(1) is proposed for the observed spin relaxation leading to
a thermal equilibrium population of the spin-split Landau levels. Fits of the experimental data by the
theory allowed a determination of the hole spin relaxation times related to different Landau levels and
the corresponding hole effective g-factor. Direct measurements of the hole spin relaxation times prove
the obtained results.
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Otimizacao e elucidaciao da atividade antibacteriana de pep-
tideos catiGnicos em patégenos multirresistentes

RIGHETTO, G. M. ; LEAL, T. C.; LOPES, J. L. D. S. ; SANTOS-FILHO, N. A.; BELTRAMINI, L. M.
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Apesar dos avancos no tratamento de doencas infecciosas, microrganismos patogénicos continuam sendo
uma ameaca a satde pablica. (1) A escassez de op¢des terapéuticas leva ao interesse em novos compos-
tos. Por isso, peptideos antimicrobianos, como a Bothropstoxina-1 (2) e Plantaricina 149 (3), estdo sendo
reinvestigados por terem atividade que pode ser aperfeicoada. Este estudo visa otimizar a ac3o destes
compostos, propondo modificacdes e avaliando incialmente sua atividade antimicrobiana e hemolitica.
Todos os peptideos foram sintetizados em fase sélida. O potencial antibacteriano foi avaliado por meio
da determinagdo da concentragdo inibitéria minima (CIM) para bactérias patogénicas (Staphylococcus
epidermidis ATCC 35984, Staphylococcus aureus ATCC 25923, Enterococcus faecalis ATCC 29212, En-
terococcus faecium ATCC 700221, Klebsiella pneumoniae ATCC 700603, Escherichia coli ATCC 25922,
Acinetobacter baumannii ATCC 19606 e Pseudomonas aeruginosa ATCC 27853). Eritrécitos huma-
nos foram usados para avaliar a hemdlise. Os primeiros analogos da Bothropstoxina-1 sintetizados,
(NA1307)K ((KKYRYHLKPF)2K) e E(NA1307) (E(KKYRYHLKPFCKK)2) permitiram investigar se a
dimerizagdo no C-terminal ou no N-terminal teriam papel na atividade antimicrobiana. (NA1307)K foi
0 mais ativo contra as linhagens testadas, ndo apresentando hemdlise significativa. Um Ala-Scan do
peptideo (NA1307)K foi feito, mas todos os resultados mostraram um desempenho inferior. A par-
tir disto, os analogos NA1896, (KKWRWHLKPF)2K e NA1897, (KKWRWHLKPW)2K, modifica¢des
do peptideo (NA1307)K, foram propostos para utilizar as propriedades do triptofano para aumentar a
atividade antimicrobiana sem aumento significativo da hemélise. O peptideo NA1897 foi o mais ativo
de todos, com baixa taxa hemolitica, sendo o escolhido para estudo. Quanto a atividade antibiofilme
para S. epidermidis, o peptideo (NA1307)K obteve a maior redugdo ((30 £ 9)%). Dentre os analogos
da Plantaricina 149, Pep7 (FMOC-YSLQMGATAIKQVKKLFKKKGG) foi o primeiro sintetizado, man-
tendo o grupo protetor FMOC, resultando em um aumento na atividade antibacteriana, porém com
alta hemolise. Uma série de peptideos foi sintetizada com o intuito principal de diminuir a atividade
hemolitica, maior obstaculo encontrado. As modificacdes mais significativas envolveram o aminoéacido
triptofano e o estabelecimento de uma hélice anfipatica com faces hidrofébicas e carregadas bem defi-
nidas. O Pep20 (FMOC-KAVKKLFKKWG) ganhou destaque pela alta atividade antimicrobiana, com
atividade hemolitica reduzida. O peptideo Pep2S (YAVKKLFKKKG), apesar de ndo apresentar atividade
antimicrobiana, apresentou a maior reducdo do biofilme ((43 £ 14)%). Dessa forma, sua capacidade
de reducdo deve estar relacionada a outras estruturas do biofilme ou interferéncia do quorum sensing.
Os peptideos Pep20 e NA1897 tiveram sua CIM determinada para 60 bactérias de linhagens e perfis
de resisténcia diferentes, o que mostrou o amplo espectro de agdo de ambos os peptideos. A cinética
de morte destes peptideos também foi avaliada em duas linhagens de S. aureus e duas linhagens de A.
baumannii. Tanto para NA1897 quanto para Pep20 observou-se uma a¢3o rapida contra bactérias gram
positivas e gram negativas, com reducdo total de sobreviventes observada em no maximo duas horas
para todas as concentracdes testadas. Portanto, a otimizac3o de ambos os peptideos foi realizada com
sucesso, com baixos sinais de toxicidade, amplo espectro de acdo e morte celular rapida. A partir de
agora, a elucidacdo do mecanismo de acdo destes peptideos é prioridade do projeto.
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Explorando macréfagos associados a leucemia promielocitica
aguda como transportadores de nanoterapéuticos a células
leucémicas via interacao de receptores CD44 e acido hialur6-
nico
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Os macréfagos sdo células do sistema mononuclear fagocitico que respondem a sinais extracelulares
adotando diferentes polarizagdes fenotipicas funcionais. Tal plasticidade contribui para a progressio de
diversas doencas, incluindo o cancer. As células leucémicas recrutam macréfagos e induzem sua polari-
zacdo para fenétipos pré-leucémicos na medula éssea e baco dos pacientes. Tais macréfagos favorecem
a progressdo da doenga e resisténcia a farmacos.(1-2) Estas células também podem estar associadas a
rapida e substancial eliminacdo de nanoterapéuticos in vivo, area de interesse em Nanomedicina. Tradici-
onalmente, as propriedades de nanoterapéuticos sdo ajustadas visando evadir os macréfagos. Entretanto,
explora-los como alvos terapéuticos pode ser uma alternativa, visto que a presenca destas células esta
relacionada a reducdo da sobrevida. O CD44 é um receptor expresso em macréfagos que se liga ao acido
hialurénico (AH) e apresenta niveis de expressao distintos para diferentes polarizagdes dos macréfagos.(3)
Explorando a capacidade dos macréfagos de funcionarem como depdsitos e transportadores para os na-
noparticulas carreadoras (NCs), propomos nesse trabalho o estudo da interagdo de trés configuracdes de
NCs a base de poli (acido latico-co-acido glicélico) (PLGA), a saber: i) NCs modificados com poli etileno
glicol (PEG), para evadir do sistema imune; ii) NCs modificados com acido hialurénico, para interagir
com o receptor CD44 e iii) NCs ndo-modificados - em co-culturas de macréfagos e células leucémicas. A
internalizacdo desses NCs sera analisada por citometria de fluxo e, para avaliar a eficacia desses nanocar-
readores contra células leucémicas, formulacdes contendo triéxido de arsénio, um farmaco comumente
utilizado no tratamento de leucemia promielocitica aguda, serdo analisadas quanto a viabilidade celular,
a gerac3o de espécies de oxigénio reativo e a3 morfologia celular.
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Neste trabalho temos o objetivo de mostrar como aplicacdes de geometria diferencial em problemas
da teoria da informacdo podem se mostrar abordagens poderosas, aprofundando nossa visdo da fisica
contida nestas questdes. A fim de atender a demanda vamos apresentar nossos recentes empenhos e
perspectivas, passando por um resultado desenvolvido durante o regime de mestrado, no contexto de
inferéncia estatistica uniparamétrica, acerca de correcdes de ordem superior para a cota de Cramér-
Rao para dois observaveis canonicamente conjugados, onde a estati “stica do resultado de uma medida
é gerada por um estado quéntico misto (1); seguindo para o problema que emanou naturalmente do
resultado anterior, e que nos concentramos no momento presente, trataremos da escolha de uma fase
global privilegiada na evolucdo via dindmica Halmiltoniana de um estados puros que esta relacionada com
a estrutura geométrica intrinseca do espaco de estados, como a métrica de Fubini-Study e holonomia
(2); por fim, daremos uma perspectiva do que pretendemos desenvolver durante o regime de doutorado,
mostrando um problema que nos servirad de norte, cujo contetido trabalha com a relagdo de geodésicas
em espacos de estados e complexidade computacional. (3)
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Triagem virtual para descoberta de inibidores da Mpro de
SARS-CoV-2
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No final de 2019, células do epitélio respiratério de pacientes que sofriam de pneumonia devido a causas
desconhecidas, em Wuhan, na China, permitiram a identificacdo de um novo virus, o coronavirus da
sindrome respiratéria aguda grave 2 (do inglés, SARS-CoV-2), responsavel pela doenga do Coronavirus
2019 (COVID-19). (1) Esta doenga se espalhou de maneira extremamente rapida ao redor do mundo,
o que fez com que a Organizacdo Mundial de Satude declarasse, em marco de 2020, pandemia do novo
Coronavirus e estimulasse, em todos os paises, a adocdo de medidas de contencio da disseminacdo da
doenca. Alguns meses apds o decreto de pandemia, em meados de setembro, o COVID-19 ja havia feito
mais de 136 mil vitimas fatais apenas no Brasil, ultrapassando a marca de 4,5 milhdes de infectados no
pais. Assim, o objetivo desta etapa do trabalho foi realizar triagens virtuais utilizando diversas bibliotecas
proteina ndo-estrutural essencial para a replica¢o viral. Para isso, o servidor MTiScreenOpen (2), o qual
é baseado em Autodock Vina, foi escolhido. Ao todo, 12548 compostos de 12 bibliotecas diferentes foram
testados contra a Mpro, avaliando os modos de interacdo entre as moléculas e o sitio da proteina. Como
diferencial dos outros trabalhos que tém sido reportados na literatura ao longo dos meses de pandemia,
os 10 melhores compostos classificados durante a triagem feita com a biblioteca de compostos extraidos
da fauna e flora brasileira NuBBEDB, do inglés Nuclei fo Bioasseays, Ecophysiology and Biosynthesis
of Natural Products Database (3), foram escolhidos para dar prosseguimento com estudos de dindmica
molecular (DM). Para cada um dos complexos e para proteina livre foram feitos 100 ns de simulagdes de
DM utilizando o pacote de programas AMBER19. Dos 10 compostos, seis deles, sendo quatro flavonoides
e 2 terpenos, permaneceram estaveis durante todo o periodo simulado, enquanto os outros quatro sairam
do sitio ativo poucos nano segundos ap6s o inicio da simulacdo. A interacdo entre os compostos que
permaneceram no sitio durante as simulacdes foi avaliada por meio da energia livre de ligac3o utilizando
os métodos como LIE (linear interaction energy) e MM-GBSA (Molecular Mechanics-Generalized Born
Surface Area). Espera-se que esse seis compostos possam ser testados contra a proteina em ensaios
enzimaticos tdo logo quanto eles sejam disponibilizados para nosso laboratério.
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In a quantum system perturbed by the environment, quantum errors are not completely avoidable. The
existence of the environment itself implies that any given eigen-state of a pure Hamiltonian rapidly decays,
hampering the information storage and processing in quantum computers. An important concept related
to quantum error correction is quantum complexity, understood as a scarce resource consumed by the
system as it evolves. To understand complexity, we based our studies in references. (1-2) We wish to
extend the complexity definition to non-unitary transformations. Therefore, we must get used to the usual
concept of complexity, as well as understand a more helpful formalism of system evolution, the Kraus
operators. We have studied the complexity definition as used by Nielsen et al. To the authors, complexity
is a function that determines how hard it is to implement a Hamiltonian. We may use such function
to define a Riemaniann geometry in the unitaries space. Complexity, then, is the distance between two
possible quantum states, united through an unitary. With a solid understanding of its notion, the next
step is to define the complexity of a double state, product of purification of a simple mixed state. In this
way, we are able to study the evolution of the system complexity by simulating Deutsch Jozsa algorithm
in the presence of a bosonic bath. In the meantime, it is also in development a paper discussing Kraus
operators optimized for operational probabilistic theories. In such paper, we describe a VextSW AP gate
and its action in presence of dephasing noise. In the near future, we will compare the noisy optimized
dynamics and the ideal case under the lens of time-symmetric operational probabilistic theories.
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Descoberta de derivados de marinoquinolina como inibidores
de Plasmodium falciparum
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A malaria é a doenca tropical com maior taxa de mortalidade global. O surgimento de resisténcia as
terapias de primeira linha reforca a necessidade de descoberta e desenvolvimento de novos candidatos
a farmacos.(1) O objetivo deste trabalho foi a descoberta de novos derivados marinoquinolinicos como
inibidores do desenvolvimento da forma assexuada de Plasmodium falciparum. Nesse sentido, as posicdes
1, 3, 4 e 7 do nucleo marinoquinolinico foram exploradas para a obtencdo de derivados mais potentes e
seletivos. Um total de 137 compostos foram sintetizados e tiveram sua atividade biolégica avaliada quanto
a poténcia inibitdria, citotoxicidade e seletividade. Um subconjunto de moléculas teve sua permeabilidade
in vitro avaliada. O desenvolvimento da série de marinoquinolinas deste trabalho levou a identificacio
de 35 moléculas com poténcia submicromolar contra P. falciparum in vitro, com destaque ao composto
71, com extIC503°™ = 0,06 uM, SI > 3600.
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Fast rotating BEC in a ring trap
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Since its experimental realization, the study of Bose-Einstein condensates has given many contributions
to different areas of physics: from atomic physics to condensed matter, optics and high energy physics.
It's realization in dilute cold gases have many virtues: from a theoretical point of view, the macroscopic
occupation of a single particle state greatly simplify the theory. In particular, a mean field approach is
applicable for many problems of interest. From an experimental point of view, there is great control over
the system; the interaction strength and sign can be changed with an applied magnetic field, exploring the
Fano-Fesbach resonances, and the geometry can be controlled by using different potentials, realized in
laboratory with optical or magnetic traps. The most extensively investigated trap is a harmonic potential.
The frequency of the harmonic trap is, however, reduced when considering a rotating condensate, due
to centrifugal effects, making it impossible to increase the angular velocity past the trap’s frequency.
This impossibility has prompted the research for anharmonic potentials. (1) One such potential is the
bubble trap, obtained by an adiabatic deformation of a magnetic trap. In many situations of interest, the
bubble potential can be thought as being a displaced harmonic oscillator type potential, or ring potential.
(2) It allows for a great control of the system'’s topology and shape, and it also provides a anharmonic
confinement, thus allowing the investigation of the rapidly rotating regime. Experiments were difficultated
by gravitational sag, but the upcoming possibility of realizing the experiment in microgravity conditions
renew excitement for studies in the topic. (3) In this work we investigate the physics of rotating BEC in
a ring trap. We attempt to characterize the system’s ground state by supposing it to be described by
the product of a dislocated Gaussian envelope and a polynomial whose roots describes the positions of
the vortices, choosing parameters that minimizes the system's energy. In order to ensure a good ground
state, we compare our results to the profile obtained in a numerical solution of the Gross-Pitaevskii
equation. In the future, we plan to use this ground state to study collective modes: both the BEC cloud
modes and the modes of the vortex network are of interest. Accordingly, we employ a sum rule approach
for the analytical calculation of modes of the cloud, and a hydrodynamic description with elements of
elasticity theory for the network.
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Influéncia das caracteristicas de conectividade na execucao
distribuida de tarefas em redes complexas
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Diversos sistemas sdo compostos por elementos que interagem entre si ao desempenhar as suas funcdes,
0 que torna sua representa¢do como redes complexas apropriadas. (1) Iremos estudar a influéncia de
caracteristicas topoldgicas da rede de interconex3o entre os agentes na eficiéncia da execucdo da rede de
interconex3o entre os agentes na eficiéncia da execucdo distribuida de tarefas. Mais explicitamente, serdo
consideradas caracteristicas dos nds (grau médio, heterogeneidade da distribuicdo de graus e correlagdes
entre graus de nés conectados entre si) e de localidade das ligagBes (presenga de conjuntos de trés nés
conectados entre si, localidade das ligagGes quando os nés estao distribuidos em um espaco geométrico de
dimensionalidade finita e formacdo de comunidades de nés altamente conectados entre si mas com poucas
conexdes com os restantes). As tarefas serdo consideradas homogéneas em suas caracteristicas (ou
tarefas idénticas ou com diferengas aleatdrias sorteadas de distribuigdes sem cauda longa) e similarmente
geradas por qualquer agente. Com isso pretendemos adquirir informacdes sobre que tipo de caracteristicas
topolégicas uma rede deve possuir para que ela seja adequada a execugdo distribuida de tarefas, isto
pode ser importante na situacdo em que uma rede em que se pretende usar para execucdo de tarefas e
por uma anélise puramente topolégica prever se seu desempenho sera apropriado ou n3o, pode se usar
quando se tem um conjunto de agentes a serem interligados para execucdo de tarefas, tem-se indica¢cdes
sobre que tipo de topologia deve ser gerada para uma boa eficiéncia, além da situacdo em que uma certa
rede esta sendo usada para execuc3o de tarefas, pode-se propor alteracdes que levem a um incremento
em sua eficiéncia.
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Avaliando a producao de raios césmicos ultra energéticos em

Centaurus A usando neutrinos e fétons secundarios como
mensageiros
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A producdo de particulas energéticas no Universo continua sendo um dos grandes mistérios da ciéncia
moderna. Os mecanismos de aceleracdo de particulas em fontes astrofisicas sdo ainda desconhecidos e
resultados recentes apontam para a necessidade de uma abordagem multi-mensageiro para resolver este
problema. (1) Nos altimos anos, medidas precisas da anisotropia de raios césmicos carregados apontam
para a necessidade de fontes extragalaticas préximas, no entanto, a contrapartida neutra (neutrinos e
raios gamas) que poderia apontar para a fonte, ndo tem sido medida. Estudos recentes indicam que os
backflows de jatos emitidos por Nucleos Ativos de Galéaxias sdo regides especialmente favoraveis para
aceleracdo de particulas, o que torna radio galaxias possiveis fontes especialmente interessantes. (2)
Neste trabalho Centaurus A é explorada como fonte local de raios c6smicos de altas energias. Supomos
que a fonte produz um espectro geral do tipo lei de poténcia com um corte exponencial e, tanto a
normalizacdo do fluxo, quanto a energia de corte é obtido por meio da luminosidade em radio da fonte,
restando trés parametros livres: o indice espectral e dois fatores intrinsecos da fonte. A propagacio das
particulas foi realizada usando o framework CRPropa 3, com todas as perdas de energias relevantes,
em um universo permeado por radiacdo de fundo de micro-ondas e luz de fundo extragalatica. Trés
modelos de campos magnéticos extragalaticos (CMEG) estruturados foram escolhidos e diferem quanto
a origem (Primordial e Astrofisica) e intensidade: (3) Primordial (muito intenso), Primordial2R (intenso)
e Astrofisico (fraco). Cinco composi¢cdes foram exploradas. Comparando as diregdes de detecgdo dos raios
césmicos nos CMEG explorados, percebemos que as deflexdes podem ou ndo ser importantes, mesmo
para uma fonte tdo préxima quanto Centaurus A, principalmente na fracdo menos energética (< 100
EeV, no caso de raios césmicos). Da mesma forma, os neutrinos detectados nem sempre apontam para
a fonte. Ajustando o fluxo de raios césmicos as medidas do Observatério Pierre Auger, calculamos o
fluxo de neutrinos gerados durante a propagacido, estando tal fluxo abaixo da curva de sensibilidade do
Observatoério futuro GRAND - Giant Radio Array for Neutrino Detection. Desta forma, concluimos que
é importante levar em conta CMEG estruturados que podem defletir significativamente mesmo raios
césmicos altamente energéticos e, no caso particular de Centaurus A, os neutrinos podem ainda n3o ter
sido medidos por falta de sensibilidade.
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Modelando brainstorm com sistemas quadro-negro
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As areas de conhecimento pertencentes as ciéncias exatas costumam estar vinculadas & descricdo e
predicdo de fendmenos deterministicos, geralmente apontados como possuidores de precisdo infinita em
um dado espaco de fase finito e continuo em seu dominio. (1) Por outro lado, sistemas complexos
necessitam que seja contabilizada a interacdo das entidades (ou agentes) que fazem parte do sistema, o
que confere a ele carater estocastico e possuidor de propriedades emergentes. (2) Sistemas cooperativos
sdo exemplos de fendmenos desta natureza e representam o foco deste trabalho. Nosso objetivo é
descrever e analisar sistemas cooperativos utilizando modelos de multiplos agentes, em particular sistemas
de quadro-negro (3), que partem do modelo heuristico de trabalho em grupo, onde uma equipe de pessoas
é designada para resolver um problema (utilizaremos aqui problemas combinatérios cripto aritméticos) e
a elas s3o permitidas a escrita e a leitura de informacdes relevantes em uma tela de acesso publico. Com
isso, a rede interativa de agentes é completamente conexa e todas as interacdes sdo idénticas. Com este
modelo, parte dos nossos resultados indicam a emergéncia de inteligéncia coletiva, onde relacionamos
como padrdes de comunicac3o e estruturas dos problemas cripto aritméticos influem na performance do
grupo em encontrar suas solucdes.
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Superradiance, superabsorption and radiation-matter excita-
tion interplay.
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A superradiant pulse emitted by a sample of two-level atoms (1) can be combined with an equally fast
absorption cycle in order to increase the speed of the excitation interplay. We showcase this with two
different interactions, first by implementing a time-dependent multi-modal linear pumping to restore the
energy of the system (2), second, we couple the sample of atoms with a single mode of the electromagnetic
field (3) in the good cavity regime. For both situations the mean-field approximation was used to obtain
a unitary evolution for the system for the transient regime, for the first case, we were able to solve the TD
non-linear Hamiltonian exactly using the Lewis and Riesenfeld method, for the second case we obtain a
quantum master equation in the Gorini-Kossakowski-Sudarshan-Lindblad form and solved it numerically.
We observe that the higher the number of atoms on the sample the higher will be the frequency of the
interplay and a comparison with the Jaynes-Cummings model is made to show that. These results show
that many-particle effects can be used to enhance desirable features of a system such as the frequency
or the intensity peak.
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Grafos e redes complexas tem sido largamente aplicados nas mais variadas areas cientificas e tecnolé-
gicas. (1) No ramo da eletrénica, existe uma grande variedade de circuitos eletrénicos amplificadores,
sendo muitos desses com funcdes similares ou complementares. Tomando-se como base que circuitos
eletronicos (digitais e analdgicos) podem ser representados por grafos e que também podem apresentar
padrdes redes complexas do tipo pequeno mundo ou “small world" quando devidamente representados
(2), a pesquisa em questdo busca desenvolver uma ferramenta computacional que auxilie na criagdo de
grafos baseados em imagens de esquemas eletrdnicos de circuitos amplificadores em geral, e que possua
um formato de saida compativel para bibliotecas, visualizadores e interpretadores de grafos como, por
exemplo, a biblioteca “iGraph”. Como objetivo complementar, a pesquisa também busca representar
varios circuitos amplificadores (no nivel de componentes eletrénicos), por meio de grafos advindos da
ferramenta computacional desenvolvida, que servirdo de base para o estudo com medidas especificas,
com finalidade de identificar, posteriormente, possiveis agrupamentos quais poderdo auxiliar na iden-
tificacdo dos pardmetros especificos em cada rede ou circuito. Com isso, esperamos poder entender
melhor a diversidade das medidas e dos circuitos eletrénicos utilizados, quais possuem vasta utilizacdo
atualmente.
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Otimizacio da terapia fotodinamica para tratamento do me-
lanoma cutidneo, analisando tipos de fotossensibilizadores e
associacao com agentes clareadores 6pticos
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O melanoma é o tipo mais agressivo de cancer de pele e um relevante problema de satde devido a
sua crescente incidéncia e pouca resposta as op¢des de tratamento atualmente disponiveis. Apesar de
sua baixa incidéncia, apresenta altas taxas de mortalidade.(1) O tratamento padrdo para o melanoma
cutdneo ainda é a ressec¢do cirrgica, muito invasiva e agressiva para o paciente, mas a radioterapia,
a quimioterapia e a imunoterapia também estdo sendo investigadas. Ha necessidade, portanto, de
desenvolver novas op¢des terapéuticas. A terapia fotodindmica (TFD) é uma técnica baseada no uso
de um composto denominado fotossensibilizador (FS), da luz em comprimento de onda adequado para
a excitacdo do FS e do oxigénio presente no tecido tumoral. A reacdo fotodindmica para inducdo da
morte celular ocorre principalmente pela producdo do oxigénio singleto, uma espécie altamente reativa
e oxidativa.(2) No caso do melanoma cutdneo, em decorréncia da alta concentragdo de melanina ser
um dos principais absorvedores biolégicos, a TFD apresenta uma pobre resposta pela grande limitacio
da penetragdo da luz no tumor. Os agentes clareadores 6pticos (“Optical Clearing Agents”’, OCAs)
vém sendo utilizados para minimizar a atenuagdo da luz nos tecidos (3), especialmente em amostras
biolégicas para microscopia confocal. Nossa estratégia, portanto, é encontrar um protocolo eficaz para o
tratamento do melanoma cutdneo em modelo animal, utilizando a TFD associada ao clareamento éptico.
Para isso serdo avaliados o efeito da combinacdo de novos fotossensibilizadores, sendo eles nanoemuls3o
de indocianina verde (fornecida pelo professor Gang Zheng da Universidade University Health Network),
duas ftalocianinas, sintetizadas por um aluno de pés-graduacio do grupo de Optica-IFSC e nanotubos
de carbono. Além disso, o modo de aplicacdo dos OCAs sera por um dermégrafo com agulhas. As
técnicas de analise serdo himunoistoquimica e histolégica, bem como Tomografia de Coeréncia Optica
(OCT). Na primeira, serdo avaliadas células viaveis apés 3 e 7 dias da TFD, para os grupos com e sem os
OCAs, e o OCT sera utilizado durante todas as etapas experimentais, na analise do tamanho do tumor,
vascularizacdo, dano tecidual, entre outros.
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Caracterizacao e avaliacao das propriedades tensoativas do
biossurfactante produzido pela linhagem termohalofilica Ba-
cillus alveayuensis isolada de rocha de reservatério de petro-
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Biossurfactantes (BS) sdo moléculas anfipaticas provenientes de metabolismo secundario microbiano
capazes de reduzir a tens3o superficial /interfacial entre liquidos, sélidos e gases ou formar emulsdes es-
taveis, possuindo assim, uma ampla gama de aplicacdes industriais e ambientais.(1)Suas caracteristicas
fisico-quimicas sugerem vasta aplicacdo na indastria petrolifera, onde se destacam a biorremediacéo e os
processos de recuperagdo de petréleo melhorada por microrganismos.(2) Neste contexto, este projeto pro-
pde o estudo do biossurfactante produzido por *Bacillus alveayuensis*, uma linhagem bacteriana isolada
de amostra rochosa de um reservatério profundo da Bacia de Campos (RJ), quanto a caracterizagio qui-
mica, as propriedades tensoativas e a atividade antagonista. A linhagem estudada teve seu crescimento
6timo quando cultivada em Meio Mineral liquido contendo glicerol e NH4NO3, com salinidade de 70 g/L
de NaCl, sem agitacdo e a temperatura de 55 2C. Apés seis dias de incubac3o, o biossurfactante bruto
foi obtido por precipitagdo acida (HCl 6M) com rendimento de 0,27 g/L, e sua atividade foi determinada
pelo indice de emulsificagdo (E24) e pelas tensdes superficiais (TS) e interfaciais (T1). Apds a extragdo
com cloroférmio, a amostra foi semi-purificada em coluna de silica gel 60 e usada para a caracterizaco
quimica. A composicdo de aminoacidos foi determinada por cromatografia liquida de alta eficiéncia, a
quantificacdo de acidos graxos, por cromatografia gasosa, e a estrutura quimica, por espectroscopia de
massas. O biossurfactante apresentou um teor protéico de 7%, e cadeia de acidos graxos com C14 a
C18, com homélogo C16 como o mais abundante. A presenca de cadeia de acidos graxos juntamente
a aminoacidos indica que o biossurfactante pertence a classe dos lipopeptideos. Os espectros de massa
sugerem a presenca de uma série homéloga e sua relagdo m/z indica possivel presenca de surfactinas
e/ou iturinas. O biossurfactante semi-purificado, em solu¢do a 0,1%, apresentou tensdo superficial de
31,8(£0,1) mN/m e interfacial de 17,63(£0,17) mN/m contra n-hexadecano. A capacidade de recupe-
racdo de 6leo em meio poroso encharcado foi avaliada através da saturagdo de 120 g de areia com 24
mL de 6leo de motor (10W40).(3) Porgdes de 15 g de areia saturada com 6leo foram transferidas para
placas de petri, seguida da adicdo de 20 mL de solucBes de teste, sendo estas salmoura (NaCl, 5%),
tergitol 100 ppm e biossurfactante semi-purificado 0,1%; os experimentos foram realizados em triplicata.
As amostras foram mantidas a temperatura ambiente por 24h e, apds este periodo, a fase aquosa foi
removida e a placa foi mantida em estufa a 55 2C até peso constante. Apds a secagem da areia, o
6leo residual foi extraido pela lavagem com cloroférmio. Nestes primeiros ensaios, o biossurfactante
apresentou uma porcentagem de recuperac3o, variando entre 30 e 40%, e dissolucdo de 6leo maior do
que as outras solucdes testadas. Novos testes de recuperacdo de 6leo em meio poroso serdo realizados,
com modificacdo no controle positivo, tergitol, pois a recuperacdo do 6leo obtida inicialmente foi similar
a do controle negativo (salmoura). As préximas etapas do trabalho ainda incluem a realizagdo de testes
de atividade antitumoral e antibacteriana com o biossurfactante semi-purificado.
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piFlowMR: um protétipo baseado no modelo a fluxo de dados
dindmico, escalavel, implementado em um cluster de FPGAs
de baixo custo

TEIXEIRA, J. ; RUGGIERO, C. ; FERREIRA, F. ; MATIAS, P.

jtsjunior@gmail.com

Desde os anos 60 existe uma grande discussdo persistente, acerca do ganho em desempenho computaci-
onal. Isso porque nesta época algumas pessoas acreditavam que seria possivel o aumento indefinido na
frequéncia do relégio dos computadores, conforme previsto empiricamente pela extrapolacdo da Lei de
Moore. Segundo esta hipdtese, como as instrucdes poderiam ser executadas a uma frequéncia mais alta,
o ganho em desempenho seria apenas uma consequéncia do avanco na tecnologia. Entretanto, conforme
pode ser comprovado nas altimas décadas, existem diversas limitacées fisicas que ndo permitem mais
um avango significativo desta frequéncia (1), dentre os quais pode-se destacar o principio da incerteza
de Heisenberg, ou mesmo a dissipacdo da poténcia em calor. E possivel verificar cada vez mais um cres-
cente interesse na exploracdo de paralelismo para fins de ganho em desempenho computacional 3 mesma
frequéncia do relégio, com relagdo a versdes anteriores em familias de processadores comerciais. Entre-
tanto, a exploracdo deste conceito acaba ficando totalmente a cargo do programador, ou do processo
de compilagdo, para ser realizada de forma eficiente, a fim de verificar qualquer ganho em desempenho
com a adicdo de mais recursos computacionais. Diversos paradigmas de computacio paralela foram
propostos ao longo deste periodo, a fim de reduzir a dependéncia do programador para a exploracdo do
paralelismo. Dentre tantas abordagens existentes, uma que se destaca por sua simplicidade conceitual
e capacidade de exploracdo de grande paralelismo, é o paradigma da computacio dirigida por dados.
Nesta abordagem, as instrucdes presentes no programa que se deseja computar sdo ativadas para exe-
cucdo a partir da disponibilidade de todos os dados necessarios para fazé-lo. Dessa forma, a exploracio
do paralelismo passa a se tornar intrinseca a estrutura da maquina, independente do algoritmo utilizado.
Uma implementacio desta estratégia que se destacou bastante em sua época foi a Maquina Dataflow de
Manchester (MDFM), um poderoso processador baseado no modelo a fluxo de dados dindmico, e que
foi tomado como base para a criacdo da piFlowBW, proposta pelo presente autor em sua dissertacio de
mestrado. Uma das principais caracteristicas desta maquina é a fina granularidade de seu conjunto de
instrugdes, que garante uma grande capacidade para explora¢do de paralelismo.(2) Porém, a estrutura
da arquitetura acaba dependendo de uma grande quantidade de recursos légicos para lidar com essa
capacidade. Dessa forma, o presente projeto tem a finalidade de propor e implemenar uma arquitetura
de fluxo de dados levemente inspirada na MDFM que demos o nome de piFlowMR. Ela consiste em dis-
tribuir os recursos légicos necessarios em maltiplas instancias da piFlowBW (3), permitindo um pequeno
aumento na granularidade da maquina, por aglutinacdo de instrucdes. Para a operacdo no Multianel, a
estrutura construida teve de ser totalmente revisada, contando atualmente com diversas operacdes de
otimizacdes, que tem a finalidade de garantir o melhor desempenho possivel, uma vez que diversos gar-
galos de comunicacdes ja eram esperados, ainda na concepcdo deste projeto. Essa construcio proposta
se mostrou capaz de descentralizar as instru¢des dos programas, removendo quaisquer sobrecargas de
instrucdes nos recursos de cada anel desta estrutura.

Referéncias:

1 MARKOV, I. Limits on fundamental limits to computation. Nature , v. 512,n.7513, p. 147-54,
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Solid-state NMR on quadrupolar low gamma nucleus 25Mg:
applications to glasses

DAMASCENO, H. R. ; ECKERT, H.

damasceno.hrQifsc.usp.br

Magnesium (Mg) is a highly significant critical element in the solid-state science of technologically
important materials. (1) In particular, Mg is a well-known additive in oxide glasses, enhancing their
crack resistance and mechanical stability and modifying their bioactive properties. The structural role
of Mg in glasses has been subject to some controversy. While some authors consider Mg as a regular
network modifier, other studies view Mg to be integrated in the network as doubly charged MgO7~
species. NMR studies of this issue have been handicapped by the low overall detection sensitivity. Mg
has a single NMR-active isotope with low natural abundance (10%), featuring a nuclear spin of 5/2
and a rather low gyromagnetic ratio of y=-1.639x107rad s~ !7~!. Owing to its relatively low Larmor
frequency, which is only 6 % that of protons at the same magnetic field strength (2), and fairly strong
quadrupolar interactions NMR studies have been limited to date. The problem is compounded by serious
acoustic ringing problems commonplace at low frequencies. (3) We have been able to overcome these
problems by studying 99% isotopically enriched material. The spectra were recorded at 14.1 T using
a Bruker AVANCE Neo 600 MHz spectrometer operated at 20 kHz magic angle spinning speed. We
characterized five different 25\ ¢ enriched silicate and aluminosilicate glasses along with some crystalline
model compounds at natural abundance. Besides chemical shift spectroscopy, we are exploring the
potential of studying homonuclear 2°M g —25 M g magnetic dipole-dipole coupling using static spin echo
decay spectroscopy. Based on these results, and complementary 2”Al and 2°Si MAS-NMR data, we
develop a structural model for these glasses.

Referéncias:

1 FREITAS, J. C. C.; SMITH, M. E. Recent advances in solid-state 25Mg NMR spectroscopy. In
WEBB, G. A. (ed.) Annual reports on NMR spectroscopy . Amsterdam: Elsevier, 2012. v.
75, cap. 2, p. 25-114. 2 HARRIS, R. K. et al . NMR nomenclature: nuclear spin properties and
conventions for chemical shifts (IUPAC recommendations 2001). Pure Applied Chemistry , v. 73,
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ringing in pulsed Fourier transform nuclear magnetic resonance spectroscopy. Progress in Nuclear
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Selecao de bactérias isoladas de um reservatério de petrdleo
brasileiro para a producao de biossurfactante: producio por

diferentes substratos e avaliacido das propriedades tensoati-
vas

FERREIRA, J. D. F. ; BOSSOLAN, N. R. S.

jakeline.ferreira@usp.br

Biossurfactantes (BS) sdo compostos de origem microbiana que exibem propriedades surfactantes
distribuindo-se em interfaces 6leo/agua capazes de diminuirem as tensdes superficiais e interfaciais.
Os BS apresentam potencial de aplicagdo em vérios setores, pois sdo biodegradaveis, exibem baixa to-
xicidade e muitos tém atividade a condicBes extremas de temperatura, pH e salinidades. (1) Estudos
de produgdo de BS a partir de diferentes fontes de substratos renovaveis e de baixo custo tém sido
realizados, de modo a tornar atrativa sua produgdo comercial em larga escala. No setor da indUstria
petrolifera, esse tipo de composto pode ser utilizado em processos de recuperacio terciaria do petréleo
(MEOR). O tipo e a quantidade de BS produzido sdo influenciados por diferentes fontes de carbono
(C) e nitrogénio (N) e pela propor¢do C/N, além das condi¢des de cultivo. (2) O presente trabalho
buscou realizar uma triagem entre diferentes fontes de carbonos (glicose, melaco, glicerina e sacarose)
e de nitrogénio (nitrato de sédio, nitrato de amonio e ureia), tendo em vista otimizar as condi¢cdes de
producdo de BS por uma linhagem bacteriana identificada como *Bacillus alveayuensis* (Ar35D5), iso-
lada de rocha de reservatério *offshore* no Brasil, para fim de aplicacio em MEOR. Ensaios prévios dos
cultivos bacterianos em Meio Mineral utilizando-se alternadamente todas as fontes de C e N, na relacio
C/N igual a 2, foram realizados. As fontes glicerina e melago, combinadas com nitrato de aménio, e
as fontes sacarose e melaco, combinadas com ureia, resultaram nos melhores desempenhos em termos
de crescimento e produgdo de BS, estas avaliadas pela densidade éptica (DO) e indice de emulsificagdo
(E24). A partir destes quatro substratos selecionados foram realizados novos ensaios de cultivos em
Meio Mineral, nas mesmas proporcdes (C/N=2), avaliando-se as medidas de massa seca de BS produ-
zido, medidas de E24 e medidas da tens&o superficial, esta utilizando o tensidmetro automatico (modelo
Sigma 700, marca *Attension*). As culturas foram mantidas a 55°C, e nos tempos de 48, 120 e 144
horas, amostras dos cultivos foram retiradas para a realizacdo das medidas. Os resultados mostraram
que a combinagdo sacarose/ureia atingiu o maior valor de E24 (66,9 +£2,4%), seguida da combinagao
melago/ureia (E24 66,7+1,4%), ambas nos tempos de 144h. O rendimento de BS produzido foi de 0,164
g/L para as fontes melago/ureia no t 120h, e de 0,144 g/L no t 144h para as fontes sacarose/ureia. O
maior valor reducional de TS foi observado na combina¢do sacarose/ureia: 38,6 mN/m, no t 120h. Os
resultados revelaram que a linhagem Ar35D5 foi capaz de produzir BS a partir de fontes de C de baixo
custo e suportar condicdes extremas para sua producdo, fato que favorece sua utilizacdo em MEOR. As
proximas etapas previstas sdo: (a) alterar as relagdes proporcionais das fontes C/N (sacarose/ureia), por
meio de planejamento fatorial, tendo em vista maximizar o desempenho da producdo de BS; (b) avaliar
a estabilidade do BS produzido quanto as suas propriedades tensoativas, quando exposto a diferentes
intervalos de pH, temperatura e salinidade.
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Dinamica de fluidos computacional integrada com imagem
por ressonancia magnética para simulacoes petrofisicas e fisi-
olégicas

SOLCIA, G. ; FOERSTER, B. U. ; ANDREETA, M. ; BONAGAMBA, T. J. ; PAIVA, F. F.

gustavo.solcia@usp.br

Com o aumento da capacidade de processamento dos computadores, a Dindmica de Fluidos Computa-
cional (DFC) surgiu como um novo método de estudo fluidodindmico. Atualmente, a DFC vem sendo
aplicada em areas além da indastria automotiva e aerondutica. Apesar da desvantagem em relacdo a
resolucdo quando comparado a tomografia por Raios-X, por exemplo, o sinal das Imagens por Ressonan-
cia Magnética (IRM) é definido pelo fluido permeante e abre a possibilidade da implementacdo da DFC
em petrofisica e fisiologia. O objetivo deste trabalho é aproveitar as propriedades da IRM para construir
um dominio tridimensional que servird como meio para simulacdes em wormholes e artérias cerebrais.
Os sistemas foram escolhidos por possuirem similaridades estruturais em tortuosidade e ramificacdo. As
imagens dos wormholes foram adquiridas utilizando sequéncias PSIF em um sistema de imagens de 2T,
enquanto as angiografias arteriais foram obtidas de um banco de dados.(1) O tratamento das imagens
foi feito em Python enquanto as simulacdes da DFC foram feitas utilizando OpenFOAM.(2) Para os
wormholes, foi possivel aplicar uma série de gradientes de pressdo capazes de apontar a evolucdo de
sua vazdo em diferentes geometrias. Assim correlaciona-se os fatores de criacdo do wormhole com seu
rendimento. Ja nas artérias, além de simular uma situacio saudavel, fomos capazes de emular os efeitos
de uma obstrucdo da artéria basilar. Assim, nossos resultados demonstram como a IRM pode ser um
método n3o invasivo fundamental tanto na predicdo de rendimento em meios porosos quanto em analises
paciente-especificas.

Referéncias:

1 YUS. Magnetic resonance angiography atlas dataset .2017. Disponivel em:
https://www.nitrc.org/projects/icbmmra/.Acesso em: 28 set.2020. 2 WELLER, H. G.;TABOR,G.; JA-
SAK, H.; FUREBY, C. A tensorial approach to computational continuum mechanics using object-oriented
techniques. Computers in Physics , v. 12, n.6,p.620-631,1998.
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N3ao-markovianidade, transicoes de fase e darwinismo quan-
tico

MARTINS, W. ; SOARES-PINTO, D. O.
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A markovianidade para sistemas classicos pode traduzir-se na simples fatoracdo da probabilidade de um
dado caminho estocastico, que tem a forma P(z,,, t,|tn_1,tn_1;...; 0, to) = P(Tp, tn|Tn_1,ts_1),em que
o sistema toma valores x,, nos instantes ¢, naturalmente. O modo que as probabilidades condicionais as-
sumem v3o influenciar diretamente no fluxo de informac3o do sistema, que decrescerd monotonicamente
na condicdo de markovianidade. Outra consequéncia importante da markovianidade é a divisibilidade
dos mapas de transicdo que, para a mecanica quantica, poderia significar a divisibilidade dos mapas
CP na forma &, = 4,4, 0 @4, 0, sendo t; > t; > 0. O que ocorre é que essa simples extrapo-
lagdo n3o se verifica; em alguns sistemas os mapas CP n3o sdo divisiveis em nenhum ponto e ainda
temos decrescimento monoténico de informacdo. Essa distincdo é necessaria, pois chamaremos aqui
ndo-markovianidade como retorno da informac3o para o sistema - quando olhamos para a sua dindmica
reduzida, ou seja ps(t) = tr.[U(t)ps(0) @ p-(0)UT(t)], em que ps & o operador densidade do sistema
e p. o operador densidade do ambiente, e U(t) um operador de evolu¢do unitaria- em algum instante
(ou intervalo) de tempo, como é ja tradicional na area. Partindo de sistemas de *spin*, que represen-
tam o ambiente no qual o sistema analisado se acopla, a referéncia (1) relaciona a decoeréncia com
a criticalidade a partir dos zeros da fun¢do de particdo (os zeros de Yang-Lee). N3o obstante, para a
ndo-markovianidade, a referéncia (2) apresenta uma situacdo onde apenas no ponto critico da transi¢cdo
de fase, onde as correlagdes sdo arbitrariamente persistentes, temos markovianidade. O que queremos
é estabelecer caracterizacdes gerais das correspondéncias apresentadas anteriormente: temos realmente
a dependéncia da ndo-markovianidade com as classes de universalidade/criticalidade? Em quais condi-
¢Bes? Para tentar “amarrar’ tais perguntas e respondé-las, vamos recorrer a uma importante ferramenta
(ou fendmeno) discutida no artigo: (3) o Darwinismo Quantico. Um sistema quantico qualquer, ao
interagir com o meio ambiente, emaranha seus graus de liberdade deixando o seu “rastro”. Em vista de
reconstruir a informacdo do sistema, essa abordagem se baseia em olhar para varias cépias do ambiente
afim de gerar redundancia suficiente para a descricdo completa do estado do sistema, ou seja, obtermos
a emergéncia de uma descricdo classica. Aqui, ao invés de abordarmos a decoeréncia, isto é, a perda
de informacdo do sistema ao analisarmos a sua dindmica reduzida a partir do traco parcial, olharemos
copias do ambiente, onde ocorrem fendmenos como criticalidade e o embaralhamento de informacio,
como ja tratamos anteriormente. Entdo, a proposta pode ser resumida como a seguinte: investigaremos
a correspondéncia entre a classe de universalidade e a ndo-markovianidade, visando desenvolver suas de-
pendéncias e independéncias, tendo como ferramenta a abordagem proveniente do Darwinismo quantico,
que nos garante uma visdo para o que estd ocorrendo no ambiente no qual o sistema interage.
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Producao e caracterizacao de nanocelulose obtida a partir de

residuos celuldsicos utilizando enzimas ativas em carboidratos
complexos

CORTEZ, A. ; POLIKARPOV, I.

anelysecortez@usp.br

A celulose & um biopolimero de origem natural e um dos mais abundantes encontrado na natureza.(1)
Obtidas a partir da desconstrucdo das fibras de celulose, a nanocelulose apresenta propriedades com
grande interesse cientifico e tecnolégico como hidrofilicidade, capacidade de modificacdo quimica, elevada
rigidez, elevada resisténcia a tragdo, translucidez, entre outras.(2) Uma das principais fontes para a
obtencio da celulose é a biomassa lignocelulésica, que é matéria organica proveniente de fontes vegetais
ou resultante do seu processo. O Brasil é o maior produtor mundial de cana-de-agicar, o que torna
esta fonte atrativa para a producdo de materiais de alto valor agregado, como a nanocelulose. Neste
trabalho, o bagaco de cana-de-aciicar sera utilizado para a producio de nanofibras de celulose. Para isso,
o bagaco sera submetido a um pré-tratamento através do método de polpacdo organossolve, seguido por
uma etapa de branqueamento para reduzir as quantidades dos componentes n3o celulésicos da biomassa,
como lignina e hemicelulose. Em seguida, nanofibras de celulose serdo obtidas através do uso de trés
diferentes enzimas: a endoglucanase ThCel7B, a xilanase TcXyn10A e uma LPMO, enzima de atividade
auxiliar denominada monooxigenase litica de polissacarideos da familia AA9 (TtAA9), seguida de um
tratamendo com ultrassom de ponta. Resultados preliminares indicam que o pré-tratamento do bagaco
foi eficiente em solubilizar os componentes ndo celulésicos do bagaco. Além disso, verificou-se que as
enzimas utilizadas de forma simultanea possibilitaram a obtencdo de nanofibras de celulose as quais serdo
posteriormente caracterizadas.
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Excitacoes topolégicas quanticas em condensados de Bose-
Einstein spinoriais
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O estudo dos condensados de Bose-Einstein spinoriais (CBES) dos @ltimos anos tem mostrado como
essa categoria de sistemas tem muito a contribuir para discussdes em diversas areas da fisica, desde fisica
atémica até fisica de altas energias e campos. Diferentemente do caso dos condensados de Bose-Einstein
comuns, os bésons que formam os CBES possuem spin total ndo-nulo (feq0) que, em associacdo a
técnicas de aprisionamento atdémico que ndo quebram a degenerescéncia dos estados de spin (tipicamente
armadilhas 6pticas), geram maltiplas espécies condensadas coexistentes (2f + 1 espécies, precisamente).
Esse fato (1) é representado claramente no pardmetro de ordem (PO) do sistema, pois esse apresenta
estrutura vetorial, em que cada uma de suas componentes representa uma espécie condensada (e, por
sua vez, refere-se ao estado fundamental de cada estado de spin). Pela estrutura do sistema, o PO
consegue descrever estados provenientes de quebras espontineas de simetria por um mecanismo similar
ao encontrado tipicamente em fisica de altas energias. (1) Tais estados, conhecidos na literatura como
excitagdes topologicas (1), possuem propriedades simétricas e topoldgicas bem definidas e impressas
diretamente na estrutura de spin do PO. Apesar das excita¢des topoldgicas serem muito ricas ao predizer
estados Gnicos e ndo-triviais dos CBES, elas ndo sdo capazes de descrever os estados excitados quanticos
desse sistema. Na literatura (1), existe a teoria de Bogoliubov, que é capaz de descrever esses estados
excitados para o caso de um condensado uniforme. Contudo, ao tratar-se de um condensado uniforme,
descarta-se todas as ricas propriedades simétricas e topoldgicas dos CBES. Neste trabalho (as vésperas
de publica¢do), sera apresentado um método para encontrar os estados excitados quanticos de uma
excitagdo topolégica ndo-trivial (aqui chamados de excitacées topoldgicas quanticas) e sera mostrado
que a estrutura spinorial (isto é, vetorial e simétrica) do PO é impressa diretamente em tais estados.
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Termodinamica de condensados de Bose-Einstein, capacidade
térmica e Compressibilidade isotérmica

MARTINS, E. E. B. ; TELLES, G. D.
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Nesse trabalho foram estudados dois modelos distintos (1-3), para poder compreender melhor as carac-
teristicas fisicas de duas suscetibilidades termodindmicas em condensados de Bose-Einstein. No primeiro
modelo se iniciou com a energia total do sistema e com a densidade de namero de atomos, que por
sua vez permitia obter as duas suscetibilidades: capacidade térmica a volume constante e a compres-
sibilidade isotérmica, respectivamente. No segundo modelo, além da energia total, foi estudado uma
grandeza peculiar ao modelo, que era o pardmetro de pressdo, permitindo obter a compressibilidade
isotérmica. Considerando um dos modelos, cada suscetibilidade foi estudada inicialmente no gas ideal
armadilhado e depois no gas interagente armadilhado. No que se refere a obtencdo de resultados, com
a capacidade térmica foi feito comparacdes entre modelos e com a mesma espécie de gas. Depois o
mesmo procedimento, foi realizado com a compressibilidade isotérmica. Ao ser obtidos os resultados,
foi concluido que o primeiro modelo esta razoavelmente consistente com a geracio de suscetibilidades e
ja o segundo modelo tem comportamentos gerais das mesmas, além de conter limitacdes na regido de
transicdo de fase quantica.
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Interaction mechanisms in chemotherapeutic drugs and bio-
membrane models associated with drug resistance.
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The development of intrinsic or acquired resistance to chemotherapeutic drugs by cancer cells is an im-
portant cause for the failure of chemotherapy. One strategy for studying the interaction of drugs with
cells is to employ membrane models to mimic the barriers that allow for separation of organelles in the
intracellular medium or a cell from the extracellular matrix. These biomembranes are essentially formed
by a lipid bilayer embedded in proteins, through which the drugs need to diffuse to reach their target.
The effectiveness of a drug depends on this interaction with the membrane. (1) In this work, we employ
Langmuir films to simulate the membranes with the main lipids from the endoplasmic reticulum where
there is a high concentration of the proteins cytochromes P450. The objective is to verify the impor-
tance the cytochromes P450 whose catalytic function can decrease the effectiveness of chemotherapy
by reducing the drug bioavailability in the plasma or target site. (2) The lipids used were a mixture of
1,2 dipalmitoyl-sn-glycero-3-phosphocholine (DPPC), 1,2-dipalmitoyl-sn glycero-3-phosphoethanolamine
(DPPE), L--phosphatidylinositol (Liver, Bovine) (PI), and Cholesterol (Chol). Preliminary results of sur-
face pressure isotherms and Brewster angle microscopy (BAM) indicate an increasing condensing effect
as the molar fraction of cholesterol is increased. The next steps will be to investigate the interaction
between the membrane model and chemotherapy drugs, such as doxorubicin, and the effect of incor-
porating P450 cytochromes believed to participate in the mechanisms of cell resistance. We hope to
obtain relevant information about the influence of cytochromes on the action of drugs and the possible
molecular mechanisms responsible for the resistance of cancer cells. In addition, we expect to develop
biosensors that identify the overexpression of these enzymes, which can reveal the presence of resistant
cancer cells.

Referéncias:

1 KNOBLOCH, J. et al . Membrane-drug interactions studied using model membrane systems. Saudi
Journal of Biological Sciences , v. 22, n. 6, p. 714-718, 2015. 2 DENISOV, I. G. et al . Structure
and chemistry of cytochrome P450. Chemical Reviews , v. 105, n. 6, p. 2253 2277, 2005.

139 139



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG46

Descoberta de compostos novos hibridos de marinoquinolina
com derivados de artemisinina como inibidores de plasmodium
falciparum

ZANINI, C. ; CAPITAO, R. ; SANTO, R. ; ROQUE, C. ; AGUIAR, A. C. C. ; GUIDO, R. V. C.

A malaria humana é uma doenca causada por cinco espécies diferentes do parasito do género Plasmodium
spp e transmitida pelas fémeas do mosquito Anopheles spp. A forma mais grave e responsavel pelo maior
namero de mortes é a causada pelo P. falciparum. As regides do mundo mais afetadas pela malaria sio as
tropicais e subtropicais, sendo que a Africa concentra 93% do nimero de casos mundiais. (1) Atualmente,
o tratamento recomendado pela Organizacdo Mundial de Satde para a malaria causada pelo P. falciparum
sdo as Terapias de Combinagdo com Derivados de Artemisinina (ACTs). Esta estratégia é baseada na
terapia conjunta de dois antimalaricos: um derivado de artemisinina, com acdo rapida e meia vida curta,
e um antimalarico de meia vida longa, que impede a recrudescéncia. Contudo, casos de resisténcia as
ACTs foram registrados no Sudeste asiaticol e parasitos apresentando mutacdes no gene de resisténcia
aos derivados de artemisinina foram reportados na Africa. (2) Portanto, é urgente a busca por novos
antimalaricos eficazes e seguros. A hibridacdo molecular é uma técnica de desenvolvimento de novos
farmacos rapida e de baixo risco, considerando que s3o utilizados compostos com conhecimento prévio
estabelecido. Estudos realizados em nosso laboratério identificaram as marinoquinolinas como novos
candidatos a farmacos antimalarico que apresentam alta poténcia contra diferentes cepas de P. falciparum
e razoavel tolerabilidade tanto in vitro quanto in vivo. (3) Neste trabalho, empregamos a estratégia de
hibridizacdo molecular entre derivados marinoquinolinicos e de artemisinina para a descoberta de novos
candidatos a farmacos antimalaricos. Os hibridos HB02, HB03, HB04 e HB05 foram sintetizados pelo
grupo do Prof. Dr. Carlos Roque da UNICAMP e avaliados em nosso laboratério. Os resultados obtidos
indicaram que os compostos HB02, HB03, HB04 e HBO05, apresentaram valores de 1C50 entre 3 e 10
nM contra as cepas 3D7 (sensivel) e IPC4912 (resistente a artemisinina). Além disso, os compostos ndo
apresentaram toxicidade contra células HepG2 (Indice de Seletividade >10). O hibrido HB04, composto
representativo da série, ndo demonstrou resisténcia cruzada nos ensaios contra um painel de cepas P.
falciparum resistentes aos antimalaricos padrdes. Os derivados HB02 e HB03 foram mais potentes do
que a combinacdo de seus compostos de origem, sugerindo que o processo de hidridacdo molecular foi
importante para a obtencdo de compostos mais potentes. Ensaios de recrudescéncia com a cepa 3D7
de P. falciparum na presenca dos hibridos indicaram que os compostos HB02 e HB04 n3o permitiram a
recrudescéncia dos parasitos, enquanto os hibridos HB03 e HBO5 permitiram. Nossos resultados indicam
que a hibridacdo molecular é uma estratégia atrativa para a descoberta de novas entidades quimicas
promissoras para o tratamento da malaria.
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In Newtonian gravitational theory, a system of point charged particles can remain in static equilibrium
under their mutual gravitational and electromagnetic forces, provided that for each particle the charge,
e, is related to the mass, m, by e = m. In General Relativity this problem is described by a multi centered
source free black hole (BH) exact solution of Einstein-Maxwell field equation, known as Majumdar-
Papapetrou (MP) geometries, where every point particle corresponds to an extreme Reisner-Nordstrom
BH. (1-2) In this research we are looking for analytical solutions of the geodesic equation of a structureless
particle in a binary BH space-time described by the MP solution. Due to the symmetries of the problem,
namely the axial symmetry and staticity, two cyclic variables can be found. The geodesic motion as well
as circular motion is also studied.

Referéncias:

1 HARTLE, J. B.; HAWKING, S. W.. Solutions of the Einstein-Maxwell equations with many black holes.
Communications in Mathematical Physics , v. 26, n. 2, p. 87-101, 1972. 2 ASSUMPCAOQO, T.
et al . Black hole binaries: ergoregions, photon surfaces, wave scattering, and quasinormal modes."
Physical Review D , v. 98, n. 6, p. 064036, 2018.

141 141



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG48

Avaliaciao da interacido dos curcumindides para terapia foto-
dindmica antimicrobiana em bactérias patogénicas

MELO, N. ; KURACHI, C. ; DIAS, L. ; INADA, N. M. ; SOARES, J. M.
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O aparecimento e o acimulo de resisténcias bacterianas tém resultado num quadro alarmante devido ao
surgimento de varias espécies bacterianas multi-resistentes. A procura por novas terapias para combate
microbiano se torna essencial, destacando-se como uma das alternativas, a terapia fotodindmica anti-
microbiana (TFDA). (1) Dentre os fotossensibilizadores naturais utilizados na TFDA, a curcumina tem
despertado interesse por sua acdo fotodindmica. O uso de outros curcuminéides em a¢do conjunta com
a curcumina pode apresentar intera¢es que melhoram a TFDA e potencializando a morte das células
bacterianas. (2) Esse projeto buscara compreender o efeito dessa interagdo sobre Staphylococcus aureus
e Escherichia coli. Para isso serdo testados os curcumindides sintéticos isoladamente e em combina-
¢30, determinando os melhores pardmetros fotodindmicos para concentracdo, dose de luz e tempo de
incubacdo, comparando-se a inativacdo fotodindmica com a curcumina natural.
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Combinacao de antibiético com inativacio fotodindmica para
o tratamento de infeccGes bacterianas
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O presente projeto visa estudar o efeito da combinagdo da Antibioticoterapia (ATBT) com a Inativagdo
Fotodindmica (IFD), como um estudo in vitro de eficacia e seguranga para futuras implementagdes
em pesquisa clinica utilizando IFD como tratamento para infeccdes. A resisténcia antimicrobiana é
uma das mais graves ameacas a saide publica global deste século. (1) A IFD é uma alternativa a
ATBT, tratamento padrdo de infeccdes, pois seu mecanismo de acdo permite a eliminacido de células
indesejaveis sem sele¢do bacteriana e com baixos efeitos colaterais ao paciente. (2) Foi analisado os efeitos
inibitérios dos antibidticos amoxicilina, eritromicina e gentamicina, e da IFD utilizando a curcumina como
fotossensibilizador em Staphylococcus aureus e Escherichia coli. Os teste de sinergia foram avaliados
pelo modelo de independéncia de Bliss. (3) Foi obtido que dos 27 grupos combinados para cada cepa
apresentaram sinergismo em 81,5% e 66,6% dos casos para S. aureus e E. coli, respectivamente. De
modo geral, os resultados sugerem que a IFD potencializa o efeito dos antibiético analisados.
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Investigacdo de uma LPMQO9 de Thermothelomyces ther-
mophilus: régio-especificidade e ativacio por luz.

HIGASI, P. M. R. ; VELASCO, J. ; PELLEGRINI, V. O. A. ; ARAUJO, E. A. D. ; BRIGANTI, L. ;
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Mono-oxigenases liticas de polissacarideos (LPMOs) foram inicialmente identificadas por aumentarem a
atividade de hidrolases e, portanto, tém importante valor comercial. Atualmente, sabe-se que LPMOs
possuem um fon cobre em seu sitio catalitico, e na presenca de 02 ou H202, assim como na de um
doador de elétrons (pequenas moléculas ou outras enzimas), é capaz de quebrar cadeias polissacaridicas,
gerando extremidades oxidadas nos carbonos C1 ou/e C4. (1) O fungo ascomiceto T. thermophilus
possui em seu genoma 54 genes codificantes para oxidoredutases que atuam em carboidratos, incluindo
31 genes para LPMOs. (2) Apesar dos avancos feitos na altima década, muitos aspectos das LPMOs
ainda s3o desconhecidos, incluindo a real diversidade de LPMOs, o que as diferenciam, sua atividade no
contexto biolégico, seu mecanismo de ac3o. Neste trabalho, o gene para uma LPMO de T. thermophilus
foi clonado e expresso em A. nidulans. A enzima produzida, TtLPMOO9H, pertence a familia AA9 de
enzimas de atividade auxiliar do banco de dados de enzimas ativas em carboidratos. TtLPMO9H se
mostrou termoestavel, e essa caracteristica pode ser usada para tratar a preparacdo enzimatica e inativar
hidrolases (celulases) produzidas pelo fungo hospedeiro usado na producdo de TtLPMOO9H. Através
do ensaio com 2,6-dimetilfenol (2,6-DMP), que mede atividade de peroxidase da LPMO, foi mostrado
que TtLPMO9H tem maior atividade em pHs basicos, mas é rapidamente inativada, enquanto em pH
5.0, comum para celulases, a atividade foi baixa. Produtos da atividade de TtLPMO9H em Avicel
(celulose cristalina) foram determinados por cromatografia anidnica de alta performance com detecgdo
amperométrica pulsada. TtLPMO9H produziu celo-oligossacarideos soltveis com oxida¢ées nos carbonos
Cl e C4. Como o ensaio com 2,6-DMP indicou, a maior atividade (maior quantidade de produtos) foi
detectada em reacdes conduzidas em pH 7.0, comparada a em pH 5.0. A atividade da TtLPMO9H
aumentou quando as reacdes foram feitas com adicdo do fotopigmento clorofilina, e sob luz branca.
A catalise com clorofilina e luz resultou em ganho de 2.7x em reacdes em pH 7.0, e de quase 5x em
reacdes em pH 7.0. TtLPMOO9H potencializou a a¢3o de endoglucanases em Avicel, sendo especialmente
benéfica em conjunto com uma endoglucanase da familia GH7 na liberagdo de actcares redutores. O
envelope molecular foi determinado por espalhamento de raios-X em baixo dngulo, e mostrou a natureza
modular da TtLPMQO9H, com dominio catalitico e CBM1, conectados por linker glicosilado.
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Bioestimulacao de sementes de soja com luz de comprimento
de onda 660 nm
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Apesar dos grandes avancos na area de aplicacdes quimicas voltadas para a agricultura, efeitos negativos
do constante uso dessas tecnologias vém sendo reportados. (1) Em contrapartida, métodos fisicos como
a irradiacdo de luz para a bioestimulagdo dos fitocromos de sementes surgem como uma alternativa
sustentavel ao tratamento de sementes do modelo de produc3o atual. Fitocromos sdo fotorreceptores
que absorvem luz no comprimento de onda correspondente & cor vermelha (660 nm) quando em sua forma
inativa, e interconvertem-se de maneira reversivel para a forma ativa, absorvendo luz no comprimento de
onda do vermelho distante (730 nm). Devido a esses fotorreceptores, as plantas conseguem distinguir os
diversos periodos do dia baseadas na intensidade e comprimento de onda da luz que recebem, direcionando
seus processos biolégicos de acordo com suas necessidades, como nas etapas de germinacdo e floracdo.
(2) O presente projeto consiste no uso de um laser de diodo e do dispositivo Biotable (LEDs), ambos de
comprimento de onda 660 nm para a bioestimulagdo de sementes de soja, visando observar se a irradiacdo
de luz vermelha causa aumento na taxa de germinacdo das sementes e promocdo de crescimento nas
plantas. Para o crescimento das plantas de soja, foi construida uma estufa indoor com iluminacio
artificial (fotoperiodo 12h claro/12h escuro) e automacdo feita pelo sistema embarcado Raspberry Pi
3, responsavel por controlar os equipamentos de irradiacdo, coletar dados de temperatura e umidade
da sala a cada 15 minutos através do sensor BME280, capturar imagens para a criagdo de Timelapses
do crescimento das plantas através do médulo RaspiCam e controlar a vélvula solenéide do sistema de
irrigacdo por gotejamento. Além disso, foi desenvolvida uma interface em NODE-RED para facilitar
o controle de todos os sistemas supracitados. As sementes de soja foram submetidas a irradiacdo de
luz vermelha em diferentes doses de luz com o laser no experimento de germinacdo em rolo germitest,
no qual a dose de luz 1.6 J/cm? com o laser aumentou em 5.5% a taxa de germinagcdo das sementes
quando comparado com o controle (sem irradiagdo). Em seguida, foi realizado um experimento de
cultivo na estufa construida no qual as sementes foram tratadas com as mesmas doses de luz com o
laser, semeadas em vasos contendo substrato (quatro repeticdes para cada tratamento) e dispostas para
crescimento durante 30 dias. Ao fim deste periodo, foram aferidos os pardmetros altura, teor de clorofila,
massa fresca e massa seca da parte aérea e da raiz. Apesar de os valores aferidos ndo apresentarem
diferenca significativa no teste de Tukey a 5% de significancia devido ao valor alto para o desvio padrio,
a dose 1.6 J/cm? causou aumento de 21% da massa fresca da parte aérea e 9.4% da massa seca,
enquanto a dose 0.8 J/cm? causou aumento de 54% da massa fresca da raiz e 9% da massa seca, ambas
as condi¢cdes comparadas com o controle. Como préximos passos, serdo exploradas doses de luz nas
vizinhangas das condicdes 0.8 e 1.6 J/cm? e o numero de repeticdes no experimento de cultivo sera
ampliado.
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Excitacoes magnéticas em magnetos frustrados inomogéneos
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Em sélidos reais, sempre ha um grau de desordem, a qual advem de impurezas, vacancias ou defeitos.
Essa desordem da origem a fendmenos fisicos interessantes e relativamente pouco explorados. Nesse
trabalho, estudaremos o efeito da desordem em dois diferentes modelos, separando nossa pesquisa em
duas partes. Como a segunda parte da pesquisa, que se refere ao modelo de Hubbard desordenado,
ainda estd no inicio, falaremos apenas da primeira parte nesse resumo. Na primeira parte, estudamos
o comportamento classico, a temperatura zero, do modelo de Heisenberg antiferromagnético frustrado
Ji1— Jo na rede quadrada. Esse modelo, para J, < 0.5, apresenta ordem de Néel, enquanto para J, > 0.5
ha um desacoplamento das duas sub-redes, dando origem a um estado fundamental macroscopicamente
degenerado, com simetria O (3) x O (3). Na presen¢a de flutuagdes quanticas ou térmicas, emerge o
mecanismo de ordem por desordem (1), o qual levanta tal degenerescéncia, selecionando estados de
"listras"que quebram agora uma simetria O (3) x Z (2). Em virtude dessa simetria discreta, a rede pode
ser mapeada em um modelo de Ising 2D, o qual possui uma transicdo de fase de segunda ordem em
temperatura finita. Na presenca de desordem nas ligacdes, a fase de listras é totalmente suprimida.
Para baixas concentracdes de desordem, a ordem induzida localmente & a ordem anticolinear, onde as
sub-redes formam um angulo de 902 de um modo tal que a quiralidade em cada plaqueta seja bem
definida. Ha também um canting local que é o responsavel pela economia de energia. Essa distorcdo
cai de modo dipolar, e o resultado de E.Andrade, M. Vojta e S. Dey (2) sugere que a ordem anticolinear
ndo sobreviva a uma concentracdo finita de defeitos que induzam uma distorc3o dessa forma, mesmo a
temperatura zero. Tal resultado foi corroborado pelas nossas simulacdes. Se a desordem nas ligacdes
for apenas em uma direcdo, ocorre uma quebra explicita de simetria no problema. Tal quebra induz
uma ordem n3o-coplanar que invade uma parte da regido do diagrama de fases a T=0 no qual a fase
é Néel sem a presenca de desordem. A desordem tipo "vacancia"induz também a ordem anticolinear
com canting, embora a distorcdo seja quadrupolar. A principio, a ordem sobreviveria a distorcdes do
tipo. Entretanto, descobrimos que um par de vacancias vizinhas entre si induzem uma distorc3o dipolar.
Como uma concentracdo finita de vacincias implica uma concentracdo menor, mas também finita, de
vacancias vizinhas, ndo pode haver ordem de longo alcance nesse caso.
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Estudos biofisicos e estruturais das septinas de Drosophila
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As septinas s3o proteinas conhecidas originalmente por atuarem na formagdo do septo, estrutura respon-
savel pelo estrangulamento no final da divisdo celular e que separa em duas partes o contetido citoplas-
matico.(1) Septinas também possuem diversas outras fungdes celulares, sendo encontradas em fungos e
animais, e ausentes em plantas. Apresentam como principais caracteristicas um dominio conservado de li-
gagdo aos nucleotideos de guanina (GTP/GDP) e a formag3o de filamentos homo- e hetero-oligoméricos,
que sdo estruturas altamente organizadas. As septinas estdo envolvidas em diversas funcdes celulares
nas quais encontram-se associadas 3 membrana plasmatica, através do reconhecimento de fosfolipideos
especificospela regido polibasica (hélice-0).(1) Outros processos biol6gicos também s3o associados as
septinas, como a citocinese, exocitose, fagocitose, trafego de vesiculas. O principal aspecto das septinas
reside na sua polimerizaco, fato que promove a formacdo de complexos heteroligoméricos altamente
organizados, que podem resultar em estruturas do tipo filamentos, anéis e redes. Para os estudos de sep-
tinas deste trabalho foi escolhido como organismo modelo Drosophila melanogaster, ou mosca-da-fruta,
que é uma espécie de inseto diptero. Esta espécie possui cinco genes codificantes as septinas Sep1, Sep2,
Sep4, Sep5 e Pnut.(2) Apesar do conhecimento dos genes relativos as septinas de Drosophila melanogas-
ter, ainda ha caréncia em estudos da formacdo de complexos entre as proteinas que formam filamentos
e/ou interactoma dessas moléculas, bem como em informagdes estruturais de alta resolugdo.(3) Neste
estudo foram investigados pardmetros biofisicos destas septinas em solucdo, bem como avaliada a forma-
cdo dos dimeros Sepl.Sep2 e Sep4.Sep2. Além disto, foram realizadas modelagens computacionais por
homologia a fim de investigar os aminoacidos fundamentais para a formag¢3o de complexos. Este estudo
visa uma maior compreensdo do mecanismo de interac3o das septinas de Drosophila melanogaster bem
como a elucidacio de suas informacdes estruturais por técnicas de caracterizacio biofisica e cristalografia
de proteinas por difracdo de raios-X.
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Reconstruction of complex networks from causal information:
analyzing, identifying, and distinguishing dependencies

MARTINELLI, T. ; SOARES-PINTO, D. O. ; RODRIGUES, F. A.

The big data era advanced the possibility to understand emergent phenomena in the real world often
occurred by systems with multiple, non-trivial interactions. One of the main questions for these complex
systems is to understand how their organization, represented by large networks, influences the dynamical
processes. Although, such a study is fundamental to develop politics of controlling dynamical processes
from changes in the network structure, in practice, the only information available is data recorded from
variables with unknown topology. Such a scenario can be explored by the use of artificial intelligence
tools to quantify individuals' causal influence and to infer a link among them, thus, reconstructing the
underlying network. (1) In other words, we can make reverse engineering to obtain a causal graphical
model via data. Therefore, the objective of our work resided in the reconstruction of complex networks
from time-series data by extracting available causal information. Specifically, the study aimed to improve
the state of the art causal discovery algorithms. These algorithms suffer by the lack of considering context-
dependent causes when connecting links, costing a spuriously embellished view of the organization of
complex systems. (2-3) To overcome it, the student is proposing new techniques based on the foundations
of multivariate information theory. The net result is an update of the well-known discovery algorithms
which detect and isolate sophisticated causal influences in the reconstructed causal network undetected
so far.

Keywords: Causality theory. Network science. Informational analysis.
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Desenvolvimento e implementacao de métodos de processa-
mento de imagens por ressonancia magnética (RM) para ob-
tencio de parametros relacionados a perfusio e a difusao

COELHO, B. S.

breno.spinelli200@gmail.com

INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA: Para identificar enfermidades dos tecidos e circulacio sanguinea,
aplica-se a técnica de RM chamada Movimento Incoerente Intravoxel (IVIM em inglés). (1) Seu sinal
decai segundo a equagdo 1, onde b é a ponderacgdo de difusdo; S(b), o sinal adquirido; SO, o sinal quando
b =0s/mm?; D e D*, os coeficientes de difusio pura e de pseudodifusdo, respectivamente; e f, a fragdo
de perfusdo. (2) Com o sinal de varios valores de b, estratégias de fitting calculam f, D e D*, que
refletem a integridade do érgdo analisado. Esta técnica é no-invasiva e tem resultados promissores no
monitoramento de doengas, porém a precisdo e a acuracia no calculo s3o sensiveis ao ruido. (1) A IVIM
deve, por isso, ser estudada para melhorar as estimativas e expandir suas possibilidades de aplicaces.
S()/S0 = f.exp(=b.D) + (1 — f).exp(—b.Dx)(1). OBJETIVOS: Desenvolver uma ferramenta de
processamento de dados para avaliar dados de IVIM; entender os efeitos das variacdes de f, D, D* e
das sequéncias de b no no desempenho dos métodos de fitting levando em conta as distorcées do ruido.
METODOS: Simulamos, em MATLAB (Mathworks, Natick, MA, EUA ,R2015b), para um voxel, o sinal
da equagdo 1 para 0 < f < 0.1, 0 <D <0.007, 0 < D* <0.07, 20 < SNR < 50 e 4 (b1, b2, b3, b4)
sequéncias de valores de b de 0 a 1000 s/mm? com diferentes tamanhos e distribuicdes. A bl tem 25
valores; a b2, 12; a b3 10; e a b4, apenas 8. Depois, calculamos f, D e D* com 6 métodos de fitting e
analisamos os desvios entre parametros simulados e estimados para classificar os desempenhos de métodos
e sequéncias. RESULTADOS E DISCUSSOES:Conforme cresce o SNR, melhores s3o os desempenhos
de todos os métodos. Os n3o-lineares superaram métodos que, segundo a literatura, teriam desempenho
mais robusto nas estimativas. (1) A sequéncia b2 tem desempenho mais satisfatério e aplicabilidade mais
factivel para métodos n3o-lineares. Ja para os lineares, a sequéncia b3 prevalece. Foi observado também
que o fitting em duas etapas prejudicou o desempenho. A estratégia Levenberg-Marquadt combinada
com b2 proporcionou o melhor desempenho. CONCLUSOES: Estudamos, até agora, a influéncia dos
pardmetros do sinal de IVIM e do ruido no desempenho dos métodos de fitting escolhidos, dentre os
quais os ndo-lineares foram os mais eficientes. Futuramente, simularemos, com Levenberg-Marquadt
e b2, varios voxels que representem tecidos diferentes no estudo das dimensdes e posicionamento das
Regides de Interesse (ROIs em inglés) dos exames de imagem; esta aplicagdo sera analisada também em
dados reais. Pretende-se também codificar uma interface grafica para construg¢do e analise de ROls em
imagens de RM.
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Automatizacao da otimizacao da técnica de contraste de fase
para o desenho de potenciais 6pticos em tempo real

RAMPIM, A.

airton.rampim@usp.br

O século XX foi marcado por uma grande revolugdo em como nés compreendemos o universo. A dindmica
de sistemas atdmicos apresenta uma série de caracteristicas sem analogos aos sistemas macroscopicos
bem descritos pela Fisica Classica. Essa mudanca motiva a investigacdo de novos sistemas que possam
aprimorar a tecnologia vigente. Um exemplo disso esta na area de gases atémicos ultrafrios que apre-
sentam efeitos analogos aos circuitos eletrénicos, como o condensado de Bose-Einstein de um gas de
sédio na construgdo de um sensor magnético altamente preciso. (1) Neste estudo, um potencial 6ptico
em formato de anel foi construido a partir de dois feixes laser com perfil “folha” e “anel” para aprisionar
o condensado. Um fato importante deste estudo foi o prolongamento do tempo de vida da corrente
do condensado quando se observou o sistema com uma armadilha inteiramente éptica. Em geral, é de
interesse dentro dessa area a construcdo de potenciais arbitrarios para a possibilidade de explorar outros
cenarios. lIsso é possivel com técnicas de modulac3o da luz a partir de sua fase, que sdo mais eficientes
que a modulagdo por sua amplitude. (2) Porém, as técnicas vigentes produzem potenciais irregulares
que dificultariam tal abordagem para o aprisionamento de sistemas atémicos. Este trabalho tem como
objetivo buscar técnicas computacionais de otimizacdo visando a reducdo de tais irregularidades. Uma
primeira abordagem adotada foi a construcdo de um programa que possibilita capturar o potencial for-
mado e corrigir o padrdo de fase de um modulador espacial de luz (SLM), de forma automatica. Tal
mecanismo de retroalimentacdo é possivel por causa da técnica de contraste de fase de ordem zero,
desenvolvida em nosso laboratério, para a modulagdo de fase. Os primeiros resultados sdo promissores
e ja apresentaram uma melhora significativa no perfil do potencial. Um estudo mais aprofundado na
parametrizacdo da correcdo de tais potenciais, explorando técnicas de aprendizagem de maquina para
automatizar o processo, sera realizado bem como a busca de outras técnicas de otimizacdo que pos-
sam ser adaptadas ao problema. Eventualmente, pretende-se que esses métodos possam ser aplicados
a sistemas de correcdo automatica, em tempo real, de potenciais 6pticos de controle e aprisionamento
optico.
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Phenomenology of the propagation of astroparticles: Lorentz
invariance violation and local sources of UHECR

LANG, R. G. ; SOUZA, V. D.
rodrigo.lang@usp.br

In this work, the phenomenology of the propagation of astroparticles is discussed. It is divided in two main
parts. Firstly, we discuss the possibility of testing Lorentz invariance violation (LIV) in the propagation
of astroparticles. Imprints of LIV are searched in the most recent gamma-ray and ultra-high energy
cosmic ray (UHECR) data. For gamma-rays, a new robust technique is presented and current limits on
the literature are significantly improved. (1) The potential of testing LIV with the new generation of
experiments, the Cherenkov Telescope Array (CTA) is estimated. For UHECR, we discuss the possibility
of using upper limits on the GZK photon flux for testing LIV and for the first time we discuss the
dependency of such technique on the models for the UHECR sources. (2) We also perform for the first
time a combined fit of the spectrum and composition data from the Pierre Auger Observatory considering
LIV. In the second part, we discuss the importance of local sources of UHECR. The combined effects in
the spectrum of a distance to the nearest UHECR and turbulent extragalactic magnetic fields is studied.
A new robust and fast semyanalytical method for the propagation or UHECR in such environments is
proposed and limits on the maximum distance to the nearest source are imposed. (3) The influence of
local sources in the dipole of the angular distributions is also studied.
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Theranostics nanomaterials coated with cell membrane for
nanomedicine applications
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Plasmonic nanoparticles have been applied as photothermic agents in nanomedicine, for cancer therapy.
Gold nanorods (GNRs), in particular, have gained attention due to their optical-electronic properties
and chemical stability. (1) The successfully application of nanomaterials in medicine depends on their
blood circulation time, as well as on their accumulation in the target tissues, factors strictly related
with the ability of the nanoparticles to evade the immune system. To increase the therapeutical ef-
ficiency of GNRs, these materials had been coated with endogenous biomolecules capable of making
them imperceptible to the host immune responses. (2) Here we developed a multifunctional system that
uses macrophage-derived membranes or isolated extracellular vesicles (EVs) to encapsulate the GNRs,
allowing the exploration of their optical properties without stimulating the immune system. We describe
the functionalization of gold nanorods with EVs or cell-derived membranes, and their interaction with
leukemic macrophage (RAW264.7, source cell), breast cancer (4T1) and healthy fibroblasts (L929) cells.
Our results revealed a preferential interaction of EV-nanorods in the source cell and also that the coating
prevented the internalization when compared to citrate-covered gold nanorods. However, the camouflage
was inefficient to prevent macrophage cell death, probably due to their known toxicity related to asym-
metry. (3) Therefore, we highlight the differences of EVs- and cell membrane-coated GNRs, and their
use as therapeutical agents.
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Reconstrucao de perfis longitudinais de chuveiros atmosfeéri-
cos a partir de medicoes de luz Cherenkov.

GILER, A. G. D. ; SOUZA, L. V. D.
andres.delgado@usp.br

Raois césmicos (RCs) sdo principalmente prétons (~90%) de origem césmica que atingem a Terra. A
importancia de RCs esta baseada na sua origem e nos mecanismos de aceleracdo que perimtem atingir
altas energias. RCs também tem uma ligagdo com a fisica de raios gama, que por meio da interacdo
dessas particulas com o meio interestelar, da origem a producdo de fétons de energia muito alta. Tanto
RCs quanto os raios gama podem interagir com os componentes da atmosfera iniciando um processo em
cascata chamado chuveiro atmosférico extenso. Na regido de energia entre 10° eV e 10'2 €V, a principal
técnica de medida sdo telescopios de luz Cherenkov que sdo capazes de medir a luz Cherenkov produzida
pelas particulas de um chuveiro atmosférico. (1) Nosso objetivo é reconstruir o pardmetro X,,,,, usando
telescopios Cherenkov. O X, é a profundidade (X) na atmosfera (medido em g/cm?) onde o méaximo
namero de particulas secundarias é atingida num chuveiro atmosférico. Ele depende da energia e do
tipo de particula priméaria, e pode ser usado para estimar a composicdo de RCs. O namero de fétons
Cherenkov N, (X) gerados num chuveiro atmosférico esta dado pela convolugdo do perfil de particulas
carregadas ‘fgg, principalmente elétrons, e da distribuicdo angular dos fétons f; produzidos por esses
elétrons. (2) Num telescépio, cada pixel i varre uma regido especifica da atmosfera representada por
AX;. Portanto, o namero de fétons N (X) gerados por radiagdo Cherenkov no intervalo AX; centrado
em X que sdo detectados no pixel i, esta dado por:

i dN; i
NI(X) = e X fi (0, X, Xnaa, B) X Ac;, X AX (1)

onde 6§ & o angulo da dire¢do dos fétons respeito ao exio do chuveiro, E é a energia do chuviero e Ae),,

é o tamanho angular do pixel 7. A profundidade X é calculada apartir de uma altitude 2 usando um
modelo atmosférico. Portanto, a profundidade associada a cada pixel &€ dada pela distdncia h onde o
eixo do pixel intercepta o plano do chuveiro. A partir desta equacdo é posivel reconstruir o perfil de
particulas no chuveiro, Cg; (X), em fungdo da profundidade X. Depois, o perfil de particulas pode ser
ajustado usando a funcdo de Gaisser-Hillas dada por:

X'mam*X()

X — X ) A Xmaz—X

dN,
- _ 2
Xmaa: - XU ‘ ’ ( )

dX

(X) = Ny (

onde Xy e A\ s3o pardmetros de forma que n3o tém significado fisico direto, € Nyuw € Xinar tém
significado fisico, sendo N,,,, 0 maximo namero de particulas na profundidade X,,,.. Dado que a
funcio f; depende do X, & possivel usar um ajuste iterativo até o X,,,, converger considerando um
valor inicial "arbitrario". (3)
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Self-duality in the context of the Skyrme model
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The Skyrme model (1) is an effective nonlinear theory of pions in 3+1 dimensions in the regime of low
energy, where the action is defined in terms of space-time derivatives of the SU(2) Skyrme field. We
study the modification of the Skyrme model proposed in (2), which possesses a self dual sector due
to the addition of six scalar fields assembled in a symmetric and invertible three dimensional matrix
h. Due to the coupling of the matrix h with the quadratic term in the space-time derivatives of the
SU(2) Skyrme field and the inverse of h coupling to the quartic term, the static version of the model,
as well as its self-duality equations, are conformally invariant on the three dimensional space. We show
in (3) that the static and self-dual sectors of such a theory are equivalent, and also that h-fields adjust
themselves to satisfy the self-duality equations for any configuration of the Skyrme SU(2) fields, and
so the theory has plenty of non-trivial topological solutions. We pretents explicit exact solutions for
arbitrary topological charges using a holomorphic rational ansatz, as well as a toroidal ansatz based on
the conformal symmetry.
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Liquidos de spin via construcao de partons
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Liquidos de spin sdo um estado da matéria sem ordenamento a longo alcance em temperatura zero
devido a flutuacdes quanticas, e com caracteristicas exdticas, como excitacdes fracionalizadas de spin.
Desde 2012 (1), com resultados experimentais promissores sobre esse estado no sistema de Kagomé
com spin-1/2 no material ZnCu3(OH)6CI2, um interesse tanto tedrico quanto experimental tem crescido
na area pelas possiveis implicacdes relacionadas a computacdo quéntica e supercondutividade de altas
temperaturas. O presente trabalho de mestrado tem como diretriz conhecer a fisica de baixas energias
de sistemas que possam apresentar esse estado excéntrico da matéria por meio de uma representacio
fermiénica de partons via funcdes de onda projetas de Gutzwiller com um Monte Carlo Variacional
(VMC) para teste de candidatos ao estado de menor energia (ground state). Utilizando teorias de
campo médio e a chamada decomposicdo de partons, que representa os operadores de spin em termos
de férmions ou bésons sujeitos a vinculos locais, estudamos o modelo Antiferromagnético de Heisenberg
em uma dimens3o - um dos liquidos de spin mais simples -, por meio das fun¢des de onda projetadas
de Gutzwiller (GPW) como palpite inicial para o ground state. Além disso, estudamos o modelo de
Haldane-Shastry pelo fato das GPW serem auto-estados exatos desse modelo. A importincia de se
usar as GPW reside no fato de que o espaco de Hilbert do campo médio e da Hamiltoniana inicial do
sistema s6 sdo compativeis apds a projecdo dos estados iniciais sobre os estados com ocupacdo simples
(vinculo local). Esse é um procedimento que permite a implementagdo numérica do VMC para estimar
a energia do ground state, e a correlacdo entre spins para casos mais simples, buscando informacdes
sobre o ordenamento magnético da teoria. Ambos os resultados numéricos encontrados para os modelos
se encontram condizentes com o esperado numericamente na literatura, confirmando o funcionamento
geral do algoritmo em uma dimensdo. O esperado analiticamente para a componente z da correlacio
entre spins para as GPW também pode ser confirmado, demonstrando um decaimento algébrico do
ordenamento magnético. O préximo passo intermediario, que ja esta sendo implementado, consiste em
estender os estudos para um modelo de Heisenberg 2D na rede quadrada e na rede de Kagomé, onde
estados de fluxo nas plaquetas elementares possibilitam diferentes palpites iniciais para o ground state
devido a invariancia de calibre da teoria. (2) Ap6s essa etapa, estudaremos liquidos de spin em um modelo
de Heisenberg estendido (J1-J2-Jd) em uma configura¢do de Kagomé com um termo de interagao quiral.

(3)
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Aplicacao de imagens de ressondncia magnética em meios
pOrosos
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Ressonancia Magnética (RM) é uma técnica reconhecida por suas aplicagdes em ciéncias dos materiais
e em diagnosticos médicos e tem sido de grande ajuda para os estudos de meios porosos e suas apli-
cagbes na indastria do petréleo. Porém, a aquisicdo de imagens de meios porosos ainda é um desafio
por causa dos seus curtos tempos de relaxacdo e diferencas de susceptibilidade magnética entre a pa-
rede das rochas e os poros, o que pode comprometer a qualidade da imagem. (1-2) A eficiéncia da
extracdo de petréleo e o aproveitamento do reservatério em pocos profundos podem ser aprimorados
consideravelmente utilizando técnicas de acidificacdo e fraturamento acido. Essas técnicas dependem
de conhecimento das caracteristicas da estrutura rochosa. Algumas dessas caracteristicas podem ser
obtidas in sito; outras sdo medidas de forma mais precisa em laboratério analisando amostras extraidas.
No presente projeto, a morfologia e padrdes de fluxo de amostras de rochas carbonaticas acidificadas de
distintas maneiras (vazdo de acido variavel) estdo sendo caracterizadas de forma sistematica por meio de
imagens por Ressonincia Magnética. Para isso, utilizamos um sistema pré-clinico de 2 Tesla BIOSPEC
AVANCE III (Bruker Biospin, Ettlingen, Alemanha) para obter imagens com técnicas convencionais de
eco gradiente. Os protocolos de aquisicdo foram otimizados para amostras de rochas sintéticas e apli-
cados nas amostras de carbonatos saturadas com agua. Na sequéncia, pretendemos distinguir agua e
6leo para que possamos estudar fluxo multifasico. Para isso, estamos desenvolvendo e implementando
algoritmos que consigam distinguir fluidos como agua e éleo a partir das variagbes detectadas no sinal
de RM. Com isso, poderemos calcular as proporcdes de cada um dentro dessas amostras. Inicialmente,
nossas simulacdes estdo sendo feitas considerando um sistema com dois fluidos e um modelo multiex-
ponencial para o sinal de RM. (3) Uma vez validado, esse modelo sera aplicado para quantificagdo em
amostras rochosas saturadas com agua e 6leo. As imagens obtidas até o presente momento permitem
obter o mapeamento espacial da distribuicdo do fluido dentro da rocha, bem como verificar a estrutura
dos wormholes formados pelo processo de acidificacdo. Além disso, elas possibilitam estudar o fluxo do
liquido por dentro desses wormholes. Do ponto de vista das simulacdes, a implementacdo da funcio
que gera o sinal esta feita e para que os dados sejam préximos do real, serdo necessarias medidas de
espectroscopia de alta resolucdo por RM para obter os pardmetros relativos as ressonancias do éleo que
sera utilizado nos experimentos com as rochas. Com isso, seremos capazes de estudar como a rocha
se comporta em diferentes situacdes, como, por exemplo, uma rocha molhada 3 4gua tendo 6leo sendo
pressurizado em um de seus extremos. Esses experimentos nos permitirdo estudar em situacdo contro-
lada as caracteristicas de fluxo de fluidos multifasicos no interior de meios porosos acidificados. Com
isso, poderemos, por exemplo, tentar compreender que tipo de acidificacido se mostra mais favoravel a
extracdo do 6leo de rochas carbonaticas.
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transferéncia do gene blaKPC em bactérias gram-negativas
de origem clinica.
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C.
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A resisténcia aos antibidticos esta alcancando niveis perigosamente altos em todas as partes do mundo.
Infeccdes estdo cada vez mais dificeis de serem tratadas, & medida que os antibiéticos se tornam menos
eficazes. Os f-lactdmicos sdo, atualmente, a classe de agentes antibacterianos mais utilizada e agem
interrompendo a formacdo da parede celular bacteriana. Dentre os [3-lactdmicos, as carbapenemases so
enzimas com o maior espectro/potencial de degradacdo e recebem esse nome por conferirem resisténcia
aos antibidticos carbapenémicos, apesar de terem potencial para hidrolisar praticamente todos os [3-
lactdmicos. O gene blaKPC (beta-lactamase Klebsiella pneumoniae carbapenemase) codifica uma serina-
carbapenemase que vem sendo descrita em varias Enterobacteriaceae.(1)(1Genes blaKPC foram descritos
primeiramente no transposon Tn4401, ambiente genético ao qual se atribui a mobilidade do gene. Porém,
ha poucos relatos deste gene em outros ambientes genéticos que vém sendo denominados non-Tn4401
element containing blaKPC (NTEKPC).(2-3) Além disso, essa variedade de ambientes genéticos pode ser
encontrada em diferentes plasmideos, conjugativos ou ndo. N3o se sabe ainda o impacto desta mudanca
de ambiente genético e de plasmideo na disseminacdo deste gene de resisténcia. Assim, nosso objetivo
é analisar bactérias gram negativas que contenham gene blaKPC isoladas de infecces de pacientes
hospitalizados para verificar o ambiente genético e a abrangéncia de NTEKPC bem como a diversidade de
plasmideos que os abrigam. As bactérias pertencem a diversas espécies e sdo provenientes de 4 hospitais
do Brasil. Até o momento, 68 das 215 (32%) amostras bacterianas resistentes aos carbapenémicos
estudadas apresentaram o gene blaKPC. Em seguida, investigamos o ambiente genético que carreia o
gene blaKPC por reacdes de PCR com primers especificos para Tn4401 e para um NTEKPC de um isolado
clinico de Manaus identificado anteriormente pelo nosso grupo. A presenca do Tn4401 foi identificada
em 10 das 68 das amostras blaKPC positivas (15%), porém o NTEKPC descrito em Manaus n&o foi
encontrado em nenhuma amostra. Vale ressaltar que em cada hospital observamos frequéncias diferentes
para presenca do gene no Tn4401. Em seguida, submetemos as amostras blaKPC positivas e Tn4401
negativas a Eletroforese em Gel por Campo Pulsado (PFGE) para identificagdo de populagdes clonais e
em breve realizaremos as anélises de similaridade entre as amostras. O préximo passo sera sequenciar o
genoma de representantes de cada populacdo clonal para conhecer os ambientes genéticos e plasmideos
que abrigam o gene blaKPC. A partir destes representantes, selecionaremos uma variedade de bactérias
para caracterizar seus plasmideos quanto ao tamanhos, estabilidade, taxas de conjugac3o, replicacdo e
transcricdo, bem como o impacto da presenca do plasmideo no metabolismo de bactérias de diferentes
espécies.
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Inhibition of vitamin B6 biosynthesis enzymes from Staphy-
lococcus aureus
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Infectious diseases are one of the leading causes of death in the world, and the number of antimicrobial-
resistant infections is increasing. Staphylococcus aureus, a gram-positive bacterium, is among the main
multidrug-resistant pathogens (ESKAPE). In Brazil, more than 50% of S. aureus clinical isolates were
methicillin-resistant.(1) These data evidence the urgency to identify novel therapeutic targets for an-
timicrobial development. The advancement of complete genome sequencing allows the identification
of enzymes and pathways that are preserved in many pathogens but absent in humans and, thus, are
desirable targets for antimicrobial drug discovery.(2) An example of this is the vitamin B6 (pyridoxal
phosphate) de novo synthesis pathway. Pyridoxal 5-phosphate (PLP) is an essential cofactor for various
enzymes in all organisms. PLP-dependent enzymes are involved in the biosynthesis of amino compounds
such as amino acids. A multi-complex, composed of twelve monomers of Pdx1 and twelve monomers
of Pdx2 enzymes, is responsible for the synthesis of PLP. Pdx2 has a glutaminase activity and delivers
an ammonia molecule to Pdx1, which synthesizes PLP using ammonia, ribose 5-phosphate, and gly-
ceraldehyde 3-phosphate.(3) There are no structural studies of the enzyme complex Pdx1/Pdx2 from
S. aureus. For this reason, the purpose of this work is to determine the 3D structure of the isolated
enzymes, as well as the complex. After that, perform inhibitor high throughput screening assays (HTS)
to discover new prodrugs candidates. At the present, site-directed mutagenesis of SaPdx2, to generate
a stable complex, was achieved and the biophysical analyzes of the complex are ongoing. In addition,
the enzymes were well expressed in E. coli Rosetta (DE3) and purified by Ni-affinity chromatography
followed by TEV (Tobacco Etch Virus protease) cleavage and gel filtration. SaPdx1 was crystallized with
commercial crystal screening kits using the hanging-drop vapor diffusion. A complete diffraction dataset
was collected at the MX2 beamline of the Brazilian Synchrotron (LNLS). The structure of SaPdx1 was
solved by molecular replacement with PDB 2NV1 as a model template. The model building was per-
formed using Phenix AutoBuild and Rosetta. The model was refined up to 2.85 A using rosetta.refine
and gave Rwork/Rfree values of 0,22/0,26. The asymmetric unit contains six Pdx1 monomers, and the
dodecameric structure of the protein could easily be generated by applying crystallographic symmetry. In
the active site of SaPdx1, a glycerol molecule was observed bond at the same position of the substrate
ribose 5-phosphate, mimicking some substrate interactions. The SaPdx1 oligomeric state in solution
was verified by DLS and SEC, both showing a hexameric form, as seen in the crystallographic packing.
Preliminary enzymatic assays were carried out with Pdx1 and ammonium sulfate as an ammonia resource,
and the specific activity calculated ( 500 pU/mg) was similar to Pdx1 from B. subtilis ( 480 pU/mg).
At the time of this writing, the kinetic parameters were being measured. In order to identify potential
inhibitors, molecular docking was performed into the active site of SaPdx1. Therefore, the next step will
be the validation of these results by measuring the activity of SaPdx1 in the presence of these molecules.
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Septinas sdo GTPases do citoesqueleto envolvidas em uma série de importantes processos intracelulares
incluindo divis3o celular, trafego de vesiculas, exocitose, entre outros, atuando na formac3o de barreiras
que impedem a difusdo livre de componentes da membrana plasmatica. Em humanos, alteracdes nos
niveis de expressdo das septinas ou mutacdes em seus genes est3o relacionadas com diversos tipos de
cancer, infertilidade masculina, doencas neurolégicas, entre outros. Septinas possuem a capacidade de
polimerizar na forma de heterocomplexos resultando em filamentos que subsequentemente se organizam
em estruturas de mais alta ordem.(1) Porém, existem muitos aspectos mecanicos dessas proteinas que
n3o sdo totalmente compreendidos, incluindo a forma como os heterocomplexos se agrupam correta-
mente. Em humanos, ha a presenca de 13 genes que codificam septinas (SEPT1-SEPT12 e SEPT14),
que podem ser divididas em 4 grupos (Grupo da SEPT2, Grupo da SEPT6, Grupo da SEPT7, Grupo da
SEPT3) com base na similaridade de sequéncias. As septinas de cada um desses grupos possuem uma
localizac3o especifica no complexo, formando, em geral, hexdmeros ou octdmeros. Durante o desenvolvi-
mento desse projeto, foi descoberto que os complexos hexaméricos sdo formados com a seguinte ordem:
SEPT2-SEPT6-SEPT7-SEPT7-SEPT6-SEPT2, contrariando um resultado consagrado na literatura que
sugeria uma ordem inversa, com SEPT7 na extremidade do complexo.(2-3) A continuag&o deste trabalho
tem o objetivo de investigar os complexos humanos em termos estruturais utilizando a Criomicroscopia
Eletrénica de Transmissdo (Crio-ME) aliada a Analise de Particulas Isoladas, contribuindo com um me-
lhor entendimento do mecanismo de automontagem dessas proteinas. Para isso, além de uma boa coleta
de dados, é necessario preparar uma amostra homogénea com alta qualidade para que o processamento
das imagens resulte em um mapa com informacdes estruturais a nivel atémico. O primeiro complexo
analisado foi 0 hexamero SEPT2/SEPT6/SEPT7. Com o objetivo de evitar a polimerizacdo do complexo
em filamentos e obter uma amostra homogénea, foi utilizada uma construcdo da SEPT2 que mantém
apenas seu dominio G (que possui atividade GTPasica), excluindo os dominios N e C terminais que ga-
rantem sua polimerizagdo. Com as micrografias coletadas e processadas, foi possivel obter um mapa de
resolucio global 3.8 A. Na literatura ha apenas uma estrutura de um complexo, obtida por cristalografia
de raios-X e resolvida com um trimero na unidade assimétrica com a resolucio de 4.0 A, e composto
pelas mesmas septinas estudadas nesse trabalho. O mapa obtido por Crio-ME nesse projeto é o primeiro
que proporciona a informacdo completa de um complexo, além de confirmar, de forma mais direta, a
ordem correta com que as septinas interagem para formacdo desse hexamero.
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A monooxigenase litica de polissacarideo de Myceliophthora
thermophila (MtLPMO9A) como modelo para LPMOs de alta
eficiéncia em processos biotecnolégicos.
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A crescente demanda por energia e a necessidade de substituir tecnologias quimicas e combustiveis ndo
renovaveis de forma sustentavel e eficiente colocam a bioconversdo da biomassa lignocelulésica no centro
da discuss3o energética atual. (1) No entanto, a alta recalcitrdncia desse material torna sua degradagao
uma tarefa n3o trivial, mesmo apés submetida a pré-tratamentos fisico-quimicos. A solucdo biotecno-
|6gica aplicada para contornar este problema é a utilizacdo de enzimas capazes de atuar sinergicamente
na degradacdo eficiente deste biopolimeros.(2) Nesse contexto, emergiram as monooxigenases liticas
de polissacarideos (LPMOs - do inglés: lytic polysaccharide monooxygenases), enzimas dependentes de
oxigénio e cobre que demonstram capacidade de melhorar o desempenho de enzimas hidroliticas tra-
dicionais.(3) Por se tratar de uma classe de enzima com muitas peculiaridades em relagdo as outras
tradicionalmente empregadas na bioconversdo de biomassa, os conhecimentos adquiridos na ultima dé-
cada se mostram desconexos, abordando vérios aspectos da enzima de forma isolada. O presente projeto
visa o estudo da LPMO de Myceliophthora thermophila (MtLPMOO9A), conectando os principais pontos
de estudo aplicados em LPMOs em uma dnica enzima. Foi realizada caracteriza¢do bioquimica deter-
minando que MtLPMOO9A tem melhor desempenho em um substrato celulésico amorfo e que o acido
ascérbico, € o que leva a enzima a ter um melhor rendimento entre os agentes redutores testados. Além
disso, avaliou-se que a enzima pode atuar de forma eficiente como parte de um fotobiossistema na pre-
senca de clorofilina. Este fotobiossistema foi, em seu substrato ideal, muito mais eficiente nos primeiros
tempos de reagdo, aumentando a atividade enzimatica em relacdo ao sistema padrdo. Ainda, avaliou-se
a preferéncia da MtLPMOO9A pela fonte de oxigénio tanto no sistema tradicional quanto no sistema
fotoativado mostrando que a enzima pode utilizar tanto H,O5 quanto O, em seu mecanismo de acdo.
Outra analise revelou que a enzima tem um efeito sinérgico na degradacdo de polpa celulésica quando
combinada com celulases tradicionais celobiohidrolase (ThCel7A) e endoglucanase (ThCel7B); levando
um aumento de 83,17% e 84,00% nos produtos gerados na associacido com ThCel7A e ThCel7B res-
pectivamente. Os resultados obtidos levam a uma compreensdo do mecanismo de acdo da MtLPMQOO9A,
bem como apontam para seu grande potencial em agregar misturas enzimaticas aumentando a eficiéncia
da bioconvers3do da biomassa. Além disso, ao conectar os diversos aspectos estudados em LPMOs, tais
resultados auxiliam na constru¢do de um conhecimento sélido e conexo desta classe de enzimas.
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O estado gato de Schrodinger € um conceito que esta fortemente vinculado a superposicdo de estados
quanticos macroscopicamente distintos, e estes desesmpenham um papel importante no entendimento
dos fundamentos da Mecanica Quantica. Dessa forma, uma grande atenc3o tem sido dada ao problema
da geragdo e propriedades desses estados. (1) Dentro deste contexto, este trabalho teve como ponto de
partida o estudo feito por Agarwal, Puri e Singh (2), onde estados gato de Schrédinger foram gerados a
partir da dindmica de um sistema de N dtomos de dois niveis (sistema fisico) interagindo com um campo
quantico (reservatério) numa cavidade. Os estados macroscépicos para este caso foram estados coerentes
atémicos e os autores mostraram que uma interacio ndo-linear, a qual aparecia no Hamiltoniano efetivo
do sistema, era responsavel por gerar uma superposicdo de estados coerentes atémicos. Nesse sentido,
neste trabalho estudou-se também Hamiltonianos efetivos de outros sistemas fisicos e mostrou-se que
estes sdo equivalentes ao Hamiltoniano proposto por Agarwal, Puri e Singh. (2) Portanto, a contribucdo
n3o-linear do Hamiltoniano efetivo destacada pelos modelos teéricos possui a mesma natureza que a de
um sistema quadrupolar de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN). Deste modo, péde-se implementar
um estado gato de Schroédinger de spin nuclear, com o auxilio do método de tomografia de Carvalho
Neto (3), para | = 3/2, em um nicleo de Sédio, em um cristal liquido liotrépico de dodecil sulfato de
Sédio. As superposicdes de estados coerentes de spin nuclear foram geradas na condicdo de ressonancia,
para o instante de tempo t = 1/2f, onde f representa o valor do acoplamento quadrupolar devido a
interacdo do momento de quadrupolo do nicleo com gradientes de campo elétrico, préximos ao niicleo.
Além disso, experimentalmente, f, foi quantificado a partir da separa¢do entre as linhas do espectro
de equilibrio, possuindo um valor de 15222 Hz, permitindo obter uma fidelidade de 0,88. Além disso,
calculou-se a funcéo de distribuicdo de quasiprobabilidade de Wigner, a partir de dados experimentais,
demonstrando que havia correlacdo quantica entre os estados quanticos, conforme previsto teoricamente.
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We propose a general modeling framework that is suited for biochemical systems ranging across many
scales, covering domains such as genetic regulation, epidemiology, ecological interactions, and evolutio-
nary dynamics. The framework is built from a Bayesian perspective and based upon the theory of reaction
networks. Reaction networks provide a relational model of local interactions giving rise to system-level
populational features. These interactions are modeled as reactions with a mechanistic interpretation.
From the network model, we can derive a stochastic description given by Markov jump processes and a
correspondent deterministic description given by systems of differential equations. (1) Beyond the direct
dynamical analysis, the framework provides an intuitive process of parameter estimation from possibly
incomplete and sparse observations, using a linear noise approximation as data likelihood for stochastic
models. We also expand the scope of reaction networks in order to include an additional class of systems;
this expansion enables us to devise a mechanistic justification for evolutionary dynamics (2), deriving,
from reaction networks, dynamics as the Price equation, the replicator-mutator equation, generalized
Lotka-Volterra models, and evolutionary game theory models, along with providing stochastic counter-
parts. We present here two applications of our framework. First, the parameter estimation process
applied to a genetic regulation oscillatory model and a simple epidemiology compartment model using
Markov chain Monte Carlo integration of data. Then, we apply the extended reaction network to the
problem of parental care evolution in population ecology, modeling the evolution of a care-related trait
with a time-in/time-out mating system. (3)
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O genoma de qualquer organismo, com excecdo de virus, é constituido por acido desoxirribonucleico
(DNA), o qual, deve ser replicado durante o ciclo celular. A replicagdo comeca pelo reconhecimento
de regides especificas. A fim de reconhecé-las, é formado o complexo de pré-replicagdo (CPR). Este
consiste, em eucariontes, em proteinas do Complexo de Reconhecimento de Origem (ORC1-6), Proteina
de Controle de Divisdo Celular 6 (CDC6), CDT1 e MCM2-7. A maquinaria basica dita que as ORCs
reconhecem as origens de replicacdo. Uma vez ligadas ao DNA, ocorre a interacdo do complexo das ORCs
a CDC6 e, em seguida, CDT1 é recrutada. Por fim, esse complexo de trés proteinas consegue receber a
helicase MCM e dai iniciar a replicagdo.(1) Além dos membros do CPR, ha outros elementos vitais para
o processo ser bem sucedido. Um deles é a DNA Polimerase (Pol). Esta é responsavel por regular a
integridade do genoma por atuar em situacdes de quebra da fita dupla do DNA e, especificamente em
mamiferos, regula o tempo de disparo da origem e o recrutamento da MCM.H4 pouco conhecimento sobre
a via de replicagdo em Tripanosomatideos. Sabe-se, no entanto, que ha uma proteina TcORC1/CDC6
(ORC1/CDC6 de Trypanosoma cruzi), homélogatanto a ORC1 quanto a CDC6 de outros organismos
e cuja participagdo no CPR ja foi comprovada. Um dnico gene homélogoa essas duas proteinas é
algo que foi observado em Arqueobactérias anteriormente. (2) Ao mesmo tempo, experimentos de
co-imunoprecipitagdo indicam interagdo entre TcORCL e TcPol-helicase (Pol-helicase de Trypanosoma
cruzi), que apresenta identidade de sequéncia ao dominio helicase da Pol de outros organismos.(3)
Como a via de replicagdo de DNA é vital para a sobrevivéncia do parasito, o estudo de TcORC1/CDC6
e TcPol-helicase é de suma importancia por auxiliar no entendimento de como a replicacdo acontece
no organismo e na elucidacdo de questdes até entdo obscuras sobre sequéncias de DNA do genoma de
Trypanosoma cruzi que poderiam ser origens de replicacdo. Ademais, a caracterizacdo desse maquinario
pode beneficiar na futura descoberta de farmacos que, ao inibi-lo, inviabilizam a sobrevivéncia do parasita.
Dessa forma, o inicio do projeto se concentrou na otimizacdo de protocolos de expressdo e purificacdo
de duas construgdes, TcORC1/CDC6 e TcPol, em Escherichia coli Rosetta DE3 em vetor pET28a. Em
posse das proteinas, o foco agora esta direcionado a caracterizar biofisicamente cada uma delas e em
complexo de modo a se obter dados sobre a estequiometria da interacdo e o kd por métodos como
anisotropia de fluorescéncia e SEC-MALS. Ademais, serdo feitos ensaios de atividade com ambas as
proteinas para determinacdo de um perfil funcional.
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Gold nanoparticles onto glass substrates for plasmonic bio-
sensing applications
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The need for rapid disease diagnosis with Point-of-Care (PoC) biosensor devices became even more im-
portant after the SARS-CoV-2 pandemic. The detection time and the availability of tests can make a
difference in the pandemic control and improve disease diagnosis and treatment. A biosensor consists of
a biological receptor, a transducer, and a signal processing method. Gold nanoparticles on solid subs-
trates can be used in transducers by exploiting the Localized Surface Plasmon Resonance (LSPR) in
which the absorption spectrum changes with variations in the refractive index near the gold nanoparti-
cles.(1) Adsorption of biomolecules to the gold nanoparticles or to a functionalized probe film formed
on the nanoparticles can change the effective film refractive index producing a red shift in the LSPR
band wavelength.(2) We are working in an optical plasmonic substrate that consists of gold nanoparticles
embedded onto a solid glass substrate to be tested as transducers for biosensor devices. The fabrication
process involves the growth of gold ultrathin films onto glass substrates following by a thermal annealing
process. The nanoparticles have dimensions varying from 10 nm to 200 nm, and can be easy functio-
nalized.(3) We hope to overcome some limitations providing a substrate platform with large scale and
easy fabrication. The detection method using the LSPR spectrum can be performed with low cost and
easy-to-use instruments, not requiring highly qualified technical personnel. Therefore, this device is a
potential component of point-of-care devices.
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Teoremas de flutuaciao para o calor em termodinamica quan-
tica: uma abordagem por integral de trajetéria

AFONSO, R. ; SOARES-PINTO, D. O.

ricardo.afonso@ifsc.usp.br

A termodindmica quéantica pode ser considerada uma area emergente que investiga as relacbes entre a
mecanica estatistica fora do equilibrio e os processos quanticos. Seu desenvolvimento envolve desde o
papel da coeréncia e do emaranhamento na transferéncia de calor em dispositivos e maquinas térmicas
quanticas até formulacdes fundamentais de variaveis termodindmicas ao nivel de flutuacdes quanticas.
Nas altimas décadas com o advento da termodindmica classica estocastica, a primeira e a segunda lei
passaram a ter uma formulacdo mais detalhada, em que variaveis termodindmicas como o trabalho,
o calor e a entropia sdo funcionais dependentes de trajetdrias estocasticas e obedecem relacdes de
flutuagdes em processos termodinamicos. (1) Logo, para que seja possivel estender a termodindmica para
o regime quantico é necessario derivar tais relacées de flutuacées para processos quanticos. Embora haja
um extensivo progresso da obtenc3o de tais relacdes no formalismo usual da mecanica quéntica, nosso
projeto se concentra em derivar teoremas de flutuacées que também definam as variaveis termodinamicas
através de funcionais. O uso do método de integrais de caminho de Feynman tem sucedido em derivar
teorema de flutuacdes para o trabalho, o que trouxe n3o somente sua definicio como um funcional, mas
também mostrou correcdes quanticas a definicdo classica de trabalho. (2) Portanto, devido ao recente
progresso com o método de integrais de caminho, nosso projeto tem sido a investigacdo de teoremas
de flutuacdes para o calor e a producdo de entropia em sistemas quanticos dissipativos. Ao utilizar um
paradigma para sistemas dissipativos como o modelo Caldeira-Leggett e o método de medicdes de dois
pontos, derivou-se uma relacdo de flutuacio para o calor com estado inicial produto entre sistema e o
reservatério através da funcio caracteristica. Com isso, foi possivel introduzir um funcional para o calor
que obedeca a reversibilidade microscépica, cuja relacdo é dada pela razio entre as probabilidades do
processo natural e do processo reverso, se tornando o primeiro passo a derivacdo para o teorema de
flutuacdo detalhado. (3) Porém, até o momento detalhes sobre a defini¢do do calor tem sido tépico de
bastante discuss3o na literatura em diferentes regimes de acoplamentos e preparacio de estados iniciais.
Nossos recentes esforcos tém caminhado para dar mais clareza a essas questbes termodindmicas sob a
perspectiva de fundamentos que contemplem as definicdes de calor e entropia no regime quantico.
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Influence of crosslinking agents on the ionic and electronic
conductivity of PEDOT: PSS for application in Bioelectronics:
would the literature be doing the best choice?
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The electrical conductivity of poly(3,4-ethylenedioxidethiophene) with polystyrenesulfonate( PEDOT:
PSS) depends significantly on its morphology, microstructure and number of counter ions that balance
the positive doping charges carried by the conjugated PEDOT chains. However, due to the high solubi-
lity of PSS-rich domains in water or other polar solvents, PEDOT:PSS films easily undergo dissolution
when exposed to such solvents. (1) In order to prevent such dissolution, crosslinking agents are nor-
mally added to the polymer solution, prior to film formation, to stabilize the solid-state film. As a
consequence of crosslink addition, both the film morphology and electronic/ionic conductivity are ne-
gatively impacted, generating films with lower performances when compared to crosslink-free samples.
Here we aim to analyze the behavior of PEDOT:PSS films mixed with different crosslinking agents,
namely the 3-glycidyloxypropyltrimethoxysilane (GOPS), 3-chloropropyltrimethoxysilane (CLORO), 3-
(Trimethoxysilyl)propyl methacrylate (TRIME) and Vinyltrimethoxysilane (VINIL). The electrical conduc-
tivity was evaluated by means of four-probe measurement, revealing that PEDOT:PSS films crosslinked
with CLORO, VINIL and TRIME have similar electrical conductivity, while films crosslinked with GOPS
have the lowest electrical conductivity compared with pristine PEDOT:PSS films. Other measurements,
like transfer and output curves of the films, shows that GOPS, the most used crosslink agent by the
literature to work with PEDOT:PSS films, is not the best choice when compared to the other three
crosslink agents in this work, which gives better electrical properties to PEDOT:PSS films. Our work
suggest that the usage of more optimized crosslink agents can enhance the performance of PEDOT:PSS
mixed ionic-electronic conductor devices, such as a glycose biossensor, built and studied in this work.
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Estudo da interacao entre agua do mar calibrada, petréleo
e rochas carbonaticas através de espectroscopia vibracional
nao-linear (SFG)

PALMA, N. ; MIRANDA, P. B.
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Atualmente temos diversas indistrias visando a exploracdo de reservatérios do pré-sal para suprir as
necessidades energéticas futuras e com isso novos estudos surgiram para aumentar a extracdo nestes re-
servatérios ndo usuais com a injecdo do que é chamado de agua calibrada. Existe uma grande quantidade
de pesquisas sobre recuperacdo de petréleo através de injecdo de dgua com baixa concentrag¢do salina
(LSWI), abrangendo aproximadamente cerca de 20 anos de estudo. (1) Muitos experimentos mostraram
que LSWI pode aumentar a recuperacido de petréleo comparado com as técnicas convencionais, mas
nem sempre é o que acontece. Para entender o interacido rocha-agua-6leo a nivel molecular foi proposto
um estudo com uso da técnica de espectroscopia vibracional por geragdo de soma de frequéncias (SFG)
visando entender como a presenca de sais interfere na molhabilidade das rochas, o que pode levar ao
aumento da recuperacio de petrdleo. A espectroscopia SFG pode trazer informacdes sobre a natureza
quimica por meio do espectro vibracional e sobre o ordenamento médio das moléculas em uma anica
monocamada.(2) Esta técnica permite uma investigacdo direta das moléculas em meios com quebra da
simetria de inversdo, que ocorre naturalmente em interfaces entre dois meios isotrépicos como gases,
liquidos e um grande nimero de sélidos. Primeiramente realizamos um estudo detalhado da anisotropia
e dependéncia com a polarizacdo do espectro SFG da superficie da Calcita, que € um mineral carbonatico
que utilizamos como rocha modelo. Tais resultados servirdo de referéncia direta para o entendimento
de resultados futuros de interacdo de calcita com agua, ions e 6leo. Apds estes experimentos foram
realizados experimentos de limpeza da superficie com o uso de a4gua com baixa concentra¢do salina em
superficies de rochas modificadas por acido esteéarico, 6leo condensado e “6leo morto”. Estratégias simila-
res ja foram relatadas com solventes organicos ao invés do uso de dgua com baixa salinidade.(3) Através
de nossos experimentos descobrimos que nem a limpeza com agua do mar diluida e nem com agua pura
foram capazes de remover por completo (até a altima monocamada) o ¢leo adsorvido na calcita. Isso
explica o modesto efeito da LSWI e os baixos valores de recuperacio total de petréleo ( 30%) para os
reservatérios do pré-sal. Atualmente estamos utilizando simulacées ab initio da superficie da calcita para
concluir o trabalho de caracterizacdo da superficie da mesma, pois assim poderemos obter informacdes
importantes de como os ions de carbonato estdo organizadas na superficie e como é dada a interacdo
com diferentes substancias que podem entrar em contato com ela. Estas serdo informacdes importantes
para estudos posteriores buscando obter uma solucdo capaz de remover por completo o 6leo e desse
modo aumentar a recuperacdo de petréleo.
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Aspectos informacionais da gravidade
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A busca por uma teoria mais fundamental da gravidade que seja compativel com os principios introduzidos
pela teoria quantica tem frustrado geracdes de fisicos por quase um século. Mais recentemente, a
possibilidade de a gravidade n3o ser de fato uma interagdo fundamental (1-3), mas, ao invés disso,
emergir como consequéncia de principios mais gerais aplicaveis aos sistemas fisicos pode apontar para
uma profunda inter-relacdo entre gravidade e conceitos de teoria de informacdo, como entropia classica
e entropia de emaranhamento quantico.

Referéncias:

1 JACOBSON, T. Black hole entropy and induced gravity . 1994. Disponivel em:
https://arxiv.org/abs/gr-qc/9404039. Acesso em: 30 set. 2020. 2 SOLODUKHIN, S. N. Entangle-
ment entropy of black holes. Living Reviews in Relativity , v. 14, n. 1, p. 8-1-8-96, 2011. 3
VERLINDE, E. On the origin of gravity and the laws of Newton. Journal of High Energy Physics
, v. 2011, n. 4, p. 029-1-029-26, 2011.

172 172



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG75

Determinantes estruturais para a especificidade de interaciao
nas interfaces G e NC de septinas humanas
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Septinas sdo proteinas envolvidas em diversos processos celulares (citocinese, transporte de moléculas,
espermatogénese, apoptose etc.), razdo pela qual estdo relacionadas com o desenvolvimento de varias
doencas. Para realizar suas fun¢des, uma septina de cada grupo (4 grupos diferentes em humanos) se
associa para formar heterofilamentos usando dois tipos de interfaces: a interface G e a interface NC. (1)
Embora seja conhecido o tipo de interface de contato e a ordem especifica das septinas na montagem
do filamento, os mecanismos moleculares que controlam a polimerizaco correta do filamento ainda sdo
desconhecidos. (2) Aqui, descrevemos os estudos realizados nas interfaces G e NC das septinas, a fim
de encontrar os mecanismos moleculares de interacdo especifica e verificar a substituicdo das septinas
por outras do mesmo grupo. Oito combinacées de heterodimeros "G"de septinas foram co-expressas e
purificadas para serem caracterizadas por técnicas biofisicas, apresentando heterodimeros homogéneos em
solugdo (SEC e SEC-MALS) com presenca de GTP e GDP em propor¢ées aproximadamente equimolares.
Além disso, cada dimero exibe uma estabilidade térmica diferente, o que pode indicar uma preferéncia
de interacdo para a formacdo de complexos. Os estudos cristalograficos dos heterodimeros G permitiu
identificar interacdes especificas que determinam a especificidade do complexo formado por septinas do
grupo Il e grupo Il (validando a substituicdo de septinas do mesmo grupo), ajudando também a explicar
a presenca de um grupo cataliticamente inativo em estas proteinas. Por outro lado, as estruturas
cristalograficas dos coiled-coils das septinas 1, 4 e 5 (Interface NC) permitiu observar um novo motivo
proteico que sugere estar relacionado com a interacdo entre dois heterofilamentos, formando estruturas
de alta complexidade em septinas (redes etc.).
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Optlcal trapping of micro and nanoparticles and development
dynamic optical potentials
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Since the development of the first methods to control the motion of particles using lasers, optical
tweezers have been used to explore micro and nanoparticles dynamics in many areas of knowledge. (1)
With the advance of instrumentation techniques for data detection and control of optical potentials,
several experimental studies of nonequilibrium thermodynamics in small systems have become possible.
In this project, we intend to improve the experimental setup built during the master’s and initiate the first
studies of thermodynamic systems in this regime. (2) The trapping apparatus contains a diode infrared
laser and a 100x oil immersion objective. The data are collected with a quadrant photodetector that
captures the particle position with a temporal resolution of up to 6 ps and a spatial resolution of 2 nm.
An acousto-optic modulator (AOM) controls the beam parameters, such as angular position and power,
and, with this experimental configuration, we can generate trapping potentials dynamically modulated
over time. At low frequencies, it is verified that the laser focus can be moved in the trapping plane
efficiently by up to 4 um. At high frequencies, it is possible to generate average potentials over time
due to the particle inertia in the fluid. Methods that use feedback from the center of mass position are
being developed, opening up the possibility of creating even more complex potentials. The built system
is already capable of trapping particles of the order of hundreds of nanometers to a few micrometers
with different geometries. Several improvements are being developed in the system to trap even smaller
particles and to guarantee better control during the generation of potentials. In addition, fluctuation
theorems, such as Jarzynski's equality and Crook's relation, are being verified as well as other results of
stochastic thermodynamics, such as the Landauer’s principle.
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Uso de nanoemulsao de Indocianina Verde para o tratamento
de pneumonia por terapia fotodindmica
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A pneumonia adquirida na comunidade (CAP) é uma infec¢do do trato respiratério inferior (ITR) causada
por diferentes tipos de patégenos, incluindo virus e bactérias. Em 2017, a CAP causou a morte de mais
de 50 mil brasileiros e a hospitalizacdo de quase 600 mil pessoas. Além disso, a hospitalizacdo é um fator
que contribui para o desenvolvimento da pneumonia ocasionada por bactérias resistentes a antibiéticos.
A Streptococcus Pneumoniae é o agente patolégico mais comum causador dessa doenga. (2) A terapia
fotodinamica (TFD) é um tipo de tratamento que é capaz de lidar com bactérias, inclusive as resistentes
a antibiéticos. Aliando um fotossensibilizador (FS) aplicado no microambiente desejado, o uso da luz
em um comprimento de onda especifico para sua ativacdo e moléculas como o oxigénio que aceitam a
transferéncia de energia ou de elétrons desse FS, ocorre a formag&o de espécies reativas de oxigénio (ROS)
e singletos de oxigénio que atacam as células alvo. A indocianina verde (ICG) é um dos FS utilizados
na TFD. Estudos in vitro provaram a capacidade da ICG de inativar a S. Pneumoniae na ordem de 5
Log(UFC/mL). Além disso, esse FS é excitado por comprimentos de onda da luz em torno de 800 nm,
sendo a luz capaz de penetrar em tecidos biolégico mais profundos, tornando-se possivel a utilizacdo
da iluminagdo extracorpérea para ativar a ICG dentro dos pulm&es. (1) Contudo, caracteristicas como
degradacdo e instabilidade em meios aquosos, baixo rendimento quéntico, entre outros, limitam sua
aplicacdo clinica. Para atenuar essas desvantagens, a ICG pode ser conjugada com lipideos, formando
nanoparticulas compostas de lipossomas esféricas que sdo bioassimilaveis e com baixa toxicidade. (3) Este
trabalho visa avaliar a melhoria da eficiéncia fotodindmica e da biodisponibilidade da ICG ao conjuga-la
na interface de lipossomas (NanolCG). Com o uso do espectro UV-Vis, foi possivel caracterizar que a
NanolCG possui um pico de absorcdo em torno de 894 nm em solventes como o PBS, pico similar a ICG
em seu estado agregado. Em solventes organicos como o etanol, seu espectro de absorcio transiciona,
com a influéncia da temperatura e do tempo, para um similar a ICG livre, com um pico de absor¢cdo em
torno de 780 nm. Em dH20, a NanolCG também transiciona seu espectro de absorcdo, porém em uma
taxa menos intensa em relagdo ao etanol. Para compreender como a NP interage com microrganismos
causadores da pneumonia ser3o feitos ensaios in vitro para observar a citotoxicidade do composto, além
da sua capacidade de inativacdo fotodindmica com o uso de diferentes comprimentos de onda. Com o
uso da microscopia de fluorescéncia sera possivel observar a capacidade de dissociagdo da NanolCG com
as bactérias alvo. Por fim, serdo feitos testes de inativacdo fotodindmica in vivo em camundongos para
avaliar a eficiéncia da eliminacdo de patégenos utilizando a NanolCG, NanolCG aliada a antibiéticos e a
NanolCG conjugada com antibiéticos.
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Descoberta de candidatos antivirais baseados na estrutura da
enzima NS5 RNA polimerase RNA-dependente do virus da

febre amarela
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Nos altimos dois anos o Brasil voltou a apresentar surtos de febre amarela préximos a grandes centros
urbanos. Os surtos levaram o Ministério da Satde a um estado de alerta devido ao grande perigo de
uma reurbanizacdo da doenca, que n3o ocorre a mais de setenta anos no pais. Uma campanha em
massa foi realizada a fim de vacinar a populacdo e controlar a presenca do virus na regido, uma vez que
o Gnico método profilatico da doenga é a vacina de virus atenuado 17D.(1)A falta de um tratamento
para a febre amarela, assim como para outras infeccdes semelhantes, e.g. Zika e Dengue, evidenciam
o perigo dos flavivirus para a satde puablica. Dentre as metodologias disponiveis para a selecdo de
novos farmacos esta o planejamento baseado na estrutura do receptor (SBDD). Com base na estrutura
tridimensional de proteinas-alvo validadas, este método utiliza diversas técnicas computacionais, sempre
integradas com métodos experimentais de sintese e avaliacdo dos compostos planejados, e tem sido cada
vez mais usada para odesenvolvimento de novos farmacos. O virus da febre amarela € um membro da
familia dos flavivirus, com genoma constituido por uma anica fita positiva de RNA que codifica por 3
proteinas estruturais e outras 7 n3o estruturais. A proteina n3o-estrutural NS5do virus da febre amarela
contém dois dominios que desempenham funcdes centrais para a replicacdo do RNA viral na célula
infectada: um dominio tipo RNA-dependente-RNA-polimerase (RdRp) e um dominio metiltransferase.
O bloqueio especifico de qualquer destas fungdes é letal para a replicagdo do virus.(2) Até o momento foi
possivel padronizar dois ensaios de atividade para a proteina. Um dos ensaios apresentou alta capacidade
para testar compostos em larga escala. A triagem de uma biblioteca de 400 compostos, resultou em
25 possiveis ligantes, entretanto muitos deles apresentaram interacdo com a sonda. O composto mais
potente na faixa de nanomolar apresenta uma estrutura nova, com grupos quimicos analogos a inibidores
ja descritos da polimerase de dengue, sendo necessario avaliar o seu modo de inibic3o.
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Vortices em superficies curvas e fechadas

BERETA, S.

salvio.bereta@usp.br

Um dos mais excitantes desenvolvimentos no estudo de gases atémicos ultra-frios consiste na observacio
dos vortices. A razdo para isso € que os vortices em condensados de Bose Einstein constituem um dos
maiores indicios da natureza quantica dessa amostra, ja que representa a maneira particular da amostra
manifestar o momento angular dos atomos. (1) O estudo dos vértices em superficies curvas e fechadas
como o estudo do comportamento dos vértices em casca esférica 2D é possivel através da transformacéo
conforme onde a casca é projetada no plano complexo, e apds resolvido no plano complexo é possivel
tirar a solugdo para o sistema original. Também é possivel estudar a dindmica dos vértices em superficies
toroidais planas através de transformagdo conforme (2), também é possivel a observacdo experimeltal do
toréide de gases frios com vértices. (3)
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Uso de espectroscopia Raman: aplicacoes na analise de den-
tes reirradiados por radioterapia.
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A espectroscopia Raman é uma técnica de analise dos espectros vibracionais das moléculas, que fornece
informacdes sobre ligagbes quimicas presentes. Esta espectroscopia se baseia na excitacdo das moléculas
por luz monocromatica e interacdo desta com estados vibracionais associados as ligacdes quimicas pre-
sentes. (1) O objetivo deste trabalho se baseia em analisar os efeitos da reirradiagdo por radioterapia em
dentes humanos e verificar os efeitos cumulativos sobre os mesmos através de espectroscopia Raman.
As amostras utilizadas foram 44 dentes humanos separados em quatro grupos: 10 dentes n3o irradiados
(GrupoNl); 14 dentes reirradiados até a dose 30Gy (irradiados até 60Gy e reirradiados até 30Gy — Gru-
poRR30); 10 dentes reirradiados até 40Gy (irradiados até 60Gy e reirradiados até 40Gy — GrupoRR40);
10 dentes reirradiados até a dose de 50Gy (irradiados até 60Gy e reirradiados até 50Gy — GrupoRR50).
(2) Cada amostra foi analisada por espectroscopia Raman em espectrometro da Ocean Optics (Inc.,
Dunedin, FL, USA), excita¢do por laser de diodo (A=785 nm), resolugdo espectral de 11cm-1, excita-
¢do de 400mW, 5 segundos de aquisicdo e 3 aquisicdes em cada regido. As regides analisadas forams:
Dentina Radicular Lingual (DR _Lin); Dentina Radicular Vestibular (DR _ Vest); Esmalte Coronario Lin-
gual (EC_Lin); Esmalte Coronario Vestibular (EC_Vest); Fundo de Sulco (FS); Jungdo Amelodentinaria
Lingual (JAD Lin); Jun¢do Amelodentinaria Vestibular (JAD Vest); Ponte de Cuaspede (PC). Todos
os espectros obtidos foram tratados utilizando rotina de processamento em MatLab criada para tal fim,
fornecendo ao final os espectros individuais tratados, area total de cada espectro, assim como o valor
para intensidade e area para os seguintes picos: 438nm — Pico relacionado ao Fosfato; 582nm — Modos
Vibracionais 1, 3 and 4 (PO3)*~ na hidroxiapatita; 960nm — Alongamento vibracional simétrica dos ions
fosfato (PO} ~); 1070nm — Pico do carbonato; E também foi feita a analise da razdo carbonato/fosfato
(1070/960). (3) Os resultados obtidos apresentam alteragdes cumulativas com o processo de reirra-
diacdo. E possivel ver o aumento da area total com a quantidade maior de sessdes de radioterapia,
quando analisamos as médias por regido para cada grupo. A analise das areas dos picos apresentam
a mesma tendéncia, com aumento de modificacdes, por conseguinte aumento da area do pico. Entre-
tanto, a presenca das amostras do GrupoRR30 torna a identificacdo de tendéncia incerta. A analise
da razdo Carbonato/Fosfato apresentou resultados interessantes na analise das intensidades dos picos
para as regides DR Vest, EC_Lin, EC_Vest, JAD Vest e PC. E visivel para estas regides que a razdo
aumenta com o acimulo de sessdes, indicando aumento da presenca de carbonato em relagdo ao fosfato.
Nota-se que as alteracdes geradas pelos efeitos de radioterapia sdo cumulativas sobre a composicdo dos
dentes. Os espectros Raman n3o apresentam resultados quantitativos para mensuracdo de compostos
presentes, entretanto, pode-se estimar o quanto as mesmas variam em relacdo as demais. Analises como
a alterac3o das areas e intensidades dos picos demonstram que modificacdes podem ser notadas, e que
isso varia com o aumento de sessdes de radioterapia. Inclusive, o aumento na relagdo carbonato/fosfato
pode representar uma maior disposicdo a desmineralizacdo do dente exposto a radioterapia quando em
meio acido.
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A ciéncia de redes tem apresentado um grande desenvolvimento desde a sua origem, em meados dos anos
2000, se tornando uma das areas mais populares com inameras aplicagdes. (1) Dois importantes aspectos
tém contribuido para isto. O primeiro é devido as redes complexas serem fundamentalmente grafos,
tendo o potencial de representar praticamente qualquer problema ou sistema que possa ser discretizado
e definido em termos das relacdes entre suas partes. O segundo motivo advém da facil compreensio
dos conceitos basicos por ndo especialistas, permitindo que as ferramentas de redes complexas possam
ser entendidas e aplicadas em uma extensa variedade de areas, de redes de distribuicdo de energia
de um pais até redes cerebrais com bilhdes de neurénios. Apesar dessa facilidade de entendimento e
aplicac3o, o conceito formal de redes complexas demonstra ser ainda um grande desafio, n3o existindo,
atualmente, um consenso sobre sua definicdo. As interpretacdes mais geralmente utilizam a comparacio
entre caracteristicas de modelos de redes complexas. Em outras palavras, classificam os modelos como
simples ou complexos a partir das informacdes extraidas das suas medidas. Nesse sentido, a rede Erdés-
Rényi (ER) é frequentemente tomada como a mais simples pois pode ser relativamente bem caracterizada
apenas pelo nimero e pelo grau médio dos nés. Desta forma, a simplicidade de uma rede estaria associada
a regularidade no grau de seus vértices, tendo um grafo regular como seu exemplo limite. Portanto, é
possivel entender o modelo ER como estatisticamente regular. No extremo oposto, considera-se redes
como Barabasi-Albert (BA) como complexa pois ndo é possivel predizer os graus de seus nés apenas pelo
grau médio. Na verdade, BA é uma rede livre de escala, significando que existem alguns nés com valores
muito maiores do que o grau médio, os hubs, e muitos nés com valores menores do que a média. Em
concordancia com isto, demonstrou-se que apenas a heterogeneidade de graus ndo é suficiente para essa
classificagdo, pois existem redes regulares com topologias bastante complexas. (2) Devido a necessidade
de refinar essa abordagem, estamos desenvolvendo uma forma de calcular a complexidade de redes
considerando outras medidas topolégicas além do grau. Com isso em m&os, pretendemos investigar a
possibilidade de existir redes que apresentam uma complexidade maior do que as redes conhecidas na
literatura.
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In the current context of ultracold gases, a topic of quite relevance consists of mixtures of two superfluids,
whose production challenge has been pursued since the experiments with 4He -3He mixture. Due to the
improvement of the cooling techniques and the possibility of varying the atomic interaction, bosonic
(BEC) and fermionic ultracold gases were brought together to the state of quantum degeneration,
allowing the study of mixtures where both species are superfluid. Our work consist in two parts. We
treat a system composed of a BEC with vortex lattice, which overlaps with another weakly interacting
ultracold bosonic gas, corresponding to the system impurities. A new trend in the field of ultracold
atoms has been to introduce artificial dynamics into the static optical lattice to better simulate the solid-
state crystals in the condensed matter models. With our system, however, we provide a solution to this
problem, where the dynamics naturally come with the normal modes of the vortex lattice. We explored
the properties of the lattice impurities, including their long-range interaction mediated by Tkachenko
phonons, and the density-hopping effects. The vortex lattice also covers the new challenges that have
emerged in the field of ultracold atoms in an optical lattice, whose configuration has been intensively
explored in the direction of providing new quantum phases for the trapped species (1), which goes beyond
the superfluid and Mott insulator phases, already observed in the experiments. We showed the possibility
to obtain quantum-phase transitions in the vortex lattice with the adjustment of atomic scattering length,
associated with the selective absorption imaging technique to characterize the state of the trapped sample.
In the second part, we study a mixture of Fermi-Bose ultracold gases in mixed dimensions (2), based on
a recent experimental realization (3), where the mixing between two bosons was performed using a 1D
optical lattice, coupled with a 3D harmonic trap. Due to the selectivity of optical potentials, while one
species is trapped in the 2D planes of the optical lattice, the other species see only the external dipole
trap in 3D. The 2D-3D configuration provides greater experimental flexibility regarding the variation of
scattering atomic between species, with the resonances induced by the confinement. We particularize
the system, characterizing the impurity diffusion over the influence of the degenerate fermionic polarized
gas (DFG) in 2D, besides the background of condensed bosons in 3D. We analyzed the behavior of this
impurity, which lives in 2D, interacting with the BEC in 2D and 3D respectively. Depending on the
bath in which it is immersed, impurity results in a quasi-particle called Polaron. The theoretical model
employed consists of the perturbation theory formalism associated with Green's functions. This model
allows us to understand suitably the Polaron behavior, which is well characterized by mean its spectral
function. In this way, we can evaluate the effective energy, reduced mass, lifetime, and residue of the
impurity.
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Pseudo-hermiticidade: hamiltonianos nao-hermitianos com
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Os hamiltonianos n3o-hermitianos, durante um longo tempo, foram introduzidos em modelos na meca-
nica quantica de forma totalmente heuristica e fenomenolégica. O problema desta abordagem esta no
fato de que hamiltonianos ndo-hermitianos, em geral, levam a autovalores n3o-reais e a uma evolucéo
temporal ndo-unitaria. Em 1998, Bender e Boettcher (1) verificaram que a familia de hamiltonianos
ndo-hermitianos H = p? — (iz) apresentava autovalores reais e a justificativa foi atribuida a simetria
PT que tais hamiltonianos exibem. Os desenvolvimentos de Mostafazadeh (2), em seguida, alicercaram
os hamiltonianos n3o-hermitianos e PT -simétricos como um caso particular de uma estrutura matema-
tica de operadores pseudo-hermitianos. Demonstrou-se também que hamiltonianos pseudo-hermitianos
apresentam autovalores reais, possuem uma evolugdo unitaria e exibem alguma simetria antiunitaria, ndo
necessariamente a P7 . A ideia geral da teoria & construir um novo espaco de Hilbert Hg, que difere do
original pela definicdo do produto interno <¢‘X>@ = (¢ || x), caracterizado por um operador hermitiano
O, denominado operador métrica, de modo que o hamiltoniano H torna-se hermitiano. No entanto, desde
o trabalho de Bender-Boettcher (1), a PT-simetria ainda permanece dominando as principais pesquisas
sobre hamiltonianos n3o-hermitianos. Neste trabalho, a relacdo de pseudo-hermiticidade sera utilizada
para encontrar as simetrias, possivelmente mais gerais que a P7T, de hamiltonianos pseudo-hermitianos.
Para isso, objetiva-se estudar o hamiltoniano dependente do tempo H = Y, (ayz® + B4p*), verificando
quais as condicBes sobre as fungdes temporais complexas ay(t) e fi(t) que definem um hamiltoniano
pseudo-hermitiano. Para o caso simples independente do tempo do oscilador harménico com bombea-
mento linear (3) H = wa'a + aa + Ba’ e com bombeamento paramétrico H = wa'a + aa® + Ba'?,
escrito em termos dos operadores de levantamento a' e abaixamento a, as condicdes que definem um
hamiltoniano pseudo-hermitiano mostram que ambos sistemas devem exibir uma simetria e~ 7", uma
reversdo temporal seguida de uma rotacdo de um angulo ¢ no espaco de fase. Esta operacido é, de fato,
mais geral que a PT-simetria, que pode ser recuperada fazendo ¢ = .
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We computed transport properties and studied their universality in a nanostructured elementary device.
The computation is based on a procedure we developed: an alternative formulation to the Numerical
Renormalization Group (NRG) method. (1) We direct our attention to the side-coupled device (SCD),
a quantum wire side-coupled to a quantum dot. Experimentally, we control the electronic occupation of
the dot by a gate potential and measure the transport properties (electrical and thermal conductances
and thermopower) as functions of the temperature and gate potential. Theoretically, the Anderson
impurity Hamiltonian models the system. In the Kondo regime of the Anderson model, previous studies
(2) have shown the thermal dependence of the conductance to map linearly on a universal function of
the temperature scaled by the Kondo temperature. We extended the analysis to the other two transport
properties. Furthermore, we built the alternative NRG method with a real-space construction, contrasting
with the momentum-space discretization in the original formulation.
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Currently, research allied to the pharmaceutical industry develops systems for improved treatments more
effective and less invasive for many types of cancers, including non-melanoma skin cancer (NMSC).
(1) From this fact, two nanoparticle systems (NP) were synthesized, using the single (NP1) or double
emulsion (NP2) method, from the biodegradable poly (lactic-co-glycolic acid) copolymer (PLGA) for
potential use in a controlled delivery system of the prodrug 5-aminolevulinic acid (ALA). The NP-PLGA-
ALA systems aims to improve the topical action of photodynamic therapy (PDT) for deeper NMSC.
(2) The initial pH of NP-PLGA-ALA (NP1) was (4.66 £+ 0.02), with mean size by Dynamic Light
Scattering (469.1 £ 5.2) nm and the respective zeta potential (-4.62 + 0.07) mV. The NP2 system was
characterized with pH (4,25 &+ 0.03), medium size (545,9 &+ 8.9) nm and the respective zeta potential
(- 0.46 + 0.40) mV. The formation of these nanosystems was investigated through Scanning Electron
Microscopy (SEM-FEG), and characterized by FTIR and NMR. The NP have a non-rough surface,
polydispersed and spherical. Considering the molecular interactions, it was possible to investigate that
5-ALA gives different characteristics to the systems. In addition, it was possible to observe that ALA is
adsorbed on the NP core shell and has different interactions with the PVA surfactant for each emulsion
studied, which implies possible differences in the release of the drug and in the cytotoxicity of each
system. In vitro cytotoxicity tests with A431 NMSC cells, and irradiated with 8 J.cm-2 energy, showed
that NP1 increased the cells death by 43.23% compared to the control, while that NP2 induced by
51.72%, and both of which nanoparticle system are promising for topical PDT.
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Extensive Air Showers (EAS) are particle cascades that develop in the atmosphere triggered by the colli-
sion of an energetic cosmic particle with an air nucleus. The observable properties of these cascades allow
ground-based detectors to explore an energy window of cosmic messengers which would be inaccessible
otherwise due to limited statistics of direct detectors. This indirect method comes with the cost of
requiring a deep knowledge of the processes involved in EAS development to extract useful information
about the primary particle, the one that triggered the shower. This thesis contributes to this scenario
by providing simulation studies and parametrizations of EAS observables required by current and future
Ultra-High Energy Cosmic Rays (UHECR) and Gamma-ray observatories. Currently, one of the largest
challenges in UHECR physics is to determine the relative abundances of primary particle species. Expe-
rimentally, the most useful variable for particle discrimination is the depth at which a shower reaches its
maximum number of particles (<i>X</i><sub>max</sub>). In this work, the statistical fluctuations
of <i>X</i><sub>max</sub> are studied and parametrized. Three functional forms are analyzed
and it is found that the Generalized Gumbel distribution provides the best description for a wide range of
primary energies and masses. All three functions are parametrized in terms of primary energy and mass.
This work has proven to be useful in the analysis of UHECR sources (1) and in the study of prospects
for future observatories. (2) A second study is presented here concerning the emission of Cherenkov
light in EAS. The contribution by Cherenkov photons dominates the signal in Gamma-ray telescopes
at the ground as well as it is becoming very important in current fluorescence detectors of UHECR.
To understand how the intensity of Cherenkov radiation changes due to the stage of development of a
shower and also due to the observation angle is mandatory to reconstruct the properties of the primary
particle. In this context, a parametrization of the angular distribution of Cherenkov photons in EAS is
performed in which, for the first time, a unified description of the small and large angular regions is
presented in terms of a physically motivated functional form. Simulated gamma-ray and proton showers
with energies in the TeV to EeV region are used to constrain the parameters of the proposed function.
In the end, the description obtained is such that it overcomes in precision previous parametrizations.
Other contributions of this thesis include the shower simulations used in the proposal of an innovative
method for the measurement of <i>X</i><sub>max</sub> in imaging gamma-ray telescopes (3)
and a collaboration with the analysis and simulation group of the Cherenkov Telescope Array in a study
of the systematic uncertainties related to the modeling of hadronic interactions in shower simulations.
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A resisténcia bacteriana aos antibiéticos disponiveis para uso terapéutico € um problema mundial. Por
isso, o desenvolvimento de novas classes de antibidticos e a descoberta de novos alvos moleculares s3o
importantes ao combate as bactérias multirresistentes. (1) A proposta deste projeto é compreender
e caracterizar as enzimas envolvidas na biossintese da vitamina Bl (tiamina) da bactéria patogénica
Enterococcus faecalis com o intuito de validar novos alvos moleculares para o desenvolvimento de anti-
biéticos. O pirofosfato de tiamina é essencial para a vida de todos os organismos, sendo que a maioria
das bactérias sdo capazes de produzir a tiamina, mas os humanos a obtém exclusivamente pela dieta.
Assim, o bloqueio da via de biossintese de tiamina pode ser uma boa estratégia ao combate de bactérias
resistentes, uma vez que essa via esta ausente em humanos. (2) Acredita-se que a enzima TenA faz parte
da via de salvamento e reciclagem dos precursores de tiamina, pois ela pode hidrolisar a tiamina nos
precursores 4-amino-5-hidroximetil-2-metil pirimidina (HMP) e 5-(2-hidroxi etil)-4-metil tiazol (THZ) e
também pode desaminar a aminopirimidina para suprir a via biossintética com HMP. (3) Neste estudo, a
interacdo da enzima EfTenA recombinante com os compostos tiamina, monofosfato de tiamina (TMP)
e pirofosfato de tiamina (TPP) foram avaliados pelo ensaio de estabilidade térmica por Fluorimetria
Diferencial (DSF) e, em seguida, testes preliminares de atividade bioquimica de degradagdo utilizando
0s trés compostos como substrato foram realizados por método colorimétrico apés a reacdo de oxidacdo
em tiocromo. O ensaio de DSF mostrou que a estabilidade térmica da enzima EfTenA aumenta com a
adicdo de tiamina, TMP e TPP na solucdo, porém a o aumento da temperatura de melting & menor
para o TMP e TPP. Os testes iniciais de atividade mostraram que EfTenA recombinante é capaz de
hidrolisar a tiamina e, com menor atividade, o TMP. Uma atividade residual foi identificada para o TPP,
mostrando que a tolerdncia do sitio ativo diminui significantemente a cada adicdo de grupos fosfato a
molécula. Um conjunto de dados de difracdo de raio-X de um cristal de EfTenA com o ligante TMP,
coletado in-house, esta sendo analisado. Essa nova estrutura sera resolvida por substituicdo molecular
a partir da estrutura da EfTenA ja determinada. Testes de otimizacdo de cinética enzimatica também
estdo em andamento para definir os pardmetros cinéticos de EfTenA. N3o ha relato na literatura para
atividade tiaminase |l de enzimas TenA sobre TMP e TPP, e também n3o ha relatos sobre a afinidade
das homélogas com estes compostos. Portanto, os resultados obtidos permitirdo reescrever o papel de
TenA na via de biossintese da tiamina em bactérias.
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Os efeitos téxicos causados por agentes fisicos e quimicos sdo um problema potencial de importancia
agricola, desde o cloreto de sédio (NaCl) até as frequentemente muito usadas nanoparticulas de prata
(AgNP). Embora seja claro que os efeitos téxicos do cloreto de sédio (NaCl) em altas concentragdes
podem atuar devido ao estresse hidrico devido a diminuicdo do potencial osmético, por outro lado também
podem ser devido ao efeito toxico dos ions (1); Ao contrario da salinidade, as vias metabdlicas dos efeitos
toxicos causados pelas nanoparticulas de prata (AgNPs) nas plantas ainda ndo estdo muito claras e as
pesquisas ainda estdo em andamento, mas ha antecedentes e propostas de que podem causar varios tipos
de danos em plantas, como citotoxicidade e genotoxicidade. (2) Varias técnicas computacionais fizeram
progressos significativos no processamento de imagens, especialmente as redes neurais convolucionais
(CNN); Podem ser muito Gteis na assisténcia técnica para detecgdo automatica de doengas (3) ou
também deteccdo de toxicidade. Para gerar as imagens necessarias ao treinamento de redes neurais
artificiais (CNN), s&o realizados experimentos com temperatura de 25 - 26 ° C, fotoperiodo de 12:12 e
umidade relativa de 65%. Além disso, os experimentos s3o divididos em dois métodos, as plantas que s3o
submetidas a toxicidade do cloreto de sédio (NaCl) sdo cultivadas em substrato Carolina Soil do Brasil,
e as plantas tratadas com nanoparticulas de prata (AgNPs) s3o cultivadas in vitro e ambos submetidos
a tratamentos de toxicidade nas mesmas condi¢cdes em que foram inicialmente cultivados. As plantas
de Tradescantia minima submetidas a testes de toxicidade com cloreto de sédio (NaCl) apresentaram
menor crescimento em altas concentracdes, ao contrario das plantas tratadas com nanoparticulas de prata
(AgNPs), ndo houve diferenca no crescimento das plantas. Além disso, as folhas das plantas tratadas com
cloreto de sédio apresentavam sinais de desidratacdo (plasmdlise). Nas analises preliminares com redes
neurais convolucionais (CNN) dos testes realizados com NaCl, a precisdo de classificagdo das imagens
foi de apenas 35%.
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Avaliacao do potencial fotocatalitico de nanocubos de SrTiO3
dopados com Mo para produciao de H2 combustivel

CENTURION, H. A.; GONCALVES, R. V.

higorcenturion@usp.br

A demanda energética inerente ao desenvolvimento tecnolégico obtido pela humanidade ao longo dos
séculos foi e ainda é majoritariamente suprida pelo uso de combustiveis fésseis. Contudo, o massivo uso
desta matriz energética a estd levando ao esgotamento das reservas naturais, além de suscitar sérios
problemas ambientais como a emissdo de gases de efeito estufa. Sendo assim, existe um crescente inte-
resse por fontes energéticas sustentaveis, como a solar. Neste contexto, o hidrogénio obtido pela quebra
fotocatalitica da agua (water splitting), utilizando um semicondutor e luz natural, é um importante can-
didato para o armazenamento e utilizagdo da energia solar. (1) Dentre os possiveis semicondutores para
realizar o processo de water splitting, podemos destacar o SrTiO3 (STO), devido a posi¢cdes adequadas
das bandas de valéncia e conducdo para oxidar e reduzir a molécula de agua, estabilidade quimica em
meio aquoso, bem como abundéncia dos elementos que o compde. (2) Embora apresente excelentes
propriedades fisico-quimicas, o SrTiO3 possui elevada taxa de recombinag¢do do par de elétrons e buracos
além de apresentar elevado bandgap de 3.2 €V, absorvendo apenas luz UV, que corresponde a 4% do
espectro solar. Sendo assim, é necessario adotar algumas estratégias que contornem as limitacdes supra-
citadas e melhorar a atividade fotocatalitica do STO, como a utilizacdo de dopantes para aproveitar parte
da luz visivel bem como depositar co-catalizadores metalicos para melhorar a transferéncia de cargas.(3)
Neste contexto, este trabalho busca ampliar a producdo de H2, por meio da dopagem do SrTiO3 com
Mo, além de utilizar niquel como co-catalizador em sua superficie, depositado via magnetron sputtering.
Nanocubos de SrTiO3 puro e dopado foram sintetizados via método do sal fundido e caracterizados por
DRX, MEV, MET, UV-Vis e XPS. A evolucdo de hidrogénio foi realizada com nanocubos de SrTiO3
suspensos em solucdo aquosa de 20 vol% de metanol. A configuracdo com maior otimizacdo do SrTiO3
dopado com Mo e decorado com niquel, apresentou uma taxa de evolu¢do de H2 de 15,1 [U+F06D]mol
h-1, sendo 34 vezes maior que o SrTiO3 puro.
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O papel do emaranhamento em um motor de Szilard quan-
tico

SILVA, L. D. A. D. J.; BRITO, F. B. D.
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A area da termodindmica quintica busca compreender e verificar sob quais condi¢des os principios da
termodinamica s3o validos em sistemas quanticos, ja que esses sistemas ndo estdo no regime macroscépico
onde a validade desses principios n3o é contestada. Os estudos realizados nessa area trouxeram a
necessidade de repensar alguns conceitos fisicos basicos como o calor e o trabalho. Esse projeto consiste
em utilizar os conhecimentos obtidos pela area da termodinamica quantica para estudar o funcionamento
do motor de Szilard e verificar qual papel a coeréncia quantica desempenha na evolu¢do desse sistema.
Para realizar esse estudo, primeiramente estudamos as algumas definicdes de trabalho e calor para
um sistema aberto acoplado fracamente com um conjunto de reservatérios térmicos.(1) Em seguida,
buscamos entender a dindmica dos sistemas abertos e como construir e obter informacées da equacio
mestra que rege a dindmica desses sistemas.(2) Também verificamos como o emaranhamento surge
no estado de um sistema composto por um qubit interagindo com um conjunto infinito de osciladores
quanticos multimodais e também como essa intera¢do pode levar a descoeréncia no estado do qubit. (3)
O préximo passo desse projeto sera estudar o funcionamento do motor de Szilard e verificar se & possivel
utilizar a coeréncia quantica para aprimorar o funcionamento desse motor.
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Simulacao de Armadilha Magneto-Optica em geometrias nao-
convencionais operando préximo ao limite fotonico

SANTOS, B. N. ; HENN, E.
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Os métodos de resfriamento a laser e armadilhamento foram revolucionarios para o estudo de dtomos
frios, eles possibilitaram a confirmagdo experimental do quinto estado da matéria, em um regime ultra-
frio, conhecido como Condensacdo de Bose-Einstein, o qual foi premiado com o Nobel de Fisica em
1997. A Armadilha Magneto-Optica (1), ou do inglés Magneto-Optical Traps (MOT), & uma parte
fundamental desses experimentos constituida de um campo magnético quadripolar e de uma geometria
de feixes, sua funcdo é de resfriar e aprisionar nuvens ultra-frias de matéria até temperaturas na ordem de
K através do espalhamento de f6tons em transi¢Bes pticas dipolares. Dado a razdo n = I'/wg, com
[" sendo a largura de linha da transicdo utilizada e wr = (47%h)/(2mA?) a frequéncia de deslocamento
devido ao recuo foténico, na aproximacdo npproxl obtemos a chamada Armadilha Magneto-Optica de
linha estreita (2), ou do inglés narrow-line MOT (nMOT), cuja dindmica é limitada pelo recuo foténico.
Nesse regime, também chamado de regime quantico, o espalhamento individual de f6tons é relevante
para a dindmica em questdo. Quando 7 > 1, a armadilha & bem descrita por um regime semi-classico,
no qual o comportamento médio dos espalhamentos predomina. A criacdo de um modelo quantitativo
para um MOT é um grande desafio devido aos feixes polarizados em geometrias tridimensionais, campo
magnético quadripolar e efeitos de bombeamento 6ptico. Portanto, propomos uma simulagdo (3)da
dindmica na armadilha utilizando o método de Monte Carlo, no qual consideramos o espalhamento de
fétons e a solucdo estacionaria das equacées dpticas de Bloch. Nosso objetivo é analisar configuracdes ndo
usuais com trés e quatro feixes visando a busca por parametros que permitem a realizacdo experimental
otimizada de tais geometrias, além disso desejamos observar e comparar os regimes semi-classico e
quantico.
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Um dos resultados mais importantes e famosos do Eletromagnetismo Classico é que cargas em trajetérias
aceleradas devem emitir radiacdo eletromagnética com uma poténcia proporcional ao quadrado da sua
aceleracdo (P o o?).(1) Entretanto, com a comprovacdo da Teoria da Relatividade Geral de Einstein, que
tem como hipétese que ndo deve ser possivel (a partir de experimentos locais) diferenciar um referencial
uniformemente acelerado na auséncia de campos gravitacionais de um parado em um campo gravitacional,
foi natural que surgissem perguntas sobre a validade dessa poténcia irradiada, e como conciliar isso com
o fato de que uma carga parada na superficie da Terra ndo emite radiacdo por exemplo. Um dos
primeiros pesquisadores a oferecer uma resposta completa para esse aparente paradoxo foi o Boulware,
que publicou, em 1980, um artigo mostrando que, do ponto de vista classico (ou seja, com as Equacdes
de Maxwell juntamente com a Teoria da Relatividade), a nogdo de radiagdo é dependente de referencial
(2), e nesse caso em especifico, um observador acelerado junto com a carga elétrica n3o seria capaz
de medir a radiacdo que é medida por um observador inercial. Mais recentemente, de 1992 até o
presente momento, foram publicados vérios artigos fazendo a analise desse problema de um ponto de
vista quantico, e foi mostrado que a Radiagdo Unruh (banho térmico medido por observadores acelerados)
exerce um papel muito importante em conciliar os resultados medidos por observadores inerciais com
os medidos pelos observadores acelerados. (3) Como esses resultados ndo sdo amplamente conhecidos
na comunidade fisica, esse trabalho teve como objetivo reunir (e entender) todos esses resultados ja
conhecidos relacionados a radiacdo de cargas aceleradas, assim como deixar o estudante a par das
discussdes atuais do assunto para que esteja preparado para fazer uma contribuico original nas "pontas
soltas"que ainda existem nesse tema durante o doutorado.
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Laser de interacio efetiva

OLIVEIRA NETO, F. de ; YOUSSEF, M.

A teoria do laser € uma das principais no desenvolvimento da 6tica quantica, em particular nas interacées
radiagdo-matéria. Baseada no trabalho tedrico arquitetado por Townes e Schawlow (1), o primeiro
laser foi construido na década de 1960, e desde entdo exerce um papel fundamental nas areas de fisica
e suas tecnologias. Neste trabalho apresentamos um esquema de niveis atémicos a partir do qual
construimos, mediante os protocolos de James (2) para interacdes efetivas, um Hamiltoniano Efetivo
contendo os termos de Jaynes-Cummings (JC) e Anti Jaynes-Cummings, com acoplamentos diferentes.
Posteriormente aplicamos uma transformac3o canénica com o objetivo de obtermos um Hamiltoniano
na forma de JC para fazermos uso do mesmo inserindo-o no contexto da teoria do laser, onde propomos
uma intera¢do sistema-reservatério na forma de Lindblad (3) nesse novo espaco. Tendo-se conhecida a
solucdo para esta equacdo mestra como sendo o estado coerente, basta reescrevermos esse estado na
base de Fock, que nos mostra o estado de vacuo comprimido.
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Cluster epa de Enterococcus faecalis

DANTAS, L. ; NASCIMENTO, A. S.

As proteinas epal e epaOX de Enterococcus faecalis eram inicialmente o foco de estudo. Elas sdo
categorizadas como gicosiltransferases (GT2), as quais estdo envolvidas na sintese e integridade de
biofilmes produzidos por E. faecalis. (1-2) O estudo abrangendo a caracteriza¢do estrutural e enzimaticas
dessas duas GT2 foi motivado por biofilmes serem um dos facilitadores da aquisicdo de resisténcia
bacteriana a antibiéticos, em conjunto com a lacuna de informac3o disponivel sobre E. faecalis quando
comparada com outras espécies bacterianas. As enzimas epal e epaOX se mostraram insolaveis, mesmo
ap6s tentativas de intensificar a solubilidade delas, como expressdes em vetores e cepas de expressdo
distintas, adicdo de detergentes em solucdo, reenovelamento com SDS e expressdo de versdes truncadas
das enzimas. Os genes que codificam as proteinas epal e epaOX fazem parte do cluster epa (enterococcal
polysaccharide antigen), que agrupam produtos génicos parcialmente responsaveis pela decoracdo de
polissacarideos da parede celular do género Enterococcus. As cadeias de acicares se configuram como um
fator de patogenicidade, auxiliando na ades3o celular a superficies e na estruturacio da morfologia celular,
assim como elas constituem biofilmes. Sendo assim, duas proteinas do cluster epa foram adicionadas
ao trabalho: epaB, também uma glicosiltransferase que atua no transporte de aclcares, e epaE, uma
possivel glicose-1-fosfato timidiltrasferase (3), responsavel pela sintese de um precursor da L-ramnose.
Experimentos iniciais com essas proteinas envolveram a fusdo das proteinas a GFP (Green Fluorescent
Protein) para localizagdo celular das mesmas através da microscopia confocal. Spoiler: a epaB é insoltvel,
tal como a epal e epaOX, mas a epaE apresenta grau de solubidade o suficiente para a caracterizacdo
estrutural e enzimatica.
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Estudos de nanotermodindmica e informacao em pincas 6pti-
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Na segunda metade do século XIX, James Maxwell propds um experimento mental, conhecido atual-
mente como deménio de Maxwell, com a finalidade de ilustrar o carater estatistico da segunda lei da
termodindmica. O experimento consiste de uma caixa isolada contendo um gas ideal em equilibrio tér-
mico a uma temperatura T. O recipiente possui uma diviséria, separando-o em duas partes, com uma
portinhola controlada por um agente mistico, mais tarde chamado de deménio de Maxwell. O deménio
possui capacidade de medir as trajetdrias e velocidades de cada particula do gas, permitindo as com
maior velocidade atravessarem para um dado lado da caixa e as mais lentas para o lado oposto. Assim,
através deste controle ele cria uma diferenca de temperatura entre os dois lados, violando a segunda lei
da termodindmica. Foi somente em 1929 que Leo Szilard formulou outro experimento imaginario que
mostraria o papel do deménio de Maxwell com mais clareza, permitindo quantificar o trabalho obtido em
um ciclo. Szilard encontrou que a informac3o obtida pelo deménio era proporcional ao trabalho realizado
pelo sistema ao longo de um ciclo, conectando a informacdo obtida com o trabalho realizado pelo sistema.
Com isso, ele mostrou que a informac3o tem um papel fundamental na resolucdo do deménio de Maxwell.
Exatamente qual processo que era responsavel por compensar o trabalho realizado foi palco de discussées
nas décadas subsequentes com Brillouin, Landauer e Bennett, sendo que era considerado que o deménio
foi exorcizado pelo argumento de que para apagar um bit de informacdo era necessario no minimo um
kBT de energia. No entanto, apenas nos altimos 30 anos que ferramentas tedricas e experimentais foram
desenvolvidas, capazes de avancar a compreens3o sobre este tema de forma significativa. Em particular,
estamos interessados nas generalizagdes feitas por Takahiro Sagawa (1), em sua tese, da segunda lei
da termodindmica e das igualdades de Jarzynski e Crooks, quando submetidas a controle de feedback,
ou seja, quando manipula-se informac3o no sistema no nivel das flutuacées térmicas, simulando o papel
do dembnio de Maxwell. Como plataforma experimental para investigarmos essas questdes temos uma
pinca dptica, desenvolvida nos altimos anos no Laboratério de Tecnologias Quénticas do IFSC (2), cujo
potencial de aprisionamento 6ptico pode ser controlado dinamicamente,
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Distribuicao de luz na pele com um objeto refletivo em sua
superficie usando simulacées de Monte Carlo

FORTUNATO, T. C. ; MORIYAMA, L. T.
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Quando a luz se propaga através de um meio tarbido como tecido biolégico, é conhecido que ocorrerdo
os fendmenos de reflexdo especular, refracdo, espalhamento, absorcio e reflexdo difusa. As propriedades
Opticas intrinsecas do tecido influenciam na propagacdo da luz, no entanto outro aspecto a ser levado em
consideragdo é a geometria da fonte de luz. Com o avanco tecnolégico da 6ptica biomédica, surgiram
diversos dispositivos de iluminacdo para fins de fototerapia e fotodiagndstico, cada um deles construido
com geometrias e materiais especificos. N3o é raro encontrar dispositivos contendo partes metalicas que
devem ser colocados em contato com a superficie do tecido. N3o encontramos referéncias ao efeito de um
material altamente reflexivo em contato com a superficie do tecido biol6gico durante um procedimento
médico. Este trabalho tem como objetivo utilizar simulagdes de Monte Carlo (MC) para avaliar como um
material altamente reflexivo na superficie entre a pele e a fonte de luz pode influenciar na distribuicdo da
luz no tecido. A implementagdo do MC utilizada, desenvolvida por Fang, chama-se Monte Carlos eXtreme
(MCX)(1) e é baseada na unidade de processamento grafico (GPU). Consideramos um tecido cutaneo
contendo 6 camadas: epiderme, derme papilar, derme da rede sanguinea superior, derme reticular, derme
da rede sanguinea profunda e gordura subcutanea.(2) Para simular o material reflexivo, varios coeficientes
opticos foram testados para obter os efeitos fisicos da reflexdo. Os resultados indicam que o material
reflexivo altera a quantidade de luz dentro do tecido, sendo esse efeito mais pronunciado na primeira
camada da pele, onde é possivel detectar uma maior quantidade de luz absorvida. Este estudo mostra
que a dosimetria de luz deve levar em consideracdo n3o apenas a quantidade de luz que sai da fonte,
mas a quantidade de luz que é efetivamente acoplada ao tecido.
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Chiroptical properties in plasmonic and high-refractive-index
dielectric nanostructures
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Enantiomers share the same stoichiometric molecular formula, but exhibit different biological and che-
mical activity when interacting with chiral media, like the human body. In pharmacology, for instance,
the therapeutic effects of chiral drugs are often associated with a single enantiomer whereas the other is
inactive and/or contributes to undesirable effects. Furthermore, the wrong chirality of chiral proteins may
lead to toxic effects, believed to be one of the underlying causes of diseases such as Alzheimer's, Parkin-
son's, Huntington's, and type Il diabetes. Therefore, developing new ways for reliable enantiodetection
and enantioseparation of chiral drugs is relevant. Conventionally, circular dichroism (CD) spectroscopy
is used to discriminate molecular chirality. However, this technique is limited to high concentrations or
large analyte volumes due to the inherently weak molecular-chiroptical activity. Also relevant is that
enantioseparation of chiral samples is performed through the use of other chiral samples, which may
induce undesirable contamination. In this work, we exploit the electromagnetic resonant modes in chiral
high-refractive-index nanostructures (1) for enhancing the chiral near-fields. Moreover, we show that the
gradient optical-forces (2) can be used to manipulate spherical chiral nanoparticles with radius as small
as 12 nm, which paves the way to efficiently manipulate nanometer-size biological chiral particles such as
enzymes and other proteins.(3) Numerical results were obtained using the commercial electromagnetic
simulation packages COMSOL Multiphysics and Lumerical FDTD.
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Analise exploratéria de imagens do Biossensor aplicado ao
diagnéstico de ciancer de préstata

BRAZ, D. C. ; RODRIGUES, V. C. ; OLIVEIRA JUNIOR, O. N.
dcbraz@usp.br

Biossensores tém sido usados para identificar biomarcadores de cancer em células e fluidos corporais como
a urina e sangue.(1) Em muitos casos a variabilidade das amostras biol6gicas requer que muitas medidas
sejam realizadas, e essa grande quantidade de dados precisa ser tratada com técnicas computacionais.(2)
Os dados gerados por biossensores sdo majoritariamente de medidas elétricas e eletroquimicas, sendo
que recentemente passou-se a utilizar imagens de microscopia eletronica.(3) O objetivo deste trabalho é
apresentar resultados de uma analise exploratéria do conjunto de imagens de um biossensor, que servirdo
para desenvolver classificadores baseados em aprendizado de maquina. Denominado de PCA3Au, o
conjunto analisado é formado por imagens de microscopia eletrénica de varredura (MEV) para um
biossensor contendo nanoparticulas de ouro. Sdo 31 imagens em escala de cinza (8 bits) com resolugdo
espacial de 1024x690 pixels, geradas a partir de 8 classes de experimentos. As classes 1 e 2 (*negative*
e *blank*) n3o possuem o analito — biomarcador PCA3 para céncer de préstata — e as classes 3 a 8
possuem diferentes concentragdes do analito (umol/L): 1E-5, 1E-4, 1E-3, 1E-2, 1E-1 e 1E0Q. A analise
foi realizada com 4 experimentos computacionais para verificar as caracteristicas das imagens, com
comparacgdo intra e interclasses. Observou-se uma mudanca no padrdo de textura com o aumento da
concentracdo do analito evidenciada pela diminuicdo da granularidade das regides de maior intensidade.
As medidas estatisticas de centralidade, dispersdo e quartis das intensidades dos pixels permitiram verificar
que médias e medianas possuem valores proximos entre si (aprox. 128) com um razoavel desvio-padréo.
As distribuicdes das intensidades sdo moderadamente assimétricas positivas e negativas e relativamente
achatadas, e hd pequena presenca de intensidades anémalas e grande similaridade entre os intervalos
interquartis das classes com analito. A avaliacdo das dissimilaridades entre as imagens foi realizada a
partir de 5 medidas de distancia entre os pixels, constatando-se grande dissimilaridade e, especificamente,
uma diferenga significativa entre as classes sem e com analito. As frequéncias espaciais (ciclos/pixel)
das intensidades estdo distribuidas em um intervalo de baixos valores (13.956 — 28.399). Também aqui
verificou-se uma diferenga significativa entre as classes sem e com analito. Da analise, pode-se obter
o conhecimento necessario sobre o conjunto de imagens que permitira planejar os experimentos com
algoritmos de aprendizado de maquina para obter classificadores eficientes no diagnéstico de cancer de
préstata.
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Maleabilidade de redes complexas ao longo de sucessivas re-
mocoes de arestas

FURUTA, R. H. M. ; COSTA, L. D. F.
roberto.furuta@usp.br

O estudo de sistemas de entidades interagentes, conhecidos como sistemas complexos, ganha cada vez
mais destaque nas diversas areas da ciéncia. A natureza desses sistemas permite que sejam modelados
usando grafos, que nesse contexto s3o referidos como redes complexas. As redes sdo estudadas por duas
perspectivas: topologia e dindmica. No estudo da topologia, analisa-se a estrutura da rede (entidades
e suas conexdes), enquanto que, no estudo da dindmica, analisam-se processos que ocorrem sobre essa
estrutura (como procedimentos que percorrem a rede).(1) Considerando que a estrutura de grande parte
das redes se modifica ao longo do tempo, surge o interesse em estudar o efeito de modificacdes topolé-
gicas sobre suas propriedades, sejam essas topoldgicas ou das dindmicas. Para caracterizar a diversidade
de topologias resultantes de modificacBes na rede, em 2018, foi proposta uma medida nomeada malea-
bilidade (2), calculada por meio da exponencial da entropia das probabilidades de cada desdobramento
possivel. Neste trabalho, pretende-se calcular a maleabilidade de redes ao longo de sucessivas remocdes
de arestas e analisar seus comportamentos. Para isso utilizamos redes modelos dirigidas e n3o dirigidas
e avaliamos a influéncia do critério de selecio da aresta removida. Como pardmetro de avaliacdo do
desdobramento da rede, utilizou-se a medida de coeficiente de agrupamento médio (*average clustering
coefficient*). (3) Almeja-se também realizar medidas de dindmicas sobre essas redes a cada passo de
remocido e analisar os perfis obtidos.
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Fenomenos de transporte de unica molecula atraves de um
nanoporo em filme polimerico.

ZAGO, L. A.; GUIMARAES, F. E. G.
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A producdo e a caracterizagdo de nanoporos em membranas tem sido alvo de intenso estudo nas Gltimas
décadas devido a extensiva gama de aplicacdes, desde a area biol6gica para estudos de transporte em
membranas celulares(1), como na fisica para dispositivos eletronicos. Este trabalho contempla a produgio
e a caracterizacdo de nanoporos através do processo de litografica eletrénica em membranas de PMMA
(Polimetilmetacrilato) de espessuras da ordem de micrometros, e o estudo dos fenémenos de transporte
de uma Gnica molécula através do nanoporo. Estas membranas ao serem utilizadas em um sistema
eletrolitico possibilitam a produgdo de um dispositivo sensivel a passagem de uma Gnica molécula (2), pois
a passagem da molécula através do nanoporo produz uma alteracdo na corrente eletrolitica estabelecida,
deixando um sinal que é caracteristico as propriedades elétricas e morfol6gicas da molécula de estudo. O
estudo da formac3o dos nanoporos foi realizado variando algumas caracteristicas do processo litografico,
como a formacio de filmes com diferentes pesos moleculares, a exposicido ao feixe eletrénico e o tempo
de revelagdo. O formato do nanoporo é uma caracteristica importante ao sistema (3), pois é possivel
obter respostas elétricas dependentes dessa caracteristica, como seletividade de corrente e retificac3o.
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Fotobiomodulacao como potencializadora da radioterapia:
um estudo pré-clinico

FARIA, C.; AVO, L. R. D. S. D. ; BAGNATO, V. S.
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Fotobiomodulagdo (PBM) consiste no uso de luz visivel e infra vermelha para promog¢do de mudangas
celulares e sistémicas no metabolismo, prolifera¢do, inflamagao, entre outros. (1) Suas aplicagdes variam
de cicatrizacdo de feridas a analgesia, incluindo prevencio e reducdo de efeitos colaterais da radia¢do ao
tecido normal. Nesse contexto, a aplicacdo mais significativa é para tratamento e prevencdo de mucosite
oral em pacientes de radioterapia. (2) Apesar disso, a comunidade médica é ainda relutante a incorporacdo
dessa técnica por seus efeitos e mecanimos em tumores ndo ser bem conhecidos. No entanto, existem
evidéncias de que a luz pode sensibilizar as células tumorais a radiagdo modulando seu metabolismo,
ciclo celular e oxigenaggo. (3) Portanto, foi investigada a combinagdo da Fotobiomodulagdo e radiagdo
em cancer de pele em modelos in vitro e in vivo para avaliacdo da seguranca e beneficios da técnica
em radioterapia. Os redultados com as células de carcinoma A431 mostraram que a PBM sozinha (5
J/em2, 780 nm, Mmoptics) n3o alterou a proliferacdo, mas aumentou a fracdo da populagio em G2/M,
a fase do ciclo celular em que as células s3o0 mais sensiveis ao dano por radiacdo ionizante. Combinada
a um protocolo fracionado de 3 x 0.8 Gy (XRAD 225x, Precision X-Ray), foi observada maior redugdo
de células no ensaio clonogénico. Em modelo xenografico desses tumores, em camundongos Balb-c
nude, foram testados os protocolos de 3 x 5 Gy para o grupo radiacdo, 3 x (5 J/cm2 - 24h - 5 Gy)
para PBM-RT, 3 x 5 J/cm2 para o grupo PBM group e iluminacdo sham para o controle (n=14). A
analise de sobrevivéncia por Kaplan Meier foi realizada considerando morte um volume maximo tumoral
de seis vezes o volume no inicio dos tratamentos, ja que esse modelo ndo causa a morte do animal.
Pelo teste de log-rank, observou-se aumento estatisticamente significativo na sobrevivéncia do grupo
PBM-RT sobre o grupo RT, mas nenhuma diferenca entre os grupos PBM e controle. Adicionalmente,
as areas necréticas foram monitoradas ao longo do experimento por tomografia de coeréncia 6ptica e,
ao final, foi realizada uma analise histolégica dos tumores. Assim, a fotobiomodulacdo no protocolo
utilizado se mostrou segura para aplicacdo em células de cancer de pele e ainda potencialmente positiva
para a radioterapia, aumentando a erradicacdo tumoral. Seus mecanismos e essa combinacdo precisam
ser melhor estudados, ja que & uma técnica de baixo custo, com protocolos simples e que ja é utilizada
clinicamente, com sucesso, para reducio de efeitos adversos da radiacdo ionizante.
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Optimization of temperature for 39 K: The Gray Molasses
technique
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The goal of our global project is to produce a Bose-Einstein condensate of two species, Sodium and
Potassium, with the possibility of varying the interspecies interaction for the study of aspects of superfluids
in different regimes. Through the use of techniques such as stirring beam and Feshbach resonances it will
be possible to study the vortex nucleation in a two species BEC with adjustable interactions, exploring the
different miscibility regimes between the species, as well as formation and studies in quantum turbulence.
But to achieve this regime, we need to implement different cooling techniques for both species. In this
work, we show the application of the cooling technique known as Gray Molasses which was proposed
by the references (1-2), with the objective of increasing the phase space density of our atomic cloud of
39 K. In this presentation, we will show how we get a temperature of approximately 10uK with 1.2E8
atoms approximately, when we apply the Gray Molasses technique in a Magneto Optical Trap. In this
way, we have a cold sample enough to join our second atomic species, Sodium, in order to proceed to
the production of the mixture of atomic superfluids.
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Artificial neural networks and complex networks: an integra-
tive study of topological properties and pattern recognition
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Artificial Neural Networks (ANNs) are in ascension, considering the modern society that increasingly
demands better artificial intelligence techniques. The field had renewed attention, especially since 2012,
due to the deep learning diffusion, where large and complex models are achieving impressive results.
However, this also led to a blind search for better performance, and little is known regarding these
network’s internal functioning. (1) In parallel, the big data phenomenon and the growing capacity to
collect data from several systems have made the Complex Network (CN) research to flourish. CN
usually represents real-world phenomena composed of a wide range of elements and interactions, hard to
analyze with simple approaches. These properties align with the actual context of ANNs, which consists
of large amounts of neurons with signs of a complex topological organization. It is possible then to
observe a high correlation between both areas (CNs and ANNs), which is still underexplored. Therefore,
this correlation links the present research’s proposed ideas, seeking to integrate both network science
and neural networks for pattern recognition. The work has three main goals: 1) Analyze and describe
the functioning of ANNs and its correlation between performance and topology. 2) Characterization
of CNs with ANNSs, analyzing how to transform graphs into new multidimensional representations as
input for neural networks. 3) And the combination of CNs and ANNs into new integrative pattern
recognition models, with the main focus on Computer Vision tasks. We achieved various preliminary
results that already resulted in 4 publications, 2 submitted papers, and 4 others in production. On the first
objective, a static visual analysis shows exciting results, where it is possible to observe distinct correlation
patterns between ANN topology and performance. We are now addressing a dynamic approach and
testing how to practically turn these properties into new neural network techniques such as construction,
initialization, and training. Concerning the second objective, we prose a novel CN embedding based on
vertex centrality, called deep topological feature maps (DTFM). This multidimensional representation
is used with deep convolutional networks, achieving state-of-the-art results. As for the last objective,
we proposed new computer vision methods approaching CNs and randomized neural networks, achieving
exceptional performance in different applications such as texture analysis (2) and visual diagnosis of
prostate cancer. (3)
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Terapia fotodindmica antimicrobiana da pneumonia bacteri-
ana com nebulizacio e iluminacido extracorpoérea: eficiéncia
da entrega e aspectos de seguranca

KASSAB, G. ; TOVAR, J. S. D. ; BUZZA, H. H. ; INADA, N. M. ; KURACHI, C. ; BAGNATO, V. S.
giulia.kassab@usp.br

InfeccBes do trato respiratério inferior sdo a principal causa de morte infecciosa no mundo. Diante da
incidéncia cada vez mais frequente de resisténcia a antibiéticos, e também do surgimento de novos
patdgenos, como vivemos atualmente com o SARS-CoV-2, se faz necessario o desenvolvimento de um
tratamento para pneumonias que seja ndo s6 eficaz e seguro, mas também pluripotente. A terapia
fotodindmica antimicrobiana (TFDa) se apresenta como uma excelente op¢3o, ja que é capaz de eliminar
virus e bactérias de forma segura e sem selecionar resisténcia. Estudos anteriores ja demonstraram a
eficacia da combinagdo entre o fotossensibilizador indocianina verde (ICV) e a luz infravermelha na
eliminagdo de bactérias causadoras de pneumonia in vitro e em modelo animal. (1-2) Este trabalho se
propde entdo a conjugar os melhores protocolos de entrega da ICV e da luz em estudos pré-clinicos, de
forma que o projeto possa avancar para estudos clinicos de forma segura e otimizada. Demonstramos
que a dose necessaria para eliminar as bactérias *Streptococcus pneumoniae* e *Staphylococcus aureus*
é segura em linhagens de macréfagos (J774), epitélio pulmonar (A549) e fibroblastos (L929). Em
modelo animal (camundongos), a nebulizagdo é capaz de entregar de maneira mais seletiva a dose de
ICV semelhante & administrada por instilacdo intranasal. Foi possivel propor um modelo para estimar
a dose de luz necessaria para obter-se o efeito fotodindmico em animais. Finalmente, a seguranca do
tratamento de TFDa foi demonstrada no modelo animal, através da analise clinica e histologia dos 6rgdos
de interesse.(3) De uma forma geral, a TFDa apresenta baixa toxicidade nos tecidos do hospedeiro e alta
toxicidade nos patégenos, o que demonstra seu grande potencial no tratamento de infecgBes respiratérias.
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Resfriamento 6tico ro-vibracional de um feixe supersonico de
Rb2.
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O desenvolvimento de técnicas para resfriar e aprisionar moléculas diatémicas polares é motivado pelo
amplo campo de suas potenciais aplicacdes. Entre as quais podemos citar as seguintes: controle de dina-
mica molecular (1), espectroscopia de alta resolucdo e controle quantico (2) testes de leis fundamentais
da fisica, informacdo e computa¢do quantica (3), entre outras. Em nosso laboratério nés queremos
desacelerar um feixe supersénico de moléculas diatémicas de Rubidio. As temperaturas vibracional e
rotacional com as que as moléculas saem do forno, onde elas sdo formadas, foram estimadas a partir
do espectro experimental das transicdes entre os estados moleculares X! Z;(vx,jx) — B, (vB, jB),
obtendo temperaturas de 314 K e 75 K respetivamente. Isso evidencia que o feixe molecular esta es-
palhado em varios niveis ro-vibracionais. Por tanto foi necessario desenvolver uma técnica para fazer o
bombeamento é6tico para o estado X! Z;(vx,jx = 0). Nesta técnica utilizamos dois lasers de banda
larga, um para fazer o resfriamento vibracional através do potencial 0] e outro para fazer o resfriamento
rotacional através do potencial BII,. O processo de resfriamento ro-vibracional com estes dois lasers
banda larga foi simulado numericamente, mostrando que mais do 99 % das moléculas que saem do
forno, espalhadas em varios niveis ro-vibracionais, sdo bombeadas para o estado X Z;(vm =0,j, =0)
em aproximadamente 16 p s, o que mostra que é possivel fazer o bombeamento 6tico com os sistemas
de banda largas que temos neste momento. Simulagdes mostram que este esquema deve permitir a
realizacdo de desaceleracdo Zeeman de moléculas.
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On the laws of thermodynamics in the quantum regime
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Since its early stages, thermodynamics has been successfully verified in very different and extensive
scenarios: its applicability ranges from very large physical systems to small single molecules. In the
core of this undeniable success lies the famous laws of thermodynamics. More recently efforts are being
made into the development of a consistent quantum thermodynamic theory able to describe the most
broad scenario of nonequilibrium quantum systems. In this sense, it is interesting to notice that, just
like its classical counterpart, this endeavor is fueled by both from practical and theoretical purposes. In
one hand, recent progress on the manipulation, control and fabrication of quantum objects brings the
requirement to understand the thermodynamics of such systems, on the other hand the comprehension of
how the classical thermodynamic behavior emerge from more fundamental principles is imperative for a
complete and continuous physical description of reality. However, despite its clear importance and many
scientific efforts several subtle, but fundamental, issues are still open questions. It is not fully clear how
to translate the usual thermodynamic notions, such as work, heat (1-2) and entropy production, to these
general situations, or how to identify and take into account the role played by genuine quantum features in
thermodynamic processes, such as entanglement and coherence. (3) In particular, these issues are critical
to establish quantum versions of the laws of thermodynamics. In this project we are interested to address
such questions. In this sense we expected to scrutinize different proposals of quantum heat and work, and
investigate its consequences on the thermodynamics of different quantum dynamics. More specifically,
in order to avoid approximations we are going to study an analytically solvable model (dephasing) to
probe these quantities. By doing that it is expected to recognize possible candidates to such variables
and identify coherent quantum versions of the laws of thermodynamics.
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Effect of deposition parameters on the gas sensing properties
of In203-Sn202 (ITO) compound.
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The use of metal oxide semiconductor materials applied as gas sensing devices is currently one of the
most researched topic in air quality control and environmental protection.The research is aimed on the
production of new sensing materials with improved sensor parameters such as detection limits, selectivity,
working temperatures, and response times of the well-known semiconductor materials. For the most
commonly used metal oxides as gas sensors a clear correlation between structure, size/morphology,
and the gas sensing properties has not been experimentally established. (1) In this work, RF magnetron
sputtering technique will be used to study the effect of deposition parameters on the gas sensing properties
of In203 — SnO2 (ITO) compound regarding different toxic gases. Preliminar results show that the
deposition rate and the temperature of substrate during the deposition affect the morphology of the
samples.
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Nitrogen-Vacancy center in diamonds and its quantum appli-
cations.

ANDRADE, L.
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Nitrogen-Vacancy (NV) center is one of the several defects that can occur in the diamond lattice. It
has been studied for the past few years because of its great applicability for quantum applications (1)
(e.g quantum information) and magnetometry. (2) Due its spin properties, one can do an easy spin
readout and change by optical means and use of microwaves, all this at room temperature. This allows
the NV to perform as a sensor, once they are sensitive to magnetic and electrical fields. This work uses
the Optically Detected Magnetic Resonance (ODMR) technique to measure longitudinal and transverse
relaxation times. And explore the quantum applications of the NV as in quantum metrology applying
quantum protocols. Moreover it will be shown the properties of the NV as a magnetic sensor and as a
quantum thermometer.
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Relations between the Ernst potentials and multipole mo-
ments in electrovacuum case
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Multipole moments turn out to be really important since they permit the description of physical observable
quantities of any type of sources in general relativity. These are useful to the study of compact bodies with
an astrophysical meaning; for instance, black holes or neutron stars, as well as other interesting physical
features related to them like geodesics, shadows, or lensing effects. Multipole moments for asymptotic
static spacetimes have been earlier defined by Geroch. Later on, Geroch and Hansen extended this result
to the stationary case. Several years ago, a complete description for multipole moments in stationary
vacuum systems had been accomplished by Manko and Ruiz (1), where they were able to describe
a mapping among the 4N -parameter stationary exact solution with the 4N arbitrary Geroch-Hansen
multipole moments. This 4N exact solution is the vacuum specialization of the N -soliton electrovac
solution derived in (2) via the Sibgatullin method (SM). (3) Recalling that SM provides a stationary exact
solution in the entire spacetime once is settled any specific form of the Ernst potentials on the symmetry
axis (the axis data). In this regard, the main idea of the paper (1) is quite clear; the multipole moments
can be related to the parameters composing the axis data and vice-versa, therefore, the whole spacetime
would be completely characterized with a whole physical meaning. Naturally, one might expect to extend
this result to the electrovac scenario, which to our knowledge, has not been investigated yet. The present
paper aims to give a concise general formulation for electrovac spacetimes in terms of multipole moments,
extending the results provided earlier in. (1)
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Triagem in vitro de derivados heterociclicos em linhagens tu-
morals metastaticas nao-responsivas ao tratamento

SOUZA, M. ; CAPRETZ-AGY, A. ; FERNANDES, F. S. ; RODRIGUES JUNIOR, M. T. ; COELHO, F.
; ANDRICOPULO, A. D.
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Cancer é o termo genérico utilizado para designar um conjunto de doencas caracterizadas pela expansao
auténoma e disseminacdo de um clone somatico. Os quatro canceres sélidos mais prevalentes sdo
os que apresentam tumor maligno no pulmdo, mama feminina (CM), intestino e préstata (CaP). Em
conjunto, eles sdo responséaveis por mais de 4 a cada 10 diagndsticos. Segundo recente estimativa da
incidéncia de cancer no Brasil, realizada pelo Instituto Nacional de Cancer José Alencar Gomes da Silva,
para os anos de 2020-22 havera maior ocorréncia de CM e CaP. (1) O CM é diverso em sua histéria
natural e em sua capacidade de resposta aos tratamentos. A heterogeneidade acarreta diferentes perfis
clinicos, histopatolégicos e moleculares e, portanto, tornou-se viavel classifica-lo em 5 subtipos. O subtipo
basaloide, usualmente conhecido como cancer de mama triplo-negativo, é considerado na literatura como
um “tumor atipico”. Ele representa 15 % de todos os casos de CM diagnosticados e é responsavel por 30
% das mortes. Resultados de exames classicos tais como mamografia e ultrassom sdo imprecisos nestas
pacientes podendo até mesmo criar ma interpretacdo de lesdes com caracteristicas benignas. Isto torna
a deteccdo precoce da doenca ser excepcionalmente dificil e a sobrevida global média das pacientes ser
baixa, por volta de um ano e meio. Por n3o responder aos protocolos de tumor de mama com fenétipo
molecularmente definido, as pacientes ainda vém sendo submetidas as terapias citotéxicas tradicionais
provenientes do reposicionamento de farmacos. Estudos revelam diversas ocorréncias de recidivas dentro
de cinco anos apés o diagnéstico. O CaP, por sua vez, é o carcinoma ndo-cutdneo mais comum em
homens no mundo todo. A sua classificacdo é realizada com base nos 6 estagios clinicos da doenca. O
altimo estagio é chamado de metastatico resistente a castragdo (cancer de préstata horménio refratario)
e representa cerca de 35 % dos casos. A terapia de privacdo androgénica continua sendo um tratamento
de primeira linha altamente eficaz. No entanto, a maioria dos pacientes tratados acaba desenvolvendo
resisténcia e o quadro progride rapidamente apesar da supressdo hormonal sistémica em andamento, o
que faz com que os pacientes tenham uma sobrevida mediana que varia de 12 a 27 meses. O presente
trabalho traz os resultados do *screening* biolégico para identificacdo de compostos mais seletivos com
propriedades antitumorais. Séries de compostos heterociclicos foram previamente avaliadas por meio da
docagem molecular com o alvo tubulina. (2) As moléculas foram investigadas em ensaio *in vitro* frente
as linhagens MDA-MB-231 e DU-145. Foram ent3o selecionadas aquelas com 1C50 < 20 4M para ensaios
em fibroblastos saudaveis de camundongo (FC3H) e humanos (HFF-1). Compostos que apresentassem
indice de seletividade > 10, considerando simultaneamente as linhagens saudaveis — para pelo menos uma
das respectivas linhagens tumorais — seriam escolhidos para ensaios migratérios. Apenas a amostra ACA-
515, da classe das oxadiazolas, foi selecionada. (3) Os resultados até entdo possibilitaram a avaliacdo de
42 compostos com propriedades moleculares interessantes para candidatos a novos farmacos, mas, ainda,
pouco seletivos. Os préximos passos envolvem modificacdes moleculares, novas sinteses e triagens.
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Estratégias em quimioinformatica para uma série de compos-
tos antichagasicos

MEDEIROS, A. ; ANDRICOPULO, A. D.

alex.medeiros@usp.br

A doenca de Chagas é uma doenca tropical negligenciada causada pelo Trypanosoma cruzi que afeta
cerca de 6 a 7 milhdes de pessoas em todo o mundo. (1) A doenga é endémica em 21 paises da América
Latina, mas também atinge a América do Norte, Europa, Asia e Oceania. Os dois farmacos disponiveis
para o tratamento da doenca — benznidazol e nifurtimox — possuem alta toxicidade e baixa eficacia,
principalmente na fase crénica da doenca, o que demonstra a urgéncia da descoberta e desenvolvimento
de novos farmacos. (2) A cruzaina, principal cisteino protease do T. cruzi, é essencial para o ciclo de
vida do parasita e € um alvo molecular validado na busca por novos farmacos.(2) Este projeto tem como
objetivo a otimiza¢do de uma série de inibidores da cruzaina através do uso de estratégias computacionais
de quimica medicinal, incluindo estudos de relagdes quantitativas entre estrutura e atividade (QSAR).
O conjunto de dados utilizado consiste em uma série de imidazéis planejados e avaliados no Laboratério
de Quimica Medicinal e Computacional (LQMC), com valores de IC50 (concentracdo necessaria para
inibir 50% da atividade enzimatica) determinados contra a cruzaina. (3) Estudos de Holograma QSAR
(HQSAR) e AutoQSAR foram desenvolvidos para 36 analogos e modelos com alta consisténcia estatistica
interna e externa foram obtidos. O melhor modelo de HQSAR apresentou valores de r2 = 0,92, g2 =
0,70 e r2 pred = 0,80, utilizando os pardmetros atomos, ligacdes e conectividade para a derivacdo dos
descritores moleculares. Por sua vez, modelos de AutoQSAR apresentando valores de r2 = 0,89 e g2
= 0,90 foram construidos usando impressdes digitais do tipo dendriticas como descritores. Mapas de
contribuicdo HQSAR identificaram os fragmentos moleculares que se correlacionam com a variacio da
atividade biolégica dos inibidores. Estudos de QSAR tridimensional e docagem molecular complementarao
os modelos bidimensionais ja obtidos. Os modelos de QSAR gerados neste trabalho mostraram alta
capacidade para predizer a atividade de novas moléculas dentro da diversidade quimica estudada e,
portanto, sdo (teis para orientar a otimizacdo das propriedades do conjunto de dados explorado.
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O principio de incerteza energia-tempo a partir de relacoes
entrdépicas
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Um dos alicerces da mecanica quéantica estd no principio de incerteza de Heisenberg, o qual diz que
a posicdo e o momento de uma particula quantica ndo podem ser medidos simultaneamente com uma
preciso infinita. (1) Sendo assim, esse principio foi formulado em termos dos desvios padrdes da posicdo e
do momento. Porém, ao longo dos anos esse principio foi se expandido para outros observaveis quanticos,
entre eles a incerteza energia e tempo. A partir disso, desencadeou-se a seguinte discussdo: seria o tempo
um parametro ou um observavel? Tal questionamento foi feito por grandes fisicos da época, dentre eles
estdo Bohr, Schroedinger e Pauli. Hoje, trata-se o tempo apenas como um pardmetro na mecénica
quantica. (2) Além disso, notou-se que os desvios padrdes ndo eram os melhores quantificadores para a
incerteza, uma vez que eles dependem dos rétulos uma vez que se alteram ao ganhar informacdo sobre
os “eventos” do sistema. (3) Por outro lado, ao se utilizar entropia como medida da incerteza, tem-se
uma invariancia em rela¢do dos rétulos designados aos eventos. Uma vez que as relagbes entrépicas
dependem apenas das distribuicdes de probabilidade dos eventos que compde o sistema. Em virtude
disso, surge o tema de pesquisa aqui abordado: como retratar o principio de incerteza energia-tempo a
partir de relacbes entrépicas.

Referéncias:

1 DEFFNER, S.; CAMPBELL, S. Quantum speed limits: from Heisenberg's uncertainty principle to
optimal quantum control. Journal of Physics A |, v. 50, n. 45, p. 453001-1-453001-49, 2017. 2
COLES, J. P. et al . Entropic uncertainty relations and their applications. Reviews of Modern
Physics , v. 89, n. 1, p. 015002-1-015002-58, 2017. 3 COLES, J. P. et al . Entropic energy-time
uncertainty relation. Physical Review Letters , v. 122, n. 10, p. 100401-1-100401-6, 2019.

213 213



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG113

Estudo da glicosiltransferase LafB de Enterococcus faecium
envolvida na supersensibilidade a daptomicina
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Nas dltimas décadas, as bactérias resistentes a mdltiplos farmacos (MDR) se tornaram um problema
importante de satude pablica em todo o mundo. A fim de promover a pesquisa e o desenvolvimento
de novos antibiéticos, a Organizacdo Mundial da Satde classificou um grupo de bactérias MDR quanto
a prioridade, entre as quais se encontra Enterococcus faecium, classificado como microrganismo de
alta prioridade para a busca de novos farmacos. (1) Entre as opgdes terapéuticas de dltimo recurso
para combater infeccdes causadas por Enterococcus spp. esta a daptomicina, no entanto, a resisténcia
desses microrganismos a este antibidtico ja foi relatada. Recentemente, nosso grupo detecto que uma
mutacdo no gene lafB, que codifica a glicosiltransferase LafB, de E. faecium causou hipersensibilidade
a daptomicina. (2) LafB é uma proteina envolvida na via de formagdo da 4ncora do acido lipoteicéico
(LTA), que também esta presente em outras bactérias gram-positivas como Listeria monocytogenes e
Enterococcus faecalis. (3) Deste modo, este trabalho procura verificar o papel da muta¢do do gene
lafB no fenétipo bacteriano e caracterizar biofisicamente a proteina LafB, pois € um alvo promissor
para aumentar a atividade da daptomicina em bactérias gram-positivas. Para este fim, sera realizada a
clonagem, expressdo e purificacdo da proteina LafB normal e mutante, a qual serd estudada utilizando
dicroismo circular, ensaios dindmicos de dispersdo de luz e fluorescéncia de varredura diferencial. Para a
caracterizacio fenotipica, cepas normais e mutantes serdo expostas a varias condicées fenotipicas usando
Omnilog Phenotypic Microarray Technology bem como sera avaliada a fluidez da membrana e a formag3o
quantitativa do biofilme.
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Disorder-driven delocalization of collective modes in the Bose-
Hubbard model
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Recent experimental developments in ultracold atoms trapped in optical lattices (1) have inspired the
pursue of analytical solutions to the Bose-Hubbard (BH) model. One such solution proposes a mean-field
ground state for the system in a truncated Hilbert space (2), which is justified in the limit of large integer
fillings. This solution is able to capture both the Mott and superfluid phases of the BH model. To analyze
excitations on top of the mean-field ground state, Gaussian fluctuations are introduced. Up to quadratic
order, the resulting Hamiltonian for the collective excitations becomes noninteracting. Based on this
mean-field approach, a recent study of the two-dimensional (2D) BH model in a lattice with random site
dilution has shown the existence of extended (delocalized) collective modes within the superfluid phase.
(3) This result is rather intriguing since, according to the Anderson theory of localization, extended states
cannot occur for noninteracting disordered systems in 2D. However, the current interpretation is that
the mean-field solution introduces nontrivial correlations at the resulting Hamiltonian, which in principle
could allow for extended states. In this work we investigate whether the existence of delocalized collective
modes in the 2D random BH model is universal, i.e., independent of how disorder is introduced in the
system. Instead of looking to a lattice with random site dilution, we introduce the onsite energies as
realizations of a random variable. We show that the phase diagram shifts towards the opposite direction
of the case with site dilution. Regarding the localization properties, we verify the same behavior: only
the lowest-energy excitation Goldstone mode becomes delocalized within the superfluid phase; for the
Higgs mode, any excitation remains localized.
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Is it better to increase the analytical signal or the surface area
for ultrasensitive detection of cancer biomarkers using immu-
nosensors based on screen-printed electrodes and NiFe202
nanoparticles?
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Electrochemical immunosensors made with screen-printed electrodes (SPE) are suitable for disposable,
inexpensive and easy to handle analytical tests to detect cancer biomarkers in point-of-care applications.
(1) A variety of materials can be used to modify the working electrode in these devices in order to improve
analytical features and provide functional groups for attaching biomolecules. (2) These modifications
should be conceived to meet the stringent requirements of increased surface areas for immobilizing
a large amount of biomolecules and enhancements of analytical signals, which sometimes represent
opposing performance factors. (3) In biosensors containing nanoparticles (NPs), for instance, a large
concentration of NPs provides more sites for biomolecule immobilization, but this can also lead to
agglomeration and reduction of catalytic activity, thus decreasing the analytical signal. Despite the
great attention attracted by electrochemical immunosensors based on SPEs in the last years, there
is a lack of information on how these factors affect the overall behavior of the devices. Herein, we
developed electrochemical immunosensors to detect the cancer biomarker p53 using electrodes modified
with films of polyethyleneimine (PEI) and mesoporous NiFe202 nanoparticles. The high surface area
of NiFe204 NPs was combined with the use of PEI films, which facilitated the electron transfer at the
electrode interface and contributed to higher analytical signals. The effect of varying the concentration
of NPs on physical, electrochemical, and analytical properties of the immunosensors was investigated
using different techniques: scanning electron microscopy, quartz crystal microbalance, electrochemical
impedance spectroscopy and polarization-modulation infrared reflection absorption spectroscopy. We
verified that despite presenting a lower analytical signal, immunosensors with a higher concentration of
nanoparticles exhibited a remarkable sensing performance, which can be attributed to a higher loading
capacity for antibodies immobilization. Under optimized conditions, the device showed a low limit of
detection of 5 fg mL-1 within a wide dynamic range (from 1.0 to 10x10 3 pg mL-1). Also, the
immunosensors showed an excellent selectivity toward p53 detection as demonstrated in assays using
complex matrices (i.e., fetal bovine serum, saliva, and cell lysate), which contain proteins and other
possible interferents.
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Molecular dynamic simulations of drug interactions with
membrane models
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Levofloxacin is a broad spectrum antibiotic used to fight infections in the respiratory system, whose
action in topical administrations (via inhalation) depends on molecular-level interactions with the alveolar
membrane. In this work, we performed a molecular dynamics (MD) simulation to analyze the behavior
of levofloxacin with a Langmuir-monolayer model using hydrated dipalmitoyl phosphocholine (DPPC)
lipid as the main component of lung surfactant. The zwitterionic levofloxacin (1) (with stable form in
the pH range of 6.0-7.5) was calibrated in the coarse-grained (CG) Martini force field (2) to reproduce
free energies of solvation and the partition coefficient at the water-octanol interface. The CG bonded
parameters were adjusted and compared with atomistic simulations to optimize the topology. The
interaction of levofloxacin (2% w/w) with a 512-DPPC CG monolayer shows an increase in pressure
for the phase transition in surface pressure-area isotherms, which is also observed experimentally. (3)
The location of Levofloxacin induces a dipolar rearrangement of the phospholipid DPPC headgroup,
favoring aggregation after the phase transition and drastically reducing its diffusion. These findings
provide insights into efficient ways for topical medication with this drug.
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Descoberta e desenvolvimento de candidatos antivirais contra
o virus da febre amarela baseados na estrutura do complexo

NS2B-NS3 protease

NOSKE, G. D. ; OLIVA, G. ; GODOY, A. S. D. ; OLIVEIRA, V. G. F.

O virus da febre amarela tem genoma composto por uma Gnica fita de RNA e pertence ao género
flavivirus, que inclui dengue, zika e hepatite C. Apesar do histérico da doenca, ainda n3o existe nenhum
medicamento para seu tratamento. No Brasil, a doenca se mantinha contida com a vacinacdo, no entanto,
um surto recente no inicio de 2017, recolocou a febre amarela como preocupacio de saide pablica, com
risco de espalhar-se novamente no ambiente urbano. (1) O genoma viral codifica uma @nica poli proteina
que contém trés proteinas estruturais e sete n3o estruturais. A NS3 tem dois dominios: um dominio
protease € um dominio helicase/NTP-ase. A NS3 protease age juntamente com uma outra proteina
ndo estrutural como cofator, a NS2B, que auxilia o enovelamento correto da NS3 protease e permite
que tenha uma forma ativa. O complexo NS2B-NS3 protease cliva a poliproteina imatura, liberando as
proteinas formadoras do complexo de replicagdo viral. (2) Considerando a importancia deste complexo
no ciclo de replicacdo viral, é evidente que ele representa um importante alvo no planejamento de
potenciais candidatos antivirais. Sendo assim, o objetivo deste projetivo consiste em realizar a expressdo e
purificacdo da enzima NS2B-NS3pro e otimizacio das condi¢des de cristalizagdo para determinagdo de sua
estrutura cristalografica e posteriormente utiliza-la na busca por ligantes aliada a ensaios de atividade para
obtencdo de um potencial candidato a antiviral. Até o momento, a expressdo, purificacdo e cristalizacdo
da enzima foi realizada com sucesso, sendo possivel resolver a estrutura da enzima pelo método de
substituicio molecular, obtendo um modelo final em 2.9 A de resolucdo. Ainda neste periodo, foram
realizadas mutag¢des sitio-dirigidas para obtencdo da linhagem antecessora da circulante no Brasil em
2017, seguidas de sua express3o, purificacdo e caracterizacdo. Adicionalmente, foi realizada a clonagem,
padronizagdo da expressdo e purificagdo de nova construcdo da enzima (NS2B-NS3pro unlinked) que
baseada nas estruturas depositadas no PDB para ZIKV aparenta ser promissora na obtencdo de cristais
que difratem em alta resoluc3o para futura obtencdo de complexos com ligantes. Nos passos seguintes,
pretendemos realizar um screening de ligantes utilizando o ensaio de atividade ja padronizado, com intuito
de encontrar um candidato a inibidor da enzima a ser utilizado para obtencdo de um complexo deste com
a NS2B-NS3pro e utilizar o método de SBDD para sua otimizacdo, para isto, serdo utilizadas ambas as
construcdes. Os ligantes mais promissores terdo inibicdo testada em células contendo o replicon de YFV.
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Avaliacao da atividade de inibidores sintéticos em glutamina-
ses

RODRIGUES, C. T. ; DIAS, S. M. G. ; AMBROSIO, A.

camila.tanimoto.rodrigues@usp.br

Devido a proliferacdo celular descontrolada, células tumorais apresentam maior demanda energética e
biossintética. Uma adaptacdo metabdlica caracteristica dessas células é a preferéncia pela via glicolitica,
mesmo na presenca de oxigénio. Essas adaptacdes acarretam no aumento de consumo de glutamina,
convertida em glutamato pela enzima glutaminase para ser posteriormente metabolizado e alimentar a
sintese de aminoacidos e lipideos. Trés diferentes tipos de glutaminases foram identificadas em mamiferos,
sendo a glutaminase C (GAC) apontada como fundamental e tendo sido identificada em abundancia em
diferentes tipos de células tumorais. (1) Dessa forma, a GAC se mostra como uma forte candidata
a alvo molecular em tratamentos terapéuticos de tumores. Adicionalmente, estudos prévios apontam
indicios de que a atividade enzimatica da GAC estar correlacionada com a formacio de estruturas de
filamentos de seus tetrameros. (2) Neste contexto, o objetivo deste projeto é a avaliagdo do efeito de
diferentes inibidores na atividade enzimatica da GAC. A proteina foi obtida através da expressdo em
larga escala em sistema bacteriano e purificacdo por diferentes cromatografias (afinidade, troca i6nica
e exclusdo molecular) a fim de se obter um alto grau de pureza. Para avaliar a atividade da GAC e os
efeitos de inibidores foram realizados ensaios de atividade, curvas de dose-resposta, analise do estado
oligomérico através de Dynamic Light Scattering (DLS) e analise da estabilidade estrutural através de
ensaios de thermal shift por Differential Scanning Fluorimetry (DSF). Como controles positivo e negativo
de atividade foram utilizadas condi¢es padrdo na presenca e auséncia de fosfato inorgénico, que atua
como ativador. Como controle de inibicdo, foi utilizada a condicdo na presenca do inibidor padréo
previamente caracterizado BPTES. (2) O inibidor BPTES acentuadamente inibe a atividade enzimatica
da GAC e rompe os filamentos em tetrameros, como observado através dos ensaios de DLS. Diferentes
classes de compostos foram triados a partir de ensaios de atividade até a altima classe a ser caracterizada.
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Analise da influéncia de elementos de transposicio do clado
CR1 na arquitetura do genoma do Schistossoma mansoni

CHEROBIN, E. ; MARCO, R. D.
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Schistosoma mansoni € um platelminto parasitario, sendo um dos principais agente etiolégicos da esquis-
tossomose em humanos. A esquistossomose constitui hoje um grave problema de satde publica em varios
paises tropicais. A doenca foi reportada em 78 paises e pode ser considerada endémica em 52 deles. Em
2012, pelo menos 249 milhdes de pessoas estavam em regides endémicas, para as quais era recomendado
o emprego de tratamento preventivo. Dezenas de retrotransposons ja foram descritos no genoma do S.
mansoni, sendo os transposons do tipo ndo-LTR os elementos méveis mais abundantes, representando
15% do genoma. Elementos do tipo ndo-LTR no genoma do S. mansoni podem ser atribuidos aos clados
CR1, R2 e RTE. Ja foi previamente demonstrado que o parasito humano Schistosoma mansoni possui
uma alta taxa transcricional de elementos de transposicdo e se observam expansdes recentes no niimero
destes elementos no genoma do parasito, destacando a importancia destes elementos na estruturacdo
recente deste genoma. Portanto, um maior entendimento da distribuicdo de elementos transponiveis no
genoma do S. mansoni permitirad obter maiores informacdes sobre o papel de elementos de transposicdo
na evolucdo de genomas deste ramo evolutivo. Verificamos que todos os transposons do tipo ndo-LTR
do clado CR1 possuem tendéncia significativamente maior do que esperada ao acaso de se inserirem em
regides intergénicas e de forma colinear a genes que se encontram na vizinhanca da insercdo, sugerindo
mecanismos de reconhecimento de genes durante o processo de insercio do elemento. Tal tendéncia
n3do é verificada em transposons do clado RTE, sugerindo que trata-se de caracteristica relacionada es-
pecificamente a transposons do clado CR1. Além disso, os elementos pertencentes ao clado CR1 que
codificam para proteinas contendo um dominio PHD apresentam uma grande proporcdo dos elementos
que se inserem a pequena distancia do sitio de inicio de transcricdo do gene, o que n3o é observado em
transposons sem este dominio. Dados anteriores indicam que dominios PHD interagem com histonas
com modificacdo H3K4me3 e que tais tipos de histona sdo frequentes em regides de promocio de trans-
cricdo. Considerando estes dados sugerimos um mecanismo no qual a incorporacdo do dominio PHD
em transposons do clado CR1 permitiu o direcionamento a esta regido adjacente ao sitio de transcricdo
através da interacdo direta deste dominio com as histonas modificadas.(1)
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Abordagem NRG para o calculo do coeficiente de adsorcao
em atomos colidindo em uma superficie metalica.

DINIZ, G. ; OLIVEIRA, L. N. D.
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A adsorc¢do de particulas atémicas em superficies metalicas é um processo de grande importancia, tanto
para estudos teéricos, como para aplicagdes praticas. A catalise e corrosio sdo dois temas que sobressaem
nesse contexto. Ambos os fendmenos podem ser entendidos a partir do processo de colisdo entre um
atomo ou molécula e uma superficie. Qualitativamente, o problema pode ser descrito por:uma particula,
inicialmente neutra, se aproxima da superficie metalica. A superposicdo entre os orbitais da particula e
os dos atomos na superficie cresce e possibilita transferéncia de carga do atomo para superficie. Quando
um elétron é transferido, a particula passa a ter carga elétrica, e aparece um potencial de carga imagem,
que acelera a particula. Na colisdo subsequente, a geracdo de fénons e de pares elétron-buraco no
metal rouba energia da particula incidente, que pode ficar presa no potencial atrativo. Existe, portanto,
uma probabilidade de que a particula acabe adsorvida pela superficie. O desafio teérico é calcular essa
probabilidade, que recebe o nome de coeficiente de adsor¢do S. O calculo da contribuicdo dos pares
elétron-buraco para S, em funcio da energia cinética inicial, € uma quest3o ainda aberta e constituira
o foco deste trabalho. Trabalharemos com um modelo simples para representar a incidéncia normal de
um atomo de hidrogénio, inicialmente neutro, sobre a superficie de um metal simples, que sera descrito
por uma banda de conducdo sem estrutura. Em trabalhos anteriores, foi mostrado que a aproximacio
de Born-Oppenheimer, tradicionalmente empregada, é pouco confidvel, e que um calculo completo,
empregando tratamento numérico preciso da fungdo de onda dependente do tempo é necessario.(1) Esse
trabalho, entretanto, tem precisdo limitada porque recorreu a uma aproximacio de campo médio para
descrever a interagdo entre o atomo e os elétrons da banda. Queremos aqui aperfeicoar o calculo. Para
isso, substituiremos a aproximacdo de campo médio por meio do método do grupo de renormalizacio
numérico (NRG), que produz resultados essencialmente exatos.(2) Para descrever o sistema de interesse,
empregaremos o modelo de Anderson de uma impureza (3), cujo Hamiltoniano tem a seguinte forma, em
notagdo padrdo: H =) _ 5dcjlcd—|—UndTUnd¢—|—Zk ekclzck—i—V(z)(fgcdchLfo)—l—ZPA% —|—W(z)(nd—1)2fgf0.
Onde os trés primeiros termos sdo os tradicionais termos do modelo de Anderson (¢, denota o orbital
atémico, fy = \/LN >+ ¢k N & o namero de estados ¢;, da banda de condugdo). O pentltimo termo é a
energia cinética do niicleo e o altimo termo é o potencial da carga imagem. Para cada valor da coordenada
Z = zp, O espectro de energias eletrdnicas é calculado pelo NRG. No estado inicial, a particula esta longe
da superficie, e sua funcdo de onda é o produto entre o estado fundamental eletronico e uma gaussiana
centrada numa posicdo inicial, a qual descreve a parte nuclear. O procedimento de Crank-Nicolson
permite calcular a evolugdo temporal da fun¢do de onda, até que, depois da colisdo, a fung¢do se divida
em uma parte localizada perto da superficie e outra que se afasta dela. A integral espacial do médulo
quadrado da primeira parte determina o coeficiente de adesdo S.
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Nuvens-Q carregadas ao redor de buracos negros esferica-
mente simétricos e estaticos

CONSOLE, F. ; HARTMANN, B.
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A Teoria da Relatividade Geral (TRG) é a teoria da gravidade desenvolvida e finalizada por Einstein
em 1915. Desde entdo, suas predicdes sio confirmadas por todos os experimentos e observacdes ja
realizados. Em especial, os testes no sistema solar (por exemplo, os testes classicos do avango do periélio
de Mercirio, a deflexdo da luz e o desvio para o vermelho gravitacional) onde os desvios da gravidade
Newtoniana é pequeno, foram cruciais para firmar a TRG como uma teoria fundamental da Fisica no
século XX. (1) No entanto, para testar a TRG em regimes onde o campo gravitacional é forte, precisamos
ir além do sistema solar. A deteccdo de ondas gravitacionais por meio de observatérios baseados na Terra
permite testar a TRG em regimes de gravidade forte. Em especial, permite testar uma previsdo da TRG
sobre buracos negros, a saber: a auséncia de cabelos nas solucdes do tipo buracos negros. Isto é, a TRG
diz que as solucdes da Equacdo de Einstein-Maxwell que descrevem buracos negros, com as hipéteses de
um espaco-tempo assintéticamente plano e estacionario, é totalmente caracterizada por trés pardmetros:
a massa, o momento angular e a carga elétrica do buraco negro. No nosso projeto, procuramos entender
solugcdes do tipo buraco negro na presenca de campos escalares complexos minimamente acoplados ao
campo eletromagnético e com auto-interacdes. Nosso interesse recai em solucdes onde o campo escalar é
n3o-trivial, podendo introduzir um cabelo escalar, isto €, um pardmetro adicional na descricdo do espaco-
tempo no exterior do buraco negro. Dada a alta ndo-linearidade das equacées do modelo, recorremos a
solugdo numérica das equagdes.(2)

Referéncias:

1 WILL, C. M. Theory and experiment in gravitational physics . 2nd ed. Cambridge: Cambridge
University Press, 2018. 2 BRIHAYE, Y.; HARTMANN, B. Strong gravity effects of charged Q-
clouds and inflating black holes. 2020. Disponivel em: https://arxiv.org/pdf/2009.08293.pdf.
Acesso em: 02 out. 2020.

223 223



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG122

Expressao, purificacao e busca de ligantes inibidores da pro-
teina PLpro do virus SARS-CoV-2

FREIRE, M. C. L. C. ; NOSKE, G. D. ; OLIVEIRA, V. G. F. ; NAKAMURA, A.; GODOY, A. S. D. ;
OLIVA, G.

marjorie_freire_ @hotmail.com

Devido ao cenério atual da pandemia da doenca COVID-19, foi mobilizada uma forca-tarefa com os
membros do nosso laboratério para o projeto “Desenvolvimento de Antivirais contra a COVID-19". Dessa
forma, este resumo refere-se a alguns resultados obtidos dos esforcos realizados para esse fim, sem
prejuizo ao meu projeto principal de doutorado com proteinas do virus Chikungunya, o qual sera apre-
sentado no proximo SIFISC. O surto de COVID-19 emergiu em Dezembro de 2019 em Wuhan (China)
e rapidamente se disseminou em escala global, afetando a economia e os sistemas de saide de todo o
mundo. (1) O agente causador desta atual pandemia é o SARS-CoV-2, virus envelopado pertencente
a familia Coronaviridae e que possui material genético do tipo ssRNA(+). O seu genoma é capaz de
codificar 4 proteinas estruturais e 16 proteinas n3o estruturais que s3o responsaveis pelos mecanismos
de infeccdo e de replicagdo viral, respectivamente. (2) Apesar dos inimeros esforcos que vem sendo
realizados, até o momento ainda ndo ha vacinas licenciadas disponiveis para a populagdo ou tratamen-
tos antivirais especificos. Neste contexto, uma das proteinas n3o estruturais deste virus, a protease
Papain-like (PLpro), também conhecida como nsp3, é uma enzima que participa do processamento da
poliproteina viral, apresentando um papel relevante na replica¢do do virus. (2) Por essa razdo, a PLpro
surge como um interessante alvo para a busca de moléculas inibidoras, visando o desenvolvimento de
candidatos antivirais capazes de inibir de forma especifica esta protease, gerando a interrup¢do da repli-
cacdo do virus e a sua consequente propagac3do. Para isso, o gene codificante para a PLpro foi obtido,
clonado em vetor de expressdo pET-28 e expresso através do sistema heterélogo bacteriano (E. coli).
Em seguida, a proteina foi purificada através de métodos cromatograficos e a pureza foi verificada em
todas as etapas do processo utilizando eletroforese em gel de acrilamida SDS-PAGE. Ensaios de atividade
enzimatica foram realizados com o substrato especifico para verificar se a enzima purificada era ativa,
bem como também foi mensurado o seu perfil de atividade em diferentes condi¢cdes tamponantes, a fim
de otimizar as condicdes do ensaio. Com o ensaio padronizado, experimentos de inibicdo da atividade
enzimatica foram realizados na presenca de compostos e peptideos inibidores. Ensaios de dose resposta
foram realizados em seguida apenas para os que apresentaram inibicdo da PLpro. Os resultados iniciais
mostraram que alguns peptideos avaliados foram capazes de inibir a atividade enzimatica, incluindo uma
inibicdo com baixa concentragdo inibitéria na escala de nanomolar. Como perspectivas, estudos celulares
complementares ser3o realizados para aprofundar o estudo referente a essa inibicdo obtida. Além disso,
mais compostos e pequenas moléculas também ser3o testados para a busca de mais candidatos a inibico

da PLpro.
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Estudo do tempo de atraso de fétons em funcido da energia
devido a quebra da invaridncia de Lorentz

CASTILHO, R. R. ; HUERTA, H. M.
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Observatérios modernos nos permitiram avancos no estudo da astrofisica de particulas, devido a suas
grandes precisdes nas medidas e a possibilidade de estudar um grande nimero de fontes e de eventos.
Gracas a tais avancos hoje é possivel utilizar a astrofisica de particulas para testar fisica fundamental e
seus limites de validade. Alguns estudos recentes dedicados a procura de teorias unificadoras, como, por
exemplo teorias quénticas da gravidade, sdo compativeis com a quebra da invaridncia de Lorentz(LV),
embora os sinais de LV s3o esperados para serem pequenos e ocorrem em altas energias, nés podemos
utilizar da astrofisica de particulas para determinar limites de validade dado as altissimas energias e
grandes distancias envolvidas. Uma das técnicas mais comuns na astrofisica de particulas é o estudo do
tempo de atraso de fétons em funcdo da energia devido a quebra da invaridncia de Lorentz (1), neste
regime, fétons com altas energias possuem velocidades diferentes devido a modificacdes na relacido de
dispersdo do féton e assim devem chegar & Terra em tempos diferentes. Neste projeto realizamos um
estudo do tempo de atraso de fétons em fungdo da energia devido a LV no Modelo Padrdo Estendido(2),
levaremos em conta em nossa analise efeitos que possam enviesar nosso estudo como atrasos intrinsecos
na fonte e atenuac3o na energia dos raios gama devido a interacdes com a radiacdo de fundo para que
possamos de forma correta modelar um conjunto de dados experimentais de *Gamma Ray Bursts*(3) e
determinaremos se este dado conjunto de dados é compativel estatisticamente com o modelo proposto
de LV.
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Caracterizacao estrutural e funcional de trés enzimas com

potencial uso biotecnolégico da rota biossintética D-manose

/ L-galactose do acido L-ascérbico de Myrciaria dubia “camu-
1

camu’.

GARRATT, R. C.; CABREJOS, D. A. L. ; SANTILLAN, J. A. V. ; GOMEZ, J. C. C.
richard@ifsc.usp.br

Na Amazénia, os frutos de Myrciaria dubia (camu-camu ou araga) sdo muito procurados devido ao
seu alto teor de L-acido ascérbico (AsA) ou vitamina C (1), representando uma alternativa para o
desenvolvimento de processos biotecnolégicos de producdo de AsA, entre outros processos. No camu-
camu, existem 5 vias metabélicas para a biossintese de AsA (2), porém nenhuma foi caracterizada nesta
espécie. Portanto, o objetivo geral deste trabalho é caracterizar estrutural e funcionalmente trés enzimas
com potencial uso biotecnolégico da via D-manose/L-galactose de camu-camu. As sequéncias foram
otimizadas e ligadas ao vetor de expressdo (pET-TOPO), e expressas em E. coli Rosetta BL21 (DE3).
As trés enzimas, L-galactose desidrogenase (GHD), L-galactono- 1,4 - lactona desidrogenase (GalDH)
e GDP-D-manose 37,5" epimerase (GME), foram purificadas por cromatografia de afinidade e exclusdo
molecular. GDH e GalDH provou, em solucdo, ser um mondmero, também mostraram atividade contra
L-galactose e L-galactono 1,4- lactona, respectivamente, enquanto GME provou ser dimero, em solug3o.
os ensaios de cristalizacdo foram exitosos para GME e GalDH, porém os dados cristalograficos ainda ndo
foram coletados. E necessario um maior acimulo de dados para que o entendimento de suas funcdes
seja suficiente.
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Physical and chemical properties of acid and acid-alkaline pre-
treated culms of sugarcane and energy cane varieties grown in
Argentina and their correlation with the efficiencies of enzy-
matic hydrolysis
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aok358@gmail.com

Four sugarcane culm (SCC) varieties (LCP 85-384, NA 78-724, INTA 05-3116, and INTA 05-3118, here-
after named SCCLCP, SCCNA, SCCB1, and SCCB2) were pretreated with diluted acid-alkaline solutions
(1) to exploit sugarcane as substrates for biofuel production. Their enzymatic digestibility was evaluated
through enzymatic hydrolysis utilizing Cellic CTec3 as a cellulase cocktail.(2) Untreated and pretrea-
ted SCC were characterized chemically and physically with X-ray diffraction, Confocal Laser Scanning
Microscopy (CLSM) and Scanning Electron Microscopy (SEM). These studies revealed that chemical
composition across genotypes differed only in the cellulose content of acid and acid-alkaline pretreated
SCC, with the latter pretreatment being more efficient, resulting in a lignocellulosic substrate with maxi-
mum cellulose contents of 83.5% for SCCLCP and 80.5% SCCB2. Enzymatic hydrolysis yields increased
over time, resulting in maximum enzymatic yields of 98.7% and 97.2% for combined acid-alkaline pretre-
atment of SCCB2 and SCCLCP, respectively. Overall, crystallinity indices (Crls) accompanied enzymatic
yields as Crls were low in untreated SCC, intermediate in pretreated acid SCC, and elevated in acid-
alkaline pretreated SCC. High enzymatic yields for combined acid-alkaline pretreatments were explained
by SEM and CLSM images, which revealed outstandingly clean and separate cellulosic fibers and clear
changes in lignin structure.
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Desacoplamento dindmico continuo generalizado: implemen-
tacao
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Os computadores quanticos sdo um artificio de grande interesse para a comunidade cientifica, pois
sdo capazes de resolver alguns problemas considerados inviaveis e, em alguns casos, impossiveis para
computadores classicos resolverem. Como consequéncia, possibilitardo avancos em diversas areas como
criptografia, biomedicina e simulacées de sistemas quanticos. A unidade de informacdo basica em um
computador classico é o bit, que pode assumir dois valores: 0 ou 1. O analogo para o os computadores
quanticos é o qubit, que além dos estados classicos |0) e |1) pode também estar em um estado de
superposicdo, isto &, qualquer combinacdo linear destes. E dada a presenca de um segundo qubit,
existe também a propriedade conhecida como emaranhamento. Estas caracteristicas dos qubits é que
possibilitam que um computador quantico seja capaz de solucionar problemas que um computador classico
nao consegue. Um dos principais problemas enfrentados no desenvolvimento da computacio quantica é a
protecdo dos qubits contra ruidos externos, que destroem a coeréncia dos estados quanticos. E portanto
de extrema importancia o estudo de métodos que protegem as unidades de informa¢do quéntica contra
ruidos, e um destes métodos é o Desacoplamento Dindmico Continuo (DDCG). O desejado é que a
Hamiltoniana total, que descreve o conjunto "qubits"+ "ambiente", tenha a forma H = H, + H..
Porém a natureza ndo funciona desta forma e o que temos efetivamente é um termo de interagdo
somado, deixando a Hamiltoniana total com a forma H = H, + H. + Hint. A ideia do método é aplicar,
em conjunto com a operacdo quantica desejada, um controle que faz com que o termo H;,. passe
a ser caracterizado por uma oscilacdo de alta frequéncia ao longo da computacdo, de forma que sua
contribuigdo efetiva ao fim do processo seja nula. (1-2) O objetivo deste trabalho é o estudo de uma
generalizacdo deste método para a protecdo ndo apenas de qubits mas de qudits, isto é, unidades de
informacdo quantica de dimensdo d, que podem apresentar vantagens sobre os qubits em determinados
problemas. Qudits podem, portanto, estar em um estado que é uma superposicdo dos elementos da
base computacional {|0),|1),]2),---,|d —1)}. Uma vez concluido o estudo, o objetivo central passou
a ser a simulacdo de uma implementagdo pratica deste método em um caso de qutrits (d = 3) usando
o estado fundamental triplamente degenerado do 4tomo de 87Rb para identificar os trés estados da base
computacional. Nesta implementacio especifica, o controle e a operacdo quantica s3o realizados através
do uso de lasers e oscilacdes de Rabi. Assim, foi calculado como as frequéncias de Rabi variam no tempo
para a aplicacdo de diversas portas légicas quanticas e posteriormente a simulacdo também foi feita
considerando a interacdo do sistema de interesse com um banho térmico bosénico (fonte de ruido) para
verificar os limites em que a protecdo do DDCG s3o validas.
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When clock and system interact: Page-Wootters’ mecha-
nism
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Although everyone could agree that time passes when questioned about the nature of time, if it is only
a parameter or an observable, mixed answers would be given. Some (or perhaps most) would state that
time is nothing more than a parameter that appears in Schrodinger's equation and it is representative
of a classical clock on the wall of a laboratory. Others would want to elevate time to an observable and
put it on an equal footing to other quantities as position and momentum in a similar way that was done
in special relativity. (1) What it seems is that if time really is an observable it is an inaccessible one.
One solution for the seemingly inaccessibility of time was given by Page and Wootters.(2) They argued
that time could not be observed because there may exist a superselection rule (SSR) for the energy, in
a similar way that there is a SSR for charge.(3) This statement leads to the question: If there is an
SSR for the energy how do we agree that time passes? Page and Wootters proposed that time emerges
from correlations between non-interacting subsystems in a way that part or parts of the subsystem act
as clocks for the rest, and in respect to which the time flows. Here we investigate the Page-Wootters's
conditional probability interpretation for time when clock and system are interacting. We introduced two
types of interaction taking the form of an Ising Hamiltonian in a transverse and non-transverse field. It
is seen that the interaction between clock and system do not always presents itself as disruptive, being
able to improve the mechanism, specially in the regime of high interaction.

Referéncias:

1 VACCARO, J.A. Quantum aymetric between time and space. Proceedings of the Royal Society A
V. 472, p.20150670,2016.DOI 10.1098/rspa.2015.0670. 2 PAGE, D. N.; WOOTTERS, W. K. Evolution
without evolution: dynamics described by stationary observables Physical Review D |, v.27,n.12,p.
2885,1983. 3 WICK, G. C.; WIGHTMAN, A. S.; WIGNER, E. P. The intrinsic parity of elementary
particles. Physical Review D , v.88, n.1, p.101,1952.

229 229



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG128
Espalhamento em grafos quanticos
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Apresentamos um estudo de espalhamento em grafos quanticos utilizando a técnica de fun¢des de Green.
(1-2)Grafos s&o estruturas constituidas de elementos (vértices) que podem ou n3o estar conectados (ares-
tas) por alguma relacdo. Definindo uma métrica no grafo podemos definir a equacdo de Schrédinger
ao longo de suas arestas dadas condi¢cdes de contorno adequadas nos vértices.(1)Desta forma podemos
utilizar os grafos como centros de espalhamento a fim de avaliar efeitos de transmissdo associados as
estruturas dos grafos e como estes efeitos podem ser modificados construindo estruturas mais comple-
xas dadas através da associagdo de grafos, construindo circuitos em série e em paralelo.(2)A técnica
de funcdes de Green utilizada permite a obtencdo das propriedades de espalhamento do grafo de forma
bastante simples, uma vez que é necessario apenas sua matriz de adjacéncia, a qual fornece a conec-
tividade e topologia do grafo (3), para construirmos a amplitude e consequentemente o coeficiente de
transmissdo do centro espalhador. (1-2)A fungdo de Green obtida para grafos pode fornecer os polos
da matriz de espalhamento (2) que ao serem analisados no plano complexo pode fornecer os estados
de ressonancia, estados ligados e estados virtuais existentes no sistema de espalhamento em termos da
energia de uma particula incidente. Utilizando de determinados grafos e analisando suas associagdes,
verificamos o aspecto de regides de supressio total do sinal da transmissdo, além de observarmos picos
estreitos de ressonancia, as quais se assemelham com ressonancias topoldgicas, normalmente obtidas por
meio da manipulagdo dos comprimentos das arestas de um grafo.(3)
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Coherent light-matter interaction in dense atomic clouds

FERNANDEZ, M. F. ; COURTEILLE, P. ; TEIXEIRA, R. C. ; DIAS, P. G. S. ; MAGNANI, P. H. N.

mfrometa93@gmail.com

The main goal of this research is to explore a particular case of light-matter interaction: the diffusion
of light in dense samples. In dense samples the short-range interactions of the atomic ensemble cannot
be ignored, therefore we can observe the emergence of collective effects such as sub or super-radiance.
(1) In this poster we propose an experimental setup for obtaining a dense cloud of #Sr. Then, to
star the study of collective effects, we are going to measure the coherent scattering of low-intensity by
the 88Sr cloud. For this, we will use an incident light near-resonant of a two-level atomic structure.
We are going to make a comparison between the coherent optical response of the cloud experimentally
detected and the theoretical coupled-dipole model. (2) Coherent scattering of light by dense samples was
investigated using 8’Rb (3), arriving to the conclusion that the coupled-dipole model does not explain
this phenomenum. However, as rubidium has a degenerated ground state, they couldn’t guarantee the
isolation of two-level atomic structure of the kind J = 0 <+ 1, using 8Sr we can guarantee that.
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In 1985 Fridriech and Wintgen proposed a mechanism to generate bound states in the continuum (BIC).
(1) The proposed model comprises two non-interacting resonant states coupled to a wave guide. Fine
tuning of the couplings turned one of the resonant states into a bound state embedded in the continuum.
(1-2) We have studied a more realistic version of the model, which allows for Coulomb repulsion between
the electrons in the resonant states. Specifically, we have studied a system of two identical quantum dots
side-coupled to a quantum wire in a T-shaped geometry. A two-impurity, one channel Anderson Hamil-
tonian describes our system. The system is invariant under exchange of the dots; parity is conserved. We
therefore work with a bonding (even) and an antibonding (odd) combination of the dot orbitals. In this
representation, simple analysis of the Hamiltonian leads to the following results: i) in the non-interacting
limit, we recover the results in Ref. (1): the antibonding orbital is a BIC, while the bonding orbital beco-
mes a resonant state; and ii) the Coulomb repulsion introduces three interactions between the electrons
in the bonding and anti-bonding orbitals: repulsion between electrons with opposite spins, ferromagnetic
spin-flip coupling and isospin-flip coupling. In order to monitor the effects of the three interactions, we
have carried out a numerical renormalization group (NRG) computation of the temperature-dependent
magnetic susceptibility and of the energy-dependent orbital spectral densities. The NRG method yields
essentially exact results with relatively small computation efforts. Our results show that weak Coulomb
interaction is sufficient to induce indirectly couple the antibonding orbital to the conduction-band con-
tinuum, which effaces the BIC. As the Coulomb repulsion U grows past a critical value, however, the
occupation of the antibonding orbital suddenly becomes strictly unitary, a finding that has been reported
in an similar system, with somewhat different geometry. (3) Our analysis identifies the origin of the
sudden transition and shows that, in the unitary-occupation regime, the antibonding orbital is decoupled
from the continuum and hence constitutes a bound magnetic state in the continuum - a spin BIC. The
dynamics leading to the spin-BIC formation depends on the strength of the coupling between the dot
orbitals and the quantum wire. For weak coupling, as U grows, the bonding and the anti-bonding levels
acquire magnetic moments. The antiferromagnetic interaction couples the two moments into a triplet,
which the Kondo effect screens to form a doublet as the temperature is lowered. At zero temperature,
renormalization-group analysis shows that the doublet is completely decoupled from the conduction band.
For strong coupling, the bonding orbital becomes doubly occupied at low temperatures; the freezing out
of its degree of freedom bars both spin and isospin flipping. This cuts off the indirect coupling between
the antibonding orbital and the conduction band and turns the former into a spin-BIC. These results bring
to light an unexpected effect of correlation and may stimulate experimental work in search of spin-BICs
in condensed-matter systems.
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Influéncia da heterogeneidade das caracteristicas de tarefas
na sua execucao distribuida em redes complexas
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Diversos fenémenos consistem em entidades interagindo entre si, devido a isso, € comum utilizar redes
complexas para modela-los. (1) Desde redes de proteinas, até a sociedade humana, passando pela World
Wide Web e a disseminacdo de doencas, muitas das dindmicas presentes nestes sistemas podem ser
reproduzidas com o uso de redes complexas. Porém, o mais interessante para este trabalho s3o as redes
de distribuicdo de tarefas, as quais sdo compostas por agentes interligados que sdo responsaveis por
executar tarefas e, quando necessario,delega-las a outro componente da rede. Entretanto, os estudos
deste fendmeno, em geral, encontram-se limitados quanto a homogeneidade das tarefas das quais os
agentes sdo encarregados. (2-3) Este trabalho busca analisar as consequéncias quando as tarefas s3o
heterogeneas nos seguintes pontos: diferenca no tempo necessario para a conclusio da tarefa, denominada
por heterogeneidade intrinseca, diferenca nas taxas de producio de tarefas por cada um dos nés agentes,
nés distintos podem produzir tarefas a taxas distintas, e tal foi denominado por heterogeneidade espacial,
e por fim, diferencas nos intervalos de chegada de novas tarefas, denominada por heterogeneidade
temporal. Tais heterogeneidades acabam por desbalancear a rede, tornando imprescindivel a existéncia
de uma distribuicdo de tarefas eficiente. Com isso, espera-se uma melhor compreensio de como as
propriedades topolégicas da rede influenciam na sua capacidade de lidar com essas heterogeneidades.
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Particle astrophysics is a well developed field of research. It also has models that contribute for both
astrophysics and particle physics. Cosmic Rays is one of the most important topic in this field and many
experiments are in progress in order to study its main terrestrial effect: the atmospheric shower (for more
information, see (1)). Besides that, there's still some issues, for example: establish a model to explain
measures of the Ultra high energy cosmic rays (UHECR).In this project, we want to focus in the analysis
of the muonic component of the shower and study the impact on data made by the introduction of
an age parameter in the longitudinal development of the atmospheric shower. Atmospheric showers are
cascades of particles produced by particles coming from many sources in space. Their composition varies
depending on the original particle and their development can be parametrized by the atmospheric depth
and the maximum number of particles created at the same stage of development. Some observatories
are dedicated to detect them, for example, the Pierre Auger observatory, that uses a combination of
Cherenkov light and fluorescence methods. (2) Although we have precise measurements which confirm
the models, it still necessary to complete the picture of the field, for example: the composition of particles
in the 10 20 range in the energy spectrum, the exact sources of cosmic rays and information related
directly to the atmospheric shower. Here, we want to understand the difference between the amount of
muons detected and expected from the interaction theory. Also, we want to verify the universality of
the mentioned parametrization for data of unusual conditions. By this time, a few concepts about the
theory have been studied such as the characteristics of the atmospheric showers and some calculations
for data analyses. In addition, a first contact with the Root package for computational calculation was
made. (3) For the next steps, we expect to develop the statistical calculations using the previous tools
and knowledge and write down the results for the thesis conclusion.
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Evolucao dirigida com linezolida e tedizolida da Staphylococ-
cus aureus SA43, representante da linhagem ST5-SCCmecll,
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Infeccdes por S. aureus resistentes & meticilina ST5-SCCmecll surgiram em hospitais brasileiros e sio
um desafio de tratamento devido a multirresisténcia. A tedizolida (TZD) é a altima oxazolidinona apro-
vada no pais para tratar infecgdes cutdneas por cocos Gram-positivos. (1) Nosso objetivo foi observar
mudangas fenotipicas apés evolugdo dirigida (ED) com TZD ou linezolida (LNZ) da S. aureus SA43,
uma amostra bacteriana clinica brasileira representativa da linhagem internacional ST5-SCCmecll. (2)
N6s avaliamos os isolados derivados da ED quanto: i) a alteragdo do fitness bacteriano determinando o
tempo de duplicagdo (TD), ii) a resisténcia cruzada a LNZ ou TZD por microdilui¢do e iii) resisténcia
aos seguintes farmacos por disco difusdo: acido fusidico, amicacina, ciprofloxacina, cloranfenicol, genta-
micina, canamicina, quinupristina/dalfopristina e sulfametoxazol/trimetoprim. ED foi realizada expondo
in vitro SA43 a niveis crescentes de TZD e LNZ, em paralelo e em triplicatas, usando colénias diferentes
(experimentos A, B e C) e caldo Mueller-Hinton cation ajustado acrescido do farmaco em trés concentra-
¢des: CIM, 0,5x CIM e 2x CIM. Apés incubacdo a 37 °C por 24 horas, o tubo com a maior concentracéo
de farmaco apresentando crescimento serviu como inéculo para a cultura seguinte. (3) Apés repetir
esses passos por 34 dias, trés cultivos subsequentes foram realizados sem farmacos para estabilizacdo da
linhagem. PopulacBes resistentes surgiram em alguns experimentos durante a ED com LNZ, mas ndo
permaneceram. A ED resultou em pequenas alteracdes nas CIMs das oxazolidinonas. Embora o perfil
de suscetibilidade a todos os antibiéticos permaneca inalterado, observamos alteracées significativas no
didmetro de alguns halos de inibicdo. Apds a exposicdo & TZD, o didmetro do halo do acido fusidico
aumentou nos trés experimentos. Em relacdo a exposicdo a LNZ, o didmetro dos halos de inibicdo
da amicacina aumentou nos trés experimentos, enquanto que o de quinupristina/dalfopristina diminuiu
nos experimentos A e C. Houve um maior nimero de variacdes de didmetro dos halos de inibicdo dos
antibiéticos no experimento A exposto & LNZ. Comparamos os TD antes e ap6s a exposicdo a ambas
as oxazolidinonas e o TD aumentou em todos os experimentos de ED com TZD e nos experimentos A
e C expostos a LNZ (o TD diminuiu no experimento B), sugerindo possiveis alteragdes no fitness. Em
conclus3o, este estudo sugere que TZD é t3o segura quanto LNZ para esta linhagem, pois a ED resultou
em isolados suscetiveis a ambas as oxazolidinonas sem alterar a suscetibilidade a todos os antibiéticos
testados.
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cie superfluid system of Na and K: the evaporative cooling of
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This work is included in a larger research project that aims to obtain a double Sodium and Potassium
Bose-Einstein condensate, with the possibility of varying the interspecies interaction for the study of
aspects of superfluids in different regimes. Through the use of techniques such as stirring beam and
Feshbach resonances it will be possible to study the vortex nucleation in a two species BEC with adjustable
interactions, exploring the different miscibility regimes between the species, as well as formation and
studies in quantum turbulence.Other groups already have obtained double condensates (1), including of
Na and K. (2) For that, it is necessary to have a large amount of atoms of both sodium and potassium
captured in our science chamber at very low temperatures. To increase the number of captured potassium
atoms, we have optimized the Zeeman slower technique and 2D-MOT, from which we will discuss. We
have worked also to optimize the Evaporative Cooling process for Sodium in its route to condensation.
(3) For that we have characterized all the RF ramps, and it was possible to optimizing them acting on the
relation between Number x Temperature to obtain the condition of run way evaporation. Both aspects
will be discussed in this presentation, and we will show the actual status of the experiment.
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Propriedades 6pticas nao-lineares de guias de onda produzidas
por pulsos de femtossegundos em Gorilla(R) Glass
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Gorilla®) Glass € um vidro da familia dos alcali-aluminossilicatos comumente utilizado como tela de
protecdo em dispositivos méveis, como celulares, tablets, laptops, etc. Isso se deve a suas excelentes
propriedades mecanicas, resultantes de um tratamento de troca idnica, que o tornam menos suscetivel
a riscos e quebras que outros vidros de display. (1) Estudos recentes mostraram que o Gorilla(R) Glass
também é um material promissor para a fabricacdo de guias de onda com pulsos de femtossegundos,
com a capacidade de se produzir guias cujos modos apresentam perfil espacial bem comportado e baixas
perdas de guiamento. (2) Como forma de permitir a incorporagdo dessas guias em dispositivos fotonicos
e orientar sua aplicac3o a areas especificas, se faz necessaria a caracterizacio de suas propriedades 6pticas
ndo-lineares. O indice de refragdo ndo-linear do Gorilla(R) Glass foi determinado anteriormente e é dado
por 3.3 x 1072m?/W. (3) No entanto, a caracterizagdo n3o-linear de guias de onda produzidas pela
irradiacdo com pulsos de femtossegundos nesse material ainda se faz necessaria, pois o processo de
interacdo dos pulsos ultracurtos com a matéria ainda ndo é completamente compreendido, podendo levar
a modificacdes no indice de refracdo n3o-linear. Dessa forma, nesse trabalho realizamos a caracterizacdo
do indice de refracdo ndo-linear de guias de onda produzidas em Gorilla(R) Glass com diferentes pardmetros
de fabricagdo. Tal caracterizagdo foi feita através da técnica de D-scan (Scan da Dispersdo), analogo
temporal da técnica de Z-scan, na qual s3o avaliadas as modificacdes espectrais sofridas por um pulso
ultracurto ao atravessar um meio n3o-linear devido ao fendmeno da automodulacdo de fase. Nossos
resultados mostram que o valor do indice de refracdo ndo-linear das guias de onda estudadas é inferior
ao do material bulk e depende dos pardmetros de escrita. Mais especificamente, quanto maior a energia
de pulso utilizada no processo de escrita a laser, menor o indice de refracdo n3o-linear resultante. Além
disso, a caracterizacdo do material irradiado através de Espectroscopia Raman revelou que tal reducdo
no valor do indice de refracdo ndo-linear pode estar associada a modificacdes nos oxigénios n3o-ligantes
da matriz vitrea.
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Renormalons in integrated spectral function moments and
strong coupling extractions
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Integrated spectral function moments plays an important role in precise « extractions from 7 —
(hadrons) 4+ v, and ete™ — (hadrons) below the charm threshold. We study how the renormalons
of polynomial moments, which are singularities in the Borel plane, are related with the perturbative
behaviour of the respective asymptotic series (1), first in the large-3y limit and then in Quantum Ch-
romodynamics (QCD). The renormalon content can produce good or bad perturbative behaviors of the
series depending on the moment used. In the large-3; limit, where the results are known exactly, we can
observe how partial cancellations of renormalons lead to series which have good perturbative behavior
and how the first IR renormalon leads to bad perturbative behavior. Then, using a convenient scheme
transformation (C scheme) (2) together with the modified Borel transform we can show that the leading
IR singularity becomes a simple pole and the mathematical structure of Borel transform of polynomial
moments is equal in QCD and large-3y, thus the conclusions obtained in that limit can be extended to

full QCD. (3)
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Purificacdo quantica através de um estado quadruplo para
incluir ruido ambiental e aparato de medida na investigacao
do conceito de complexidade quantica

AUDI, G. ; NAPOLITANO, R.
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Utilizando as defini¢des usuais de complexidade quantica como guias (1-2), neste mestrado pretendemos
investigar como poderia ser generalizada a complexidade quantica de um algoritmo quéntico, como o
algoritmo de Deutsch-Jozsa (3) sob a influéncia ruidosa do ambiente. Simultaneamente, porém, vamos
considerar também um processo de observacdo, pelo menos como parte do processamento da informacao
ao longo da execucdo do algoritmo. Para poder tratar esse problema, propomos introduzir uma purificacdo
envolvendo quatro espacos de Hilbert idénticos e considerar um estado quadruplo. Faremos uso desse
quadruplo produto tensorial de espacos de Hilbert idénticos com inspiracdo provida pela gravitacdo
quantica, onde é utilizado o chamado estado duplo térmico de campos. Trataremos tanto o ambiente
como o processo de medida como campos bosdnicos e, assim, muito do que ja foi feito no caso do estado
duplo térmico de campos podera ser utilizado.
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Mapeamento do campo elétrico em transistores poliméricos
por microscopia SFG
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Atualmente direciona-se muita ateng¢do aos polimeros conjugados (PCs). Estes sdo materiais que com-
binam as propriedades elétricas e 6pticas de semicondutores, com as propriedades quimicas e mecénicas
de polimeros. Possuem vérias aplicagcdes potenciais em dispositivos optoeletrénicos e, portanto, figuram
centralmente na pesquisa mundial em materiais de alto desempenho. N3o obstante estudos e gradual
melhoramento de dispositivos & base de PCs, ainda ha uma grande disparidade de eficiéncia e durabili-
dade em relagdo aos dispositivos inorganicos. Assim sendo, o entendimento completo de como ocorrem
os eventos fisicos e quimicos nos dispositivos requer mais esforcos a fim de otimizar o desempenho e
durabilidade dos mesmos. Nesse sentido, um tema importante para o entendimento dos mecanismos
de funcionamento de transistores por efeito de campo a base de semicondutores organicos (OFETs) é o
mapeamento do campo elétrico na camada dielétrica do OFET, que é diretamente proporcional & den-
sidade de carga no canal, e sua comparagdo com modelos teéricos do funcionamento de OFETs. Para
tal estudo, utilizaremos polimeros conjugados (PC) como semicondutores organicos, e a principal técnica
experimental a ser empregada serd a espectroscopia vibracional por Geracdo de Soma de Frequéncias
(SFG — do inglés Sum-Frequency Generation), ou simplesmente espectroscopia SFG. (1) Esta técnica
permite obter o espectro vibracional de moléculas na interface sem contribuicdo do volume do material,
quando este é centrossimétrico. No entanto, quando um material isotrépico (o dielétrico dos OFETs) é
submetido a um campo elétrico intenso, ele quebra a simetria de inversdo do meio e produz o processo de
SFG. Assim, a espectroscopia SFG pode ser utilizada para medir o campo elétrico no interior da camada
dielétrica em OFETs. Portanto, imagens obtidas por microscopia SFG do dispositivo em funcionamento
podem mapear o campo elétrico na camada dielétrica dos OFETs, que é proporcional a densidade de
carga ao longo do canal. Ela sera entdo comparada a modelos teéricos para o funcionamento de OFETs.
(2-3) Tal comparagdo servira para validar os modelos tedricos e indicar fenémenos que precisem ser
incorporados na descricio completa do seu funcionamento. Com isso esperamos compreender melhor o
funcionamento de OFETs e este estudo pode ter implicacGes importantes para a melhoria do desempenho
de dispositivos optoeletrénicos organicos.
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Nanoparticulas funcionalizada com siRNA de um oncégene
modulam os mecanismos antitumorais de macréfagos.
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O cancer é a doenca crdnica mais recorrente no mundo e a incidéncia de carcinoma hepatocelular humano
(hepatocellular carcinoma - HCC) esta entre as maiores causas de ébitos, exigindo novas abordagens de
diagnésticos e terapéuticas para reduzir a frequéncia de recidivas e metastases. (1) As células neopla-
sicas tém a capacidade de escapar da vigilancia imunolégica, modulando o microambiente tumoral para
favorecer a progressdo da doenca no organismo. Os nanocompésitos podem ser usados para prevenir a
expressdo de proteinas imunossupressoras e citocinas, aumentando a atividade dos principais mecanismos
da imunidade celular. (2) Este estudo tem como objetivo desenvolver um nanocarreador para transportar
agentes imunomoduladores para células tumorais e células imunocompetentes. Nanoparticulas foram
sintetizadas com lipidios e proteinas da membrana plasmatica de células neoplasicas para entregar uma
grande quantidade de material antigénico as células apresentadoras de antigenos profissionais (APC).
Para estabelecer uma resposta pré-inflamatéria, nanoparticulas lipidicas foram incorporadas com mono-
fosforil lipidio A e sequéncia de oligonucleotideo (siRNA) para silenciar o oncogene c-Myc. Em seguida,
as nanoparticulas foram expostas as células HCC, monécitos do sangue periférico de doadores sauda-
veis e macréfagos gerados in vitro. Os nanocarreadores foram testados quanto a: a) internalizagdo de
nanoparticulas em células cancerosas e imunocompetentes, b) atividade imunomoduladora, observando
a expressdo de marcadores de superficie celular e producio de citocinas e c) citotoxicidade dos nano-
carreadores. A captacido foi analisada por microscopia de fluorescéncia e a citotoxicidade por citometria
de fluxo. Nossos resultados demonstram reducio na expressio de proteinas que garantem a proliferacdo
celular das células cancerigenas e nos macrofagos aumento de expressdo de proteinas reguladoras da
resposta inflamatéria, modulando positivamente a ac3o das células apresentadoras de antigeno (APCs).

Referéncias:

1 BRAY, F. et al . Global cancer statistics 2018: GLOBOCAN estimates of incidence and mortality
worldwide for 36 cancers in 185 countries. ~ CA : a cancer journal for clinicians, v. 68, n. 6, p.
394-424, 2018. 2 BEATTY, G. L; GLADNEY, W. L. Immune escape mechanisms as a guide for cancer
immunotherapy. Clinical Cancer Research , v. 21, n. 4, p. 687-692 2015.

242 242



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG140

Estudo da mobilidade i6nica e efeitos conformacionais de con-
dutores mistos utilizando as técnicas de frente mével e inter-
ferometro de Michelson-Morley

UNIGARRO, A. D. P. ; FARIA, G.

ap.unigarro@ifsc.usp.br

Condutores organicos mistos (OMC) sdo materiais poliméricos com ampla gama de aplicacdes devido
ao fato de conduzirem cargas eletrénica e carga idnica simultaneamente e com similar eficiéncia. (1)
Devido a injecdo de ions no volume do OMC, estados polaronicos sdo criados no band-gap, provocando
alteragBes na absor¢do dptica do material. (1) Concomitantemente, a absor¢do de moléculas de solvente
e fons pela matriz polimérica altera a conformacdo do material, causando efeitos de dilatacdo do filme
polimérico. (2) Neste trabalho, serdo feitas medi¢des usando o experimento da frente mével para inves-
tigar o movimento idnico no interior do polimero PEDOT:PSS e os subsequentes efeitos eletrocrémicos
produzidos. Simultaneamente o interferémetro de Michelson e Morley sera utilizado para estudar a mu-
danca de espessura do filme de OMC, para diferentes solventes e assim ter uma melhor compreensdo dos
fenémenos de transporte i6nico e da interacio eletrdlito-OMC.
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Prospeccao da interface de interacao no processo de polime-
rizacao da enzima Glutaminase C
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A glutamina é um dos nutrientes essenciais para o metabolismo de células cancerosas. E metaboli-
zada pela enzima glutaminase, que apresenta quatro isoformas em humanos. Assim, converte-se em
glutamato, estando diretamente relacionada a produgdo energética e biossintética das células. (1) Par-
ticularmente, a isoenzima Glutaminase C (GAC), presente em niveis elevados e com localizagdo celular
distinta em linhagens celulares tumorais, pode se organizar em diferentes estruturas, apresentando, dessa
forma, variagdes em sua eficiéncia enzimatica. (2-3) Estudos recentes de nosso grupo sugerem que a
espécie mais ativa de GAC seja constituida por filamentos decorrentes de sua polimerizacdo a partir de
unidades tetraméricas, propondo um novo modelo de organizacdo e interacdo baseado no empilhamento
lateral dessa proteina, do qual resulta uma estrutura helicoidal. No entanto, para a confirmacdo do
modelo indicado, s30 necessarios experimentos que avaliem diretamente a interface de interacdo proteica
predita, originalmente obtida por crio-microscopia eletrénica de transmissdo. Frente a essas considera-
¢bes, este projeto visa a introducdo de mutagdes sitio-dirigidas na GAC, a fim de verificar seu efeito na
estrutura e ativagdo enzimatica da proteina. Estdo se realizando ensaios para (i) obter, por expressdo
heterdloga, e purificar a proteina recombinante na forma selvagem e com diversas muta¢des pontuais, (ii)
caracterizar a auséncia de polimerizacdo através de estudos biofisicos de espalhamento de luz dindmico
(DLS) e (iii) verificar a diminui¢cdo da eficiéncia catalitica, decorrente da incapacidade de formar polime-
ros, determinando-se a quantidade de glutamina convertida a glutamato a partir do monitoramento da
formacdo de NADH. Estes estudos ser3o criticos para a confirmacio do novo modelo estrutural sugerido
e o aumento da compreens3o sobre seu funcionamento, podendo auxiliar no desenvolvimento de novas
terapias focando no metabolismo especifico da glutamina pela GAC.
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NaTaO3 dopado com Bi para a divisao fotocatalitica da agua
sob luz solar simulada: uma transicao pseudo-ciubica induzida
por dopagem
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O tantalato de sédio (NaTaO3) é um material material promissor para a producdo de gas hidrogénio
(H2) pela divisdo fotocatalitica da agua, ainda que sua larga banda proibida (band gap) impossibilite sua
aplicacdo sob luz solar. Neste contexto, a dopagem com bismuto tem sido proposta como um meio simples
de introduzir estados eletronicos entre as bandas de valéncia e conducdo, possibilitando assim a absorcio
de fétons menos energéticos do espectro solar. (1) Neste trabalho, nanocubos de NaTaO3 dopados com
Bi foram obtidos pelo método de sal fundido, de modo que o material apresenta uma estavel evolucio de
H2 sob luz solar simulada (AM 1.5G). Analises por Difracdo de Raios-X, espectroscopia Raman e UV-vis
sugerem que a incorporacdo dos cations Bi3+ no sitio Ta induz um consideravel encurtamento no band
gap, além de uma transicdo estrutural, pela qual a estrutura ortorrombica do NaTaO3 torna-se pseudo-
cabica (2-3) sob baixas concentragdes do dopante (0.5 a 4 mol%). Por fim, o material dopado com 3
mol% de Bi foi carregado com nanoparticulas co-catalisadoras de Ni pela técnica de pulverizacio catédica
(sputtering), levando assim a um aprimoramento substancial na producdo fotocatalitica de hidrogénio.
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Na década de 1990 houve uma grande producdo de publicacdes relacionadas a teoria e experimentos de
estruturas de bandas, envolvendo semicondutores na fase wurtzita. Materiais formados por compostos
de GaN, AIN e InN usados em lasers e LEDs, foram objetos de estudos resultando em uma quantidade
consideravel de publicacdes sobre materiais com semetria hexagonal. Em Chuang e Chang (1) encontra-
mos uma base tedrica para o célculo da estrutura de bandas da wurtzita na forma bulk, desenvolvida com
base no modelo para cristais zincblende. Nesse trabalho de Chuang e Chang (1), a estrutura de bandas
para as bandas de valéncia s3o calculadas por um Hamiltoniano matricial 6 x 6, além de também calcular
o Hamiltoniano matricial 6 x 6 de estrain e seus efeitos sobre as estruturas de bandas, na direcdo de
crescimento (0001). As propriedades 6pticas e eletrdnicas sdo influénciadas pela direcdo de crescimento
do cristal de semicondutor. Mireles e Uloa (2) apresentam uma derivagdo para o Hamiltoniaono 6 x 6
para a banda de valéncia validos para substratatos de wurtzita Il - V em uma dire¢do arbitraria (hQil),
incluindo efeitos de strain. No estudo conduzido por Faria Junior e colaboradores (3) foi desenvolvido
um hamiltoniano k.p 8 x 8 que descreve as bandas de energia em torno do ponto I', para calcular as
estruturas de bandas para InAs and InP em bulk na fase wurtzita na diregdo (0001). Trata-se de um
modelo robusto, como uma abordagem mais realistica, que descreve caracteristicasa importantes da es-
trutura de bandas incluindo as interacdes inter bandas de valéncia, entre as bandas de conducdo e de
valéncia e os esfeitos de spin splitting. Os esfeitos de spin splitting, que sdo frequentemente negligen-
ciados na literatura, sdo descritos de forma corretamente devido ao termo spin-érbita dependente de &
do Hamiltoniano k.p. (3) Neste trabalho, o Hamiltoniano k.p desenvolvido em (3) sera rotacionado em
varias direcBes usando uma matriz de rotacdo M 8 x 8 e partir desse Hamiltoniano, sera determinado o
Hamiltoniano de strain em uma direcdo arbitraria e em cada direcdo, analisaremos os efeitos de strain
sobre as estruturas de bandas.
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Propriedades termodinamicas de horizontes causais Il: aspec-
tos semiclassicos
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Nas altimas décadas, varios estudos tém sugerido uma forte relacdo entre gravitacdo e termodinamica,
como os resultados da bem estabelecida termodindmica de buracos negros e a derivacdo das equacdes
de campo de Einstein através de argumentos termodindmicos. (1) Contudo, apesar da crescente solidez
destes resultados, se estendendo para varios modelos de gravitacdo, as propriedades termodindmicas
de sistemas gravitacionais ainda se apresentam de forma bastante misteriosa e os graus de liberdade
microscépicos que podem dar origem ao comportamento termodindmico sdo pouco conhecidos. Desta
forma, tentativas de generalizacdo destes resultados e de descrever como a gravidade engloba aspectos
termodindmicos tornam-se de especial importancia no desenvolvimento de teorias da gravita¢do e na so-
lucdo de problemas fundamentais da fisica, tais como a existéncia da energia escura. Buscando avancar
neste sentido, o presente projeto visa estudar um aspecto sempre presente nesta relacdo entre gravitacio
e termodindmica, que é a presenca de horizontes causais. Tais horizontes dividem o espaco-tempo em
regides que podem ter uma influéncia causal sobre um dado observador e regies separadas causalmente
deste. Sendo a principal caracteristica destes horizontes o fato deles privarem seu observador de informa-
c3o, pretende-se analisar o comportamento de campos quanticos na presenca destes horizontes e como a
teoria de informac3o quantica pode ser usada para definir uma entropia a partir da informac3o encoberta
pelo horizonte. Além disso, a formulacdo lagrangiana da relatividade geral requer termos de superficie no
funcional da ag&o, os quais podem ser identificados com a entropia de buracos negros (2) e parecem ser
compativeis com a definicdo de entropia para os chamados “horizontes de Rindler locais” dada em (1).
Observando também que estudos recentes (3) reforcam a relagdo entre quantidades termodindmicas e
estes termos de superficie em casos nos quais ela corresponde a um horizonte causal, outro objetivo a ser
seguido neste projeto é o estudo do mecanismo que permite estes termos de superficie corresponderem
a informagdo encoberta por horizontes causais e analisar a viabilidade de usa-los em uma definigdo local
da entropia associada ao espaco-tempo.
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Quais os papéis da matematica no desenvolvimento cienti-
fico? Uma histéria da “tese da matematizacao”
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O surgimento da nocdo da matematizacdo da ciéncia como processo histérico coeso origina-se junta-
mente com outra categoria historiografica: a Revolucdo Cientifica. No século 20, a chamada “revolucio
cientifica” é transformada em tese historiografica na qual o corpo de conhecimento que posteriormente
seria nomeado ‘“cientifico” se diferencia radicalmente da filosofia escolastica antiga. O historiador mais
famoso associado a essa ideia & Koyré (1892 - 1964), mas dois de seus contemporaneos também foram
igualmente importantes em seu desenvolvimento: Dijksterhuis (1892 - 1965) e Edwin Arthur Burtt (1892
- 1989). Existem consideraveis diferengas entre suas obras, mas todas se embasam na nogdo de que a
matematizacdo da natureza é um dos pontos crucias para se compreender a histéria do desenvolvimento
cientifico. Gorham et al. (1) chamaram de “tese da matematizagdo” a afirmagdo de que a ascens3o da
abordagem matemaética da natureza foi o acontecimento mais relevante na histéria da ciéncia ocidental.
A matematizacdo da natureza é incorporada em cada uma das narrativas de diferentes maneiras e com
énfases distintas. Para Koyré, o tratamento matematico dos fenémenos é um fator importante para o
desenvolvimento de conceitos fisicos fundamentais, como o da inércia, que s3o cruciais para a transicdo
de uma cosmovisdo de um mundo fechado para um universo infinito. Para Dijksterhuis. o nascimento
da ciéncia moderna se da com a mecanizacio da visdo de mundo, ou seja, utilizando a mecénica classica
enquanto disciplina matematica como modelo para o desenvolvimento de outras teorias. A preocupacéo
central de Burtt, por sua vez, ndo é o impacto que a matematica exerceu nos conteidos da ciéncia, mas
sim como a metafisica da ciéncia moderna, norteada por uma visdo matematica de mundo, afetava o
valor do ser humano no mundo. A énfase de historiadores sobre a matematizacdo da natureza comeca
a se diluir por volta da década de 1950. Um exemplo disso sdo as narrativas de “duas tradicdes” de
Kuhn e Westfall. Kuhn considera o desenvolvimento paralelo de duas tradicdes, a das ciéncias matema-
ticas classicas; e a das ciéncias baconianas, que contemplam as disciplinas de teor predominantemente
empirico. Ja as tradi¢des consideradas por Westfall sdo a platénica (coincide grosso modo com as cién-
cias classicas de Kuhn) e democritiana. A segunda conteria a filosofia mecanicista, preocupada com a
causalidade e descricdo corpuscularista dos fenémenos. Nas Gltimas décadas do século 20, os papéis da
matematica na ciéncia continuaram pautando obras importantes, enfatizando aspectos sociais. Shapin,
por exemplo, reforca a resisténcia de alguns cientistas & matematica, ilustrando com a critica de Boyle,
que considerava que a matematica iria restringir o acesso do grande publico a ciéncia. Nessa mesma
linha, Gingras aponta como a aplicacdo da matematica na ciéncia acarretou efeitos colaterais de ordem
social, epistemolégica e ontolégica. Neste trabalho, exploramos como a no¢do de matematizacdo da
ciéncia enquanto ferramenta histérica foi utilizada de diferentes formas ao longo do desenvolvimento da
histéria da ciéncia como disciplina, iniciando como eixo central nas narrativas da Revolucio Cientifica na
primeira metade do século 20, sendo diluida na segunda metade e criticada ao fim do século.
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The effects of WO3 content in phosphate glasses on the
energy transfer process between trivalent rare earth dopant
ions
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Phosphate glasses (99.3-x (NaP03)6 — x WO3 — 0.5 Eu203 — 0.2 Th407) with a varying concentration
of WO3 (x = 5, 10, 15, 20 and 40 mol%) were studied from the spectroscopic point of view. The high
polarizability of this oxide glass component affects the intensities of the dopant ions’ transitions which,
in turn, can be used to detect structural changes in the glass network. To that end, Europium (Eu3+) is
used as a dopant for it is the best structural probe in the lanthanide series. (1) The energy transfer process
between two rare earth ions is not affected by the WO3 polarizability but by the changes in glass structure
introduced by this glass modifier oxide. Therefore, the characterization of transfer rates is also of interest
and all glasses are co-doped with Eu3+ and terbium (Tb3+). The mol% concentration of both Eu3+ and
Tb3+ are kept constant. Up to 20 mol% WO3, minor although clear changes can be seen in all optical
parameters: relative emissions intensities, excited state lifetimes, phonon sidebands and host's energy
gap. For the sample with highest WO3 concentration (40 mol%) great changes appear, indicating a very
different structural organization for this system, which is corroborated by other spectroscopic results. (2)
The most notorious findings are the enhanced Eu3+ emission with increasing WO3 content, the great
decrease in emission lifetimes for both ions and the shape of the phonon sidebands. The latter clearly
indicates a different environment for the lanthanides in the 40 mol% WO3 glass while the other two point
to a more efficient energy transfer from Tbh3+ to Eu3+4. Some explanations to the observed changes are
discussed, including the higher density of the glasses containing more WO3 content, the polarizability
effect on the transitions’ intensities and the role played by the phonons in the energy transfer rates. These
findings for the Tb3+-Eu3+ co-doped system give enough formation for the modeling of other co-doped
systems such as the well-known Yb3+-Er3+ where upconversion occurs. Future work will investigate
different lanthanide concentrations aiming at the separation between the electric dipole and the dynamic
coupling contributions to the transitions’ intensities, an important feature since only the former affects
the energy transfer rates.
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Estudos de relacao estrutura-atividade de derivados do Brus-
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A malaria é uma doenga milenar que ainda atinge milhdes de pessoas anualmente. Estima-se que 228
milhdes de pessoas foram acometidas por essa infeccdo, sendo que a regido Africana da Organizacio
Mundial da Saade (OMS) concentrou 93% dos casos (213 milhdes), enquanto a regido Americana da
OMS reportou 0,4% (929 mil) dos casos, somente no ano de 2018. Apesar da diminuicdo na taxa de
mortalidade observada no decorrer dos Gltimos anos, as criancas abaixo de 5 anos de idade ainda corres-
pondem a 67% (272 mil) das mortes. (1) O uso de plantas com objetivo medicinal integra a histéria da
humanidade. Esse conhecimento da medicina tradicional vem sendo empregado para o desenvolvimento
de novos tratamentos de doencas, como a malaria e o cancer por exemplo, de forma que hoje o meio
ambiente se constitui em uma importante fonte de estruturas quimicas inéditas para a descoberta de
novas drogas. (2) Nesse contexto, os icetexanos tém despertado o interesse da comunidade cientifica
devido ao amplo espectro de atividade bioldgica que essa classe de compostos apresenta, assim como
a sua estrutura quimica dnica. Os icetexanos pertencem a familia dos produtos naturais diterpenos, os
quais ja foram isolados de diversas plantas, sendo o Brussonol um de seus representantes. (3) Diante
disso, o objetivo deste trabalho é avaliar e caracterizar a atividade antiplasmodial do Brussonol e seus
derivados. O Brussonol mostrou-se ativo contra a cepa 3D7 (sensivel a cloroquina) (IC503D7 = 8 £ 2
M) do Plasmodium falciparum e apresentou baixa citotoxicidade (IC50HepG2 = 67 + 4 uM), o que
indica que essa molécula apresenta seletividade para o parasito (SI = 8,4). Adicionalmente, o estudo da
relacdo estrutura-atividade de derivados do Brussonol nos permitiu definir quais componentes estrutu-
rais sdo importantes para sua atividade. Além disso, a avaliacdo da atividade do Brussonol contra um
painel de cepas resistentes do protozoario revelou que o indice de resisténcia (IR) foi aproximadamente
1, portanto, o Brussonol ndo apresentou resisténcia cruzada com as cepas resistentes avaliadas, o que
pode indicar que essa classe de compostos apresente um novo mecanismo de acdo. As perspectivas deste
trabalho consistem em fazer um estudo detalhado da atividade antiplasmodial dessa classe de compostos
e definir seu mecanismo de ac3o.
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Desde que foi introduzido ha mais de 10 anos, o modelo de Kitaev(1) tem sido um importante objeto
de pesquisa, dada a sua grande riqueza de propriedades fisicas n3o triviais, com aplicacdes que vio da
computacdo quantica a supercondutividade. Dentre a miriade de caracteristicas intrigantes que este
modelo apresenta, uma posicio de destaque se da as fases de liquidos de spin encontradas no seu
ground state, sendo este um raro exemplo de um modelo exatamente soltvel que apresenta tal fase da
matéria. Como mostrado por Kitaev, a solucdo do modelo é dada em termos da fracionalizacdo dos
graus de liberdade de spin em termos de férmions de Majorana na presenca de fluxos Z2. Embora este
modelo tenha sido introduzido de maneira artifical, recentes investigacdes experimentais tém indicado a
possibilidade da realizacdo do liquido de spin de Kitaev na rede Honeycomb. Dentre os varios candidatos,
o H3Lilr206 tem um papel de destaque, visto que é o primeiro a apresentar auséncia de ordem magnética
até temperaturas muito baixas, o que é essencial na caracterizacdo de uma fase de liquido de spin, e
assim sendo possivelmente o primeiro material a exibir a fase de Kitaev pura.(2) Contudo, os resultados
experimentaisexibem um comportamento termodindmico anémalo quando comparado com o modelo de
Kitaev puro, o que pode ser ocasionado pela presenca de desordem no sistema, como apontado por
estudos recentes>(3) Assim, o objetivo deste projeto de mestrado & investigar o modelo de Kitaev na
rede Honeycomb na presenca de desordem, onde consideraremos a fase de liquido de spin topolégica que
surge na presenca de um campo magnético externo fraco. Aqui a origem desta fase topolégica se da
pela quebra da simetria de reversdo temporal, que nos permite definir um indice topolégico, de maneira
semelhante ao que ocorre com isolantes de Chern. Por meio de técnicas numéricas de diagnoalizacéo
exata, levaremos em conta desordem nos acoplamentos entre os spins, assim como a diluicdo de sitios,
ou a introducdo de vacancias. Nisso buscaremos obter um entendimento mais profundo da natureza
da desordem neste sistema, a fim de comparar com os resultados ja conhecidos na literatura. Por fim,
focaremos também nos efeitos que a desordem provoca nos indices topoldgicos, o que foi pouco explorado
na literatura até ent3o.
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Os altimos 20 anos testemunharam um avanco sem precedentes em nosso entendimento do universo
em larga escala, sobretudo gracas ao desenvolvimento de técnicas e tecnologias de observacdo cada
vez mais precisas que permitiram que parametros cosmolégicos fossem determinados com imprecisio de
apenas alguns pontos percentuais. Isso permitiu a descoberta de uma forma de “energia escura” que
vem dominando a atual expansdo do universo — tornando-a acelerada — e de indicios que um periodo
inflacionario de expansio teria ocorrido nos primérdios da histéria do universo — dando origem as ani-
sotropias da radiagdo césmica de fundo (RCF). O modelo cosmolégico padrao, usualmente denominado
modelo ACDM, tem apresentado enorme sucesso na descricio dos dados cosmolégicos conhecidos a
partir de pouquissimos ingredientes fundamentais (como as densidades médias de energia de matéria fria
e radiagdo, e o pardmetro de expansdo de Hubble, H). Todavia, ele apresenta problemas fundamentais
em aberto, a comecar pelo fato de que a densidade de energia diretamente observavel no universo é muito
inferior aquela inferida gravitacionalmente pela Relatividade Geral — em particular, na escala cosmoldgica,
se faz necessario introduzir uma “energia escura” para explicar a expansdo acelerada do universo atual,
bem como a ocorréncia um periodo inflacionario primordial. Para que essa energia escura possa explicar
a dindmica de expansdo acelerada em ambas essas fases, em concordancia satisfatéria com os dados
cosmoldgicos, é necessario que ela apresente caracteristicas muito peculiares: ela deve estar distribuida
de maneira extremamente homogénea no universo (isto &, sem formar estruturas), e apresentar pressdes
extremamente negativas, de magnitude comparavel a sua densidade de energia. Surpreendentemente,
é possivel codificar essa energia de uma forma extremamente simples, a partir da chamada constante
cosmolégica A. Ademais, suas caracteristicas acima descritas (que sdo extremamente exéticas quando
comparadas com a maior parte dos sistemas fisicos conhecidos) também aparecem “naturalmente” em
outro lugar: a energia de vacuo de teorias quinticas de campos. Valores negativos de densidade de
energia e pressdo aparecem usualmente no procedimento de renormalizacdo de valores médios no estado
de vacuo de campos quanticos. Desse modo, o presente projeto tem como objetivo analisar os cenarios
cosmoldégicos em que a energia de vacuo pode desempenhar um papel importante. Para tal, esta sendo
realizado um estudo detalhado do formalismo classico e da quantizagdo de campos livres em espacos
curvos(1), para possibilitar uma analise do tensor energia-momentum desses campos, e uma compreensao
dos seus efeitos em diferentes cenarios inflacionarios (2); em particular, pretende-se analisar em detalhes
seu procedimento de renormalizacio, a partir do qual a constante A emerge "naturalmente".
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The objective of our global project is to produce a Bose-Einstein Condensate (BEC) of two bosonic
species (Sodium23 and Potassium39) with the possibility to vary the interspecies interaction for the
study of the superfluids aspects in different regimes. Through the use of techniques as Stirring Beam
and Feshbach Resonances (1) will be possible the study of the nucleation of vortices in a two species
BEC with tunable interactions, exploring the different miscibility regimes between Na and K, as well as
formation and studies in Quantum Turbulence. In this work we focus on implementing the Feshbach
Resonances technique (1) in our system using the same pair of coils used in the magneto optical trap and
magnetic trap. We have prepared a ultracold cloud of potassium using the technique of Gray Molasses
and transferred it to a pure optical trap where the measurement takes place. Then the coil system
is switched from an Anti-Helmholtz configuration to Helmholtz through an H-bridge (2) and becomes
capable of generate a uniform field up to 800G. By performing loss spectroscopy we have observed at
least two Feshbach resonances for 39K. In this presentation we will discuss those measurements as well
as the next steps of our work.
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estruturas em grafos direcionados

RESENDE, B. M. F. D. ; COSTA, L. D. F.

messias.physics@gmail.com

Na sociedade e na natureza sistemas geralmente sdo compostos por elementos que interagem por meio
de relacdes assimétricas com feedbacks positivos ou negativos. Tais sistemas sdo comumente modelados
usando estruturas de dados conhecidas como grafos direcionados com sinais. Portanto, é importante
questionar o qudo robusta é uma rede direcionada devido a modificacdes na sua direcionalidade? Por
exemplo, apenas a modificacdo de uma Gnica aresta pode modificar uma hierarquia em uma rede social,
ocasionar a dessincronizagdo de neurdnios ou alterar a propagacido de uma doenga. No presente trabalho
discutiremos como o uso de ferramentas desenvolvidas no contexto de geometria diferencial(2) e maté-
ria condensada(1) pode ser usado para responder a essa questdo. Também abordaremos as motivagdes
histéricas/econémicas para o estudo do problema de ranqueamento em grafos direcionados. Tais motiva-
¢Bes vio desde o problema de determinar a melhor representacdo politica, ranquear jogadores de xadrez
e times de futebol em campeonatos difusos e identificar comportamento anémalos em redes sociais.(3)
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Molecular recognition at septin interfaces: the switches hold
the key
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The assembly of a septin filament requires that homologous monomers must distinguish between one
another in establishing appropriate interfaces with their neighbors. To understand this phenomenon at the
molecular level, we present the first four crystal structures of heterodimeric septin complexes. We describe
in detail the two distinct types of G-interface present within the octameric particles which must polymerize
to form filaments. These are formed between SEPT2 and SEPT6 and between SEPT7 and SEPT3, and
their description permits an understanding of the structural basis for the selectivity necessary for correct
filament assembly. By replacing SEPT6 by SEPT8 or SEPT11, it is possible to rationalize *Kinoshita's
postulate® (1) which predicts the exchangeability of septins from within a subgroup. Switches | and I,
which in classical small GTPases provide a mechanism for nucleotide-dependent conformational change,
have been repurposed in septins to play a fundamental role in molecular recognition. Specifically, it is
switch | which holds the key to discriminating between the two different G-interfaces. Moreover, residues
which are characteristic for a given subgroup play subtle, but pivotal, roles in guaranteeing that the
correct interfaces are formed.
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Busca de padroes e aleatoriedades em criptografia usando
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Sistemas dindmicos deterministicos (SDD) tém sido aplicados com sucesso, em substituigdo aos proces-
sos estocasticos. Um exemplo de aplicacdo bem-sucedida s3o os geradores de nimeros pseudo-aleatérios.
(1) Passo adiante, alternativas de criptografia com o emprego de SDD estdo sendo ativamente pesquisa-
das. (2) AplicagBes em criptografia requerem considera¢des adicionais de confiabilidade e de seguranga,
consideracdes estas que sdo obtidas mediante criptanalise. A literatura sobre aplicacdo de SDD em crip-
tografia aponta a caréncia de estudos criptanaliticos nessa direc3o e disserta que o uso de parametros de
entrada dos SDD no papel de chaves de criptografia pode expor o sistema criptografico a fragilidades,
uma vez que o ‘efeito borboleta” possui a propriedade de, através de pequenas alteracdes nos valores
desses parametros, alternar de uma érbita estatisticamente indistinguivel daquele produto de uma fonte
com entropia maxima para outra 6rbita que seja uma mistura de padrdes e aleatoriedades. (3) Ataques
criptograficos naturalmente tirariam proveito de tais padrdes, conseguinte pondo em risco a seguranca
de sistemas computacionais que dependam de tal criptografia. Ainda, como os sistemas computacionais
existentes sdo limitados por uma precis3o artimética finita, ha outras consideracées importantes de ordem
pratica. Este trabalho de doutorado propde apresentar novas evidéncias cientificas a partir da criptana-
lise, por sua vez expandindo-se o conhecimento a respeito da evolucdo e do comportamento aperiédico
de longo prazo para SDD e as consequentes fraquezas em aplicacdes de criptografia.
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Atualmente, os percentuais de pedidos anuais de transplantes de érgdos estdo aumentando e o Brasil
n3o é excecdo. Em 2018, a taxa de transplante foi de 2,4% abaixo de 2017, que foi de 16,6 transplantes
por milhdo de populagdo (pmp). Além disso, os dados fornecidos pela Organ Procurement Organization
e Rede de Transplantes afirmam um total de 120.000 pessoas na lista de espera de érgdos (1), um
resultado preocupante e desproporcional entre a demanda de érgdos para transplante e o nimero de
transplantes realizados. Uma das causas desse problema é a contaminagdo de 6rgdos por patégenos
que muitas vezes sdo resistentes (2) a antibiéticos e ndo podem ser usados para doagdo. O objetivo do
trabalho é projetar um modelo experimental para descontaminagdo de rins para transplante em humanos.
Para realizar esta pesquisa, um modelo experimental de descontaminacio de 6rgdos é proposto através
do uso de técnicas épticas, incluindo o uso de luz ultravioleta (UV), associadas a perfusdo de rins
humanos de descarte (n3o viaveis para transplante humano) *ex vivo*. A perfusdo é realizada a partir
de uma adaptacido de um sistema comercial de manutencio da viabilidade de rins durante transplantes
a um sistema de descontaminacdo por perfusdo que foi desenvolvido em nosso grupo, ja testado em
pulmdes para transplante humano com sucesso. (3) Feita a adaptacdo, foi avaliada a capacidade de
descontaminacio no modelo planejado com rim de descarte *ex vivo*. Até o momento é possivel reduzir
a carga microbiana no liquido circulante, de modo que talvez tornaram viaveis o 6rgdos que seriam
descartados para possivelmente utilizacdo em transplantes humanos.

Referéncias:

1 ABTO. Associacio Brasileira de Transplante de Orgdos. Registro Brasileiro de Trans-

plantes (RBT). Dimensionamento dos transplantes no Brasii e em cada es-
tado (2011-2018) : Sio Paulo: ABTO, 2018. 94 p. 2 O'NEILL, J.  Antimi-
crobial resistance . tackling a crisis for the health and wealth of nations. 2014.
Disponivel em: https://amr-review.org/sites/default/files/ AMR%20Review%20Paper%20-

%20Tackling%20a%20crisis%20for%20the%20health%20and%20wealth%200f%20nations _ 1.pdf.
Acesso em: 23 set. 2020. 3 GALASSO, M. et al . Inactivating hepatitis C virus in donor lungs using
light therapies during normothermic ex vivo lung perfusion. Nature Communications , v. 10, 2019.
DOI: 10.1038/s41467-018-08261-z

257 257



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG155

Band gaps beyond Anderson rule and imbalance of interlayer
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With the expanding knowledge of two-dimensional materials, the fabrication of van der Waals (vdW)
heterostructures through the vertical stacking of different monolayer materials (1) has been proposed as
a platform to design materials for several applications, such as photovoltaics and electrocatalysis. (2)
However, despite being dominated by weak vdW interactions, interlayer coupling can play an important
role in the properties of the vdW heterostructures, and the understanding of this aspect still needs to be
improved. In particular, key parameters to design semiconductor heterojunctions are the band alignments
and resulting band gaps, and also the mechanisms of interlayer charge transfer that occur after electron
excitations in these systems. To shed light into these questions we performed a density functional theory
(DFT) investigation of vdW heterobilayers formed of 6 transition metal dichalcogendies monolayers (MQ,
; M = Mo, Ni, Pt; Q =S, Se). (3) We employed the Vienna Ab Initio Simulation Package (VASP) to
calculate the electronic band structures, and the interlayer charge transfer was studied with the Time-
dependent DFT formalism combined with molecular dynamics, as implemented in the Spanish Initiative
for Electronic Simulations with Thousands of Atoms (SIESTA) code. We found that for 8 heterobilayers
the band gaps can be obtained through the Anderson Rule within a 0.10 €V accuracy, whereas the
remaining systems have their band gaps increased or decreased by up to 0.28 €V from Anderson rule
values, and we identified two important mechanisms that cause these variations. In one, interfacial
hybridizations of electronic states in the valence band create electronic states with higher energy than
the original top valence band of isolated monolayers, thus leading to a decrease in the band gap. This
effect is more pronounced in junctions that have Ni or Pt in both layers, in which a large number of bands
are involved in the interactions, whereas in junctions that contain Mo the effect can be traced mainly to
the interactions between Mo-d.2 + Q-p, states in MoQs and Q-p, states in (Ni,Pt)Qz. The other effect
is responsible for increasing the band gap, and occurs in heterojunctions with type-1l band alignment, for
which an electric dipole due to the formation of the interface leads to a relative shift of band energies
between the two layers. The monolayer band offsets of the MoS,/PtSe, heterojunction suggest the
formation of a type-l junction, with both valence band maximum (VBM) and conduction band minimum
(CBM) located at PtSe,, but upon the formation of the heterobilayer, a shared VBM state is created.
A photoexcitation involving the VBM and CBM of MoS, is expected to cause holes and electrons to
transfer to lower energy states in PtSe,. Our results show that electron transfer occurs at a faster rate
than hole transfer, which is explained by the stronger coupling of conduction band states compared to
valence band, due to a smaller energy difference. Furthermore, electron transfer is secondarily enhanced
by a level crossing induced by the interfacial dipole that originates from the imbalance in charge carriers
transfer.
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Simulando observacoes de matéria escura no centro galatico
com observatoérios atuais e futuros

FORTES, G. ; VIANA, A.

guilherme.fortes@usp.br

Durante o século vinte, ficou cada vez mais evidente que galaxias e aglomerados de galaxias tém mais
massa que é observavel. (1) Uma particula chamada de Matéria Escura (ME) foi teorizada para explicar
essa divergéncia. Esse trabalho tem como objetivo avaliar a performance de telescépios de Cherenkhov
existentes e futuros, aplicadas a busca por sinais dessa particula, em especial no Centro Galactico. O
desempenho de observatérios como HESS e CTA foi simulado a partir de seus IRFs (Instrument Response
function) e dados estatisticos da observagdo de raios gama cuja fonte seria um subproduto do processo
de aniquilacio da ME no halo Galactico. Um perfil Einasto de distribuicio de densidade de ME na
Via-Lactea foi considerado. O método de teste de hipéteses, a razdo da fungdo de verossimilhanga (2)
para processos de contagem, foi empregado a fim de averiguar a significancia dos possiveis sinais a serem
observados e qual secdo de choque a particula deveria apresentar para uma deteccdo desambigua. A
analise foi feita para o caso genérico de uma particula de ME do tipo WIMP (Weakly Interacting Massive
Particle), e para o caso especifico do modelo de Secluded Dark Matter.(3) Graficos de segdo de choque,
que indicam zonas de exclus3o, para varias massas e canais de aniquilagio de ME foram gerados. Neles,
mostramos que os atuais telescépios considerados ainda n3o sdo capazes de observacées de ME com
secdes de choque inferiores a 3x1072%cm3s™!, que & o valor canénico da secdo de choque que uma
particula de ME que foi gerada térmicamente no Universo primordial deve ter para explicar a densidade
de reliquia observada atualmente. No entanto, o observatério CTA planejado pode ter sensibilidade que
permita ultrapassar esse marco e contribuir em restringir o espaco de busca e pardmetros de modelos.
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Epidemic modeling with adaptive mobile agents
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Despite latest advances in epidemic modeling, there is still a major demand for ways to incorporate
behavioral responses to the spread of a disease, such as social distancing and prevention methods.
Besides that, synthetic models for human mobility could replace real mobility data when the latter is
unavailable, but more study is required in this topic. We propose a model for epidemic spreading in
a population of mobile agents (1) that incorporates local behavioral responses. The baseline mobility
model is a two-dimensional random walk, while the epidemic model is a basic SIS (Susceptible-Infectious-
Susceptible). Based on adaptive network models (2), we allow susceptibles to deviate their random walk
by moving away from infectious agents in their neighborhood. We study the basic phenomenology of
the model under different regimes regarding the population density and the time scale of the epidemics,
showing how our model deviates from the basic random walk and the homogeneously mixed case. We
pay special attention to the regime in which the epidemics is much slower than the mobility, for which
we develop a simple semi-analytic approach: we extract the rate of infectious contacts from simulations
with frozen epidemic dynamics, then apply this quantity into an SIS dynamical equation. We determine
the bifurcations of the model, showing that a bistable phase is present for intermediate values of the
infection probability and sufficiently high density of agents. Yet under the slow epidemics regime, we
describe some features of the underlying network of instantaneous contacts between agents, showing that
the bistability is related to a spontaneous emergence of susceptible clusters during the transient stage of
epidemic evolution. From a theoretical perspective, our work merges the well-known phenomenology of
epidemics on adaptive networks with that of mobile agents, proposing a novel way to describe epidemic
behavioral responses along with human mobility. Although the model, as proposed, is not aimed at real
situations, it can be further developed and validated to represent diseases with visible symptoms, as well
as the contagion rate in crowds that move within limited spaces.
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Optimization of Landau Gauge Fixing for SU(3) on the Lat-
tice
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Quantum Field Theory (QFT) is the widely used framework for stating and studying the fundamental
laws of particle physics. In QFT one aims at describing the interactions between the fields associated with
different particles of a theory, encoded in the lagrangian of the system, and its emergent phenomena.
One example of such a theory is QCD, the theory of strong interactions between quarks and gluons,
which has a SU(3) symmetry at the level of its lagrangian. One of the tools to study non-abelian field
theories at low-energies, where perturbative methods fail, is lattice field theory, for which one introduces
a lattice in a 4-dimensional euclidean space. (1) The main objects of study in QFTs are the Green's
Functions, specially the two-point functions, also called propagators. Investigations of propagators of
gauge fields on the lattice have become the specialty of our group at IFSC-USP and one hopes to obtain
an understanding of the confinement problem in QCD from the behavior at low energies of these functions.
In order to calculate the gauge-dependent propagators, one has to apply a gauge fixing procedure, which
on the lattice takes the form of particular algorithms. The optimization of these algorithms, specially
for Landau gauge, are well studied for the gauge group SU(2). (2) For the SU(3) symmetry group,
however, apparently no thorough study of optimization exists, and the articles on this topic are satisfied
with describing "get by"procedures. (3) Here we present preliminary results of our optimization analysis
for Landau Gauge Fixing algorithms in SU(3).
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Immobilization of photosensitizers at a polymeric materials
and pre-clinical studies
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The research project approaches the biophotonic area applied using photodynamic inactivation to decon-
taminate endotracheal tubes (ET) using curcumin as a photosensitizer and an irradiation at blue light.
The Mechanical Ventilator Associated Pneumonia is a serious infection at the hospital area and can occur
when the ET is installed into the patient who has undergone some type of trauma or surgery and cannot
breathe without external help.(1) The ET is introduced at the patient’s trachea (2) and can remain for
a maximum of 7 days. The infection is caused by the development of a biofilm at the tube's wall and
Staphylococcus aureus is the mainly microorganism which cause this infection and is developed between
48-72h after the introduction of the tube. However, another species, like Pseudomonas aeruginosa, can
be at the tube. Curcumin is a natural pigment and it had been chosen because is approved by the FDA.
(3) The tube is positioned at the trachea, so the molecule with photodynamic action cannot be toxic
for the patient's cells and be toxic to the microorganisms. An immobilizated ET was developed in the
master's end, where a chemical reaction between the curcumin and the polymeric material of the tube
was performed. The characterizations needed in this new material were maden to prove the presence
and the bound between the tube and the curcumin. FTIR, Raman Microscopy, Confocal Fluorescence
Microscope, Scanning Electron Microscopy, UV visible spectroscopy, fluorescence lifetime, Contact Angle
were an analysis to prove the presence of the curcumin at the ET. In vitro tests were madden to show
the toxicity of the S. aureus, Escherichia coli, P. aeruginosa, and Klebsiella pneumoniae biofilm in the
immobilized tube, showing satisfactory results. Multi-species of biofilms were tested in vitro with the
functionalized tubes and show satisfactory results in microbial inactivation. Besides, we made the tension
test to test the flexibility of the new material, physical-chemical characterizations with different pHs and
these tubes were tested with UV-visible and colour changed in the surface of the tube. Toxicological
tests performed with HDFn (Human dermal fibroblasts — neonatal) were in progress and preliminary tests
demonstrate that functionalized tubes aren't toxic to the cell. Stability tests were being permed to study
the curcumin in the tube. Temperature, pH, light are the parameters which have been chosen for study
along 6 months. The next step we have already started is to build a system to mimic the intubation on a
human system in the ICU contain a contamination system, the funcionalizated tube and an optical fiber
with a low blue intensity which was built in our lab to not generate heat inside the patient and avoid
damage on patient’s healthy cells. The test will approach the study of the real life and lead the study to
the next pre clinical tests.
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Towards a technical thermodynamics of an inhomogeneous
gas of ultracold Bosonic atoms

HEMMERLING, M. ; MIOTTI, M. ; ROMERO-ROCHIN, V. ; BAGNATO, V. S.

Non-uniform systems are widely common in nature and yet physicists can barely describe them in a
simple and effective way. Specially in the field of ultracold atomic gases, it is already possible to
trap atoms in box-like potentials (1), but many laboratories around the world (including the Sdo Carlos
laboratory) still have the early-invented harmonic-potential traps, which induce an inhomogeneous density
profile in their trapped samples. Consequently, the thermodynamic analysis of a harmonically confined
gas is much more challenging and difficult. Nonetheless, Romero and Bagnato (2-3) shown that a
gas in harmonic potential has a pair of conjugate variables equivalent to pressure and volume in a
homogeneous gas. Those conjugate variables can be easily measured with the standard tools to probe
trapped samples, making possible a reliable thermodynamic study of an inhomogeneous gas. On that
account, we started a long-term project about two years ago to set up a technical thermodynamics for
ultracold Bose gases, in the spirity of technical tables used in industrial engineering. Our goal is to
evaluate experimentally the equation of state of the harmonically trapped, ultracold rubidium-87 gas
using the Romero-Bagnato formalism, in order to create a set of technical coefficients that will allow one
to calculate the thermodynamic properties of refered gas in many different conditions, which might be
impactful specially for the rising field of quantum thermal engines. In the present, we are analyzing our
experimental data, which have been collected after several months of measurements. The details of our
data and their analysis will be presented in the poster and throughly discussed in the video.
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Study of a water-soluble high molecular weight chitosan on
Langmuir monolayers
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Langmuir monolayers containing lipids are used as a membrane mimetic system, simulating half of a
biological membrane. They are mostly applied when there is interest in assessing events that occur at
the membrane level, such as the interaction between lipids and drugs, proteins, peptides, among other
biomolecules. (1) In this work, we analyze the interaction between lipids that typically compose mam-
malian or bacterial cell membranes and chitosan. The natural polysaccharide chitosan is known for its
antimicrobial, anti-tumor, wound healing and fat binder properties, but its use is limited due to poor so-
lubility in non-acidic media. Here, we use a newly synthesized high molecular weight chitosan with degree
of acetylation (DA) of 35% (Ch35%), that solubilizes in physiological pH of 7.4, overcoming this limi-
tation. (2) Monolayers containing pure zwitterionic lipids dipalmitoyl phosphatidyl choline (DPPC) and
dipalmitoyl phosphatidyl ethalonamine (DPPE), the anionic dipalmitoyl phosphatidyl glycerol (DPPG),
or a lipid extract from Escherichia coli were deposited onto subphases with pHs 4.5 and 7.4, with different
concentrations of Ch35%: 0, 10-5, 10-3 and 10-1 mg/mL. The incorporation of chitosan caused mono-
layer expansion, and reduced the compressional modulus in some cases, while it increased in others. In
general, monolayers suffered decrease in the rigidity, but highly fluid monolayers suffered a small increase.
Surprisingly, the effects from Ch35% were smaller in a more realistic model of a bacterial membrane (the
E. coli lipids monolayer) than in a model system for mammalian membranes (3) (the mixture DPPC-SM-
Chol (1:1:1), forming rafts). That was unexpected owing to the polycationic character of the chitosan,
and the presence of negatively charged lipids in bacterial but not in mammalian membranes. This result
indicates that a careful study needs to be conducted to apply chitosan as an antibacterial agent in living
organisms. Even though they are biocompatible, chitosans may have significant effects on healthy cell
membranes.
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Estratégias em modelagem molecular e avaliacao biolégica
para uma série de candidatos a farmacos para a leishmaniose
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A Leishmaniose, de acordo com a Organizagdo Mundial da Satde (OMS)(1), é uma doenga tropical
negligenciada (DTN) causada por mais de vinte espécies do género do protozoario Leishmania e sdo
transmitidos aos seres humanos através das picadas dos flebétomos Phlebotomus e Lutzomyia. No
mundo, mais de 1 bilhdo de pessoas vivem em regido endémica da doenca correndo o risco de de
infeccdo. Atualmente, cerca de 0,9 a 1,6 milhdo de pessoas sdo infectadas por ano, e sendo reportadas
de 20.000 a 30.000 mortes por ano em decorréncia a esta doenca. A Leishmaniose Visceral & a forma
mais agressiva podendo levar ao 6bito em casos de n3o tratamento. A doenca atinge érgdos viscerais
como figado, baco, linfonodos e medula éssea. O Brasil é responsavel por mais de 90% dos casos de
Leishmaniose Visceral em todo continente americano. Diante desses dados e do tratamento disponivel
ser bastante limitado devido a longa duracdol e alta toxicidade o desenvolvimento de novos farmacos
para a leishmaniose visceral é de grande importancia.Neste trabalho de mestrado, uma das metodologias
aplicadas consiste no “planejamento de farmaco baseado no ligante" (LBDD- Ligand Based Drug Design).
Nesta estratégia a principal ferramenta sdo os métodos estatisticos capazes de relacionar a estrutura de
uma molécula com uma quantidade de interesse (resposta), por exemplo atividade, QSAR ( Quantitative
Structure—Activity Relationship), ou propriedade, QSPR (Quantitative Structure—Property Relationship).
O conjunto de moléculas utilizado neste trabalho consiste em uma série de 63 oxadiazéis ativos e 2 oxazdis
contra L. infantum. A poténcia destes compostos é expressa como a concentracdo necessaria para inibir
em 50% o crescimento do parasita (IC50) obitdo a partir de ensaios fenotipicos. Esse conjunto de
molécula foi submetido ao calculo de sete fingerprints binarios disponiveis pelo software Canvas.(2) Teste
pilotos utilizando a ferramenta AutoQSAR (3), disponivel pelo software Maestro, obtiveram as moléculas
pertencentes ao conjunto treino e pardmetros estatisticos do modelo gerado. Para este teste piloto
foram selecionados 52 moléculas para o treino, resultando em um modelo com parametros R?>=0,7948
e Q2=0,7099. Visando aprimorar o modelo foi utilizado o método de agrupamento de dado hierarquico
(Hierarchical clustering) agrupando moléculas semelhantes em dois grupos. Essa metodologia conduzio
a melhores resultados estatisticos de R2=0,9045, Q?=0,8831 para o grupo 1 e R?=0,7584, Q%= 0,7455
para o grupo 2. O dominio de aplicabilidade do modelo foi obitdo através do grafico de dispersdo das
entidades quimicas. Além dos métodos 2D, serd também utilizando o método de Anéalise Comparativa
dos Campos Moleculares (CoMFA, na sigla em inglés para Comparative Molecular Field Analysis). Por
fim, os modelos quimiométricos gerados serdo utilizados na proposicdo de novas estruturas para sintese e
avaliagcdo biolégica. O projeto sera desenvolvido no Laboratério de Quimica Medicinal e Computacional
(LQMC) do Instituto de Fisica de Sdo Carlos (IFSC-USP). Este projeto esta integralmente inserido no
escopo do laboratdrio e ird contribuir para o avanco das nossas pesquisas em uma area que representa
um grande problema de satde pablica no Brasil.
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Desenvolvimento e otimizacao de fotoanodos de BiVO4 apli-
cados a fotossintese artificial para produciao de hidrogénio
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A fotossintese artificial € uma metodologia cuja eficacia para geracdo de hidrogénio combustivel tem sido
experimentalmente comprovada e aprimorada desde sua descoberta por Fujishima Honda em 1972.(1)
Essa metodologia consiste na utilizacdo de um material semicondutor com caracteristicas especificas, para
o qual a luz solar fornece energia para o processo de quebra da molécula da agua, gerando hidrogénio e
oxigénio. O BiVO4 é um semicondutor que possui caracteristicas promissoras para a aplicacdo em reacdes
fotossintéticas. S3o elas o band gap adequado (2,4 €V), uma vez que o minimo seria 1,23 €V, além
da fotocorrente teérica de 7,5 mA/cm2.(2) Entretanto, o alcance desse valor ainda n3o foi atingido ou
relatado na literatura, devido a defeitos estruturais e de transporte de cargas no material. Portanto, ainda
ha muitos aspectos a serem explorados para corrigir defeitos estruturais e assim melhorar o desempenho
desse material como fotocatalisador, reduzindo a ocorréncia de recombinacdo de cargas, seja no interior
do fotoanodo ou na interface eletrodo-eletrdlito.(3) Neste trabalho, propomos a producdo e otimizacdo
de fotoeletrodos de BiVO4, por meio do método dos precursores poliméricos e deposi¢do por spin coating.
Uma das principais vantagens dessa associacdo entre esses métodos é o baixo custo para producio dos
fotodnodos pela independéncia de equipamentos mais complexos exigidos por métodos como o sputtering.
Para producdo da resina precursora de qualquer 6xido por esta metodologia, sdo necessarios compostos
solGiveis em agua para prover os ions necessarios, além de um agente complexante e um polimerizador,
0s quais s3o reagentes de baixo custo e facil acesso. Nessa rota de sintese, apds a complexacdo dos
fons soltveis em agua com o acido citrico, ocorre a formacio de um polimero com adicdo de um agente
polimerizante, geralmente etilenoglicol sob temperaturas acima de 100 2C, ocorrendo eliminacio da parte
organica do material precursor durante o tratamento térmico. No presente trabalho, foi realizado o estudo
da influéncia da temperatura, espessura, taxa de aquecimento e tempo. O estudo da morfologia das
superficies dos filmes de BiVO4 tratados a 450 2C, 500 °C, 550 °C e 600 °C por meio de analises MEV
permitiu o estabelecimento de correlacdes entre o desempenho fotoeletroquimico dos fotoanodos e as
alteracdes morfolégicas observadas. Foram também foram realizadas analises de espectroscopia Raman
e difracdo de raios-X, confirmando a obtencdo unicamente da fase cristalina monoclinica, bem como
permitindo inferir influéncia das alteracdes estruturais na intensidade das densidades de fotocorrente
observadas para cada temperatura. Além disso, as estruturas eletronicas dos filmes de BiVO4 foram
estudadas por espectroscopia de fotoelétrons de raios X (XPS), A presencga dos ions Bi 3+ e V 5+ foi
confirmada para as amostras tratadas a todas as temperaturas pelas analises de XPS, cujos espectros
permitiram a identificacdo dos dubletos caracteristicos dos orbitais 2p do vanadio e 4f do bismuto. O
método dos precursores poliméricos mostrou-se um processo eficaz e reprodutivel para a obtencdo de
filmes de BiVO4 capazes de conduzir a divisdo fotocatalitica de agua, possibilitando a posterior formac&o
de heterojungdes com materiais com posicionamento de bandas favoraveis, otimizando o processo de
fotossintese.
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Teoria de Yang-Mills-Higgs auto-dual modificada

MALAVAZZI, H. ; FERREIRA, L. A.

henrique.malavazzi@usp.br

Monopolos magnéticos sdo objetos fascinantes que permitem uma melhor compreensio das teorias de
gauge ndo-abelianas. Dirac mostrou que a mecéanica quéntica é compativel com a existéncia destes
objetos desde que a carga elétrica seja quantizada, estabelecendo uma relacdo de quantizagdo.(1) En-
tretanto, a solucdo encontrada por ele, consiste de uma soluco singular de monopolo magnético com
energia divergente na teoria do eletromagnetismo, uma teoria de gauge abeliana associada ao grupo
U(1). Com o surgimento das teorias de gauge ndo-abelianas, 't Hooft e Polyakov, acoplando um campo
de Higgs a um campo de Yang-Mills, encontraram uma solu¢cdo de monopolo magnético, via quebra
espontinea de simetria, n3o singular e com energia finita (2), preservando a condicdo de quantizacdo
estabelecida por Dirac, e associado ao grupo homotépico mo(M). A existéncia de um invariante topo-
|6gico, consequente do grupo de homotopia, na teoria, garante um limitante inferior para energia do
sistema, estabelecendo um minimo absoluto. Desta forma torna-se possivel a resolucio do sistema fisico
usando equagdes diferenciais de primeira ordem que constituem o setor auto-dual.(3) Portanto, preser-
vando a informacdo topolégica, nés modificamos o setor auto-dual da teoria Yang-Mills-Higgs, o que
nos possibilitou a construcdo de uma nova teoria invariante sob acdo do grupo conforme, com um fator
similar a uma permissividade magnética dependente da posicdo, implicando em novos comportamentos
para as cargas magnéticas da teoria, especialmente no regime assintético. Notamos que a teoria modi-
ficada possui uma liberdade que nos permite contruir novas solucdes de monopolos escolhendo campos
que satisfazem condi¢cdes da carga topoldgica, assim, foi possivel verificar a existéncia de monopolos
esfericamente simétricos, auto-duais, equivalentes ao monopolo de 't Hooft-Polyakov sem a introducéo
de um potencial para o campo de Higgs. Além disso, a presenca da simetria conforme na teoria, permitiu
a construcdo de um novo ansatz com cargas magnéticas ndo-nulas, singulares, mas com energia finita.
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Glass and glass ceramics: structure study by advanced solid
state NMR
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Glasses have shown in the past two decades an extensive range of applications. In materials science
a variety of combinations of different physical proprieties can be realized by varying composition and
fabrication processes. In bioactive glass area new oxide glass formulation are being developed to tailor
functional properties for specific biomedical applications. (1-2) The same applies to glass ceramics which
are produced by controlled thermal treatment of precursor glasses. (3) In the present work, we explore
how the speciation of group-13 elements (boron and aluminium) introduced into bioglasses is determined
by the glass composition and how it relates to materials function and performance. Also, we try to gain
further insight into the structural role of magnesium in glasses, which is of considerable interest in view
of this element’s ability to produce aluminoborosilicate glasses with enhanced crack initiation resistance.
To understand and rationalize all these effects on a structural basis, we combine results from standard
magic-angle spinning (MAS), multiple quantum -MAS and high resolution dipolar methods with physical
property measurements in order to obtain new structure-function correlation.
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Desenvolvimento de um microscépio 6ptico holografico sem
lentes
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O desenvolvimento do microscépio, fundamentado no uso de lentes, deu-se no século XVI. No entanto, as
técnicas que envolvem a microscopia continuam em evolugdo, apresentando aplicagBes proveitosas para
diferentes areas de investigacdo. Com o avanco de sensores digitais de imagem, surgiu a possibilidade da
criacdo de microscopios com a auséncia de elementos 6pticos de ampliacdo entre a amostra e o dispositivo
de captura da imagem. Dentre as possibilidades de configurac@es existentes na microscopia sem lentes,
algumas em especial surgiram com o propésito de simplificar a instrumentacido usada para facilitar o
acesso e uso desses sistemas. (1) Do uso dessa instrumentagdo sem lentes aplicado a microscopia
holografica, teve origem a técnica de microscopia holografica digital sem lentes, a qual é aplicada neste
trabalho de doutorado. Com uma instrumentacdo simplificada e o uso de processamentos digitais de
imagens, esses microscépios sdo capazes de fazer imagens de amplitude e fase da amostra observada,
com um campo de visdo muito mais amplo que o oferecido pela microscopia éptica tradicional. (2) Para
a montagem desse equipamento, é usada uma fonte de luz LED, cuja iluminac3o é filtrada espacialmente
por uma pequena abertura circular, de modo a aumentar a coeréncia espacial da iluminacdo que incide
sobre a amostra. Esta, por sua vez, é posicionada bem préximo ao sensor de imagem digital, que captura
um padrdo de intensidade correspondente a soma da iluminacdo que passou diretamente pela amostra,
sem sofrer desvios, com a iluminacdo que interagiu com a amostra e, por isso, carrega consigo informac&o
dela. A esse padrdo é dado o nome de holograma. De modo a avaliar o desempenho de dois possiveis
métodos para a construcdo de nosso microscépio, utilizamos para cada um deles um modo particular
de obter e processar as imagens. Para o uso do método multiespectral, fizemos o uso de trés fontes
de luz com emissdo em diferentes comprimentos de onda dentro do espectro visivel e utilizamos uma
imagem de cada comprimento de onda como entrada para o algoritmo de processamento. Enquanto
o método multialturas envolveu a aquisicdo de uma sequéncia de hologramas em um sé comprimento
de onda, diferenciados por variagdes na distancia entre a amostra e o sensor no momento da captura
das imagens. Para esse altimo caso, seis imagens em diferentes alturas eram enviadas como entrada
para o processamento. A analise dos resultados convergiu para a escolha do método multialturas em
nosso sistema e, portanto, foram feitos aprimoramentos da estrutura e do software para atender os
procedimentos escolhidos para aquisicdo e processamento das imagens. A estrutura, produzida com
uma impressora 3D, foi desenvolvida para tornar o equipamento simples e portatil. E seu controle,
tem sido elaborado para agilizar a aquisicdo das imagens e facilitar o uso do sistema. A linguagem
escolhida para a escrita dos algoritmos de comando do sistema, é o Python, mesma linguagem em que
temos implementado os algoritmos de processamento de imagens. Atualmente, contamos com uma
instrumentacdo compacta, capaz de fazer imagens de amplitude e fase, com aproximadamente 30mm?
e resolugdo de 5 um.
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Correlacoes glubnicas em teorias de Gauge na rede a tempe-
ratura finita
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A cromodinamica quéntica (QCD) é a teoria de gauge que descreve as interagdes fortes através de
um modelo de quarks, no qual estes interagem por troca dos campos dos glions. Uma caracteristica
importante desta teoria é que ela apresenta comportamentos distintos quando se esta em um regime
de altas e baixas energias. Em especial, no limite de baixas energias, é observado que os quarks e
gltons estdo confinados em particulas chamadas de hadrons, através dos estados ligados de quarks.
Uma das maneiras de estudar este comportamento é através de métodos ndo perturbativos, no qual
utilizamos o da QCD na rede. Este método é um dos mais bem estabelecidos para se trabalhar com
QCD em baixas energias, tornando-se uma ferramenta indispensavel para melhor compreensdo destes
fendmenos e suas quantidades mensuraveis. Este trabalho utiliza de simulacées numéricas com métodos
de Monte Carlo para estudar os modelos de QCD na rede em SU(2) e SU(3), tendo como objetivo
a analise da transicdo de fase a temperatura finita, utilizando o pardmetro de ordem da teoria (loop
de Polyakov). (1) Este trabalho esta utilizando apenas a implementagdo de um regime de puro gauge
(auséncia de quarks), estudando mais especificamente o propagador dos gltions utilizando a fixagdo de
gauge de Landau em redes assimétricas (temperatura finita), para melhor compreensdo no futuro do
comportamento do propagador ao redor da temperatura critica de transi¢do tanto em SU(2) quanto em
SU(3). (2) A fixacdo de gauge de Landau no SU(2), assim como os propagadores do glton, ja foram
obtidos. Neste momento, o trabalho encontra-se em estudo de analise de eficiéncia da fixacdo de gauge
de Landau no SU(3). (3)
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Oscilacoes de Bloch de 4tomos de estroncio ultra frios moni-
torados por meio de recuo atomico coletivo
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O projeto de pesquisa insere-se na construcdo e caracterizacdo de um gravimetro atémico. Este interfero-
metro visa implementar Oscilacdes de Bloch na matéria ultra fria em uma cavidade anelar e um sistema
de monitoramento n3o destrutivo baseado em Recuo Atémico Coletivo para descrever de forma continua
e precisa a forca gravitacional. (1) O estroncio é a espécie atdmica que ira apresentar a dindmica da
interacdo dos atomos com os modos de luz da cavidade anelar, para que esse acoplamento ocorra os
atomos precisam ser resfriados por diferentes técnicas sob seu limite de recuo. (2) Apds atingir as baixas
temperaturas, os atomos serdo colocados dentro do modo da cavidade anelar com uma rede estacionaria,
e serdo submetidos a forca gravitacional que serd medida como uma resposta temporal dos atomos no
modo contra-propagante ao féton que estimula a dindmica coletiva de recuo. (3) Neste trabalho serdo
apresentadas algumas das caracterizaces preliminares para a producdo da luz necessaria para segunda
etapa de resfriamento assim como sua estabilidade. Informacdes referentes a cavidade anelar onde as
oscilacdes de bloch terdo lugar também sdo apresentadas.
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Analise dos efeitos sono-fotodinadmicos com PplX: estudos in
Vvitro e In vivo.
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A terapia sono-fotodindmica (TSFD) é uma abordagem promissora para o tratamento do cancer, ba-
seada na combinag3o da terapia fotodindmica (TFD) e a terapia sonodindmica (TSD). A TFD é um
método terapéutico bem estabelecido para certos tipos de cancer de pele, enquanto que a TSD consegui
gerar efeitos citotdxicos em regides mais profundas do corpo. (1-2) Este estudo tem como objetivo
analisar os mecanismos e efeitos da acdo sono-fotodinamica (SFD) utilizando a Protoporfirina IX (PplX)
como sono-fotossensibilisador. In vitro, uma série de solucdes de PpIX 5 pM foram irradiadas com
luz vermelha (635 nm, 30-50 mW/cm?) (agdo fotodindmica (FD)), ultrassom (1 MHz, 1-2 W/cm?)
(agdo sonodindmica (SD)) e a combinagdo de ambas as fontes (agdo SFD, FD+SD e SD+FD). Ana-
lisando os espectros de absorcdo da PplX registrados durante cada processo, foi obtido que a taxa de
decaimento da PplIX (k) induzida pela a¢do SFD foi a maior do que as induzidas pelas outras 4 acdes,
além de ser aproximadamente a soma daquelas induzidas pela agdo FD e SD (kSPD ~ kSD+kFD).
In vivo, ratos foram injetados via intraperitoneal com uma dose de 500 mg/kg de 5-aminolevulinico
(ALA) para carregar o figado de rato com uma concentragdo alta de PplX. (3) Ap6s 3 horas da injecdo
(tempo para uma concentracdo optima da PplX no figado), os figados foram irradiados com luz (635
nm, 180+9 J/cm?), ultrassom(1,0M Hz,76 + 538J/cm?) e a combinacdo de ambas as fontes. Para
esses procedimentos, foi construida uma Gnica sonda capaz de irradiar luz e ultrassom individualmente e
simultaneamente. O dano induzido no figado por cada ac3o apés 30 horas do tratamento, foi analisado
através de um processamento histolégico do tecido hepatico, mostrando que a acdo SFD e FD+SD
induziram maior profundidade de necrose do que a acdo FD ou SD. Esses resultados sugerem que a acio
combinada pode melhorar a taxa de degradacdo da droga utilizada como sensibilizador, aléem de ter um
escopo maior do que a acdo PD ou SD, mas certamente deve ser mais amplamente estudada.
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Efeitos da acidificacido dos oceanos sobre a toxicidade das
nanoparticulas de éxido de Cério e Zinco (CeO2 - ZnO) na

microalga marinha Navicula sp.
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Desde os tempos pré-industriais, o oceano absorve continuamente mais de 40% do CO2 antropogeénico,
reduzindo o pH da 4dgua do mar e causando a acidificagdo dos oceanos (AO). O Intergovernmental Panel
on Climate Change (IPCC), prevé uma queda de 0,3 para 0,5 unidades no pH dos oceanos até o final
do século, caso ndo haja uma redugdo significativa nas emissdes de CO2. (1) Os efeitos da AO nido
atuam isoladamente, sendo intensificada pela acdo simultdnea de outros fatores como o afluxo de metais
pesados, a eutrofizacdo e o enriquecimento organico. Ha 10 anos, a producdo de nanomateriais tem
aumentado, consideravelmente, devido as suas caracteristicas fisico-quimicas e versatilidade de uso. A
Organizagdo para Cooperacdo e Desenvolvimento Econémico (OCDE), considera esses materiais como
poluentes emergentes dos corpos d'agua. Devido as suas propriedades intrinsecas, grande demanda e
importancia comercial, as nanoparticulas (NPs) de ¢éxidos metalicos, como o éxido de Cério e Zinco
(Ce20, Zn0), tém dispertado grande interesse e preocupagdo. (2) Essas NPs tém sido objeto de estudo
em diversas areas da ciéncia, no entanto, dados sobre seus possiveis efeitos téxicos combinados com
a AO sobre as microalgas marinhas, ainda s3o escassos. Quando NPs estdo presentes em sistemas
aquaticos continentais, estuarinos ou marinhos, as combinacdes com outros poluentes e as variacées
no pH, podem influenciar seu comportamento e, por consequéncia, sua toxicidade. O objetivo deste
estudo é verificar o efeito da AO sobre a toxicidade das NPs de Ce20 e ZnO na microalga marinha
Navicula sp. Um dos principais produtores primarios da cadeia alimentar dos ecossistemas marinhos.
Para avaliar a toxicidade da combinac3o entre a AO e a concentracdo de NPs na microalga Navicula
sp., sera usada a metodologia proposta por Xia et al. (2018) (3) para a obtencdo de dados sobre: |)
a inibicdo do crescimento de Navicula sp. em condi¢des ocednicas normais e em AQ; Il) a atividade
enzimatica antioxidante refletida na produgdo de espécies reativas de oxigénio (ROS), tais como catalase
(CAT), superéxido dismutase (SDP), glutation peroxidase (GPx) e peroxidagdo lipidica (LPO) e Ill) a
estabilidade de NPs no meio marinho e sua internalizacdo na microalga Navicula sp. Como resultado
preliminar, o raio hidrodindmico de ambas NPs foi determinado, encontrando-se um valor de 160 nm
para NP CeO2 e 180 nm para NP de ZnO, o Nanoparticle Tracking Analysis (NTA) foi utilizada para
as medicdes. Os resultados possibilitardo uma melhor compreensdo do risco ambiental marinho causado
por NPs, sob futuras condicdes de acidificacdo oceanica.
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Materiais topoldgicos tem sido alvo de muito estudo em anos recentes, visto a aplicagdo em computacéo
quantica (topoldgica). Em 2D a hamiltoniana basica para um isolante topolégico (IT) é dada pelo modelo
BHZ (1) nele a topologia do material pode ser acessada mudando um pardmetro M que para valores
positivos resulta em um isolante de banda e negativos ha o aparecimento de estados de borda. A forma
desses estados depende da forma da banda de bulk que quando é parabélica temos estados que decaem
exponencialmente perto da borda, ja para bandas do tipo chapéu mexicano surgem estados evascente.
Experimentos recentes tem proposto jun¢des tipo isolante topolégico/metal ferromagnético (IT/FM) (2)
e IT/Supercondutor, onde os estados de borda do IT vazam para o outro lado da jun¢do. Neste trabalho,
focamos em jun¢des do tipo IT/FM e consideramos diferentes regimes para a camada topolégica: banda
parabdlica e tipo chapéu mexicano, topolégicos e ndo-topolégicos. (3) Mostramos que o vazamento do
estado de borda no regime topolégico faz surgir uma corrente persistente de spin e carga corre paralela
a interface dos materiais com a corrente fluindo em direcdes opostas nos dois materiais. Quando um
campo elétrico é aplicado a corrente e induz polarizacdo de spin préximo a impurezas e isso depende
essencialmente da magnetizacdo no ferromagneto. O torque no spin devido a corrente € em sua maioria
do tipo fieldlike (suscetibilidade na dire¢do z) e aparece quando existe uma componente de magnetizacdo
em z.
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Framework para a determinacao semiautomatica de Hamilto-
nianos efetivos a partir de estruturas de bandas preexistentes
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Compreender a estrutura eletrénica dos semicondutores é fundamental para o desenvolvimento de novas
tecnologias como: computadores mais rapidos, LEDs, células solares e materiais eletrénicos. Em modelos
tedricos as propriedades eletrénicas em nanoescala s3o obtidas por Hamiltonianos efetivos, que podem
descrever estruturas de bandas de maneira realistica com baixo custo computacional. Estes Hamiltonianos
descrevem os spin splitting e permitem a descricdo de fatores-g efetivos em semicondutores I11-V, onde
a precisdo dos calculos depende da inclusdo de bandas distantes.(1) Um método bem-sucedido e muito
utilizado na constru¢do desses Hamiltonianos é o método k-p.(1-2) Os elementos do Hamiltoniano
matricial s3o obtidos com uso da teoria de perturbacio de Loéwdin e termos de massa efetiva, que
vdo além da ordem zero. Tais termos dependem de pardmetros que podem ser determinados pela
simetria do grupo cristalino do material. A partir desta abordagem, o grupo do Laboratério de Fisica
Computacional do IFSC em parceria com o QTNano do IQSC, desenvolveu um método que permite
extrair pardmetros preexistentes das estruturas de bandas envolvendo um fitting com estruturas de
bandas de Hamiltonianos previamente calculados.(1,3) Contudo, nos casos em que os spin splitting
sdo da ordem do gap, existem poucos pardmetros para construcdo desses Hamiltonianos disponiveis na
literatura. Neste contexto, propdem-se o uso de ferramentas computacionais, que permitam automatizar
processos realizados manualmente, podendo reduzir os erros e gerar um ganho de tempo na insercio
desses pardmetros. Propdem-se ainda o uso de High Throughput in Material Science com técnicas de
inteligéncia artificial, como Machine Learning, na predicdo dos parametros permitindo a construcio de
Hamiltonianos de ordem zero mais realisticos e com um ganho no tempo de execugdo.(2) Com isso, sera
possivel gerar um classificador de Hamiltonianos alternativos, que utiliza teoria de grupos e propriedades
de simetria, e a construcdo de uma base de dados que auxiliara na busca por novos materiais.
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Analise evolutiva e estrutural de genes associados ao diabetes
tipo 02

MOTA, D. ; MARCO, R. D.

diogomaciel@usp.br

O Diabetes Mellitus Tipo 02 (DM2) é uma doenga metabdlica caracterizada por hiperglicemia derivada
dos defeitos na acdo da insulina, e representa entre 90-95% dos casos da doenca. Sua manifesta-
¢do é dependente de alelos mutantes em mudltiplos loci génicos.(1) Devido a alta prevaléncia do DM2,
argumenta-se que a maioria dessas mutacdes devem ter possuido um carater neutro ou positivo du-
rante a evolu¢do da espécie humana.(2) Presentemente, é pouco conhecido o efeito dessas mutagdes
no processo de splicing e de regulagcdo do processo de transcricdo dos genes associados, e seu impacto
na fisiologia humana. Diante disso, sugerimos uma analise baseada em um estudo evolutivo e estru-
tural dos genes associados ao DM2 com o objetivo de verificar se genes contendo mutacdes possuem
uma menor conservacio do seu perfil de expressdo génica ao longo da evolucdo dos vertebrados do que
a média de genes de perfil de expressdo semelhante que ndo estejam associados ao DM2; verificar se
as posicdes onde encontram-se as mutacdes associadas ao DM2 n3o apresentam mutacdes recorrentes
ao longo da evolucdo de vertebrados. A anélise destes dados permitira verificar se a alta prevaléncia
de mutacdes associadas ao DM2 poderia derivar do fato delas afetarem estruturas ou padrdes de ex-
pressdo que seriam naturalmente mais flexiveis e que, portanto, teriam baixo potencial deletério. Em
adic3o, testaremos se a alta prevaléncia também poderia ser derivada de uma tendéncia destes sitios
sofrerem mutacdes recorrentes. Descrevemos diversas analises computacionais buscando correlacionar
single nucleotide polymorphism (SNPs) associados ao DM2 detectados em analises de Genome-Wide
Association Studies (GWAS) com caracteristicas dos genes afetados ou adjacentes aos polimorfismos.
Com o objetivo de aumentarmos nosso poder estatistico, utilizamos os dados de SNPs associadas a
diferentes alteracdes fenotipicas, inclusive DM2, que estdo disponiveis no banco de dados Gwas Catalog
(https://www.ebi.ac.uk/gwas/), esse banco conta com dados de 4410 publicagdes e 172351 associa-
¢bes. Essa escolha permitiu agregar uma populagdo controle com milhares de pontos, fortalecendo as
analises estatisticas. Com base nesses dados, foi possivel verificar que SNPs associadas ao DM2 tendem
a se localizar preferencialmente em regibes intergénicas, quando comparados com todas as outras SNPs
relacionadas aos outros fenétipos. Além disso, as SNPs relacionadas ao DM2 tendem a apresentar maior
distancia do inicio da transcricdo. Quando considerada apenas a populacdo de genes tecidos especificos,
SNPs associadas ao DM2 tendem a ocorrer em genes que apresentam menor varia¢do entre os individuos,
quando comparadas com a populacdo de SNPs associadas a outras alteracées fenotipicas.
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Influéncia de algumas caracteristicas topolégicas na estabili-
dade e complexidade de redes neurais aleatodrias.

TEODOSIO, N. ; TRAVIESO, G.

nathan.teodosio@usp.br

Em redes neurais artificias, cada neurdnio € um né e cada sinapse uma ligacdo dirigida da rede. Este
estudo tém por objetivo avaliar a establidade de redes neurais artificais com parametros que as aproximem
de redes neurais reais. Até agora, os parametros em questdo sdo: 1 esparsidade: Dentre todas as ligacdes
possiveis, apenas uma pequena quantidade realmente existe. 2 adequacdo a Lei de Dale: Um neurénio
estimula outros com o mesmo estimulo independentemente do tipo de cada neurénio alvo. Os resultados
preliminares mostram que a estabilidade da rede é preservada ao se imporem essas duas caracteristicas.

(1)
Referéncias:

1 RAJAN, k.; ABBOTT, L. F. Eigenvalue spectra of Random matrices for neural networks. Physical
Review Letters , v. 97, n. 18, p. 188104, 2006.
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Estudo estrutural e funcional de hidrolases de glicosideos ce-
lulossomais termofilicas envolvidas no processo de hidrdlise
de biomassa lignocelulésica

ALMEIDA, L. R. D. ; GARCIA, W. ; MUNIZ, J. R. C.
al_leo@usp.br

O esgotamento das reservas de petréleo, a crescente demanda energética de paises emergentes e a ne-
cessidade de redugdo da emissdo de diéxido de carbono sinalizam a importancia pela busca de novas
fontes de energias renovaveis. Contudo, para que tais fontes tenham um carater de efetiva substitui-
¢d0 e ndo apenas de complementacdo, se fazem obrigatérias pesquisas por novas formas de se obté-la.
Assim, a producdo do bioetanol mediante a hidrélise de biomassas lignocelulésicas, como do bagaco de
cana-de-aclcar, tem recebido grande destaque. (1) Devido ao seu potencial de evolugio e reducdo de
custos, a hidrélise enzimatica da celulose pode ser uma peca fundamental para a producio de bioeta-
nol de segunda geragdo a um custo competitivo em longo prazo. (2) Algumas bactérias termofilicas,
como Clostridium thermocellum, produzem um complexo proteico multienzimatico extracelular chamado
celulossomo, que demonstra elevada capacidade de realizar uma eficiente degradacdo de biomassa celu-
|6sica, em especial na por¢do cristalina da celulose. (3) O objetivo principal desse projeto de pesquisa
é caracterizar as enzimas [-glicosidases (BGls) celulossomais de C. thermocellum de diferentes familias
de hidrolases de glicosideos (GHs), por meio de técnicas estruturais, bioquimicas e biofisicas. Parte
disso ja foi realizado até o momento para CtBGI1 e CtBGI3 (C. thermocellum BGL GH1 e GH3). E
que isso permita comparar com outras BGls reportadas na literatura. Os genes CtBgllA e CtBgl3B
clonados, tiveram as proteinas expressas em Escherichia coli (BL21) e até o momento apenas CtBGI3
foi purificada com sucesso ap6s cromatografia de afinidade e de separacdo por massa molecular. A
enzima purificada tem caracteristica termofilica, mostrando alta atividade em temperatura acima de 60
°C em pH de 4,5-7,0. Apresentando maior atividade em pH 5,5 a 70 °C. Curiosamente apresentando
temperatura de melting (tm) em 70 °C, determinados por meio de fluorimetria diferencial de varredura
(DSF) e dicroismo circular (CD). Além disso, teve avaliada sua atividade enzimatica com os pardmetros:
constante de Michaelis-Menten K'm = 0,45(mM), constante catalitica kcat = 201(s™ '), e eficiéncia
catalitica kcat/Km = 444(mM~1s~1). A enzima também demonstrou capacidade em atuar contra os
substratos sintéticos como PNPX ( 40%) e CPNPG2-100 ( 25%). Enquanto no teste de aditivos, teve
sua capacidade de conversdo aumentada chegando até 300% na presenca de Triton, 200% com Tween
20 e 110% com EDTA. Por outro lado apresentou queda significativa nas reacdes com a presenca de
jons divalentes, DMSO e SDS respectivamente abaixo de 60%. A estrutura cristalografica de CtBGI3
foi determinada por meio da difragdo de raios-X usando substituicdo molecular, com 2.34 [U+212B] de
resolugdo, demonstrando um arranjo dimérico, indicadores da qualidade do refinamento Ry € Ryree,
respectivamente 0,21 e 0,24. Experimentos de espalhamentos de luz em maltiplos angulos (MALS) e
espalhamento de raios-X a baixo dngulos (SAXS) corroboram que em solucdo CtBGI3 também adota
arranjo dimeérico.
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Passeios quanticos

NAVES, C. B. ; SOARES-PINTO, D. O.
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Passeios quanticos sdo a extensdo dos passeios aleatédrios classicos para um sistema quéntico. (1) Um
passeio aleatdrio classico trata-se de uma cadeia de Markov de tempo discreto, ou seja, uma sequéncia de
variaveis aleatérias que descrevem a posicdo do caminhante em uma rede, cuja dependéncia probabilistica
entre as variaveis ocorre apenas entre as indexadas por instantes de tempo subsequentes. Ja os passeios
quanticos, tratam-se da evolucdo deterministica de um sistema que pertence ao espaco de Hilbert H =
H, ® H. , onde H, é o espaco de posi¢do na rede e H, o espago da moeda, usualmente um sistema
composto por subsistemas de dois niveis cujo estados sdo associados a deslocamentos em uma dada
direcdo. A evolugdo de um passeio quantico & decomposta em dois passos, descritos pelo operador
moeda C e pelo operador de deslocamento S, respectivamente, de modo que o operador de evolucio
unitario é dado por U = S[]I ® C]. O operador moeda faz o papel da jogada da moeda no caso
classico — que determina, com uma dada probabilidade, em qual direcdo o caminhante ird se deslocar-
colocando o estado da moeda em uma superposicio dos elementos da sua base. Ja o operador de
deslocamento atualiza o estado de posicdo do caminhante de acordo com os estados da moeda. Uma
das caracteristicas dos passeios quanticos que contrasta com os passeios aleatérios classicos é o fato de
que, assintoticamente, a variancia da posicdo cresce quadraticamente com o tempo, enquanto que no
caso classico ela cresce linearmente, assim apresentando um carater superdifusivo. As perspectivas do
presente estudo sdo de realizar uma transicdo do passeio aleatério classico de elefante (2), um passeio
aleatdrio cujo deslocamento em um dado instante de tempo depende dos deslocamentos dados em todos
os instantes de tempo anteriores e portanto um processo ndo-markoviano, para o caso quantico (3) e
analisar os possiveis efeitos da meméria na variancia e na distribuicdo de probabilidades.
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Cordas césmicas com modulos excitados nao-abelianos

GREGORIO, G. M. ; HARTMANN, B.

gustavo.gregorio@usp.br

O objetivo do projeto é discutir cordas abelianas com médulos ndo abelianos e mostrar que esses médulos
podem ser excitados. Em (1) foi mostrado que ambos os modos podem coexistir, portanto sendo possivel
fazer esse estudo. Queremos mostrar que a presenca de um mddulo n3o abeliano excitado pode levar
a uma redug3o da tens3o, tendo energias inferiores as de ANO (abelianos), também mostrado em (1)
para alguns exemplos. Nesse novo estudo serad utilizado a presenca de um novo campo escalar, similar
ao feito em (3) para poder obter a redugdo da energia por unidade de comprimento da corda. Para isso
foram utilizados métodos numéricos descritos em (2) com alteragcdes dos pardmetros da corda.
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Dipolar Bose-Einstein condensate confined in spherically sym-
metric traps

DINIZ, P.
pedro.diniz@usp.br

We consider the fundamental state of a dipolar Bose-Einstein condensate in a bubble trap, that is,
a potential for spherically symmetrical confinement in the shape of a shell. By means of a Gaussian
ansatz for the radial part of the wave function and a generic variational expression for the angular
part, we were able to obtain an analytical description for the total energy of the system, which was
minimized numerically. Thus, the properties of the ground state were successfully determined in the case
in which the polarized atoms interact by long-range anisotropic dipole interactions and also by short-
range isotropic contact interactions at the thin shell limit. Notably, it was observed that the variation of
the relative intensity between these two interactions implies a continuous deformation in the geometry of
the condensate: for regimes in which the contact interaction dominates, the system assumes the shape
of a spherical shell. For regimes in which the dipole-dipole interaction dominates, the atoms tend to
cluster around the "equator"of the spherical surface, that is, the geodesic contained in the plane whose
normal vector coincides with the direction of polarization of the atoms. We found that the angular width
of this ring saturates for strongly dipolar regimes. This peculiar behavior was later confirmed to be
due to an interplay between the repulsive and attractive characters of the dipole dipole interaction. For
this, a planar modeling of the problem was made, and the results for the saturation width coincide very
well with the observed in the spherical case. Furthermore, after an exhaustive variation of all relevant
parameters, we corroborated the natural hypothesis that the greater the radius of the spherical confining
region and, therefore, the lower the curvature of the condensate, the better the planar modeling.(1) Our
goal now is to extend this analysis to a much more general case: first, we consider a trapping potential
that contains a parameter which controls a continuous deformation between a usual harmonic trap to
the bubble trap, with a topological transition taking place when the density value vanishes at the center
of the cloud. Furthermore, since dipolar condensates tend to elongate in the direction of polarization,
we will allow spheroidal deformations for the angular solution. For the radial part, we will work with
the Thomas-Fermi solution, that is, the approximation that results from the hypothesis that the kinetic
energy of the system is negligible in comparison with the interactions. We hope to see interesting
combinations between disparate behaviors: accumulation of atoms around the equator and elongation of
the condensate in the direction of polarization. In addition, we have control over two different topological
transitions: one resulting from the trap deformation and the other resulting from the dipolar interaction
force. For the near future, we intend to solve this same problem using completely numerical methods in
order to compare with the analytical results.
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Automacao de um FrontEnd de RMN para controle de peri-
féricos em baixa velocidade

MONTES, R. ; TANNUS, A.

rafael.silva.montes@usp.br

O desenvolvimento de técnicas de ressondncia magnética tem se mostrado fundamentais pois elas tém
grande aplicabilidade na indastria, em analises clinicas, no estudo morfolégico da estrutura do material,
entre outros. Assim, o desenvolvimento de um espectrometro com ampla aplicabilidade, como o desen-
volvido pelo grupo CIERMag, tem ampla relevancia. Os sinais gerados pelo espectrémetro passam por
um FrontEnd que faz uso de uma técnica que envolve a utilizacdo de mdaltiplos canais, necessitando de
circuitos para intermediar as transmissGes e recep¢des dos sinais captados e gerados. No momento da
atuac3o de uma aplicacio deve-se ter o controle de diversas variaveis que podem interferir nos resultados
obtidos ou mesmo danificar os equipamentos, como, por exemplo, alteracées da temperatura da bobina
de gradiente, o controle de uma cama ou outro periférico que seja essencial para uma determinada
aplicacdo entre outros. Dessa maneira, este projeto propde um dispositivo de controle dos sensores,
dispositivos periféricos e do FrontEnd, no caso desse altimo, para obter um maior dominio sobre as atri-
buicdes dos sinais dos canais de recepcao e de transmiss3o e atribuir atenuacdes para os transmissores e
receptores da maneira que um usuario desejar. (1)
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Da catalise a inibicdo: mecanismos enzimaticos e caracte-
rizacao de potenciais inibidores da diadenilato ciclase de S.
aureus: um novo alvo molecular essencial

MENEGHELLO, R. ; NAVARRO, M. V. D. A. S.
raphael.meneghello@usp.br

Segundos mensageiros sdo moléculas utilizadas por todos os organismos capazes de desencadear diversas
cascatas moleculares em resposta aos estimulos do ambiente. Especialmente em bactérias, os segundos
mensageiros mais comuns sdo baseados em nucleotideos, cAMP, (p)ppGpp e c-di-GMP. Mais recente-
mente, um novo segundo mensageiro foi descoberto, o c-di-AMP. (1) Encontrado principalmente em
bactérias Gram-positivas, controla uma variedade de processos fisiolégicos, como homeostase da parede
celular, manutenc3o da integridade do DNA, transporte idnico e expressdo génica. Ainda, dentre os se-
gundos mensageiros baseados em nucleotideos, & o Gnico essencial. O c-di-AMP é sintetizado a partir da
condensagdo de duas moléculas de ATP, por enzimas que contém o dominio Diadenilato Ciclase (DAC).
Embora algumas bactérias expressem diferentes proteinas DAC, como Bacillus subtilis que possui trés
subtipos de diadenilato ciclases em seu genoma (CdaA, CdaS e DisA), a grande maioria possui apenas o
gene para a CdaA, subfamilia mais abundante, como é o caso dos patégenos humanos Staphylococcus
aureus e Listeria monocytogenes. Dessa forma, isso as torna um novo alvo molecular para o desenvol-
vimento de novos farmacos. As CdaA s3o proteinas transmembranares, cuja func3o é manter a sintese
basal de c-di-AMP. Recentemente, estudos estruturais da CdaA de S. aureus (SaCdaA) (2) e L. mo-
nocytogenes (LmCdaA) (3) revelaram um dimero catalitico, cujos sitios ativos de cada protdmero estdo
em lados opostos e, portanto, ndo sdo capazes de realizar a conversio do ATP em c-di-AMP. Nesse
trabalho, estudos cristalograficos e biofisicos com a SaCdaA mostraram que a ligagdo do substrato induz
mudancas conformacionais na interface dimérica essencial, promovendo o correto arranjo dos residuos
cataliticos para a catalise a partir do encontro de dois dimeros vizinhos. Ainda, é apresentada a busca e
inibitéria. Dada a importancia da CdaA, principalmente em bactérias como a S. aureus, capazes de se
adaptarem e adquirir facilmente mecanismos de resisténcia, nossos resultados contribuem para o enten-
dimento do mecanismo catalitico e mostra um inédito sitio alostérico de inibicdo da CdaA, aumentando
seu interesse como alvo molecular no desenvolvimentos de novos antibiéticos.
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Caracterizacao de jamming avoidance response em gymoti-
formes e modelo de deflexao de seu campo elétrico em coes-
pecificos

CESARINO, V. ; PINTO, R. D.

vinicius.cesarino@usp.br

A descarga do 6rgdo elétrico (DOA) do Gymnotus carapo (peixe pulsador) assume duas importantes
funcdes no repertério comportamental do espécime: eletrolocalizaco e eletrocomunicacdo coespecifica,
onde esta dltima é representada por uma variedade de alteracdes no intervalo entre os pulsos elétricos
do peixe (IPI). Apesar do comportamento elétrico chamado de Jamming Avoidance Response (JAR) ser
caracteristico e bem documentado em espécies de peixes onduladores, um comportamento correspon-
dente no gymnotiforme foi encontrado em resultados preliminares, sendo observados em peixes com IPls
proximos.(1) Nossas observacdes sugerem uma correlagdo entre a quantidade .e JAR observada com a
distancia entre dois peixes fixados paralelamente. Tal estudo foi dirigido posicionando dois peixes em
diferentes orientacdes e distancias. Utilizando desta relacdo entre JAR e a distancia entre dois peixes
fixados foi possivel inferir a distdncia necessaria para que um peixe mude seu comportamento elétrico
na presenca de um coespecifico, bem como mapear o seu campo elétrico e criar um modelo de deflex3o
deste no corpo do outro peixe. Para tanto, trés amplificadores de Instrumentacio de entrada do tipo FET
de alta velocidade (INA111) foram feitos sob medida para criar uma sonda tridimensional de tamanho
reduzido capaz de captar e amplificar o sinal elétrico do peixe desprezando ruido de modo comum.

Referéncias:

1 GUARIENTO, R. T. et al . Automated pulse discrimination of two freely-swimming weakly electric fish
and analysis of their electrical behavior during dominance contest. Journal of Physiology ,v.110,p.
216-223,2016. DOI 10.1016/j.jphysparis.2017.02.001.

289 289



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG182

Fase geométrica, efeito Aharonov-Bohm, e as bases da me-
canica quantica

ISRAEL, I. ; MAIA, L. P.
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Desde a publica¢do do trabalho seminal de Sir Michael Berry em 1984 (1), as fases geométricas tornaram-
se grandezas bem populares em fisica teérica. Enquanto a maioria dos ndo especialistas depara-se com
esse tema apenas ao estudar em livros-texto a evolucio ciclica e adiabatica de um Hamiltoniano de-
pendente do tempo, na verdade a fase de Berry é relevante para a compreensdo de temas tdo diversos
quanto os efeitos Hall quanticos, teorias topolégicas de bandas e para a proposta de computacdo quéantica
holonémica.Esses desenvolvimentos posteriores a (1), tanto em aplicagdes quanto em principios tedricos,
deixaram claro que fases geométricas poderiam ocorrer em evolugcdes adiabaticas n3o ciclicas, em evolu-
¢des n3o adiabaticas ou mesmo apresentar carater ndo Abeliano, por exemplo. Além disso, percebeu-se
a posteriori que diversas manifestacdes de fases geométricas ja haviam sido descobertas anteriormente
a (1), como no efeito Aharonov-Bohm e em éptica de polarizagdo, e que elas também em problemas
puramente geométricos ou de fisica classica.Entretanto, a complexidade das ferramentas matematicas
necessarias para uma compreensdo profunda das fases geométricas faz com que muitos pesquisadores
focados nas aplicacdes incorporem essas grandezas em seus célculos via procedimentos ad hoc, sem real-
mente entenderem as diferencas entre os diferentes casos. De fato, pouco apés a introducdo do conceito
por M. Berry, Barry Simon percebeu (2) que, genericamente, uma fase geométrica pode ser interpretada
como uma holonomia de um fibrado em uma variedade e que o potencial de calibre pertinente pode
ser visto como uma conexdo nesse fibrado.O objetivo deste trabalho é o estudo das técnicas de geome-
tria diferencial (transporte paralelo, conexdes, fibrados) que permitam a caracterizagdo das diferentes
holonomias de sistemas fisicos de forma sisteméatica. A abordagem consiste na busca por uma sélida
compreensdo dos conceitos matematicos relevantes, mas guiada por associacées diretas com fenémenos
fisicos.(3)
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Avaliacao da radiacao ultravioleta C para descontaminacao
de 6rgaos para transplante em modelos in vitro e in vivo

GAMEZ, Y. M. ; VOLLET FILHO, J. D. ; INADA, N. M. ; BAGNATO, V. S. ; KURACHI, C.
ymatosg@usp.br

Segundo Associagdo Brasileira de Transplantes atualmente no Brasil ha um total de 40740 pacientes
ativos em lista de espera de transplante de 6rgdos.(1) A disponibilidade de 6rgdos é um fator limitante
para o transplante, trazendo como consequéncia altas taxas de mortalidade dos pacientes cadastrados
na lista de espera. A infeccdo dos érgdos por microrganismos patogénicos cada vez mais resistentes aos
antibiéticos € uma das causas do descarte de 6rgdos para transplante devido ao alto risco de transmiss3o
ao receptor e consequentes problemas associados ao paciente. A radiagdo ultravioleta é uma modalidade
terapéutica estabelecida para a inativagdo de microrganismos patogénicos (2) e, quando conjugada a
perfus3o ex vivo do érgdo pode se tornar uma alternativa para o tratamento de enxertos contaminados.(3)
O presente estudo tem como principal objetivo a avaliacdo da radiacdo ultravioleta C como alternativa
para a descontaminac3o de 6rgdos infectados por microrganismos patogénicos. Foram realizados testes
de inativacdo bacteriana in vitro usando modelos simulando a perfusdo ex vivo de érgdo e um teste piloto
em figado de rato Wistar. Uma camara de filtragem foi construida para simular o érgio e as possiveis
barreiras que se encontram no interior do 6rgdo e que podem reter os microrganismos. Nesse modelo, foi
obtida uma inativacdo de 106 UFC que se encontravam no perfusato circulante com 1 hora de irradiacdo
e uma energia de entregue de 19 J/cm3. No entanto, a remog¢&o parcial de bactérias das membranas,
bucha vegetal ou do figado infectado, resultou em uma resposta parcial da descontaminacdo. Métodos
alternativos e complementares para a melhor lavagem ou tratamento do 6rgdo sdo necessarios.
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Mudancas na rede de aguas podem explicar a diferenca de
afinidade de ligacao da colchicina com as isoformas Il e Ill da
tubulina

SALCEDO, D. L. P. ; ANDRICOPULO, A. D.
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Os microtabulos, filamentos formados pela polimerizagdo de [S-tubulina, sdo um componente basico do
citoesqueleto das células eucariéticas e desempenham um papel crucial na formacio do fuso mitético
durante a divisdo celular.(1) O que torna eles um alvo molecular atraente para o desenho de novos agen-
tes anticancer. A colchicina foi o primeiro composto identificado como um agente que liga microttbulos
(Microtubule Targeting Agent, MTA). Ela se liga no monémero 3 do dimero de [-tubulina. O dominio
ligacdo da colchicina pode interagir com uma ampla variedade de entidades quimicas, entre as que ha
compostos desestabilizadores da polimerizacdo de microtibulos muito potentes. No entanto, devido a
falta de um perfil de risco-beneficio aceitavel, nenhum dos MTAs conhecidos que se ligam ao dominio da
colchicina chegaram ainda ao mercado. Existem oito isoformas da -tubulina e sete da -tubulina. Essas
isoformas possuem sequéncia altamente conservada, diferindo principalmente na regido C-terminal, um
peptideo altamente desordenado com 18-24 residuos.(2)A superexpressido da tubulina Slll esta relacio-
nada com a resisténcia ao Taxol (MTA estabilizador da polimerizagdo de microtibulos) em alguns tipos
de cancer. Porém, tem sido demonstrado que os compostos que se ligam ao dominio da colchicina n3o
apresentam esse tipo de resisténcia. O primeiro composto identificado como MTA foi a colchicina, um
alcaléide triciclico extraido da planta Colchicum autumnale. A colchicina é usada no tratamento de gota,
artrite gotosa, febre familiar do Mediterraneo, doenca de Bechet e pericardite recorrente com efuséo.(3)
Desde a década de 1990, sabe-se que a colchicina tem maior afinidade pela isoforma SlI do que pela Sl
da tubulina, mas ainda n3o é totalmente claro o por que dessa diferenca. Neste trabalho, usando as téc-
nicas de modelagem por homologia e dindmica molecular, sdo analisadas as mudancas na rede de aguas
na ligacdo da colchicina com seu dominio nas isoformas (1l e Sl da tubulina. Usando GROMACS, trés
trajetérias independentes de 200 ns cada foram geradas para os dois complexos proteina-ligante, modela-
dos com MODELLER a partir da estrutura PDBID 5EYP. Em ambos os casos, as interacées hidrofébicas
proteina-ligante permanecem estaveis, conforme sugerido pelas distancias -CH--- monitoradas entre as
cadeias laterais de Val255, Asn258 e Lys352 e os centréides dos anéis fenil e tropolona da colchicina.
Na tubulina §ll, as interagdes polares, mediadas por pontes de agua de ordem 2, sdo observadas entre
a cadeia principal de Val238 e Cys241 e os oxigénios do grupo trimetoxi da colchicina. Na tubulina SllI,
essas interacdes seriam perdidas devido & mutagdo Cys241Ser, em que o grupo hidroxi da cadeia lateral
241Ser competiria com a agua wl' na formacio da ligacdo de hidrogénio. Duas pontes de dgua de ordem
1 e 3 entre a cadeia principal do residuo Thr353 e o grupo acetamida da colchicina estdo presentes na
tubulina SllI. Mas em fllI essas pontes sdo menos favoraveis devido a reorganizacdo da colchicina pela
perda da ponte com a agua wl'. Os resultados obtidos nos ajudardo a desenhar novos farmacos com a
capacidade de interagir melhor com diferentes isotipos de tubulina 3.
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Search strategies and phase transitions in the random boolean
satisfiability problem

BITTENCOURT, H. D. ; FONTANARI, J. F.
heitor.bittencourt@usp.br

The Boolean Satisfiability Problem (SAT) was the first problem proved to be NP-Complete, which means
that it is among the most difficult problems in the complexity class NP.(1) SAT is the task of deciding
if a given Boolean formula has a solution, i.e., if it is satisfiable. This work focuses on a random-walk
based local search heuristic known as WalkSAT to find a solution to a SAT instance. WalkSAT can also
be used to study the phase transition that separates the regime where the random Boolean formulas
are almost certainly satisfiable from the regime where they are almost certainly unsatisfiable. What
determines whether the SAT is in one or the other regime is the ratio between the number of clauses
and the number of logical variables.(2)
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Route to a two species BEC NaK-39K

GUTIERREZ, E. D. M. ; BAGNATO, V. S.
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In this work, we present the experimental sequence to produce two species Bose-Einstein condensates
(BECs) of sodium and potassium-39 atoms. Following standard sub-Doppler cooling procedures and
combining an optically plugged Quadrupole trap (Plug) with a crossed optical dipole trap (cODT), we
are able to produce almost pure BECs of sodium with 1 x 10° atoms. (1) The potassium atoms are
initially cooled to 18 pK with the use of a Gray Molasses. Later, about 1 x 10® atoms are transferred
to the Quadrupole trap where they will be further cooled by the sodium atoms in a sympathetic cooling
procedure. The two species BEC will be finally obtained in the cODT where the interspecies interactions
can be tuned with Feshbach resonances (2), enabling the access of miscible and immiscible regimes.(3)
As a first evidence of tuning the interactions, we present here the characterization of the Feshbach
resonances for the potassium atoms.
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Holographic superconductors
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For the creation of a more realistic model of holographic superconductors, it is necessary to introduce
corrections in high orders of curvature on the gravity side. This is done by coupling the Gauss-Bonnet
terms to the pure Einstein model.(1) We study holographic superconductors in 3+1 dimension in Einstein
Gauss-Bonnet gravity.(2) In this context, we investigate the effect of higher curvature correction with
constant coupling negative.

Referéncias:

1 GREGORY, R.; KANNO, S.; SODA, J. Holographic superconductors with higher curvature corrections.
Journal of High Energy Physics , v.10, p.010, 2009.DOI: 10.1088/1126-6708/2009/10/010. 2
BRIHAYE, Y.; HARTMANN, B. Holographic superconductors in 34+ 1 dimensions away from the probe
limit. Physical Review D ,v. 81, n..12,p.126008,2010.

296 296



SIFSC 10, 03 a 05 de novembro 2020, Sio Carlos-SP

PG188

Study of mixed ions effect in Cs20-Li20-SrO-P205 glasses
by solid state NMR and impedance spectroscopy

MORGUETTO, G. F. ; SCHNEIDER, J. F.
gabriel.morguetto@usp.br

With the addition of mobile ion to the vitreous matrix, ionic conductivity is introduced in the glass,
linearly dependent on the ionic concentration, which makes these materials interesting for applications in
batteries and sensors. However, when a second mobile ion is added to the system, strong decrease in the
conductivity (1) might be observed, below the expected additive behavior. This phenomenon is known
as the mixed ion effect (MIE). The extent of the deviation is usually correlated with the size mismatch
between the mixed ions, attaining several orders of magnitude for pairs such as Li-Na or Li-Rb. Other
properties of the material dependent on ion diffusion also exhibit nonlinear behavior. A model that tries
to explain the MIE is the Random lon Distribution Model (RIDM) (2), whose hypothesis is the random
mixture of mobile species and the presence of structurally different sites of occupation for each ion. To
study the validity of the model, a vitreous system with intense MIE (Li-Cs metaphosphate) was disturbed
by the addition of a third non-mobile specie (Sr), looking for conditions to inhibit MIE associated with
the mixture of alkaline ions, according to the composition rule (50 - x - y) Cs20 - x Li20 -y SrO - 50
P205, varying x from 0 to 37.5 mol% and y from 0 to 40 mol%. Solid-state NMR, DSC and impedance
spectroscopy (IE) techniques were used. With solid-state NMR, we observed linearity in the spectral line
FWHM of the nucleus of 7Li and 133Cs as a function of their ionic density. For all Li-Cs ratios, we
measured linear behaviors, indicating that variations of any of the ions do not affect the dilution of the
others, indicative of the random mixture of ions, in accordance with the RIDM. In addition, through IE,
we show that MIE is present after the addition of Sr, which acts as blocking ion in the diffusion of Li
and Cs, decreasing the conductivity globally and shifting the minimum to the ratio 0.25 Li:Cs.
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Estudos estruturais, biofisicos e bioquimicos das septinas de
levedura Cdc3, Cdcl10, Cdcll e Cdcl2

SILVA, R. M. ; GARRATT, R. C.
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Septinas sdo proteinas estruturais (1) que normalmente apresentam atividade GTPasica, desempenhando
um papel importante na estrutura da célula e servindo como um arcabougo no recrutamento de pro-
teinas parceiras. Estas proteinas s3o encontradas nos mais diferentes tipos de forma de vida, como
protozoarios, fungos e animais. Para realizar suas funces, as diferentes septinas formam filamentos que
sdo estabilizados por interacdes entre as subunidades através de dois tipos de interface, chamadas de
G e NC. Em levedura quatro proteinas se arranjam de modo a formar um octamero linear, cuja ordem
das proteinas é Cdc11-Cdc12-Cdc3-Cdc10-Cdc10-Cdc3-Cdc12-Cdcll. (2) Este octdmero por sua vez se
polimeriza através das suas extremidades com outros octdmeros, dando origem a filamentos de maior
complexidade. Compreender os mecanismos moleculares exatos que controlam a montagem correta dos
filamentos individuais e posteriormente seu empacotamento em estruturas de ordem superior atualmente
representa um dos maiores desafios na area de bioquimica de septinas. Das quatro proteinas mencionadas
acima, apenas Cdcll foi cristalizada e teve a estrutura reportada. (3) Porém, os dados relacionados a
esta septina sdo de muito baixa qualidade, onde se observam sérios problemas de ordem estereoquimica,
cristalografica e estatistica . Por este motivo, este projeto buscou re-determinar a estrutura da cdcll
usando o protocolo da literatura e depois estender os estudos estruturais para outras septinas de leve-
dura. Este projeto também analisou propriedades biofisicas das quatro proteinas citadas, como estado
monomérico em solucdo, estabilidade térmica, capacidade de ligar-se a nucleotideo de guanina e também
a hidrélise de GTP.
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Low-cost disposable screen-printed carbon based electroche-
mical device for early diagnosis of colorectal cancer
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The development of methodologies for early diagnosis of colorectal cancer (CCR) is relevant, since this
type of cancer is the third in number of deaths in the world. (1) In this study, we developed an electroche-
mical biosensor to detect the bacterium *Fusobacterium nucleatum* (*F. nucleatum*), a microorganism
whose strong relationship with CCR was recently discovered. (2) Specific DNA sequences for the re-
cognition of *F. nucleatum* were immobilized in magnetic particles (MPs) for sample preconcentration
and employed in the detection. Disposable devices based on carbon printed electrodes were used for the
specific recognition of biomarkers with electrochemical techniques. Among the advantages of this system
is the use of small sample volumes, possibility of miniaturization and rapid analysis, which can generate
a low-cost system for the early detection of CCR. To prove the efficiency of the detection, square-wave
voltammetry (SWV) technique was applied to provide a comparison between the changes that occur in
the surface of the MPs during the process of construction and detection. The proposed devices could
detect the presence of complementary DNA down to 1 uM in buffer solution with good correlation (RSD
=7%).
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Diagnéstico precoce e nao invasivo de tumor usando nanos-
sensores responsivos

SILVA, E. C.; ZUCOLOTTO, V.
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Nanossistemas inteligentes capazes de localizar pequenas lesdes tumorais, responder a estimulos fisio-
|6gicos do microambiente do tumor e, com isso, sinalizar a presenca de cincer sio uma alternativa de
diagnéstico precoce e ndo invasivo.(1)Este projeto visa construir um nanossensor responsivo (2) a ativi-
dade enzimatica de metaloproteinases da matriz celular externa no microambiente do tumor; otimizar a
especificidade do nanossensor, diminuindo a resposta a proteases n3o envolvidas com o avanco do tumor;
desenvolver uma plataforma de diagnéstico, integrando o nanossensor a um dispositivo de imunoensaio de
fluxo lateral; e validar a nova plataforma, comparando-a com um teste de diagnéstico por biomarcadores
com a expectativa de que detecte o tumor precocemente.(3)
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Bose-Einstein condensates and pseudo-potentials in bubble
traps
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Bose-Einstein condensation (BEC) is a very important phenomenon which has become an area of great
interest both theoretically and experimentally. Such a phase is defined as the situation where there is a
macroscopic number of particles sharing the same 1-particle quantum state so that they can be described
by the same quantum wave function. BEC has many interesting properties, but one which stands out
is the appearance a pseudo-potential due to a geometric deformation on the trapping manifold. (1)
The true theoretical aspects of this pseudo-potential are somehow related to the curved nature of the
manifolds in which the trapping stands in real space. In BEC, the pseudo-potential nature is far from
being investigated. With the growing use of cold atoms to design BEC many different models and
experimental setups have appeared on the literature, in particular, the bubble trap shaped potential has
been of great interest. (2) The behavior of pseudo-potentials in relation to physical parameters still
presents challenges in regard to the theoretical description, in special to the case of the BEC on the
bubble trap. The reason RF-dressed potentials called so much attention from experimentalists is that
they are very adjustable and smooth. The high level of control in these experiments allow for the building
of many different complex trap geometries. The bubble can be produced using a radiofrequency field in
an adiabatic potential based on a quadrupolar magnetic trap. Here, we used both numerical and direct
integration methods for the theoretical investigation of the system. Basically, the direct integration
studies consist on the energy minimization in relation to the variation parameters, while the numerical
ones are based on the direct solution of the time-independent Gross-Pitaevskii equation (GPE). This
was an important training ground for learning the techniques that will be applied in future works. We
also plan to use variational analytical methods with the Gross-Pitaevskii functional in conjunction with
real-time three-dimensional long-scale simulations (3) to study these pseudo-potentials on the bubble
trap BEC. In this way, we seek to contribute with a robust theoretical base in a cutting-edge field that
maintains significant contact with current experiments.
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Correntes de Wigner e quantificadores de nao-classicalidade
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Dentro do escopo da formulacdo usual da Mecanica Quantica, na qual um sistema é descrito a partir de
uma funcdo de onda, uma conexdo com o limite semi-classico deixa de ser evidente. De fato, os diversos
problemas interpretativos dessa teoria ja conhecidos levam a aparentes contradicdes que sobrevivem até
os dias atuais. Tais questdes podem ser contornadas na formulacdo de Weyl-Wigner, a qual introduz
funcdes escalares no lugar dos operadores usuais do espaco de Hilbert. Esse mapeamento introduz
uma algebra n3o-comutativa que evidentemente preserva os postulados da teoria, mas garante uma
manipulabilidade da funcdo de Wigner caracteristica, equivalente ao operador densidade do sistema, ou
ainda, a funcio de onda para sistemas puros. Esses aspectos qualitativamente novos sdo adicionados a
teoria como uma consequéncia puramente matematica, dado que a evolucdo do sistema é descrita por
uma espécie de proje¢do da equagdo de Schroedinger no espago de fases (1), elevando a teoria quantica
a um framework similar ao da Mecénica Classica. Com efeito, a equacdo de continuidade obtida para o
ensemble quantico estabelece uma conex3o explicita com a Mecanica dos Fluidos, na qual as correntes
de Wigner transportam o contetdo informacional do sistema quantico, ao passo que a funcdo de Wigner
aparenta desempenhar o papel de uma densidade de probabilidades. Mais especificamente, a interpretacio
da funcdo de Wigner como uma densidade de probabilidade tem origem na estrutura da sua equa¢do da
continuidade, a chamada equa¢do de Liouville quéntica (1), a qual generaliza a equagdo homénima para
sistemas Hamiltonianos. No entanto, aspectos inerentemente quanticos a teoria fazem com que a funcéo
de Wigner possa assumir valores negativos, preservando assim os aspectos unitarios. Desta forma, ao
explorar esses e outros aspectos de ndo-classicalidade dentro da analogia com o movimento de fluidos,
observa-se que as correntes de Wigner podem apresentar flutuacdes quanticas, que est3o relacionadas a
ndo-harmonicidade do potencial quantico, isto &, € uma caracteristica de ndo-linearidade na equacio de
movimento do ensemble. (2) Essas flutuacdes podem ser facilmente identificadas no retrato de fases,
dado que um sistema Liouvilliano é linear e apenas produz rotacdes no espaco de fases. Por outro
lado, um sistema quantico possui uma assinatura particular, a formacio de pontos de estagnacdo que
induzem vértices nas correntes de Wigner, dada a continuidade da funcio de onda e, consequentemente,
das correntes obtidas. Em geral, esses efeitos locais no espaco de fases tém efeitos globais no fluxo
de Wigner, de forma que para sistemas periddicos, pode-se quantificar o efeito resultante dos maltiplos
vortices a partir do sistema classico correspondente. (2-3) Pragmaticamente, a formagdo dos pontos
de estagnacdo afeta os aspectos informacionais do sistema, como a producdo de pureza ou entropia
definidas dentro desse mesmo framework. (3) Portanto, a caracteriza¢do do conteido de informagao
quéntica de um sistema, quando descrito a partir da funcdo de Wigner e suas correntes, permite identificar
a emergéncia de um regime semi-classico.
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Utilizando o aprendizado de maquina para analise de érbitas
caoticas

LUCHESI, A. C. F. ; BRUNO, O. M.

O mapa logistico consiste em uma relagdo de recorréncia proposta pelo fisico Robert May como um
modelo simples para descrever um crescimento populacional, x,, = x, 1 R(1 — z,,_1) (1). Esse sistema
deterministico apresenta sensibilidade as condicdes iniciais para certos valores do parametro R, o que o
leva a um comportamento cadtico apds um certo nimero de iteracées. Devido a sua simplicidade, o mapa
logistico € uma das equacdes mais estudadas quando se tratade sistemas complexos e teoria do caos.
Uma das consequéncias do comportamento de sistemascadticos é que sua previsdo a longo prazo se torna
impossivel. No entanto, o surgimento de redes neurais recorrentes do tipo Echo State possibilitou prever
o futuro de séries temporais caéticas com acuracia 2400 vezes superior a outros métodos (2), além de
obter, com pequenoerro, o futuro do sistema de Kuramoto-Sivashinsky por até oito tempos de Lyapunov.
(3) Nas dltimas décadas, o aprendizado de maquinas com redes neurais artificiais tem se mostrado uma
das mais poderosas ferramentas para a resolucdo dos mais diversos problemas, comodeteccdo de objetos
em imagens e traducdo de textos. As redes neurais recorrentes possuem a propriedade de manter memdria
de entradas anteriores e, por conseguinte, sdo as mais indicadas quando sequéncias e séries temporais
estdo sendo analisadas. Nesse contexto, nosso objetivo &, além de estudar os métodos para prever o
futuro do mapa logistico, investigar como essas previsdes podem se relacionar com propriedades desse
sistema.
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Emulador para o espectrometro digital do CIERMag

MARTINS, M. J. ; TANNUS, A.; VIDOTO, E. L. G. ; SOUZA, P.

A Ressonancia Magnética Nuclear (RM) é uma técnica bastante importante e versatil, pois permite que,
de forma ndo invasiva, sejam observadas e analisadas as substancias presentes no corpo de teste, seja
ele uma amostra inanimada ou um ser vivo. Contudo, a técnica é bastante complexa, necessitando de
equipamento de alta tecnologia e nenhum dos equipamentos comerciais disponiveis atendem idealmente
a area de Pesquisa que desenvolve novos métodos e sequéncias de pulsos. Diante deste contexto, o Grupo
de Pesquisas do Centro de Imagens e Espectroscopia in vivo por Ressonancia Magnética (CIERMag) de-
senvolveu um Espectrémetro em FPGA (1-2) voltado para pesquisas cientificas, que pode ser configurado
para operar, idealmente, em qualquer experimento de RMN e também pode ser atualizado para auxiliar
o desenvolvimento de novas sequéncias de pulsos. O objetivo deste trabalho é desenvolver um emulador
para o Espectrometro com as mesmas caracteristicas e arquitetura, de modo que possa substituir comple-
tamente o equipamento fisico. Deste modo, sera possivel realizar testes tanto dos softwares presentes no
ambiente de operacdo do Espectrémetro, quanto das novas sequéncias de pulsos. O emulador oferecera
recursos de trabalho que n3o sdo acessiveis dentro do hardware como visualizacdo da memdria e dos
registradores dos processadores, acompanhamento passo-a-passo da execucdo dos cédigos dos processa-
dores, monitorar as saidas e formas de onda gerados. Atualmente, o Emulador contém a interface UDP
para ser possivel realizar a comunica¢do com o usuério. O Carregador também estd implementado, de
modo que, por meio de comandos enviados utilizando a interface UDP, o Emulador pode, por exemplo,
ler e escrever dados nas memorias dos demais processadores, iniciar ou parar a execucdo em todos os
processadores. No momento estd em desenvolvimento o conjunto de instru¢des juntamente com a classe
genérica que dara origem a todos os processadores.
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Desenvolvimento e validacido de biossensores portateis de
baixo custo de anticorpo ou DNA para diagnéstico de do-
encas — dengue

CAMARGO, M. A. D. ; GONCALVES, D.

maria__angelica@usp.br

Apesar dos avancos tecnolégicos ao redor do mundo e nas mais diversas areas, os paises em desen-
volvimento ainda enfrentam inimeros desafios na area da Saude. Além de lidar com as doencas mais
comuns, tais como obesidade, diabetes e cincer, os paises em desenvolvimento ainda enfrentam o apa-
recimento de doencas que s3o evitaveis ou passiveis de tratamento em paises desenvolvidos. Nos paises
em desenvolvimento, os diagndsticos clinico e laboratorial geralmente s3o limitados e inacessiveis para a
maioria dos pacientes, o que pode resultar em altas taxas de mortalidade por conta de doencas negli-
genciadas>. (1) Uma alternativa promissora no cenario de diagndstico é o uso de biossensores devido
a caracteristicas de simplicidade, precisdo e alta sensibilidade. Apesar dos crescentes avancos na area
académica em relacdo aos biossensores, visando aumentar a sensibilidade da técnica e torna-la mais
barata, ainda ndo existem no mercado testes comerciais utilizando essa metodologia. O objetivo geral
deste trabalho é o desenvolvimento de biossensores de anticorpos e de DNA para a deteccio de mar-
cadores do virus da dengue baseados em eletrodos interdigitados impressos. Para isso serdo fabricados
eletrodos interdigitados utilizando a metodologia descrita por IBANEZ-REDIN e estes serdo modificados
utilizando filmes nanoestruturados de nano-onions de carbono (CNOs) e éxido de grafeno (GO). (2)
Sera fabricada uma camada bioativa por imobilizacdo de anticorpos proteicos e sondas biotiniladas de
DNA com fita Gnica especifica (complementar) para regides promotoras de genes de interesse sobre os
filmes nanoestruturados. Os filmes nanoestruturados e as unidades sensoriais serdo caracterizados por
técnicas de espectroscopia eletrénica e vibracional (UV-Vis, FT-IR, espalhamento Raman e gerag&o por
soma de frequéncias — SFG e PM-IRRAS), técnicas de microscopia e nanogravimetria. Em seguida sera
feita a detecgcdo dos analitos de interesse (biomarcadores proteicos e DNA) por medidas de impedancia
elétrica, impedancia eletroquimica, PM-IRRAS e detec¢do dos biomarcadores em amostras clinicas de
soro ou sangue. Por fim, sera feita a otimizacdo da técnica e dos reagentes utilizados na preparacdo da
amostra e execucdo da técnica a fim de torna-la mais simples e rapida, compativel a um POC. Ao final
do projeto espera-se a obtencdo de um teste point-of-care especifico, seletivo, sensivel e de baixo custo.
A tecnologia baseada em biossensores surge como uma alternativa promissora e elegante para sanar as
deficiéncias e limitagBes das técnicas diagnésticas disponiveis hoje no mercado mundial. (3)
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Anderson localization in natural photonic crystals

MATTOS, V. S. ; BAGNATO, V. S. ; CASTRO NETO, J. C. ; BARRERA-PATINO, C. P.
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A theoretical and experimental study of optical and structural properties in natural photonic crystal is
studied here. Iridescent phenomena, the property on materials to reflect different colours according to the
angle of observation, is present in different insect species from Colombia and Brazil. (1) Wings of Morpho
cypris and Greta oto butterflies and Carineta fasciculata (Brazilian cicada) exhibit iridescent effects, and
it is related to the nano-arrays of the structural colored surfaces. The theoretical modeling starts with
the study of the ordered system, with the goal to obtain the photonic band gap (PBG) of the natural
photonic crystal. This modelling will be analyzed in conjunction to optical properties measured in order
to find the active region in the visible range of electromagnetic spectrum. The development of model
starts from a scanning electronic microscopy measurements of the wings samples, this method allows the
work with the correct array size in one and two dimensional photonic crystal simulation model.(2) The
study continues with the introduction of random disorder into the modeled photonic system in order to
find the effect that have the structural disorder into the photonics properties of the system. The inherent
disorder that exposes these materials is analyzed in the context of Anderson’s localization.(3) Besides,
this work aims to measure Anderson's localization on cicada and butterflies wings using a Single Shot
Autocorrelator (SSA from Coherent) and a femtosecond pulsed laser (Libra laser of 450 mW, 1KHz of
frequency and wavelength of 850 nm from Coherent). Here we are focused on understanding iridescence
and the effect of disorder in nature photonic structures without changing any aspect of the samples. The
results can bring a support into the implementation of photonics technologies in biomaterials to industrial
development. The experimental setup were based on placing the cicada and butterfly wings in the optical
path of the laser before and inside the SSA. The SSA has two paths: a fixed and a moving path, and we
placed the wings in both of them. This were made in order to obtain a signal of autocorrelation between
a splitted laser beam and the correlation between one original laser beam and the other one that crossed
the cicada and buterfly wings. With this study we want to determinate the measurement of time delay
due to the interaction of the laser and the photonic natural structures, because when the laser beam
crosses the sample, it changes the optical path in relation with the first without interaction. Due to the
high precision required on this measurement we developed a tested analysis, with different samples like
glass blades. The preliminar results about the autocorrelation and pulse withd are been analysed.
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Majorana Fermions in topological-insulators/superconductor
heterostructures

PUPIM, L. ; EGUES, C.

lucas.pupimQ@usp.br

The unique features of Majorana fermions make them strong candidates as robust qubits for topological
quantum computing. Recent experimental results concerning these distinctive fermions by He et al. (1),
which has been challenged by Kayyalha et al. (2), motivates this project. We look at a heterojunction
comprising a topological superconductor strip sandwiched between two layers of topological insulators.
We investigate quantum transport by calculating the conductance of the system and trying to assess
the relevance of Majorana physics to the recently reported experimental results. Here we introduce the
system and present some preliminary results, e.g., as Andreev processes for a semi-infinite topological
insulator/topological superconductor junction.
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Engenheiro de ecossistema

LOPES, G. ; FONTANARI, J. F.
guilherme2.lopes@usp.br

O ser humano possui a habilidade de modificar o seu ecossistema para conseguir recursos para sua
sobrevivéncia. Essa exploracdo tornou-se inadequada devida ao crescimento populacional, seguido do
desenvolvimento de novas tecnologias de exploracdo. As discussdes se a populacdo pode ou n3o entrar
em colapso devido a alta taxa de exploracdo dos recursos naturais sdo antigas e permanecem abertas.
Contrastando com a abordagem usual para modelar as interacdes homem-natureza, que sdo baseadas no
modelo predador-presa de Lotka-Volterra com os seres humanos como os predadores e a natureza como
a presa, aqui abordamos essa questdo usando um modelo de dindmica populacional de engenheiros de
ecossistemas em tempo discreto. Na modelagem de engenheiros de ecossistemas, consideramos que o
organismo (engenheiro) modifica um habitat virgem (florestas), transformando-o em habitat utilizavel
(lavouras). Durante a exploragdo, o habitat sofre um processo de degeneragdo tornando-se degradado
(deserto). Eventualmente, o habitat degradado regenera-se, voltando a ser um habitat virgem novamente.
Neste trabalho, a populacdo de engenheiros de ecossistemas é modelada pela equagcdo de Beverton-Holt
com a capacidade de suporte do ambiente dependente da densidade de habitats utilizaveis. Na situacio
em que a regenerac3o é lenta, a dindmica da populacdo é dominada por ciclos de prosperidade e colapso.
Contudo, o aumento da eficiéncia de exploragdo dos habitats virgens (ou seja, menos organismos para
produzir o mesmo niamero de habitats utilizaveis) estabiliza a dindmica, levando a um estado estacionario
estavel. Em futuros estudos, o sistema sera abordado no contexto de mapas acoplados, que consistem
em uma discretizagdo do tempo e do espaco. (1)
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Estudos estruturais e funcionais em Xilose Isomerase

BRIGANTI, L. ; MANZINE, L. ; POLIKARPQV, I.

lorenzo _briganti@outlook.com

Durante os altimos anos a chamada Quimica Verde vem contribuindo de maneira significativa para a
producdo industrial de alimentos, bebidas, energética, de produtos quimicos, entre outros. A inddstria
sucroalcoleira, por exemplo, apesar de tradicional e bem-estabelecida no Brasil, possui um grande desafio:
Aumentar a producdo de etanol melhorando o rendimento do processo e utilizando os rejeitos gerados,
como o bagaco da cana-de-aciicar. Atualmente, uma tonelada de cana gera, aproximadamente, 90 L de
etanol e 280 Kg de bagaco. (1) Apesar de existirem pesquisas de melhoramento genético do vegetal para
aumentar a producio de caldo, o bagaco produzido continua sendo sub-aproveitado na indastria.Uma das
estratégias estudadas é através da producio de Etanol de 22 gerac3o, ou seja, produzido a partir de sobras
da produg¢&o primaria (como bagaco, palha e pontas do vegetal). No bagaco, por exemplo, cerca de 28%
da sua constituigdo é hemicelulose, cujo composto majoritario é a xilose.(2)A Xilose é uma aldose que
n3o é fermentada naturalmente por Saccharomyces cerevisiae. Isto significa que & necessaria a convers3o
de Xilose a Xilulose (Cetose) para que a fermentacdo ocorra. Essa conversio se da através da enzima
Xilose Isomerase (XI) (3), presente em diversos organismos. O objetivo do presente estudo foi identificar e
caracterizar bioquimica, biofisica e estruturalmente uma X| com potencial interesse industrial, ou seja, de
pH e temperatura 6timos com valores semelhantes ao encontrado no processo produtivo agroindustrial.
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Hamiltoniano por formalismo k-p para estruturas Zincblende

OLIVEIRA, C. E. D. ; SIPAHI, G. M.
caio.physics017@gmail.com

Uma das mais importantes areas da fisica do estado sélido é o estudo de redes cristalinas. Define-se
cristais como estruturas as quais o ordenamento atémico é descrito através de um arranjo periédico, os
elétrons no interior do material podem ser descritos por meio do teorema de Bloch.(1)Podemos fazer
uso da teoria de grupos, que nada mais é que o uso da simetria, para simplificar o tratamento do
problema.(1-2) Uma das bases para o uso de tal técnica esta no fato de que Hans Bethe, em 1929,
utilizou teoria de grupos para analisar de estruturas cristalinas. Esse trabalho apresenta a construcio do
Hamiltoniano k-p 14x14 no ponto para as estruturas cristalinas zincblende baseado no formalismo da
teoria de grupos. A ideia consiste em utilizar o grupo de simetria do ponto para obter as representacdes
irredutiveis das bandas de energia partindo de orbitais atdmicos. Usaremos como ponto de partida o ja
consolidado Hamiltonaino 8x8 (1) para zincblende e através do método dos invariantes simplificaremos a
descricdo do sistema, isso nos permitira incluir um novo conjunto de seis bandas de energia, resultando
no Hamiltoniano 14 bandas.
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Spin transfer torque at topological insulator/ferromagnetic
metal interfaces

ZANON, J. ; EGUES, C.

julianzanon@ifsc.usp.br

Two-dimensional topological insulators interfaced with ferromagnetic layers offer a unique setting to in-
vestigate spin transfer torque due to spin-momentum locked edge states. (1-2) We combine a minimal
lattice tight-binding Bernevig-Hughes-Zhang model and linear response theory to calculate the band
structure, spin textures, charge and spin current. The finite difference method is also applied to cor-
roborate the calculations above. Our preliminary results are consistent with reference.(3) We are now
exploring the parameter space of the model to find interesting and novel results. We acknowledge funding

from CAPES, CNPq and FAPESP.
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Using neural networks to forecast stock prices using simulated
data

SOUZA, H. R. D.

humberto.souza@usp.br

This project is focused on using neural networks architectures in the forecast of stock prices, with it's
main contribution being the creation of a simulated dataset, aimed in investigating it's effectiveness when
applied in real stock prices of assets located in BOVESPA. To generate this simulated data, it was used
coupled stochastic processes that are commonly used in this field (1), following this stochastic differential

equations:
dr = pdt + odW,

do = a(z,o0)dt + B(x,0)dWs

Where z is the return of an invested amount and o is the volatility of an asset, which is also considered
as a stochastic variable in this model.

Our goal is to create a well structured open-source dataset with this model, then create a multi-task
agent with it's data, to solve problems such as forecasting real stock prices and estimation of the model
parameters, to foment the creation of a robust model to use in transfer learning tasks, motivated in the
huge success that language models had in this area in recent years.
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Topological insulator/ferromagnetic metal junctions
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Oscillatory edge states in topological insulators with mexican hat bands have been predicted in
GaAs/Ge/GaAs quantum wells. (1) Here we calculate the electronic properties of a junction between a to-
pological insulator in the mexican hat regime and a ferromagnetic metal via the tight-binding method.(2)
We use linear response theory to determine the current and magnetoelectric susceptibility in the presence
of disorder. Due to the coupling between the materials, a local laminar flow of persistent charge and spin
currents occur near the interface. In the presence of an electric field the linear current induces a spin
polarization, mainly in the z-direction, which is enhanced near the impurities. These results are consistent
with an earlier theoretical calculation. (3) We are currently extending this previous calculation to other
types of junctions such as: 2D surface states of a 3D topological insulator coupled to a ferromagnet metal
and 2D topological insulator with a superconductor. We acknowledge financial support from CAPES,
CNPq and FAPESP.
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