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Carta de apresentacao

Ja em sua nona edi¢do, a Semana Integrada do Instituto de Fisica de Sdo Carlos - SIFSC, organizada
por alunos de graduacdo e pds-graduacio, com apoio da diretoria e de todos os servidores do instituto,
promove como sempre atividades académicas e culturais, garantindo a integracio 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-Graduagdo, ja em sua
232 edicdo, incluido no evento em 2011. Além de apresentacdes da Pés-Graduacdo, 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 s3o avaliados por professores e pds-doutorandos da area, a fim de acompanhar a
evolucdo em seu projeto. O Workshop é de extrema importancia na avaliacdo 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. Apds 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 Gradua¢do e a Comissédo
de P6s-Graduacio 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 padronizagdo e adequagéo do livro
de resumos.

Comissdo Organizadora da SIFSC 9
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Avaliacao da disseminacao do gene blaKPC carreado em am-
biente genético independente de Tn4401 em bactérias gram
negativas

SILVA, G. V. ; BORALLI, C. ; CAMARGO, I. L. B. C.

geovana.silval3@gmail.com

A produgdo da Klebsiella pneumoniae carbapenemase (KPC) é um importante mecanismo de resisténcia
aos carbapenémicos, nio somente em Klebsiella pneumoniae onde foi inicialmente descrita, mas tam-
bém em outras bactérias da ordem Enterobacterales. Contudo, pouco se sabe sobre a disseminacdo do
gene blaKPC nestas outras espécies. No Brasil, a enzima KPC foi relatada inicialmente em K. pneu-
moniae, no Recife, em 2006, mas atualmente se encontra disseminada pelo pais, onde sua incidéncia
tem aumentado significativamente. A mobilidade do gene blaKPC é predominantemente atribuida ao
Tn4401, ambiente genético mével encontrado mundialmente no qual o gene foi originalmente descrito,
e aos plasmideos conjugativos que o alberga. Portanto, o objetivo desse trabalho foi selecionar bactérias
gram negativas do hospital Dr. Jodo Lucio Pereira Machado/AM, produtoras da enzima KPC, avaliar a
ocorréncia do gene blaKPC e estudar o ambiente genético que o carreia. Assim, 43 amostras bacterianas
foram avaliadas quanto a viabilidade e ao perfil de resisténcia aos antibiéticos da classe carbapenémicos
(Ertapenem, Meropenem e Imipenem) pelo método de disco difusdo. Cerca de 59 % das bactérias apre-
sentaram resisténcia a pelo menos um antibidtico dessa classe. Posteriormente, extraimos o DNA das
amostras possiveis produtoras de KPC e, por PCR, identificamos o gene blaKPC e caracterizamos o am-
biente genetico com primers baseados no Tn4401 previamente descritos(1)e no NTEKPC encontrado por
nosso grupo em um estudo preliminar em K. penumoniae do mesmo hospital. Identificamos 10 bactérias
Acinetobacter baumannii complex com o gene blaKPC, contudo nenhuma delas apresentaram os ambi-
entes genéticos pesquisados. Portanto, este estudo demonstra a alta diversidade de elementos genéticos
disponiveis abrigando blaKPC, enfatizando a continuada recombinacio e evolucdo de plasmideos.
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Liberdade assintética na secdo de choque efe™ — (hadrons)

RODRIGUES, M. V.
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Uma das principais quantidades mensuraveis da Cromodindmica Quéantica (QCD) é a secdo de choque
inclusiva de producdo de hadrons em colisdes eTe™. Usualmente, nestes estudos é utilizado o observavel
R(s), definido pela razdo entre a secdo de choque de eTe™ em hadrons e a secdo de choque na produgio
de muons.A representacdo tedrica do observavel R(s) é obtida, para energias suficientemente altas,
Vs > 1.5 GeV, e longe de ressonancias, como uma expansdo pertubativa no acoplamente forte ;. O
observavel, portanto, pode ser escrito em termos de uma série de poténcias em «, incluindo as correcées
devida as massas dos quarks e as correcdes ndo pertubativas relativamente pequenas codificadas nos
condensados da expansdo em produto de operadores (OPE).(1) Uma das principais caracteristicas das
correcdes perturbativas esta na liberdade assintética da QCD: o valor do acoplamento forte, o, depende
da escala de energia e tende a zero para energias muito altas. Neste trabalho estudaremos tanto o calculo
de R(s), em ordem « incluindo a correcdo devida as massas, como a evolucdo de o, determinada pela
funcdo 8 da QCD. O objetivo final é o de se comparar determinagdes a um loop de «a feitas com dados
reais a diferentes energias, e assim obter um teste quantitativo, baseado em dados experimentais, da
liberdade assintética da QCD.
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Effects of electron correlation in two-electron atoms in a two-
dimensional system

FIGUEIREDO, B. ; GUO-QIANG, H.
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Two-electron atoms, such as the negatively charged hydrogen ion (H-) and helium atom (He) have played
an important role in the development of theoretical physics in the last century. The quantum state of two
paired electrons in such an atom is different in its nature from the single-electron state because of the
strong electron correlation. It is a formidable task to determine the correlation energy accurately in this
two-electron system. For instance, very recently, using high-precision variational calculations Estienne
et al.(1) determined the critical nuclear charge Z, = 0.911028224 077255 73(4) which is the minimum
charge required to bind two electrons.When a two-electron atom is confined in a two-dimensional (2D)
system, the electron correlation is significantly enhanced and new effects appear. A two-electron atom
in 2Dis not only a model system for studying the negatively charged donor impurity center and charged
exciton confined in semiconductor quantum wells, but such electron pair states in a 2D lattice may
also form an electron-pair energy band (2)being possibly related to the mechanism of the unconventional
superconductivity. Though two-electron atoms in 2D system have been extensively studied, we notice thata
systematic investigation on the correlation effects in this system has not been reported.In this work, we
have performed a theoretical study on the ground state of the two-electron atoms in 2D. The calculation
is aimed to obtain the ground-state energy within reasonable precision but with the wavefunction being
of as simple expression as possible. We start with a three-parameter variational function (3), and it
is then extended to a superposition with N terms. In order to obtain the electron correlation energy,
calculation within the Hartree-Fock approximation has also been done. The electron correlation energy
of the two-electron atoms in 2D is obtained as a function of the nuclear charge Z, and an quantitative
comparison with that in a 3D system is presented. We find that the minimum nuclear charge required
to bind a two-electron atom in 2D is much smaller being Z, ~ 0.809, whereas the value of this critical
charge increases to 1.18 within the Hartree-Fock approximation without electron correlation.We have
also assumed that the effective interactions between the constituents of a two-electron atom are given
by Thomas-Fermi potentials and investigated the screening effects in this system. The obtained results
are compared with our quantum Monte Carlo calculations for a two-electron atom embedded in a 2D
electron gas.
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H.: RICHARD, J.M.; SORBA, P. Two-electron atoms, ions, and molecules. =~ American Journal of
Physics , v. 78, n.1, p.86, 2010.
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Producao de anticorpos monoclonais do HIV para entrega
direcionada de imunoconjugados

CUNHA, G. D. G. ; GUIMARAES, F. E. G.

giulia.giacomo.cunha®@usp.br

O HIV - virus da imunodeficiéncia humana - é o causador da AIDS, doenca sexualmente transmissivel
que acomete os portadores do virus de modo a atacar o sistema imunolégico do paciente, cujo organismo
ndo consegue se livrar desse. Atualmente ndo é conhecida nenhuma cura e a terapia mais comum é a
antirretroviral (cART), mas apenas aproximadamente 55% dos soropositivos tém acesso a esse trata-
mento, indicando que o estudo de novas abordagens terapéuticas é indicado, como o desenvolvimento
de novas formas de imunoterapia. Como proposta de imunoterapia, ao conectarmos um anticorpo mo-
noclonal (mAb) a citotoxinas a partir de ligagBes estaveis desenvolvemos imunoconjugados direcionados
as proteinas do envelope do HIV - gp120 e gp41 - levando assim a morte especifica das células infectadas
pelo virus. (1) Nesse projeto buscamos desenvolver e caracterizar anticorpos monoclonais que possam
compor um imunoconjugado eficaz para alcancar células que expressam o envelope celular do virus HIV
(2); na primeira parte do projeto realizou-se a expressdo transiente do DNA plasmidial das cadeias dos
anticorpos em E. coli DH5-alpha, seguida pela purificacdo desses anticorpos com aplicacdo de cromato-
grafia de afinidade com coluna de proteina G. Na segunda parte, os anticorpos e conjugados - tanto de
anticorpos com marcadores fluorescentes quanto de anticorpos com fotossensibilizadores - foram caracte-
rizados a partir da analise de experimentos de espectrofotometria e de microscopia, que nos forneceram
informacgdes referentes a concentracdo de anticorpos e conjugados, adesio e absor¢do dos anticorpos as
células alvo e degradacido celular das mesmas. Os resultados obtidos durante a primeira etapa do projeto
indicaram as dificuldades presentes na producdo dos anticorpos, de forma que os protocolos pudessem
ser otimizados e os problemas encontrados fossem resolvidos; enquanto os resultados obtidos na segunda
parte nos forneceram dados relevantes para o desenvolvimento de protocolo de tratamento adequado a
essa imunoterapia.
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Evaluating potential inhibitors of AS aggregation for treat-
ment of Alzheimer’s disease

QUATRONI, F. D. ; SAMPAIO, I. ; ZUCOLOTTO, V.
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Alzheimer's disease (AD) is a type of dementia very common in individuals older than 65 years, characte-
rized by memory loss and cognitive disorders. According to the ADI (Alzheimer's Disease International),
in 2018 about 35 million people in the world was diagnosed with this neurodegenerative disorder (1).
Several studies correlate AD with the accumulation of the S-amyloid peptide (AS) in the brain, which
aggregate in fibrillar plaques around the neurons. Many treatments have been proposed to interrupt the
synthesis of A3 and/or to degrade them, however, recently a study showed that AS protects the brain
against the infection of microorganisms that can pass through the blood-brain barrier (2). Treatments
that only prevent the aggregation of A42, represent a more adequate and less harmful alternative. In
2009, a study by Harrison et al, showed a higher amount of amyloid plaques in the brains with ascorbic
acid (AA) deficiency (3), indicating that AA could have some effect on A542 aggregation. In this study
we investigate the role of AA on A342 aggregation. Peptide samples were incubated with and without
AA and analyzed at 24h intervals. Thioflavin T (ThT) fluorescence measurements were performed to
quantify the amyloid fibrils by labeling (-sheet secondary structures. The ThT fluorescence analyses
showed a very significant decrease in the quantity of (3-sheet secondary structures for the samples incu-
bated with AA, pointing out for an inhibitory effect of AA on the formation of amyloid fibrils. These
results were confirmed by atomic force microscopy (AFM) images. Our study showed that AA inhibited
the S-amyloid aggregation and, therefore, has a huge therapeutic potential for Alzheimer's disease since
the protective function of A3 can be preserved
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Turn-on fluorescence study of a highly selective chemosensor
for Zn2+

NUNES, M. C. C. ; CARLOS, F. S.; GALINDO, D. D. M. ; BONI, L. ; ABATE, G. ; NUNES, F. S.
danyellen.galindo@usp.br

Chemical sensors for molecules, ions or protons are intensively investigated due to their potential applicati-
ons in many areas such as analytical chemistry, biology and environmental sciences. (1) The fluorescence
sensing is attractive high selectivity, low cost compared to other devices, fast response and low detection
limit particularly to essential or hazardous metal ions such as Cu, Zn, Hg and Cd for example. It was
constructed a chemosensor using a 4,5-bis(aminomethyl)acridine) called LN as organic molecule, in order
to detect Zn(ll) in aqueous media. The linear properties of the molecule was obtained by a solution of LN
dissolved in methanol with a molar concentration of 1x10-3 Molar. Linear absorption and fluorescence
emission were performed with a spectrophotometer and fluorimeter in order to determine the excitation
spectral region and its emission response. Both measurements were fundamental to indentify the spectral
window of detection. In addition, fluorescence quantum yield (FQY) was determined by using well-known
Brouwer “s method. (2) This photophysical property is important to quantify the level of sensitivity of
the fluorosensor. After this characterization, LN fluorosensor was tested at different aqueous solutions
containing different types of metallic cations, such as: Cu, Hg, Cd, Pb, Zn and etc. (3) The results
shown that LN fluorosensor was only selective for Zn2+, in which FQY have increased of about 230%.
For other cations, the FQY was kept the same as LN alone. The study and characterization of this
fluorosensor may help to detect metallic ions in very low quantities in aqueous solutions. Also, one can
determine the presence of metals in other systems as in cellular activities, physiological processes and,
the most important, detection in the environment that comes from mining activities and industry.
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Efeitos da temperatura no ritmo de um centro gerador de
padrdes biolégico

REIS, R.
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Geradores de padrdes centrais (CPGs) sdo pequenas redes neurais especializadas em produzir padrdes
periédicos e robustos para controlar atividades ritmicas musculares. Eles trabalham de modo quase
auténomos, com influéncia de moduladores nervosos e quimicos que enviam informac&es sensoriais apenas
para sintonizar os padrdes a um propésito especifico. Um exemplo modelo para estudos de CPGs é o
ganglio estomatogastrico (STG) dos crustaceos. O STG é um ganglio responsavel pelos movimentos
ritmados dos misculos piléricos de crustaceos e ele tem seu ritmo modulado pelos ganglios comissurais
(COGs), além dos sensores tateis no estémago, neurdnios descendentes do cérebro do animal e as
aminas e neuropeptidios excretados na hemolinfa pelos 6rgdos pericardicos. Apesar desses inimeros
moduladores, o sistema apresenta um ritmo robusto a perturbacdes ambientais, como, por exemplo,
a variacbes de temperatura do corpo ou do sistema nervoso estomatogastrico, do qual o STG e seus
moduladores nervosos fazem parte. Estudos anteriores mostram que a frequéncia do ritmo pilérico
aumenta proporcionalmente a temperatura, mantendo a fase dos padrdes musculares. (1-2) Este trabalho
busca identificar se esse comportamento em relacdo a temperatura se deve ao STG ou a seus moduladores.
Com esse fim, animais da espécie Callinectes sapidus foram imobilizados e, por meio de uma sonda
endoscépica e um sistema de aquisicdo de sinais, foi aferido a frequéncia de contracdo dos musculos
estomacais do animal, gerado pelo STG, em funcdo da temperatura estomacal, corporal e ambiental
a qual o animal estd exposto. A sonda endoscépica é composta por um tubo de plastico flexivel que
comporta espaco para um fluxo incidente de agua, um termopar para medicdo da temperatura estomacal e
duas fibras dpticas conectadas, respectivamente, a uma fonte de luz e a um sensor fotovoltaico. Enquanto
as medidas de frequéncia eram coletadas, agua a temperatura controlada foi injetada no estémago do
animal de forma a expor o STG, localizada nas imediacdes do estémago, a uma temperatura diferente
da temperatura nos COGs, localizados préximos a boca e controlados pela temperatura corporal e bucal.
Os dados coletados foram analisados utilizando modelos matematicos tradicionais, como calculo do fator
Q10, e evidenciam uma relacdo de independéncia entre a frequéncia do ritmo de contracio pilérico e o
seu gerado, STG, isto é, variagBes positivas ou negativas da temperatura ndo causavam altera¢des no
ritmo pilérico. Esses resultados, comparados com estudos anteriores, indicam que a frequéncia se altera
em resposta a temperatura dos sistemas moduladores, relacio a ser explorada nos préximos experimentos
do projeto. Essa é uma situagcdo muito rara dada a forte correlacdo entre o funcionamento de sistemas
biolégicos, principalmente na relacdo entre masculos e neurdnios, com a temperatura. Isso levanta a
hipétese de que os diversos processos bioquimicos antagonistas para criar esse padrdo tenham relacdes
contrarias a temperatura do STG (3), formando um sistema de compensagdo local que mantém o
ritmo a uma frequéncia de equilibrio apesar da temperatura. Esse sistema, ent3o, seria influenciado
diretamente pelos neuromoduladores, que possuem sinais dependentes de suas préprias temperaturas e,
assim, poderiam modificar a frequéncia de equilibrio do CPG pilérico como observado em outros estudos.
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Condensados dipolares numa armadilha tipo bolha: modos
coletivos
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Neste projeto, estudamos gases quanticos bosdnicos que possuem interacdo dipolar em armadilhas do tipo
bolha, onde os 4tomos sdo confinados em uma casca esférica. Tal geometria despertou muito interesse no
altimo ano devido a inauguracdo de um sistema de experimentacdo em atomos frios na estacdo espacial
internacional. Em tal sistema experimental pretende-se realizar a configuracdo da armadilha bolha em
atomos sem interacdo dipolar em ambiente de microgravidade. Apesar do interesse recente, ndo ha na
literatura estudo de gases dipolares em tal geometria. Por sua vez, gases dipolares sdo um dos principais
topicos de pesquisa experimental em dtomos frios nos altimos 10 anos, especialmente devido a obtencio
experimental de gases quanticos de Erbio e Disprésio, este Gltimo a espécie atdmica mais magnética da
Tabela Periédica. Discorrerei brevemente sobre os resultados que obtivemos para propriedades estaticas
do condensado, a saber: energias e distribuices de densidade no equilibrio. Apresentarei em mais detalhes
a minha contribuicdo no projeto: o calculo de frequéncias e energias de excitacdo para modos coletivos
de oscilagdo do sistema. Esse problema foi atacado por um método denominado sum rule approach (1-
2), que nos permite obter, em primeira aproximacdo, expressdes analiticas para frequéncias de oscilagdo
de um dado modo baseado apenas em valores médios de certos operadores no estado fundamental
— operadores que podem ser expressos como comutadores do Hamiltoniano do nosso sistema com o
‘operador de excitacdo’ associado ao modo de interesse. llustrarei a aplicacio do método para modos de
monopolo, dipolo e quadrupolo do sistema, discutindo os resultados obtidos e mostrando como eles se
comparam com os valores presentes na literatura no limite sem interacdo dipolar (3) e no regime usual
de uma armadilha harménica cheia. (2)
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Caracterizacao do indice de refracao n3ao-linear em vidros te-
luretos
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O desenvolvimento de lasers de pulsos ultra-curtos tem permitido explorar efeitos ndo-lineares de alta
ordem. Esses efeitos permitem o desenvolvimento de materiais com n3o-linearidades que podem ser
usadas para diferentes aplicacdes, como dispositivos totalmente épticos, telecomunicacdo, dptica inte-
grada, etc. Assim sendo, diferentes tipos de materiais sdo continuamente investigados com o objetivo de
desenvolver dispositivos 6pticos. Entre esses materiais, vidros sdo bons candidatos pois suas propriedades
6pticas podem ser modificadas com a modificagdo composicio através da adicdo de alguns elementos,
que sdo escolhidos dependendo da aplicagdo desejada.(1)Particularmente, vidros teluretos tem recebido
atencdo gracas a algumas propriedades interessantes que eles apresentam, como alta estabilidade meca-
nica, durabilidade quimica, grande janela 6ptica de transparéncia e altos indices de refraco linear e nio
linear.(2)O 6xido de Teltrio n3o é capaz de se vitrificar com a aplicagdo de métodos tradicionais. Desta
forma, apenas com a adicdo de outros éxidos como, por exemplo, os de metais de transicdo, é possivel a
fabricacdo de vidros de alta transparéncia.(3) A incorporacio de 6xidos de metais de transicdo em vidros
teluretos pode melhorar as caracteristicas 6pticas ndo-lineares do material. Por exemplo, a introducdo
de Nb+5 produz um aumento da polarizacdo e da n3o-linearidade 6ptica. Ja a introducdo de B203
em vidros teluretos faz com que ocorra um aumento na janela de transparéncia no infra-vermelho, além
de um aumento na resposta 6ptica n3o linear do material, exibindo excelentes performance para apli-
cacdes ndo lineares. Motivado pela importancia desses vidros como materiais épticos ndo-lineares, este
trabalho analisa o comportamento do indice de refracdo n&o-linear de vidros teluretos contendo B, Nb e
Zr na regido do visivel, infra-vermelho préximo aplicando a Técnica de Varredura-Z (Z-Scan) utilizando
pulsos ultra-curtos, com o objetivo de entender a influéncia desses 6xidos de metal de transicdo na ndo
linearidade dos materiais.
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Sintese e caracterizacido de novas formas sélidas cristalinas de
antidepressivos através do planejamento racional

CECILIO, N. G. ; ELLENA, J. A.

nataliageraldo@msn.com

Estudos recentes apontam que nas duas Gltimas décadas, cocristais atrairam atencdo da indastria far-
macéutica e varios deles foram pesquisados. (1) Durante este trabalho, objetivou-se planejar, obter e
caracterizar novas formas multicomponentes sélidas cristalinas do antidepressivo da classe dos Inibido-
res Seletivos de Recaptag¢do de Serotonina, a Paroxetina (PRX), atualmente a depressdo e transtornos
relacionados atingem aproximadamente quase 5% de toda a populacdo mundial, e no Brasil, o pais
mais depressivo da américa latina, quase 6% de habitantes sofrem com essa doenca. (2) Assim, visa-se
modular as propriedades fisico-quimicas da PRX com base nos Principios da Engenharia de Cristais, a
qual é utilizada no controle de qualidade assim como outros fatores biotecnolégicos envolvidos no desen-
volvimento de um farmaco. (3) Realizou-se uma anélise estrutural do insumo farmacéutico ativo (IFA)
PRX e em seguida a busca de coformadores com base nas formas sélidas ja reportadas no Cambridge
Structural Database (CSD). Para iniciar os testes de cristaliza¢do, o primeiro protocolo foi realizado a
partir da patente U.S. No. 4.007.196 e EP-B-O 223 403, onde a base livre do Cloridrato de Paroxetina
0.5 H20 foi extraida e, em seguida, reagida em proporcdes estequiométricas com alguns coformadores
escolhidos através do planejamento racional, utilizando como solvente alcool etilico. Outra estratégia
para a otimizacdo da cristalizacdo foi através do protocolo que estd sendo desenvolvido por troca idnica.
Pretendeu-se obter monocristais viaveis diretamente pela técnica de evaporacdo de solvente a 25 °C. Para
a determinagdo da pureza do IFA material de partida, realizou-se difracdo de raios-X em pé (DRXP)
enquanto as amostras obtidas foram analisada termicamente pelas técnicas de calorimetria exploratéria
diferencial (CED), termogravimetria (TG) e microscopia termo-6ptica (MTO, Hot-Stage ). Analisou-se
as amostras obtidas para verificacdo das propriedades que obteve-se em relacdo aos matérias de partida,
podendo ou n3o indicar uma nova forma sélida.
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Uma introduc3o a teoria dos twistors
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A teoria dos twistors foi introduzida por Roger Penrose no inicio da década dos anos sessenta do século
passado como uma descricdo alternativa do espaco-tempo. Essa descricdo, que tem como ponto de
partida por um lado a chamada correspondéncia de Klein e por outro a invariancia conforme das equacdes
de Maxwell (1) foi usada por Penrose e seus colaboradores como uma ferramenta para unificar a teoria
dos campos quénticos com a relatividade geral. Apesar de a tentativa n3o ter sido bem sucedida,
principalmente por via das dificuldades matematicas encontradas, a teoria dos twistors teve, e ainda
tem, um papel importante em muitas areas da matematica pura, como a teoria de Lie e a geometria
diferencial, e da fi“sica-matematica, como os sistemas integraveis e a teoria de campos. Em particular o
interesse de uma parte da comunidade dos fisicos tedricos na teoria dos twistors foi despertado em 2003,
quando Edward Witten sugeriu como usa-la para obter uma descricdo das amplitudes de espalhamento
de uma teoria de calibre (perturbativa). Esse foi o ponto de partida de uma nova linha de pesquisa na
area da fisica tedrica das parti“culas, que ainda hoje € muito ativa e que vé os métodos da teoria dos
twistors como uns dos ingredientes principais para investigar o comportamento assintético da funcdes de
correlacdo das teorias perturbativas de campo quéntico.
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Maleabilidade de redes complexas para topologias variadas

FURUTA, R. H. M.
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A dindmica de redes é um assunto de grande interesse cientifico, uma vez que grande parte de sistemas
estudados evoluem com o passar do tempo. Em 2018, foi proposta a medida de rede nomeada male-
abilidade para quantificar, a partir de um estado inicial, a distribuicdo de valores de uma outra medida
especifica perante um tipo de perturbagdo de rede. (1) Neste trabalho, sera estudado o comporta-
mento da maleabilidade de diferentes medidas perante diversas perturbaces em redes reais e modelos.
Pretende-se também avaliar a evolu¢do da maleabilidade no modelo dindmico de Kuramoto. (2) Até
o momento, foi estudada a maleabilidade do clustering médio perante a remoc¢&o sucessiva de arestas.
Esta apresentou um comportamento crescente suave quando a aresta removida conserva a quantidade de
estados possiveis e uma queda brusca quando a aresta removida reduz a quantidade de estados possiveis.
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Avaliacdo do controle microbiano através de técnicas fotoni-
cas em solucao de preservacao de 6rgaos para transplante
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Pacientes que possuem algum 6rgdo debilitado e necessitam de transplante, enfrentam uma fila de
espera muito grande pois hd pouquissimos doadores. Quando a doacdo ocorre em caso de morte, o
6rgdo é adequado apenas quando ocorre morte encefélica. (1) Para a preserva¢do do érgdo antes da
cirurgia de transplante, este fica armazenado em uma solucdo de preservacdo que é capaz de manté-
lo funcionando, pois sua maior composicdo & de proteinas, e estas tornam as células impermeaveis,
impedindo o inchaco das células e uma possivel lise celular. (2) Um dos fatores que minimizam o namero
de 6rgdos disponiveis para o transplante é a contaminag¢do microbiana. Nosso grupo desenvolveu um
sistema para irradiacdo do liquido de preservacdo circulante para a inativacdo microbiana por radiacdo
UVC ou terapia fotodindmica. (3) Testes de inativagdo bacteriana foram realizados em solu¢do tamp&o
fosfato e em solugdo de preservacdo Custodiol(R) com a bactéria Staphylococcus aureus , que circulou
em um circuito de tubos de silicone conectados a uma bomba de circulacdo e & um tubo de quartzo.
O tubo de quartzo foi irradiado por 4 lampadas de mercario de baixa pressio UVC de 254 nm com
poténcia de 4 W cada. O ciclo de irradiacdo durou por 60 minutos com coletas feitas no tempo 0 min;
1 min; 5 min; aumentando com intervalo de 5 min até os 20 min de irradiacdo, e depois aumentou
com intervalo de 10 min até os 60 min. As coletas foram diluidas em série e colocadas em placas de
Petri contendo meio BHI (Brain Heart Infusion), com crescimento de 24h a 372 C. Obteve-se graficos
de UFC/mL em fun¢&o da energia entregue ao tubo de quartzo em J/mL. Realizou-se também testes de
verificagdo do crescimento de Staphylococcus aureus em solugdo Custodiol(R) irradiada por luz a 660
nm (luz vermelha) durante 120 minutos. Coletou-se 5 amostras, com intervalo de 30 minutos entre elas,
realizou-se a diluicdo em série e colocou-as para crescer em meio BHI agar, a 372 C por 24h. O teste de
inativacdo por UVC em solugdo tamp3o fosfato resultou em uma diminuicdo da ordem de 10° UFC/mL,
ja o teste em solucdo de preservacdo Custodiol(R) resultou em uma diminuicio da ordem de 10 UFC/mL.
O crescimento de células vidveis das amostras irradiadas por luz a 660 nm mostrou-se aproximadamente
constante, confirmando que na irradiacdo por luz a 660 nm de uma amostra bacteriana sem a presenca
de fotossensibilizador ndo ha inativacdo. Medidas de absorbancia foram feitas na solucdo de preservacio
irradiada por UVC sem a presenca de Staphylococcus aureus, obtendo-se um aumento aproximadamente
linear de 1,4 de absorbancia entre o Omin e 60 min de irradiacdo. Estes resultados mostram que a técnica
de radiacdo UVC é uma alternativa a inativacdo de bactérias sem ser preciso do uso de antibiéticos e uma
das possiveis solucdes para o namero reduzido de doadores em contraste com a enorme fila de receptores
de transplante, tornando 6rgdos que antes estavam contaminados aptos a serem transplantados.
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Construcao de amplificadores laser para utilizacao no aprisio-
namento de dtomos

MARTINEZ, V. J. ; HENN, E. A. L.
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Experimentos de Fisica Atdmica e Molecular onde ha aprisionamento e resfriamento de atomos contém,
via de regra, um elemento fundamental: o uso de lasers. (1) No entanto sdo equipamentos caros e
complexos. Um dos mais comuns e, de fato, mais efetivos do ponto de vista de custos sdo lasers de
semicondutores, comumente amplificados a fim de fornecer poténcia suficiente para os experimentos.
Porém, tais lasers custam facilmente US$ 50.000 ou mais dependendo da poténcia necessaria e dos
comprimentos de onda exigidos nos experimentos. Portanto, é viavel adquirir lasers comerciais mais
baratos e menos potentes e montar os amplificadores a partir de pecas feitas em oficinas ou adquiridas
separadamente. Este tipo de estratégia diminui o custo de um laser facilmente em mais de 50%. Além
disso, esta estratégia é escalonavel: a partir de um dnico laser “semente” pode-se montar um nimero
grande de amplificadores e produzir muito mais poténcia do que sistemas comerciais tradicionais por
uma fracdo do valor. Para a construcdo do amplificador 6ptico, foi usado um laser comercial operante
no laboratério como laser semente e um chip amplificador do tapered amplifier (TA), que, foi montado
em uma carcaca de laser inativo, aproveitando para isso a estrutura mecanica, eletrénica e éptica. A
poténcia do laser “semente” pode ser amplificada em mais de 2000%, dependendo da poténcia de entrada
e da corrente aplicada no TA, tornando-se suficiente nas aplicacdes de aprisionamento de dtomos.
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Expressao de proteinas de capsideo de circovirus suino (Por-
cine Circovirus - PCV) 1 e 3.

ROCHA, T. S.; SALA, F. A.; THIEMANN, O. H.
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O circovirus suino (PCV) é o principal causador da sindrome de emaciacdo multissistémica pés-desmame
(PMWS). Trés espécies sdo conhecidas atualmente, denominadas PCV1, PCV2 e mais recentemente
PCV3. PCV1 n3o causa patologia reconhecida em suinos, sendo PCV2 e PCV3 os principais agentes
etiolégicos com impactos econémicos severos na suinocultura mundial. (1) Atualmente, encontra-se
disponivel uma vacina para prevencdo de PCV2, entretanto o aparecimento de PCV3 e sua rapida
dissemina¢do sem uma forma de tratamento e/ou prevengdo sdo fatores alarmantes. Esta proposta tem
como objetivo a expressao heterdloga das proteinas de capsideo: PCV1 e PCV3 para geragdo de particulas
semelhantes a virus (do inglés, virus-like particle - VLP). (2) A caracterizagdo estrutural das VLPs sera
feita por difragdo de raios-X de monocristais e/ou crio-microscopia eletrénica. As estruturas obtidas serdo
comparadas com a disponivel de PCV2 (namero de acesso PDB: 3JCl e 3ROR) e permitira identificar
as diferencas estruturais entre as espécies que causam patogenicidade. (3) Este projeto podera levar a
producio de vacinas especificas para prevencido da infeccdo por PCV3 ou pluripotentes contra PCV2 e
PCV3 e tem o interesse de empresas nacionais, como a Ouro Fino Satde Animal. Resultados preliminares
mostram que obtivemos sucesso na expressdo de ambas as proteinas em células de Escherichia coli
Protocolos de purificacdo das mesmas estdo sendo estabelecidos.
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Montagem de uma linha experimental de Espectroscopia de
Plasma Induzido por Laser (LIBS) com pulsos de femtosse-
gundos
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A técnica de Espectroscopia de Plasma Induzida por Laser (LIBS) ainda hoje possui muita popularidade
e potencial dentro da quimica analitica. Com anélises rapidas, possivelmente remotas e até com a
facilidade de ser portabilizada, a técnica é boa para analises em campo, sobretudo porque a amostra
geralmente necessita de pouca preparagdo. (1) Além disso, é uma técnica ndo destrutiva e ndo depende
de quaisquer reagentes quimicos. Realizada com um laser de femtossegundos (fs-LIBS), altas taxas de
ablacdo e densidade de energia potencializam as aplicagdes da técnica frente aos LIBS mais comuns
feitos com nano e picossegundos. (2) Dada a sua importancia, o presente projeto de iniciagdo cientifica
tem como objetivo montar a técnica desde o comeco e torna-la funcional. No primeiro semestre, foi
possivel aprender sobre a instrumentacdo de um laboratério de foténica e também se habituar ao uso do
laser de femtossegundos, como também programar um espectrémetro usando a plataforma do software
LabView, controlando todo o processo de aquisicdo dos espectros. No segundo semestre focou-se no
aprimoramento do sistema de detecc3o, utilizando novas lentes, adicionando também uma shutter para
controlar o namero de pulsos incidentes na amostra. Resolveu-se o problema da deteccio no ultravioleta
e foi possivel obter sinais com um ruido baixo e linhas de emissdo bem definidas, o que permitiu uma
clara identificacdo dos elementos quimicos presentes nas amostras.
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Alteracoes bioquimicas de estresse oxidativo no cladécero
Daphnia magna por nanoparticulas de 6xido de cobre e de
platina
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O uso e a produg&o de nanoparticulas de 6xido de cobre (NPs CuO) e de platina (NPs Pt) tem aumentado
significativamente nos altimos anos, sendo aplicadas em diversas areas como na indastria, na medicina
e na agricultura devido as suas excelentes propriedades de condutividade e catalise. (1) Devido a ampla
aplicac3o destas NPs, é possivel que ocorra a liberacdo em ambientes aquaticos, podendo causar riscos aos
organismos aquaticos. Alguns estudos relataram aumento na produ¢do de espécies reativas de oxigénio
(ROS) aos organismos expostos as NPs, ocasionando toxicidade, efeitos no sistema antioxidante e danos
oxidativos. (2-3) Entretanto, a investigagdo e compreensdo do mecanismo de toxicidade das NPs em
cladéceros ainda é limitada, principalmente em relacdo as NPs de Pt. O objetivo desta pesquisa foi
investigar as respostas enzimaticas e danos relacionados ao estresse oxidativo no cladécero Daphnia
magna exposto as NPs CuO e NPs Pt. Os cladéceros com idade inferior a 24h foram expostos por
48h a concentracdes subletais e ecologicamente relevantes das NPs CuO (0,01; 0,02; 0,03 mg Cu L™1)
e NPs Pt (0,005; 0,02 e 0,04 mg Pt L™1). Apés o periodo de exposicdo, foram determinados os niveis
de peroxidagdo lipidica (LPO) e de atividade das enzimas superéxido dismutase (SOD), catalase (CAT),
glutationa peroxidase (GPx) e glutationa-S-transferase (GST). Os resultados mostraram que, para as
NPs CuO, nas concentracdes de 0,02 e 0,03 mg Cu L=!, houve uma inducio significativa nas atividades
da SOD, CAT, GPx e GST, enquanto que a LPO aumentou somente na concentracdo de 0,03 mg Cu
L=!'. Para as NPs Pt, houve aumento da atividade das enzimas CAT, GPx e GST e do nivel de LPO
apenas na maior concentracio testada (0,04 mg Pt L™!). Nas duas maiores concentracdes de NPs CuO
e somente na maior de NPs Pt, o cladocero produziu mais enzimas antioxidantes de defesa, a fim de
proteger contra os danos celulares provocados por agentes oxidativos — como ROS - evidenciando que
o estresse oxidativo é um dos principais mecanismos de toxicidade destas NPs. Além disso, na maior
concentracdo de ambas as NPs, a atividade das enzimas antioxidantes n3o foi suficiente para proteger o
organismo, o que provocou danos aos lipidios celulares e, consequentemente, podera afetar a qualidade
e durac3o de vida do animal. A pesquisa mostrou que, mesmo em concentracdes baixas, as NPs podem
ser toxicas a biota aquatica, com as NPs CuO apresentando maior potencial danoso que as NPs Pt.
Nossos resultados podem fornecem informacées que poderdo subsidiar acdes regulatérias de despejo de
nanoparticulas.
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Estudo da combinacao de fotobiomodulac3o e terapia fotodi-
namica em células de carcinoma espinocelular oral
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O Carcinoma Espinocelular de Cabeca e Pescoco (HNSCC) é o sétimo cancer com maior incidéncia
mundial, com 600 mil novos casos a cada ano. As taxas de sucesso de tratamentos convencionais
tendem a permanecer em apenas 40%, devido a grandes indices de reincidéncia tumoral e metastase.
(1) Nesse cenario, destacam-se técnicas ndo tradicionais de tratamento como a Terapia Fotodinamica
(TFD) e a Fotobiomodulagdo (PBM), ambas tendo a luz como principal agente. A TFD consiste na a¢do
de um fotossensibilizador (FS) ativado por comprimento de onda especifico, tendo como consequéncia a
geracdo de espécies reativas de oxigénio (EROs) que levam morte celular, principalmente por apoptose.
(2) A PBM, por sua vez, se trata de uma técnica com diversas aplicacdes cujo principal efeito é o
aumento da produgdo de ATP pelas mitocdndrias contribuindo para a oxigenagao tecidual. (3) Portanto,
nesse projeto é considerada a hipétese de que a PBM contribui para a regressdo tumoral por TFD
devido ao aumento da concentracdo de EROs nas células tratadas bem como pelo favorecimento da
absorcdo de fotossensibilizador pelas células tumorais. Neste estudo, células de carcinoma bucal SCC-25
e SCC-4 foram submetidas & TFD precedida de PBM nos comprimentos de onda 660 nm, 780 nm e
Onm (controle). Para a SCC-25 o grupo TFD-PBM 780nm foi o mais eficaz na regressdo tumoral,
entretanto para a linhagem SCC-4, esse grupo foi o que resultou na maior viabilidade celular, sendo
o grupo controle para PBM (TFD-PBM 0nm) o mais eficaz para a erradicagdo celular. Dessa forma,
os proximos passos do estudo visam elucidar as diferencas entre as respostas de cada linhagem frente
ao tratamento submetido, a partir de microscopia confocal de fluorescéncia e de citometria de fluxo,
para entdo obter um entendimento mais vasto da combina¢do entre a Fotobiomodulagdo e a Terapia
Fotodinamica.
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Resposta de tumores 3D a Terapia Fotodindmica avaliada
com microespectroscopia Raman
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A Terapia Fotodindmica (TFD) é uma técnica muito promissora para o tratamento de lesdes pré-
cancerosas e cancerigenas, sendo minimamente invasiva. A TFD baseia-se na combinac3o de trés fatores:
luz, fotossensibilizador (FS) e oxigénio molecular.(1)O objetivo deste projeto é avaliar os efeitos da tera-
pia fotodindmica em culturas 3D de células de tumor de mama utilizando a Microespectroscopia Raman.
Para a formag3o de tumores tridimensionais foi utilizado o método de levitagdo magnética (MLM). Este
modelo utiliza nanoparticulas magnéticas e um im3 para a formagdo de tumores.(2) Na terapia fotodi-
namica, o protocolo foi proposto para n3o causar a morte completa do tumor, permitindo que um tumor
remanescente fosse investigado. O FS Photodithazine (PDZ) foi incubado durante 24 h e foi ativado
por uma Biotable, um dispositivo de irradiacdo personalizado centrado em 660 nm,, entregando a dose
de 1 J/cm2.(2) Para analisar os esferéides , foi utilizado o microscépio Raman confocal WITec Alpha
300 RAS. As medicdes foram feitas antes e em momentos diferentes apés a TFD. No grupo controle foi
possivel identificar diferentes regides celulares, como o espaco intercelular, onde esta localizada a matriz
extracelular (MEC), citosol e membrana celular. Diferencas entre os espectros obtidos para os grupos
controle e TFD foram identificadas e os perfis destes espectros estdo sendo avaliados para identificar o
tipo de moléculas contribuintes em cada regido. A analise inicial mostra que A TFD causou danos na
estrutura do tumor. Proteinas na MEC podem ser o alvo primario da terapia. Com mais analises e novos
experimentos serd possivel entender os mecanismos de acdo da TFD em tumores 3D.
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Ensaio antiviral utilizando uma linhagem celular contendo o
replicon subgendmico do virus da febre amarela (Yellow Fever
virus - YFV) para a descoberta de farmacos
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O género Flavivirus é composto por mais de 70 virus de RNA simples fita positivo, com grande impacto
na satde publica em paises tropicais. Dentre eles, destaca-se o virus da febre amarela (Yellow fever virus
- YFV), transmitido, em area urbanas, pela picada do mosquito Aedes aegypti. A infecgdo viral causa
sintomas que variam desde febre baixa e nauseas até hemorragia e faléncia de 6rgdos. As estratégias de
controle vetorial e a vacinacdo foram cruciais para a diminuicdo de casos de febre amarela nas altimas
décadas. Porém, a utilizacdo da vacina composta pelo virus atenuado pode induzir efeitos adversos
que representam riscos para certos grupos, como pessoas com mais de 60 anos, gravidas e individuos
imunodepressivos. Além disso, a producdo anual de vacinas no supre a demanda de paises com alto
grau de risco infeccioso. (1) Dessa forma, o desenvolvimento de compostos antivirais apresenta-se
como uma importante alternativa para o tratamento da infeccdo por YFV. A descoberta de drogas
antivirais requer ensaios celulares rapidos, confidveis e que permitam a avaliacdo de grandes bibliotecas
de compostos. O replicon é um sistema sub-gendémico auto-replicante no qual os genes que codificam as
proteinas estruturais do virus s3o substituidos por um gene repérter, como uma luciferase ou uma proteina
fluorescente. Os efeitos inibitérios dos compostos na replicagdo do RNA viral podem ser facilmente
avaliados medindo-se a redugdo dos sinais luminescentes ou fluorescentes. (2-3) O objetivo deste estudo
foi utilizar a linhagem de células de mamifero BHK21 (Baby hamster kidney) contendo o sistema replicon
do YFV para testar a atividade do composto 001. Primeiro, o sistema foi validado através da deteccdo
da expressdo das proteinas do replicon por ensaio de imunohistoquimica indireta e também através da
avaliacdo da replicagdo do RNA viral pela medida de luminescéncia da luciferase repérter. Em seguida,
foi realizada a curva de dose-resposta para o composto 001 e a concentragdo efetiva obtida (EC50) foi
de 2 uM. O préximo passo sera a realizagdo de ensaio de citotoxicidade utilizando a mesma linhagem
celular para avaliar a viabilidade desse composto como possivel farmaco antiviral.
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Um estudo acerca do ruido térmico em condutores e semi-
condutores.
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Condutores elétricos e semicondutores possuem flutuacdes estatisticas de cargas elétricas devido a agita-
¢do térmica. (1) Devido a temperatura, os elétrons livres no condutor realizam um movimento browniano
e geram um ruido branco (2), denominado neste caso de ruido térmico. O mesmo é um efeito natural,
ndo sendo necessaria a passagem de corrente elétrica pelo condutor para detecta-lo. O ruido pode ser
medido pela variacdo do potencial elétrico entre os terminais do condutor utilizando um amplificador ope-
racional e um osciloscépio ou voltimetro. Por outro lado, o chamado “ruido de corrente” (ou shot noise,
em inglés) ocorre devido a passagem de corrente pelo condutor, sendo o ruido total uma superposicdo
entre o ruido térmico, natural do condutor e o ruido causado pela corrente elétrica. Uma das principais
aplicacdes do ruido térmico e do ruido de corrente é a construcdo de geradores de nimeros aleatérios
em hardware (3), dispositivos baratos e de montagem mais simples que os geradores convencionais de
nameros aleatérios em Hardware. Neste trabalho, trés componentes eletrénicos foram utilizados para
produzir o efeito: resistores, capacitores e transistores. Conjuntos de dados dos ruidos foram mensurados
por meio de um osciloscépio e serdo analisados por meio de testes de aleatoriedade, para a posterior
construcdo de um sistema gerador de nameros aleatérios.
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Interferometro de Mach-Zehnder e a Escolha Retardada
Quantica
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O interferémetro de Mach — Zehnder é um paradigma para propostas de investigacdo experimental sobre
os fundamentos da teoria quantica porque permite a anéalise de tépicos avancados como a dualidade onda
- particula, emaranhamento quéantico, o “apagador quantico de escolha retardada", entre outros, como
proposto por C. Ferrari e B. Braunecker(1) No presente trabalho analisaremos como a dualidade onda -
particula pode ser entendida e atualizada, comparando com o conceito definido por Niels Bohr, através
de uma proposta de experimento de escolha retardada quantica feita por R. lonicioiu e D. R. Terno (2),
em que o resultado da determinacdo da dualidade é obtido através da medicdo de uma particula quéntica
de prova.
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Muonic component of extensive air showers
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The production of high energy particles in the Universe remains one of the most important mysteries of
modern science. The mechanisms of particle acceleration from astrophysical sources are still unknown
and recent results suggest that a multi-messenger approach is necessary. Similarly, the detection of the
highest energy particles to date shows that models that describe elementary interactions must be revised.
The main parameter used to study cosmic ray composition from the shower development perspective
is the atmospheric depth in which the shower reaches its maximum development (X.). Some of
its features are the agreement between experimental measurements and Monte Carlo simulation data
and the possibility of measuring it directly from fluorescence telescopes. Muons are simultaneously the
main messengers of the primary particle and of the hadronic interactions taking place in the shower
development since they are produced via the charged pion and kaon decay. Recent results (1) suggest a
deficit of up to 80% in the muon production in Monte Carlo simulations of ultra-high energy primaries
(> 10'® eV). Efforts have been made (2) to study the muonic component under the perspective of the
Muon Production Depth distribution (MPD) and of the depth in which the muonic production reaches
it's maximum (X#_ ). Since muons rely directly on the hadronic production, the shape of the MPD
contains information about the evolution of the hadronic cascade, likewise, the X/ parameter relies
on properties of hadronic interaction models. Thus, the study of muon related parameters allows us to
set constraints on hadronic interaction models as well as to investigate the unsatisfactory description of
muon production in extensive air showers. In this work, our efforts were guided towards a new analysis
method based on Monte Carlo simulations and solving cascade equations (3) to study the first and the
second moments of the MPD, as well as extracting information on the maximum muon production and
its related depth in order to study primary cosmic ray composition.
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Identificacdo e caracterizacao de novos agentes moduladores
de microtibulos com propriedades antitumorais
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O cancer é um conjunto de doencas ocasionadas pela proliferacio descontrolada de células anormais
do organismo.(1) A terapia atualmente disponivel, apesar de vasta, apresenta limitacdes como alta to-
xicidade e baixa biodisponibilidade.(2) Além disso, ha o desenvolvimento de mecanismos de resisténcia
aos farmacos existentes no mercado.(3) Nesse contexto, o desenvolvimento de terapias mais seguras e
eficazes se faz necessario. Com o objetivo de identificar e caracterizar novas moléculas com propriedades
anticancer, cujo alvo molecular é a proteina tubulina, trés séries de compostos (chalconas; dihidropirimi-
dinonas e hibridos de dihidropirimidinonaschalconas) foram avaliadas em ensaios celulares e bioquimicos
empregando a linhagem tumoral MDA-MB-231 e saudavel (HFF1). A citotoxicidade dos compostos foi
investigada em células tumorais e a capacidade de inibicdo da migracdo celular por meio de ensaios
qualitativos (wound healing) e quantitativos (cdmara de Boyden) foi determinada. Os efeitos dos com-
postos sobre a organizacdo do citoesqueleto e da cromatina foram investigados por meio de estudos de
imunofluorescéncia. A capacidade dos compostos em modularem a proteina tubulina foi avaliada a partir
do ensaio in vitro de polimerizacdo da tubulina e o estudo da progressdo do ciclo celular e caracterizacio
dos danos causados pela acdo dos compostos foi realizada pela técnica de citometria de fluxo. Inicial-
mente, uma triagem com 15 representantes das trés classes quimicas estudadas permitiu a identificacdo
de 12 compostos ativos cujos valores de CC50 (concentragdo citotéxica em que 50% das células estdo
inviaveis) variaram entre 3 e 15 pM. Os menores valores de CC50 foram apresentados pelos hibridos
de dihidropirimidinonas-chalconas. Para avaliar a seletividade dos compostos, a citotoxicidade contra
uma linhagem n3o tumoral foi paralelamente estudada.Os hibridos de dihidropirimidinonas-chalconas
mostraram-se mais citotdxicos enquanto as chalconas se mostraram mais seletivas. Ademais, a maioria
dos compostos mostraram-se eficientes moduladores da tubulina e capazes de interromper o ciclo celular
na fase G2/M. Pretende-se, ainda, avaliar quantitativamente a seletividade dos compostos por meio
da determinagdo de CC50 desses contra a linhagem de células saudaveis HFF1. Os resultados obtidos
indicam que as séries estudadas apresentaram hits interessantes para o planejamento e sintese de novos
ligantes promissores da proteina alvo.
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Abordagem global de centralidade em redes complexas
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Neste trabalho foram estudadas caracteristicas topoldgicas de redes complexas através de medidas de
carater global. Foram usadas as chamadas medidas hierarquicas (1) para dividir a rede em regides,
e assim verificar atributos comuns aos nés de cada regido. Essas medidas foram aplicadas a modelos
de rede gerados de forma algoritmica(2) (Erdés-Rényi, Waxman e Barabasi-Albert) e também a redes
reais.(3) Entre os resultados foram observadas a caracterizagdo de centralidade em redes geograficas, e
de hubs em redes no modelo de Barabasi-Albert.
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Desenvolvimento de nanocapsulas de astaxantina para apli-
caciao como agente antioxidante em nanomedicina
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A astaxantina é um composto hidrofébico presente em alguns organismos aquaticos, como microalgas e
crustaceos, podendo também ser obtido por via sintética. Possui alto valor comercial devido a sua alta
capacidade antioxidante e sua utilizagcdo na indastria, sendo interessante para aplicacdo na area médica.
(1) Contudo, a molécula livre apresenta instabilidade em ambientes desfavoraveis, baixa solubilidade
em agua e baixa biodisponibilidade. A busca por métodos de tratamento mais eficientes segue uma
tendéncia crescente e a aplicacdo da nanotecnologia mostra-se uma opg¢do atraente para minimizar os
problemas relativos & utilizagdo da astaxantina (AST), visto que o uso de nanomateriais associados a
entrega de diversos medicamentos ou moléculas bioativas tem apresentado resultados satisfatérios quanto
a melhora da sua biodistribui¢do, estabilidade e eficiéncia. (2) Junto a isso, polimeros derivados do acido
latico sdo apreciados para esse fim, uma vez que sdo estaveis e biodegradaveis, ndo oferecendo riscos
a satde. (3) Frente a essas consideracdes, este projeto objetiva o encapsulamento da astaxantina em
polimero derivado de acido latico a fim de reduzir as complicacées do composto livre, podendo assim
ser aplicada como antioxidante em nanomedicina. As nanocépsulas, sintetizadas por nanoprecipitacdo,
foram caracterizadas por espalhamento dindmico de luz (DLS), potencial zeta e espectroscopia UV-Vis.
A eficiéncia de encapsulamento mostrou-se baixa para as formulacées, sendo necessarios mais estudos
alterando os pardmetros usados a fim de otimiza-la. Também serdo realizados espectroscopia vibracional
no infravermelho (FTIR), teste de liberagdo e ensaios para avaliar a eficiéncia e o nivel de toxicidade das
nanocapsulas em comparacdo a molécula livre in vitro (para linhagens de fibroblastos saudaveis) e in
vivo (para o cladécero bioindicador Daphnia magna ).
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Teoria do funcional da densidade aplicada a um ponto quan-
tico acoplado a um fio quantico
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Estudaremos a condugdo elétrica (1) através de um dispositivo nanoestruturado elementar: um ponto
quantico acoplado a um fio quantico. Trataremos o problema no formalismo da Teoria do Funcional
da Densidade (DFT). O objetivo é calcular a condutancia no estado fundamental do dispositivo em
func3o do potencial aplicado ao ponto quantico, que controla a ocupacdo do orbital que o representa.
Procuraremos desenvolver uma aproximacio realista para a energia do estado fundamental, como funcio
das densidades; o que significa encontrar uma aproximacao para o termo de troca e correlagdo que vai
além da aproximacdo de Hartree, que o trata como se fosse nulo. O resultado sera comparado com dados
tedricos obtidos com o método do grupo de renormalizagdo numérico (NRG).
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Utilizac3o de ventoinhas em circuitos elétricos: uma proposta
de substituicio para as lampadas incandescentes
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A importancia das demonstracées investigativas no estudo de circuitos elétricos ressalta que os conheci-
mentos prévios dos estudantes afetam significativamente o que eles podem aprender. Nesse sentido, o
ensino de ciéncias mostra-se mais efetivo quando os conceitos desenvolvidos se baseiam em experiéncias
concretas. (1) A proposta de utilizagdo de experimentos qualitativos em circuitos simples, usando o
brilho de lampadas incandescentes como indicador da corrente elétrica em um ponto do circuito, sdo fun-
damentados em Demonstra¢des Investigativas (DI). Entretanto todas as lampadas incandescentes estdo
desaparecendo do mercado, pois estdo sendo substituidas por LEDs em quase todas as suas aplicaces.
Isso impossibilitara o uso das lampadas incandescentes como um recurso didatico no estudo de circuitos
elétricos. Dado esse contexto e as novas pesquisas na area (2-3), o trabalho busca explorar a possibilidade
de substituir as Iampadas incandescentes, que sdo utilizadas em demonstracdes investigativas de circuitos
elétricos, por pequenas ventoinhas usadas normalmente na refrigeracdo de computadores e componen-
tes eletrénicos. Nessa nova situacdo, a rotacdo das ventoinhas foi um indicativo da corrente elétrica
em um ponto do circuito. Foram realizados experimentos através da montagem de circuitos elétricos
com as ventoinhas, e foi possivel encontrar ventoinhas que obedecem a Lei de Ohm. O uso desse novo
componente em circuitos pode ser uma boa alternativa as lampadas incandescentes, pois permite um
aprendizado multissensorial, uma vez que o estudante podera observar a rotacdo das pas giratérias, ouvir
o ruido do ventilador e sentir, através do tato, a vibracdo da ventoinha. Tal resultado pode abrir espaco
para novos estudos sobre estratégias de ensino-aprendizagem para alunos com deficiéncia visual. Essa
proposta de mudanca e inclusdo no ensino de fisica vdo ao encontro das bases do ensino investigativo e
aprendizagem ativa, preconizados na Base Nacional Comum Curricular.

Referéncias:

1 MCDERMOTT, L. C. Millikan Lecture 1990: what we teach and what is learned - closing the gap.
American Journal of Physics , v. 59, n. 4, p. 301-315, Apr. 1991. 2 EKEY, R. et al. A fan-tastic
alternative to bulbs: learning circuits with fans.  The Physics Teacher , v. 55, n. 1, p. 13-15,
Jan. 2017. 3 MITCHELL, B. et al. A fan-tastic quantitative exploration of Ohm’s law. The Physics
Teacher , v. 56, n. 2, p. 75-78, Feb. 2018.

o8 58



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

1IC29

Study of curcumin formulations for the treatment of infectious
diseases by Photodynamic Therapy
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O amplo uso de medicamentos antibiéticos para o tratamento de doencas infecciosas, mais especifica-
mente as causadas por bactérias, contribui para a resisténcia desses microrganismos aos compostos ja
conhecidos, e somando esse efeito ao fato de que o nimero de novos antibiéticos produzidos s6 decresce
nos altimos anos, nos revela um cenario em que a necessidade de novos meios de combate a microrga-
nismos é urgente.(1)Com esse objetivo, surgiu a ideia de usar a Terapia Fotodindmica antimicrobiana
(TFDA) para tratar faringotonsilites, infecgdes do trato respiratério superior. Essa terapia consiste em
usar um fotossensibilizador, no caso a Curcumina, que quando irradiado por luz no comprimento de
onda adequado, em torno de 450 nm, é capaz de gerar espécies reativas de Oxigénio. Essas moléculas
excitadas, por sua vez, reagem com compostos organicos das bactérias, desestruturando elementos fun-
damentais que comp&em suas células.(2)Esse estudo busca indicar a melhor formulagdo de Curcumina
para o tratamento das Faringotonsilites causadas por Streptococcus pyogenes , em solucdo de base de
Xarope (30% de Glicose e 70% de Agua) com concentragdo de 2,25 mg/mL. E para isso foram feitos
ensaios in vitro da TFDA, utilizando a Biotable(R) para fornecer a dose de luz de 60 J/cm? em amostras
de Curcumina Natural e Sintética, ambas produzidas pela Sigma-Aldrich(R).(3) Os dados foram coletados
para 4 tempos de incubagdo da bactéria em solugdo com curcumina distintos (tempo total de 16 min e
amostras coletadas em tempos igualmente espagados), e verificou-se que a sintética apresentou redugdo
média de 1,25 Log(UFC/mL), e a natural obteve uma variagdo média de 3 Log(UFC/mL). Analisou-se
também a incorporacdo desses compostos e a curcumina sintética foi mais bem incorporada, com um
valor médio de 45% de incorporagdo, enquanto que a curcumina natural, possui valores em torno de 35%
do total de FS incorporado. Mesmo com uma menor incorporacdo, o melhor desempenho da Curcumina
Natural na TFDA sugere que ela é a melhor opcdo para o tratamento, dentre as formulacdes analisadas.

Referéncias:

1 SPELBERG, B. et al. The epidemic of antibiotic-resistant infections: a call to action for the medical
communityfrom the infectious diseases society of america. Clinical Infectious Diseases, v. 46, n.2,
p.155-164, 2008. 2 HAMBLIN, M. R.; HASAN, T. Photodynamic therapy: a new antimicrobial approach
to infectious disease? Photochemical Photobiological Sciences, v.3, n.5, p.436-450,2004. 3
BLANCO, K. C.; INADA, N. M.; CARBINATTO, F. M.; BAGNATO, V. S. Antimicrobial efficacy of
curcumin formulationsby photodynamic therapy. Journal of Pharmacy and Pharmacology, v. 5,
p.506-511, 2017.

29 59



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

IC30

Determinacio de espectros de refracao nao linear de solucoes
de corantes pelas medidas de rotacao nao linear da polariza-
cao eliptica
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A foténica 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 & extremamente importante ter
conhecimento sobre suas caracteristicas 6pticas lineares e n3o lineares. Nesse projeto, nosso enfoque € a
determinacdo do espectro de refragdo ndo linear, ny. Especificamente medir o espectro de n, de solugdes
de corantes pelas medidas de rota¢do ndo linear da polarizagdo eliptica (RNLPE).(1) Foram analisadas
duas solu¢des de corantes (DR1 e DR13), pois ja havia sido estudado o espectro de absor¢cdo n&o linear
de ambas. Também foi levado em conta a mudanca no ny da solucdo devido a variacdo da largura do
pulso.(2) De maneira geral, os resultados foram satisfatérios, pois foi possivel a determinagdo do espec-
tro de ny das solucdes, as quais se mostraram interessantes por possuirem diferentes comportamentos
conforme o comprimento de onda é variado. Ademais, levando-se em conta o valor da refracdo n3o linear
do solvente (metanol)(3) para diferentes comprimentos de onda, foi possivel determinar o espectro de
ny puro dos solutos. Grosso modo, o DR13 tem a propriedade de aumentar o ny para comprimentos de
onda entre A = 1100 nm e A = 1300 nm e também em intervalos de 700 a 750 nm, e diminuir para
comprimentos de onda entre A = 600 nm e aproximadamente A = 700 nm. Por volta dos 800 nm até
1100 nm a contribui¢cdo do corante é praticamente nula. Ja o DR1, aumenta o ny para comprimentos
de onda aproximadamente entre 1000 e 1300 nm e diminui para valores entre 600 e 700 nm. Na regido
de A = 700 e A = 1000 nm o soluto n3o influencia o n, da solucdo. Chegamos a conclusdo de que
a técnica da RNLPE esta sendo extremamente eficiente para a caracterizacdo de solucdes e com isso,
futuramente, podera ser estendida para outros diferentes corantes em diferentes solventes.
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Estudo de um modelo efetivo de spin por meio de simulacoes
de Monte Carlo.
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Nesse projeto, propomos estudar um modelo efetivo de spins por meio de simulacdes de Monte Carlo
(1) classicas. Especificamente, estudaremos um modelo de spins planares, ou XY, em trés dimensdes
acrescido de um termo de anisotropia Z6 dependente da temperatura. (2) Investigamos como essa
anisotropia seleciona diferentes subconjuntos de estados ordenados e qual € a natureza da transicio entre
esses estados. O sistema fisico original que temos em mente sdo os pirocloros XY inomogéneos, que
sd0 materiais magnéticos intensamente estudados atualmente nos quais a fisica de sistemas magnéticos
frustrados e desordenados se encontram dando origem a uma gama rica de fenémenos e fases.
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Desenvolvimento de sistema de visdao computacional para re-
conhecimento de trincas e rachaduras em processo de controle
de malha fechada aplicado a procedimentos de deposicao de
materiais metalicos a laser

KUHL, K. ; CASTRO NETO, J. C. ; YASUOKA, F. M. M.
kevin__kuhl@usp.br

O presente projeto propds o desenvolvimento de um sistema de visdo computa- cional capaz de reco-
nhecer trincas e rachaduras em superficies metalicas, realizando etapas de pré-processamento e analise
de imagem.(1) Tal abordagem torna-se relevante, uma vez que tratamentos de superficies metalicas
constituem uma etapa ou processo de grande interesse para diversos ramos da inddstria com o intuito de
prevenir desgastes ou reparar superficies danificadas, principalmente de componentes mecéanicos de alto
valor agregado, geralmente designados para operarem em condi¢Bes extremas de trabalho e/ou aten-
derem requisitos de seguranca imprescindiveis. Métodos tradicionais para realizar tais procedimentos
normalmente sdo custosos e possuem desvantagens significativas.(2) Desse modo, o projeto surgiu com
o intuito de reduzir as desvantagens do processo com pardmetros pré-estabelecidos, incluindo o ferra-
mental proporcionado pela visdo computacional em um projeto de deposicdo a laser utilizando controle
de malha fechada, possibilitando, assim, correcdes em tempo real.(3)
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Diferente do que muitos podem pensar e do que o nome da a entender, as cordas césmicas diferem em
partes das famosas cordas fundamentais da teoria das cordas, estando no extremo oposto quando se
trata de ordem de grandeza, que no caso das cordas césmicas pode atingir a ordem de galaxias. O nome
se da pelo fato de tratar-se de estruturas extremamente finas, com espessura da ordem atémica mas com
o comprimento da ordem de anos-luz. Essas conhecidas como "rachaduras no universo"fazem parte da
teoria de campos, que supde que todo o universo é permeado por campos como se fossem uma espécie de
"liquido"e que nossas particulas sdo ondulagdes desses campos. Logo apés o big bang houve um subto
resfriamento desse "liquido"que resultou em uma transicdo de fase nesses campos. Como o universo
n3o era simplesmente conexo o "congelamento"dele ocorreu em diferentes orientacdes, similar ao que
acontece com a agua quando torna-se gelo. As cordas césmicas seriam as rachaduras que se formam
no gelo, linhas onde essas orientacdes distintas se encontram. O projeto almeja explica sucintamente
o modelo mais simples de campo que explica cordas césmicas. Utilizando de um potencial de campo
escalar e uma quebra espontinea de simetria, e explicando o por que com essa quebra espontanea e
o conceito de comprimento de correlacdo do novo campo, pés transicio de fase, é possivel que haja o
surgimento de defeitos topolégicos conhecidos como cordas césmicas. (1)
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Every day humanity uses more than a million Terajoules of energy, mostly from fossil fuels. Needless to
say that the usage of fossil fuels has been linked to the rising levels of greenhouse gases in the Earth's
atmosphere and is one of the leading contributors to climate warming. This scenario must change. For
years a crucial technology that is an important candidate to join the team of renewable and green solutions
was out of the spotlight. This is the Seebeck Generator or, simply, Thermoelectrical Generator. Such a
generator relies on the difference of temperature to generate electrical current. Basically, a temperature
gradient throughout the material results in heat flow, causing the diffusion of charge carriers from the
hotter to the cooler zone. Most of the materials currently applied as a thermoelectric platform are
based on metals alloys as well as inorganic semiconductors, such as bismuth telluride. However, recently
conjugated polymers have also joined the pallet of available materials for thermoelectric applications,
especially due to the possibility of an easy-to-manufacture flexible thermoelectric generator. In metals
and most inorganic semiconductors, there is a relation between the thermal conductivity () and the
electrical conductivity (), known as the Wiedemann-Franz law.(1)This relation states that the ratio
between the thermal and the electric conductivities is proportional to the temperature, with the constant
of proportionality being independent of the system. The main question that arises here is: what is the
correlation between the electronic and thermal conductivity in a conjugated polymer? In this research
project, we intend to study the validity of the Wiedemann-Franz Law for conjugated polymers. The most
commonly used and developed p-type material for thermoelectric applications is PEDOT:PSS and its
derivatives, which will be used as our prototype materials. For the thermal conductivity measurements,
Thermal Mirror technique (TM) will be performed.(2) TM is a pump and probe method which considers
the laser induced surface deformation. The amplitude of the deformation is directly related to the optical
absorption and the linear thermal expansion coefficients, and the time evolution of the deformation
depends on the heat diffusion properties. The technique is a nondestructive, remote and high-sensitive
photothermal method, capable of measuring thermal properties such as thermal expansion and thermal
conductivity. For the measurements of electrical conductivity, we plan on using the well-established four-
probe measurement.(3) The method requires equally spaced four probes, which are placed in contact with
the material to be analyzed. A current source is connected between the two outer probes and a current is
applied to them. This process will generate a voltage difference between the two inner probes. Knowing
the applied current, the difference of potential between the inner probes and the distance between probes,
it is possible to calculate the resistivity/conductivity of the material. Knowing and for PEDOT:PSS,
we will study the validation of the Wiedemann-Franz Law.
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Introduc3o a Fisica dos Buracos Negros e a Algumas Solucoes
da Relatividade Geral
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Do ponto de vista da Teoria da Relatividade Geral (TRG), o movimento de um corpo na presenca de
um campo gravitacional legitimo advém ent3o da curvatura do espaco-tempo (isto é, da curvatura de
uma variedade de Lorentz, (M, g), quadri-dimensional, onde M ¢é a variedade diferenciavel e g € o tensor
métrico que define uma geometria nesta variedade). As equagdes dindmicas que definem o movimento de
um corpo na presen¢a de um campo gravitacional (isto €, em um espago-tempo curvo) gerado por uma
distribuicdo de matéria e energia, sdo dadas entdo pelas Equacdes de Einstein. As solucdes das Equacdes
de Einstein sdo entdo expressas pelo tensor g, sendo assim possivel entdo definir geometrias convenientes
e ent3o procurar qual seriam as distribuicdes de matéria e energia que poderiam causar tal geometria
no espaco-tempo. O presente projeto estudou algumas solucdes da Equacdes de Einstein: as solucdes
que Schwarzschild, Kerr, Reissner-Nordstrém e Kerr-Newman (1), e duas outras solugdes -ditas exéticas-
chamadas de Wormhole (2) e Warpdrive. (3) As solu¢des de Schwarzschild, 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,um
espaco-tempo que modela corpos esféricos, sem rotacdo e com cargas elétrica e magnética e, por fim,
um espaco-tempo que modela corpos com simetria axial,com rotacdo e com cargas elétrica e magnética.
Sob alguns limites dentro das solucdes, tais geometrias levam ao conceito de Buraco Negro. Sobre a
fisica de buracos negros o presente trabalho estudou entdo o movimento de geodésicas (trajetérias) de
particulas massivas e ndo massivas nos espagos-tempos citados acima, bem como a estrutura causal (isto
é, as propriedades globais do espago-tempo) de cada um deles. Com respeito as solugdes exdticas, a
solugdo (ou classe de solugdes) de um “Wormhole” permite uma nogdo de “ponte” entre duas regides
muito afastadas distintas de um espaco-tempo. Ja a solugdo do “Warpdrive” infere uma geometria que
infere uma noc¢do de “viagem super-luminal”. O mérito de tais solu¢Bes, do ponto de vista do presente
projeto, reside entdo no estudo das chamadas condicdes de energia. Tais condicdes, basicamente, so
impostas as Equacdes de Einstein, para definir a viabilidade fisica de um espaco-tempo; tais condicdes
ent3o dizem respeito ao tipo de distribuicio de energia e matéria que s3o razoaveis fisicamente. As
solucdes de “Wormbhole" e “Warpdrive” em geral levam a condicbes de energia fisicamente no aceitaveis.
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Sintese e caracterizaciao de nanotubos de hematita produzidos
em aco carbono para fotossintese artificial.
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Oxido de ferro (ou hematita) & um material semicondutor promissor para a fotossintese artificial.(1)Com
o intuito de melhorar a eficiéncia desse processo, nanoestruturas tém sido desenvolvidas e aplicadas; entre
elas, os nanotubos destacam-se como os mais eficientes.(2) Neste trabalho, sintetizaram-se nanotubos de
6xido de ferro através da anodizacio de aco carbono. Além do menor custo em comparagdo com o ferro
ultrapuro (substrato normalmente utilizado nessa sintese), os materiais minoritarios presentes na estrutura
de aco carbono podem ser abordados como dopantes. Estudaram-se sistematicamente os pardmetros
ideais para garantir a formac3o de nanotubos e a reprodutibilidade do processo. Uma vez anodizada,
as amostras foram tratadas termicamente a 380 °C. Através da caracterizacdo realizada por difracdo de
raios-X e espectroscopia Raman, confirmaram-se a cristalizacdo e presenca majoritaria de 6xido de ferro
no filme 6xido. O potencial dos nanotubos em absorver na radiacdo ultravioleta e visivel também foi
abordado. Entretanto, os testes foto eletroquimicos (PEC) revelam uma densidade de fotocorrente muito
baixa em comparacdo com trabalhos similares reportados na literatura, tornando o material inadequado
para aplicacdes na fotossintese artificial.(3) A morfologia dos nanotubos evidenciada pela microscopia
eletronica de varredura justifica esse comportamento, corroborando com a possivel influéncia negativa
dos dopantes da estrutura do aco carbono na geracio de fotocorrente.

[1]: http://CodeCogsEqn.gif
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Composicao de mapas caéticos usando deep-zoom para apri-
moramento de PRNG
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A teoria do caos tém recebido um crescente interesse nas mais diversas areas do conhecimento. Recente-
mente um estudo introduziu a abordagem chamada deep-zoom (1), por meio da qual é possivel observar
a mudanca da dindmica cadtica do sistema tornando-o mais caético e suas 6rbitas com propriedades mais
apropriadas para geradores de nimeros pseudos-aleatérios (PRNG). Neste projeto estudou a composigdo
de dois mapas caéticos: mapa de tenda e mapa logistico usando abordagem do deep-zoom, por meio de
ferramentas computacionais e métodos de visualizagdo conhecidos na literatura, tais como: diagrama de
espaco-fase, diagramas de cobweb, diagrama de bifurcacdo, expoente de Lyapunov, diagrama de Poincaré
e histograma. Onde encontrou propriedades caéticas interessantes, como um alto valor para o expoente
de Lyapunov e um amplo intervalo para pardmetros que trazem vantagens para a pseudo-aleatoriedade
e que levam a randomizacdo dos mapas estudados. Além disso, o trabalho desenvolvido também foi
aplicado aos geradores de nimeros pseudo-aleatérios (PRNG), ja que a partir da composicdo de mapas
cadticos obtém hiper-caos o que permiti ser uma fonte de nimeros pseudoaleatérios mais confiavel.
Ademais, realizou uma bateria de testes estatisticos de aleatoriedade (2-3) nos mapas caéticos e em sua
composi¢do, no qual o mapa da composicdo obteve melhores resultados em relacdo ao mapa logistico
e mapa de tenda sem a composicdo, indicando uma melhora dos resultados encontrados com respeito
ao estudo que introduziu deep-zoom, portanto, por meio da composicdo de mapas cadticos é possivel
alcancar propriedades mais aprimoradas para geradores de nimeros pseudos-aleatérios (PRNG).

Referéncias:

1 MACHICAO, J.; BRUNO, O. M. Improving the pseudo-randomness properties of chaotic maps using
deep-zoom. Journal of Nonlinear Science , v. 27, n. 5, p. 053116-1-053116-14, 2017. 2 RUKHIN,
A. et al. A statistical test suite for random number generator for criptographic applications
. Gaithersburg: National Institute of Standards and Technology, 2010. 131 p. 3 MARSAGLIA, G. The
Marsaglia random number CDROM, with the DIEHARD battery of tests of randomness
Florida: Florida State University,1995.

67 67



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

IC38
Reconhecimento molecular entre septinas

GRANATO, J. E. ; GARRATT, R. C.

joao.granato@usp.br

As septinas sdo proteinas GTPases que se polimerizam em heterofilamentos e que controlam diversos
processos celulares. Em humanos, o dominio G central, ligante de GTP, de uma septina do grupo
SEPT2 pode interagir com o dominio G de uma septina do grupo SEPT6 através da chamada interface
G. (1) De acordo com o protocolo conhecido como “regra de Kinoshita”, os filamentos de septinas de
mamiferos poderiam ser compostos a partir da combinacdo de 4 septinas: SEPT2, SEPT6, SEPT7
e um membro do grupo SEPT3, podendo ser substituidas por uma outra septina do mesmo grupo.
(2) Assim, para se verificar a possibilidade de se obter um heterodimero estavel e para compreender
e caracterizar estruturalmente e bioquimicamente a interacdo da interface G entre septinas dos grupos
SEPT2 e SEPT6, o complexo SEPT2-SEPT8 foi co-expresso e, entdo, purificado por IMAC e SEC. A
confirmacdo do estado oligomérico foi obtida por SEC-MALS, na qual observou-se um pico cuja massa
molecular era de 64 kDa (massa teérica do dimero 65 kDa), além de um segundo pico muito pequeno
de 34 kDa. A curva de desnaturacdo térmica obtida indicou que a temperatura de melting (Tm) para
o dimero seria de 53,3 °C. Também foram realizados ensaios de cristalizacdo para o heterodimero, os
quais foram bem-sucedidos em condicées bem diversas de cristalizacdo, sendo ainda observadas formas
cristalinas variadas. Portanto, foi possivel obter uma amostra bem homogénea do heterodimero para
fins praticos, além de boas condicées para a reprodutibilidade dos ensaios de cristalizacdo para estudos
posteriores.
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Qualitative analysis of global dynamics in predator-prey sys-
tems
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The classical Lotka-Volterra equations are used to describe the dynamics of two species that interact in an
ecosystem as predator and prey. Let the population of these species be denoted by y and x, respectively,
so the model has the form:

&= x(a— Py)

y=y(—7 + oz)

With all coefficients being positive constants.Several generalizations of these equations are used to study
the evolution of species population in ecosystems: more species can be considered, each one affecting
the others; the functional response of predator to preys, defined as the predation rate divided by number
of predators — in classical model it is 2 — can be a more complex function of the food density, and
factors as changes in the environment or delays related to gestation time can be included.In nature, one
can see that the overall interaction of species in the ecosystem often leads to stable dynamics, where
populations oscillate or remain practically constant. Human beings may also induce systems to guarantee
that one specie will not vanish from the environment, or become destructively numerous. Mathematical
ecology hence requires the study of the conditions in which the ecological dynamical models are robust,
i.e., small perturbations in the systems do not shift drastically its long-time behavior.In this work | show
the results obtained by Tian, X et al and Forde, J.E. in the application of qualitative ordinary differential
equations’ theory to study the global dynamics of a Lotka-Volterra equation with Holling Il functional
response, presented in (1) and a predator-prey model with delay due to predator gestation (2), focusing
in finding the conditions that guarantee limit cycles or stable equilibrium points, and the regions where
stability holds.
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Critical behavior of an ultracold, non-uniform Bose gas: a
computational study
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Research on critical phenomena is a current trend in Physics, due especially to its multidisciplinary
character. A classical example of critical phenomenon is the Bose-Einstein condensation (BEC), which can
observed in dilute gases below microkelvin temperatures. (1) In those experiments, the gas samples are
usually trapped in harmonic potentials. Though technically simple, that confinement makes the density
of the samples inhomogeneous, thus the standard analysis of criticality does not hold. Nonetheless, the
global-variable method (2) allows us to identify a pair of canonical variables in a harmonical system
that are equivalent to pressure and volume in a uniform system. Therefore, a harmonical system can
be treated as wuniform in the global-variable picture. For that reason, we used that approach to study
theoretically the thermodynamic properties of a harmonically confined rubidum-87 gas around its BEC
temperature. Those properties have been determine by self-consistent calculations using the Hartree-
Fock approximation in the Thomas-Fermi limit, which describes corretly the thermodynamic properties
of 10* 10%-atom systems. (3) Those results will support our ongoing experimental study and they will
be presented during the SIFSC 2019.
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al. Experimental study of the thermodynamics of an interacting trapped Bose-Einstein condensed gas.
Physical Review A , v. 70, n. 1, p. 013607-1-013607-10, July 2004.
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Thermal properties of the Rubidium-87 gas in a harmonic
potential around its Bose-Einstein temperature
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It has always been a great interest of physics to explain the macroscopic world from the understanding of
its microscopic constituents. (1) The first success was studying the behavior of a gas in the Bose-Einstein
condensation (BEC), because in this regime, the quantum nature of matter manifests itself macrosco-
pically. (1) In the BEC for a gas, the wave-like behavior shows up typically microkelvin temperatures.
(2-3) In most experiments, that condition is usually achieved with samples confined inharmonic potenti-
als. That technique is well known and used worldwide by many research groups. (3) However, the BEC
in those systems still lacks a definite description, since their densities are inhomogeneous and the ther-
modynamic properties do not hold. Hence, it is still an open problem in Physics. In this undergraduate
project, we study the thermal properties around the Bose-Einstein critical temperature (7)) by analyzing
experimental data of rubidium-87 gas confined into a harmonic potential. By investigating the atomic
density of the samples, we expect to see an abrupt change in density at 7" = T, evidencing the BEC.
The properties of that phase transition will be discussed during the SIFSC 20109.
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Afericao de pardmetros oculares a partir do principio de
Scheimpflug
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O projeto esta inserido no contexto de instrumentacdo 6ptica voltada a oftalmologia, mais especificamente
na area de afericdo de parametros oculares inerentes a cirurgia de tratamento da catarata. Tal doenca
é responsavel por cerca de 47,8% dos casos de cegueira mundial (1) e pode ser caracterizada pela
opacificacdo do cristalino devido a modificacdes fisiolégicas com efeitos desde pequenas alteracdes visuais
até a cegueira. (2) A partir disso, o objetivo principal de nosso projeto, é o desenvolvimento de um
protétipo que consiga aferir grandezas geométricas como a curvatura da cérnea, comprimento axial
ocular, distancia entre a cérnea e o cristalino e espessura do cristalino. Na etapa vigente do projeto,
o trabalho foi voltado & medida da espessura do cristalino e a distancia entre a cérnea e o cristalino
utilizando um método n3o invasivo baseado no principio de Scheimpflug. Esse principio consiste na
captacdo da imagem formada por um objeto cujo plano imageado n3o é paralelo ao plano da lente. A
partir da rotacdo do plano da imagem, é possivel estabelecer um angulo especifico entre o plano do
objeto e o da imagem, chamado angulo de Scheimpflug que, ponderado pelo sistema 6ptico, permite o
foco completo do objeto observado. O sistema desenvolvido é constituido de uma iluminagdo na forma
de fenda, na regido azul do espectro visivel, para o estabelecimento do plano imageado do cristalino e um
sistema 6ptico baseado no principio descrito acima que desenvolve o papel de magnificacio e captacdo
da imagem referente ao plano transversal ocular que contém os pardmetros desejados. Fomos capazes
de desenvolver e implementar o sistema com resultados satisfatérios comparaveis aos dos equipamentos
comerciais de alto nivel utilizando materiais voltados para prototipagem genérica com custo reduzido.
Esse trabalho apresenta grande relevancia relacionada a nacionaliza¢do da tecnologia que, até entdo, n3o
é dominada por nenhuma empresa nacional.
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Implementacio de uma criptografia de stream baseada na
equacao do K-mapa logistico
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O objetivo principal desse projeto de iniciacdo cientifica é testar a ideia de usar um k-mapa logistico
(1)como gerador de nimeros aleatérios para um sistema de criptografia baseado na criptografia OTP. Esse
gerador em especifico foi escolhido por apresentar boas qualidades como PRNG e altissima velocidade.
A velocidade, a qualidade e a viabilidade do sistema foi avaliada durante a pesquisa.Nesse trabalho foi
implementado uma classe de criptografia em c++ usando uma biblioteca de precisdo arbitraria para iterar
o mapa logistico.A criptografia se da por somar o valor (em ascii) do caracter a ser criptografado com o
valor aleatério gerado pelo k-mapa logistico e tirar o médulo 256 do resultado. O valor aleatério foi obtido
de 2 maneiras: Usando a metodologia normal do k-mapa (1), em que o novo estado & multiplicado por
10* e tem a parte inteira removida, ou usando o que chamamos de i-mapa logistico, em que o novo estado
é multiplicado por 2¢ e tem a parte inteira removida.A segunda opcdo foi escolhida por poder aumentar
a velocidade em sistemas computacionais. A qualidade da criptografia foi avaliada usando o TestUO1
(2)e a velocidade foi avaliada usando o comandotime do linux para encriptar um arquivo de 2.7Gb. Os
testes de qualidade n3o apresentaram diferenca com a mudanca do calculo do gerador aleatério, mas
sim com a mudanga do parametro. Foi descoberto que valores entre 8 e 20, inclusive, apresentam boas
propriedades. A velocidade também n3o apresenta muita variacdo, fazendo as 2 possibilidades serem
igualmente rapidas, precisando de aproximadamente 22 minutos para encriptar o arquivo, dando uma
média de 2Mb/s.

Referéncias:

1 MACHICAO, J.; BRUNO, O. M. Improving the pseudo-randomness properties of chaotic maps using
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Acoplamento de um filtro sintonizavel de cristal liquido em um
microscépio 6ptico para obtenciao de imagens multiespectrais
de lAminas histolégicas.
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A utilizagdo de imagens multiespectrais tem sido altamente abordada em diversas areas nos campos cien-
tifico e comercial, desde arqueologia a biomedicina. Dentre suas vantagens, as imagens multiespectrais
possuem um grande contetdo de informacdes, tendo em vista a ampla gama do espectro eletromagnético
que as mesmas podem abordar, além de oferecerem um rapido controle eletrénico via software. Dentre
suas aplicagdes, podemos citar o diagnostico nao-invasivo de doencas, e as orienta¢Ges cirirgicas em
tempo real.(1)Esse estudo tem por finalidade o desenvolvimento de um aparato experimental capaz de
adquirir imagens multiespectrais controlado por um software produzido via Labview (National Instru-
ments, EUA), além do processamento de imagens de lamina histol6gica, por exemplo de lesdes de pele
malignas. Sera utilizado um filtro sintonizavel de cristal liquido (LCTF, do termo em inglés, liquid crystal
tunable filter), filtro este de interferéncia 6ptica de alta qualidade controlado eletronicamente, com com-
primentos ondas do espectro visivel e proximo do infravermelho que s3o eletronicamente controlaveis, o
qual serd acoplado ao microscépio 6ptico, entre a cdmera e a lamina histolégica, controlados por uma
interface grafica.O método consiste em utilizar diferentes comprimentos de ondas abordados pelo LCTF
para aquisicionar uma imagem multiespectral de ldminas histolégicas, a fim de obter mais informacdes
do que aquelas contidas em uma imagem microscépica convencional. A ferramenta para o controle do
sistema utilizada serd um programa escrito no software LabView, para controlar a camera digital e obter
as imagens multiespectrais simultaneamente ao funcionamento do LCTF durante todo o processo. Nesse
software, sera possivel implementar uma interface amigavel com o usuério, possibilitando controle das
propriedades de cada aquisicdo, como quais comprimentos de onda serdo utilizados para filtragem, o
passo entre eles e até mesmo o processamento das imagens adquiridas.

Referéncias:

1 LU, G.; FEI, B. Medical hyperspectral imaging: a review. Journal of Biomedical Optics, v.19,
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A determinac3o de estrutura de bandas é de grande importancia para o estudo de fenédmenos ligados
a Fisica do Estado Sélido como, por exemplo, no estudo de fases topolégicas da matéria, ou para o
desenvolvimento de novas tecnologias como a spintronica e os lasers de spin.As estruturas de bandas s3o
obtidas por métodos experimentais ou tedricos. Neste trabalho, essas estruturas sdo obtidas através do
modelo teérico do método k.p . O método k.p é um modelo teérico para o calculo das estruturas de
bandas onde as intera¢des sdo descritas por pardmetros em um Hamiltoniano em sua forma matricial.(1)
Neste modelo é usada a aproximagdo de elétrons independentes(2) onde as interagBes elétron-elétron
e elétron-nicleo sdo substituidas por um potencial efetivo. Por se tratar de um sistema contendo uma
grande quantidade de 4tomos, o método k.p apresenta a vantagem, em relacdo aos métodos atomisticos,
de ter um baixo custo computacional.Os pardmetros presentes no método k.p , podem ser obtidos
por meio de medidas experimentais massas efetivas feitas através de procedimentos como: ressonancia
ciclotrénica, piezotransmissdo efeito Hall entre outros. Outra forma de obter os parametros k.p é
por meio de fits em estruturas de bandas pré calculadas. Essas estruturas de bandas sdo obtidas em
simulagdes computacionais baseadas em outros métodos teéricos, como o tight-biding , por exemplo.
Os parametros usados neste trabalho, foram retirados da literatura. (3)O objetivo deste trabalho é
reproduzir e aplicar o formalismo do método k.p para determinar as estruturas de bandas de um cristal
bulk de GaN na fase WZ e também, do po¢o quéntico AIGaN/GaN.
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Desenvolvimento de técnica para processamento de imagens
de microscépio especular
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O presente trabalho tem como objetivo o desenvolvimento de um software para detectar e contar células
de imagens provenientes de um microscépio especular. O microscépio especular é responsavel por realizar
um exame que registra imagens do endotélio corneano, permitindo ao oftalmologista avaliar a densidade e
a qualidade das células presentes na regido de amostragem, cujo resultado pode ser estendido para todo o
endotélio. (1) Esse exame tem grande importancia e é realizado no pré-operatdério da cirurgia de catarata,
de cirurgias refrativas e corneanas, assim como para o controle do uso de lentes de contato e avaliacdo
de doencas na cérnea. (1) Uma imagem coletada nesse exame possui, em geral, mais de uma centena
de células. Dada a dificuldade de contar as células de cada imagem individualmente (2), foi desenvolvido
um programa na linguagem de programacgdo Python e usando ferramentas de Visdo Computacional que
permite automatizar essa contagem e realiza-la em uma fracdo de segundo. E necessario apenas saber
previamente a area contida em cada imagem, e a partir do nimero de células nessa area contado pelo
programa é calculada a densidade. Todas as ferramentas de programacio utilizadas sdo Open Source,
sendo, além da linguagem de programacdo Python, as bibliotecas OpenCV, Numpy e Matplotlib, o que
significa que a criacdo e utilizacdo do software n3o requerem por si s6 nenhum custo.

Referéncias:
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Terapia fotodindmica por excitacido de dois fétons em células
de melanoma
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Atualmente, dentre os diversos tipos de cinceres diagnosticados no Brasil e no mundo, o cancer de pele
é o tipo mais frequente. O tipo mais agressivo de cancer de pele é o melanoma, no qual é originado de
melandcitos e é caracterizado por lesGes pigmentadas com alto potencial metastatico. Mesmo possuindo
apenas 3 % dos casos, o melanoma causa 79 % das mortes relacionadas a este tipo de cancer de pele.
As abordagens empregadas para o tratamento dessa doenca sdo muitas vezes a ressecdo cirargica para
remocdo da lesdo cutdnea, a quimioterapia, radioterapia e imunoterapia, dependendo do estadiamento
da lesdo. No entanto, esses tratamentos possuem baixa eficacia em comparacdo aos efeitos colaterais
gerados e, muitas vezes, sdo apenas efeitos paliativos. Apesar da sua baixa incidéncia, o melanoma
apresenta altas taxas de morbidade e mortalidade quando diagnosticada em estagios avancados. Esta
é a razdo pela qual o desenvolvimento e melhoria das opcdes de tratamento s3o relevantes. A terapia
fotodindmica (PDT) esta sendo investigada em muitos estudos. A reacdo fotodinadmica para indugéo de
morte celular ocorre principalmente pela producdo de oxigénio singleto, uma espécie altamente reativa
e oxidativa entre outras espécies reativas de oxigénio (ROS). No caso do melanoma cutaneo, devido a
alta concentracdo de melanina, um dos principais absorventes biolégicos devido a sua pigmentacdo, a
PDT apresenta uma fraca resposta devido a grande limitagdo da penetragdo da luz no tumor.(1) Uma
estratégia para o tratamento do melanoma seria utilizar a técnica de terapia fotodinamica por excitacdo
de dois fétons (TPE-PDT), permitindo a ativagdo do PS em regides do infravermelho préximo (NIR),
onde a melanina possui uma janela terapéutica devido a sua baixa absorc3o, facilitando a distribuicio e
penetracdo de luz nas células melanéticas. Esta técnica é devida ao confinamento espacial e temporal
da luz incidente. Neste contexto, o objetivo deste projeto é avaliar o TPE-PDT em células de melanoma
in vitro , na presenca de Oxdime, que possui uma grande seccdo choque para absorcdo de dois fétons.

(2)
Referéncias:

1 HUANG, Y. et al. Melanoma resistance to photodynamic therapy: new insights. Biological Che-
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Montagem de um aparato experimental para observacao de
LASERS randémicos
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No ambito da aplicacdo de lasers, observaram-se grandes avancos na dltima década, incluindo o surgi-
mento de dispositivos de amplificacdo da luz sem cavidade, que permitiu diversas aplicacdes na area de
sensores. (1) Os Lasers Aleatérios (LA), gerados por amostras de pequenas dimensdes e grande poder
de espalhamento vém sendo usados para diagnésticos, analise de composicdo de substancias, entre ou-
tras aplicagdes. (2) O presente estudo (continua¢do do projeto desenvolvido pelo estudante Leonardo
Franklin) procura utilizar a montagem experimental para gera¢do de LA utilizando amostras compostas
por clusters de nanoparticulas metalicas fabricados por fs-LIFT como meio de ganho. Sendo fs-LIFT —
Laser Induced Forward Transfer, uma técnica de processamento de materiais de alta resolucdo, funda-
mentada na vaporizacdo e deposicdo controlada de materiais. O diferencial da técnica, que leva a sua
aplicagdo neste estudo, é o aparecimento de nanoparticulas (NPs), em particular NPs de ouro, sendo
aqui utilizadas como centros espalhadores. (3) Trabalhos preliminares demonstram que poténcias mais
altas e velocidades de varredura mais baixas tendem a produzir amostras de meio de ganho mais ade-
quadas para o uso dessas estruturas em experimentos de LA. Como proposta de aplica¢do, o trabalho
procura construir um sensor éptico de hibridizacdo de DNA, material que interage com a superficie de
NPs formando complexos capazes de modificar o espectro de absorcdo do material. Espera-se, portanto,
que esse conjunto NP+DNA na presenca de rodamina, seja possivel observar emiss3o laser caracteristica.

Referéncias:
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Estudo do efeito vascular da terapia fotodindmica e curcumina
no modelo de Membrana Corioalantdica
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O modelo de Membrana Corioalantéica (CAM) de ovos de galinha possibilita o acesso direto aos vasos
sanguineos e, portanto, & um 6timo modelo para realizar estudos de efeito vascular. O principal objetivo
deste estudo é utilizar o modelo CAM para avaliar o efeito combinado do fotossensibilizador com os
efeitos antiangiogénicos da curcumina. A Terapia Fotodindmica (TFD) é um tratamento que requer
luz, um agente fotossensibilizante (FS) e oxigénio molecular. A intera¢do entre luz e FS transforma o
oxigénio molecular em oxigénio singleto, o qual é altamente reativo e responsavel pela morte celular. (1)
A curcumina é usada porque é um fotossensibilizador natural. Ovos de galinha foram obtidos de um
produtor local (A"DORO S.A., S3o Carlos / SP, Brasil) e, no terceiro dia de desenvolvimento, uma janela
foi aberta na casca. Os ovos foram mantidos na incubadora em 37,7° C até o 11° dia, e formulacées de
géis a base de curcumina foram aplicadas sobre uma regido da membrana corioalantéica. Um anel de
Teflon®) de 1,0 cm de didmetro foi usado para limitar a solugdo de curcumina na CAM e na area de
irradiacdo e analise. As formulaces em gel de curcumina a 0,5 mM foram feitas a partir de um creme
e uma soluc3o de curcumina e o tempo de incubacdo foi de 40 minutos. A TFD foi realizada com LED
em 450 nm, irradiancia de 50 mW/cm? e 5 minutos de iluminagio, totalizando doses. de 15 J/cm?. As
imagens foram coletadas usando uma camera USB Microscépio Digital antes da aplicacdo, a cada 30
minutos nas primeiras trés horas e 24 horas ap6s o tratamento. As imagens obtidas foram analisadas
medindo-se o didmetro dos vasos sanguineos antes e apds o tratamento da terapia fotodindmica e com
o uso de apenas curcumina sem luz. Os grupos controle, apenas com luz e somente com o anel de
Teflon(R), ndo apresentaram alteraces significativas no didmetro dos vasos. Enquanto os grupos com
apenas curcumina apresentaram reduc3o de didmetro, o grupo com curcumina associado a luz apresentou
maiores niveis de reducdo no didmetro do vaso. Com essa analise preliminar, foi possivel observar que a
curcumina na verdade possui um efeito antiangiogénico intrinseco. Além disso, a associa¢3o de curcumina
com luz (terapia fotodindmica) tem efeitos antiangiogénicos mais fortes. Serdo testados outros volumes
e concentracdes de gel de curcumina e doses de luz e serdo utilizados outros métodos de avaliagdo do
nivel de efeito antiangiogénico, a fim de melhorar a anélise e encontrar um protocolo que maximize o
efeito antiangiogénico, mantendo o embrido vivo.
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Analises computacionais de condensados de Bose-Einstein
turbulentos
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Desenvolveu-se um conjunto de ferramentas computacionais para extrair, de forma automatizada, quan-
tidades fisicas de interesse a partir de imagens de absor¢do de condensados de Bose-Einstein (BECs)
excitados por perturbacdes oscilatérias. (1) O processamento de imagens realiza a remo¢do de ruido,
detecta a nuvem condensada e determina a regido de interesse, a qual serd usada para extrair a densi-
dade de momentos, calculada a partir da densidade éptica radial. (2) O espectro de energia é obtido
diretamente da densidade de momentos, dada a hipétese de que a nuvem encontra-se em regime ci-
neticamente dominado. Um outro conjunto de ferramentas também foi desenvolvido para extrair estas
mesmas quantidades, desta vez, a partir de uma simulagdo computacional 3D de um BEC aprisionado (in
situ) em regime turbulento. Porém, neste caso, a densidade de momentos é calculada pela transformada
de Fourier da funcdo de onda e o espectro de energia cinética é obtido através do campo de velocidades,
relacionado as densidades de correntes de probabilidade. (3) Em ambos os casos, essas quantidades
fisicas sdo de grande importancia para o futuro desenvolvimento de um modelo termodindmico fora de
equilibrio para descrever o transporte de energia e particulas em superfluidos quanticos turbulentos.
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Estudo da cristalizacao isotérmica de um vidro de diopsidio
contendo 6,5 mol% de Fe203

RICARTE, A.
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As vitroceramicas a base de 25.0Ca0.25.0Mg050SiO2 (diépsido, CMS2) ganharam grande interesse
devido as suas interessantes propriedades e potencial aplicacdo em diferentes areas. O vidro diépsi-
dio de composi¢cdo estequiométrica 25.0Ca0.25.0Mg050Si02 (CMS2) exibe apenas um mecanismo de
nucleagdo de superficie. (1) No entanto, a adigdo de agentes nucleantes ao vidro permite que a crista-
lizagdo ocorra por um mecanismo de nucleagio e crescimento no volume durante o tratamento térmico
da amostra. Além disso, para obter materiais vitroceramicos de estrutura e propriedades desejadas, é
necessario o controle da temperatura do processo de cristalizagdo. (2) O objetivo deste trabalho é avaliar
a cinética de cristaliza¢do de um vidro CMS2 contendo 7 mol% de Fe203 por meio de analises térmicas
e microestruturais. A amostra vitrea foi obtida através do método de fusdo e moldagem. Para realizar
o estudo de cristalizaco, inicialmente foram determinadas as temperaturas caracteristicas da amostra
como a temperatura de transig3o vitrea (Tg) e temperatura de cristalizagdo (Tc). Os resultados obtidos
mostraram que a adicdo de 6,5 mol% de Fe203 foi eficiente para promover a cristalizacdo no volume da
amostra. A temperatura onde ocorre a maxima taxa de nucleacio foi determinada como sendo muito
proxima a temperatura de transicdo vitrea.
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Oximetro otico digital para tecnologia biofloco em aquicul-
tura
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A aquicultura é caracterizada pela criacdo de organismos aquaticos em ambientes controlados, ou seja,
que n3o estdo conectados abertamente a rios e mares. (1) Ao se tratar de um ecossistema aquatico,
existem fatores criticos a serem considerados para a otimizacdo de producdo da espécie cultivada, esses
fatores sdo: controle da taxa de oxigénio, nivel de aménia e aménio na agua, o potencial hidrogeniénico
dos tanques de cultivo, temperatura, salinidade da agua e a existéncia de microrganismos que podem
desregular o equilibrio do ecossistema. (1) Ao utilizar a tecnologia do Biofloco na aquicultura, sdo
obtidos diversos beneficios ambientais, uma vez que permite o reuso da 4gua nos tanques, além de servir
de alimento para algumas espécies heterotréficas. (2) O foco da pesquisa se da para a aquicultura de
camardo, uma vez que esses crustaceos possuem certas caracteristicas interessantes a serem consideradas,
como ser extremamente sensivel as mudancas de oxigénio. Define-se oximetro como um instrumento
que determina fotoeletricamente a saturacdo de oxigénio em um meio, ja o oximetro ético é aquele
que possui sensores de capta¢do de luminescéncia para determinar as taxas de oxigénio de um meio.(3)
O Objetivo principal das atividades realizadas até agora para o andamento do projeto foi a pesquisa
bibliografica basica e criar um protétipo de sensor de oxigénio dissolvido, além de criar um ambiente
controlado para realizar as medic&es e sua curva de calibracdo. Para dar inicio a montagem do protétipo
de sensor de oxigénio dissolvido, foi necessario criar um ambiente controlado que pudesse se encaixar nas
medidas do vidro coberto pelo filme de sol-gel contendo Ruténio Il, que é sensivel ao oxigénio reagira
com o oxigénio gerando fluorescéncia e fosforescéncia, resultado da oxidacdo. Para tal um protétipo
foi montado no software SolidWorks 9000 (SolidWorks Corporation, Waltham, MA), sua estrutura se
assemelha com um copo sem fundo, onde sera adicionado o filme. Foram feitas diversas cépias do mesmo
na impressora 3D Stratasys F170 (Stratasys Ltd, Rehovot, Israel). Foi montado um protétipo inicial
do sensor utilizando uma sonda da Ocean Optics (FOXY-R PROBE with overcoat), um espectrémetro
da Ocean Optics (USB2000+VIS-NIR), uma fonte de tensdo da Minipa (MPC-303DI), um LED de
excitacdo com comprimento de onda de 470nm, um notebook e o software SpectraSuite, também da
Ocean Optics e um filtro passa-alta. Dissolvendo peréxido de oxigénio 50% em &agua destilada, ambos
em diversas concentracdes, foi possivel realizar diversas curvas do espectro do oxigénio reagindo com
o Ruténio Il, a fim de realizar a calibracdo do protétipo. O préximo passo sera realizar os ajustes
necessarios para que sejam realizadas medices mais precisas, verificando a calibracdo dos instrumentos,
serd necessario programar um processador que possua um conversor A/D (inicialmente Arduino) para
que ele realize a conversdo de medidas, de voltagem (V) ou corrente (A) para miligramas por litro
(mg/L). Nessa etapa sera necessaria a realizagdo de mais pesquisas na area de eletronica e programagio
em C, além de entrevistas com engenheiros mecatrénicos e outros profissionais com conhecimento na
area de eletrénica. Caso seja verificada eficiéncia no protétipo com o Arduino, sera possivel passar para
plataformas de prototipagem mais eficientes para uso comercial. Podendo, entdo, estudar formas de
compactar os componentes de forma que se torne portatil.
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Analise da atividade da acetilcolinesterase cerebral e muscu-
lar de Piaractus mesopotamicus expostos a multiestressores

ambientais nanoestruturados e poluentes comuns
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As nanoparticulas (NPs) de carbono vém sendo aplicadas em diversas areas, devido as suas interessantes
propriedades fisicas. Em consequéncia disso, a presenca das NPs no ambiente aquéatico é cada vez mais
relevante, podendo haver uma interacdo entre estes nanomateriais e poluentes advindos da agricultura.
Isso mostra a necessidade da criacdo de regulamentacdes para lidar com os novos compostos e os futuros
descartes, visando a protecdo da biota ndo-alvo. A nanotoxicologia é a ciéncia que une a nanotecnologia e
a toxicologia, ou seja, utiliza os testes toxicolégicos para avaliar os impactos de nanoparticulas, auxiliando
assim em regulamentagdo e controle no meio ambiente. (1) Os testes s3o feitos utilizando compostos
encontrados no ambiente que sdo possivelmente téxicos. (2) Este trabalho tem como objetivo avaliar
a inibicdo da enzima acetilcolinesterase (AChE) por um pesticida amplamente utilizado, o clorpirifés
(CPF), juntamente com o 6xido de grafeno (GO), uma NP com muitas aplicagdes. Para isso, foram
feitos testes de exposicdo subletal no peixe de agua doce pacu Piaractus mesopotamicus. Os seguintes
tratamentos foram testados: 1) controle (somente agua de cultivo, sem adi¢do de xenobidticos); 2)
GO 1 mg/L ; 3) GO 0,1 mg/L; 4) CPF 30 pug/L; 5) GO 1 mg/L + CPF 30 ug/L; 6) GO 0,1 mg/L
+ CPF 30 pg/L. As exposi¢des foram realizadas durante 48h. Ao final deste periodo, o cérebro e
o musculo foram coletados e armazenados a -80°C para analise da atividade da AChE. A atividade
da AChE mostrou significativa diminuicdo em relacdo ao controle na exposicdo ao CPF (61,3% para
cérebro e 65,3% para musculo) e ao conjunto GO 1 + CPF (80,3% para cérebro e 76,3% para muasculo);
além disso foi observado diferenca nos resultados da interagdo com o GO e com o CPF em relacdo
aos expostos individualmente. Esses resultados demonstram que a toxicidade do GO combinada com o
organofosforado afetam significativamente a atividade da AChE, prejudicando as acdes que dependem de
um funcionamento pleno deste sistema, tais como: caca, atividades motoras e sensitivas, e seu sistema
regulatério no geral. Tais prejuizos podem ser nocivos n3o sé aos individuos, mas também & cadeia
alimentar da qual fazem parte, afetando todo o ecossistema. Estes resultados ressaltam a importancia
da avaliacdo da toxicidade dessa NP em conjunto com um poluente classico presente no ambiente
aquatico, e podem contribuir com a regulamentacdo da presenca de concentragdes seguras destas NP
em corpos d'agua, a fim de preservar a biota aquatica.
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Magnetic island bifurcation due to resonant magnetic pertur-
bations
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Fusing atoms together in a controlled way releases nearly four million times more energy than a chemical
reaction such as the burning of coal, oil or gas, and four times as much as nuclear fission reactions,
with the advantage of not emitting harmful toxins like carbon dioxide or other greenhouse gases into
the atmosphere. Therefore, 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. Although the tokamak device is the most
prominent candidate, several scientific and technological challenges impose severe constraints on the
path towards a self-sustained fusion burning plasma. (1) 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). 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. Recent calculations using
the resistive MHD code M3D-C1 of the linear response of spherical tokamak plasmas to RMP fields
revealed a new class of magnetic field line bifurcations that do not fit into the well-accepted magnetic
reconnection theory. (2) 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. Depending on the plasma conditions, instabilities can develop when the plasma pressure is
increased for better performance. The model most widely used to predict plasma stability is the so-called
magnetohydrodynamic model. (3)
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Estudo e analise do uso da radiacio ultravioleta como método
de descontaminacdo de alimentos
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A seguranca alimentar € um dos temas bastante discutidos na sociedade atual. Com a mudanca nos
habitos alimentares e a producdo de alimentos em larga escala, houve a necessidade de se aumentar
os prazos de validade e o tempo de prateleira dos alimentos pereciveis, por isso a conservacdo desses
alimentos desde sua produgdo até o armazenamento é de extrema importancia. (1) O projeto propde
a aplicagdo da radiacdo de luz ultravioleta (UV-C) como método de descontaminacdo bacteriana em
diversos tipos de carne (bovina, suina e branca). Apéds o tratamento realiza-se a quantificagdo de morte
dos microrganismos e a anélise de caracteristicas fisico-quimicas das amostras, afim de determinar a
eficiéncia da luz ultravioleta em descontaminar o alimento sem danifica-lo estruturalmente e interferir
em aspectos como sabor e aparéncia. (2)
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O LFC (Laboratério de Fisica Computacional) ao longo de sua histéria vem trabalhando em modelos
efetivos, usando o método k- 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 acumulando
uma série de problemas, tornando a manutenc3o e a implementac3o de novas funcionalidades uma tarefa
muito complicada. O objetivo do projeto é reimplementar o algoritmo desenvolvido no laboratério,
estruturando-o de forma a facilitar a manutencdes futuras e a sua utilizacdo como uma biblioteca, usando
técnicas de orientacdo a objetos e praticas modernas em Fortran, conciliando desempenho e praticidade
(1), priorizando desempenho onde necessario: nos algoritmos de resolu¢do de sistemas lineares, como
o Gradiente Conjugado, e determinagdo de autovalores e autovetores, como o LOBPCG.(2-3) A nova
implementac3o, ainda que faltando algumas funcionalidades, ja conseguiu reduzir em 90% a quantidade
de linhas, ao eliminar redundancias diversas presentes no cédigo antigo e usar bibliotecas externas para
manipula¢do de strings e o uso de estruturas de dados do tipo chave-valor. A forma de entrar com dados
no programa foi completamente repensada: antes a informacdo precisava ser escrita em um arquivo de
texto pouco intuitivo no qual um caractere em branco fora do lugar ocasionava uma falha na leitura, agora
as informacdes sdo passadas diretamente ao construtor de cada classe, que pode eventualmente depender
de um arquivo externo, como é o caso no carregamento dos pardmetros dos materiais. Dessa forma,
pode-se reutilizar o cédigo na construcdo de uma interface para um usuario mais leigo em programacio
em um cédigo a parte. Além disso, a implementacido de novos hamiltonianos pode ser feita através de
expressdes muito parecidas com as expressdes algébricas.
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Cristalizac3o e caracterizacao de estado sélidos de insumos a
base de paroxetina
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Com o passar das geracgdes e o dia-a-dia da populagdo cada vez mais corrido, muitas pessoas acabam por
enfrentar doencas psiquiatricas como ansiedade, panico e até mesmo depressdo. Dentro deste contexto
a pesquisa na area farmacéutica tem um importante papel para desenvolver e aperfeicoar insumos que
ajudam a tratar tais males. Tal area é responsavel desde o planejamento, sintetizacdo até caracterizacdo
de compostos biologicamente ativos uteis no processo de combate e prevencdo. Muito comumente uti-
lizados em forma de capsulas, os compostos de interesse tém de estar em seu estado de sélido estaveis,
podendo ser arranjados de diferentes maneiras dentro de um cristal. Um dos antidepressivos do tipo
ISRS (inibidores seletivos de ruptura da serotonina) mais utilizados é a paroxetina, sendo de duas a 23
vezes mais potente, quando comparados com outros antidepressivos. (1) Dentre as barreiras encontra-
das na utilizacdo de ISRS, uma a ser enfrentada s3o os efeitos colaterais e propriedades fisico-quimicas
normalmente causados por conta das divergéncias estruturais, estes que podem ser regulados por meio
da Engenharia de Cristais com uso de conformadores. Propriedades como biodisponibilidade, atividade
farmacéutica, solubilidade, entre outros sdo exemplos. (2) O objetivo deste trabalho é o planejamento ra-
cional, sintese supramolecular e a caracterizacdo no estado sélido de novas formas cristalinas de insumos
farmacéuticos focado na paroxetina e conformadores inorganicos, afim de aperfeicoar suas proprieda-
des. S3o necessarios varios métodos para finalmente a cristalizacdo e posteriormente caracterizacdo dos
cristais. Os passos seguem desde a extracdo da base da paroxetina (pois a mesma é encontrada como
cloridrato), a escolha do conformador, a cristalizagdo por evaporagdo do solvente, e posteriormente, a
caracterizacdo por métodos como difracdo de Raio-X, MEV, entre outros.
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lIgfeitos acustico e fotdnico sobre o mesentério em ratos dia-
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O diabetes é uma sindrome metabdlica complexa que tem complicacdes crénicas, o que caracteriza um
grande problema de satide publica. (1) Recentemente, o mesentério deixou de ser apenas uma estrutura
anatémica e passa a ser considerado 6rgdo, por demonstrar um papel importante na funcdo de 6rgaos
abdominais. (2) O objetivo deste trabalho foi analisar os efeitos acusticos e fotonicos sobre o mesentério
em ratos diabéticos sobre o perfil glicémico e lipidico. (3) Vinte ratos Wistar machos adultos foram
distribuidos em 4 grupos: Grupo 1: ratos diabéticos que receberam o tratamento sham, o equipamento
de ultrassom e laser foi aplicado sem a emissdo ondas aclsticas ou eletromagnéticas; Grupo 2: ratos
diabéticos tratados com ultrassom (1 MHz, 1 W/cm2 e modo continuo); Grupo 3: ratos diabéticos
tratados com laser (808 nm, 80 mW e modo continuo) e; Grupo 4: ratos diabéticos tratados com
ultrassom (1 MHz, 1 W/cm2 e modo continuo) e laser (808 nm, 80 mW e modo continuo). Para
inducdo do diabetes tipo 2, os animais receberam dieta hiperlipidica e baixa dose de Estreptozotocina.
Para o tratamento dos animais, foi utilizado um protétipo baseado em sistema que inclui o laser num
orificio central do transdutor de ultrassom. A aplicacdo do protétipo foi realizada com o uso de gel
condutor transparente e movimentos lentos e suaves durante 6 minutos na regido abdominal sobre o
mesentério, sendo 3 minutos no lado direito e 3 minutos no lado esquerdo. O tratamento foi realizado
3 vezes por semana durante 4 semanas, totalizando 12 sessdes. Apds jejum e antes da eutanasia, o
sangue foi coletado para analise bioquimica. N3o foi constatada diferenca significativa nos valores de
glicemia entre os grupos (p>0.05). Entretanto, foi constatada a reduc3o significativa do colesterol total
e triglicérides nos grupos tratados com ultrassom e/ou laser (p<0.05). Os resultados indicaram que a
aplicac3o do ultrassom e laser sobre o mesentério pode contribuir para melhorar o perfil lipidico em ratos
Wistar, indicando a importancia do mesentério como 6rgdo endécrino.
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A microscopia € um dos campos de grande importancia para a ciéncia, uma vez que seu surgimento
expandiu a capacidade visualizacdo humana, proporcionando o conhecimento de estruturas n3o visiveis
a olho nu. Desde a criacdo do primeiro microscépio, utilizando lentes, a area se mostrou promissora e se
manteve em expans3o. Atualmente tém sido desenvolvidos microscopios sem lentes, que surgem como
alternativa a esses equipamentos épticos tradicionais. Além de possuir uma montagem mais simples, que
possibilita uma maior versatilidade, por meio da utilizacdo em diversos ambientes, o equipamento pode
gerar imagens com um campo de visdo maior, juntamente com uma resolu¢cdo comparavel ou até melhor,
dependendo da montagem e funcionamento do sistema. (1) O funcionamento desses microscépios sem
lentes necessitam de um processamento digital para gerarem suas imagens. Isso porque a instrumentagio
é construida de modo a adquirir imagens codificadas das amostras, as quais sdo chamadas de hologramas.
Essa codificacdo se faz visivel por meio de padrdes de intensidade, formados pela interferéncia da luz
que passa direto pela amostra e pela luz que difrata na mesma amostra. Um dos possiveis métodos
para fazer tal decodificacdo é o método de multialturas, o qual necessita da aquisicdo de hologramas
com diferentes distancias da amostra com relagcdo ao sensor para obter uma s6 imagem final com melhor
resolucdo e com menos influéncia dos artefatos intrinsecos aos hologramas originais. O microscépio sem
lentes que estamos desenvolvendo possui configuracdo in-line e é constituido por: um led, um pinhole, um
sensor CMOS e um transladador. (2) Sendo que os dois Gltimos sdo possiveis de serem controlados por
software. Por meio disso, esse trabalho tem o intuito de elaborar um software de automac3o, por meio
de algoritmos escritos em Python, para o microscépio citado, que permita o controle da cdmera e que
também propicie o ajuste e comando digital de passos do sistema de translacdo do sensor de imagem,
promovendo, portanto, uma integracdo digital entre os dispositivos que compdem nosso microscépio
holografico sem lentes. Em suma, essa integracdo tem o objetivo de facilitar o uso do microscépio
por proporcionar a sintese da programacdo do hardware em um sé programa. Viabilizando o uso dessa
instrumentacdo por usuarios ndo familiarizados com detalhes de seu funcionamento.

Referéncias:

1 ROY, M. et al. A review of recent progress in lens-free imaging and sensing.  Biosensors and
Bioelectronics , v. 88, p. 130-143, 2017. doi: 10.1016/j.bios.2016.07.115. 2 D'ALMEIDA, C. P.
Desenvolvimento e caracterizacdo de um microscépio 6ptico holografico sem lentes in-line
. 2018. 76 p. Dissertagdo (Mestrado em Ciéncias) - Instituto de Fisica de S&o Carlos, Universidade de
S3o Paulo, S3o Carlos, 2018. doi:10.11606/D.76.2018.tde-09102018-081726.

90 90



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

1IC60

Recuperacao de fase em imagens de microscopia 6ptica ho-
lografica sem lentes
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O avanco da microscopia teve um grande impacto no desenvolvimento da ciéncia. Microscépios com
melhores resolucBes possibilitaram a caracterizacdo de microrganismos, auxiliaram no tratamento de
doencas, e ainda hoje sdo um dos principais instrumentos usados para o desbravamento dos dominios mi-
croscoépicos, o que seria impossivel para o olho humano fazer sozinho.Contudo, os microscépios modernos
podem utilizar de uma estrutura complexa com componentes custosos, o que dificulta a popularizacio
de suas funcdes. Com isso em mente, foram-se desenvolvendo modelos alternativos desses instrumentos
de forma a baratea-los e torna-los mais acessiveis para o publico em geral e, principalmente, para comu-
nidades com recursos financeiros limitados. E nesse cenario que os microscépios holograficos sem lentes
se tornaram uma op¢do aos microscépios tradicionais. (1) Como eles possuem uma estrutura simples,
como é o caso do modelo usado, constituido de um LED (com emissdo em 455 nm), um sensor (CMOS),
e um pinhole (150 pm), o seu funcionamento depende do tratamento digital dado a imagem adquirida.
Aqui se faz necessaria a alusdo a holografia, visto que a imagem captada pelo sensor é nada mais do
que o padrdo de interferéncia entre dois feixes de luz: um proveniente da luz que que interage com a
amostra e o outro do feixe que é transmitido por ela no sensor, sem desvios. A partir da aquisicdo desse
padrdo de interferéncia, ao qual se refere o holograma, é feita uma reconstru¢cdo numérica digital para
gerar uma imagem com resolucdo suficiente para ser analisada. Para o processamento envolvido foram
implementados algoritmos desenvolvidos em Python cuja fun¢do pode ser resumida na recuperacio de
fase. Como o sensor s6 capta a informacdo de intensidade da luz, a informacdo de fase, muito importante
para a qualidade da imagem, é perdida. O método usado para a recuperagcdo de fase nesse projeto pode
ser designado como "recuperagdo de fase Multi-alturas". (2) Nesse processo sdo captadas 6 imagens da
amostra a distancias diferentes do sensor, depois o calculo envolvido propaga o campo elétrico de uma
imagem para o foco da anterior e assim sucessivamente até obter-se uma imagem com informacdo de
fase adequada. A motivacdo para o desenvolvimento dos algoritmos em Python se deu pela facilidade de
integracdo com outros sistemas envolvidos no microscépio (camera, sensor), a rapidez de processamento
e as ferramentes e bibliotecas disponiveis para essa linguagem de programacgdo. (3) Numa prospectiva
futura, pretende-se aplicar os algoritmos em imagens de cultura de células. O propésito seria reconstruir
as imagens adquiridas pelo microscépio éptico holografico e obter tanto informacdes quantitativas quanto
qualitativas sobre as amostras.
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Estudos estruturais e funcionais de xilanases com potencial
aplicacao biotecnolégica
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Os combustiveis fésseis sdo responsaveis pela poluicdo ambiental e a emissdo de gases de efeito estufa
na atmosfera, a preocupacdo atual com esses problemas aliada a necessidade energética nos fez buscar
novas alternativas de geracdo de energia, como os biocombustiveis. (1) Dois tercos da parede celular dos
vegetais como a cana de aciicar é composto por um material lignocelulésico constituido principalmente
por quatro polissacarideos: pectina, celulose, hemicelulose e lignina. (2) A hemicelulose é o segundo
maior constituinte na parede celular vegetal, polissacarideo de estrutura amorfa tem composi¢ao variavel
incluindo polimeros de xilano, arabinoxilano, xiloglucano, glucoronoxilano, galactoglucomano, manana,
glucomanano e beta-glucano. A hidrélise do xilano da-se entre outras, pelas xilanases, estas foram ca-
tegorizadas como hidrolases de glicosideos (GH) principalmente em duas familias, 10 e 11. O objetivo
desse trabalho consiste em estudar as enzimas da familia GH10 ja& que por mais amplamente conhecida,
a familia GH10 possui uma especificidade bastante ampla e por isso é importante identificar suas pecu-
liaridades para que possam incrementar as misturas enzimaticas e gerar um desempenho satisfatério na
degradacdo da biomassa. além de ampliar o leque de enzimas que possam ter alguma aplicacdo biotec-
nolégica. E de nosso interesse, caracterizar bioquimica e funcionalmente xilanases, bem como determinar
suas estruturas cristalograficas que nos dardo o conhecimento das estruturas tridimensionais, dominios
cataliticos, permitindo conhecer seu funcionamento e interagdes com substrato mais a fundo. Dois genes
da familia GH10 foram estudados, incluindo para o primeiro expressido heteréloga, lise e purificacdo e
para o segundo, além do citado anteriormente, ensaio padr3o de atividade por PH e temperatura. Como
resultado final conseguiu-se obter a solubilidade, purificagdo e valores de PH e temperaturas 6timas para
atividade do segundo gene.
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Cell metabolism is the set of biochemical processes that occurs in an organism to energy production,
cellular development and maintain cell vital functions. (1) Monitoring cellular metabolism can be used to
distinguish between healthy and abnormal cells. It can be done by observing some cellular organelles that
have an important role in cellular metabolism. In this context, mitochondrial activity can be monitored
by native fluorescent electron carriers called NADH and FAD. (2) The optical redox ratio can be calcu-
lated between these two coenzymes can be used to estimate cell metabolic process. Therefore, optical
characterization of these and other biomolecules is essential to the monitoring cellular metabolism. (3)
In this study, synthetic NADH and FAD solutions (Sygma Aldrich) were prepared at different concentra-
tions and, interactions between fluorophores and medium were evaluated by fluorescence spectroscopy.
Measurements of stationary state fluorescence and fluorescence lifetime spectroscopy were performed to
characterize these biomolecules in solution. For steady-state fluorescence comparison between the two
fluorophores, an excitation-emission matrix (Ex. 250-500 nm, Em. 300-650 nm) was determine up for
each one of the solutions. Fluorescence lifetime was measured by TCSPC, using a 20 MHz pulsed laser
emitting at 378 nm and processed in MATLAB. Average fluorescence lifetimes were calculated also for
comparison. Results indicates average lifetime of NADH decreased from 2.10 ns to 1.10 ns when com-
paring 20 uM NADH solution with 20 uM NADH and 20 uM FAD solution. While excitation-emission
matrix showed a possible energy transfer between the fluorophores when concentrations achieved 20 uM
NADH and 0.2 uM FAD (Figure 1 (A) and (B) ), matrices shows a decrease of intensity of NADH
fluorescence, when FAD is present in the solution.
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Macréfagos como alvos em potencial no tratamento de leu-
cemia promielocitica aguda via receptores CD44 e nanocarre-
adores de lignina
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Os macréfagos sio células capazes de adotar diferentes polarizacdes na presenca de sinais extracelulares
envolvidos em diversas doencas, entre elas o cancer. Em abundancia em tumores sélidos, os macré-
fagos associados a tumores (TAM, do inglés tumor-associated macrophages ) sdo alvos terapéuticos
importantes.(1)Apesar de nem todo cancer formar um tumor sélido, como é o caso da leucemia pro-
mielocitica aguda, ainda podem apresentar macréfagos associados que afetam a progressdo da doenca.
Nanocarreadores (NCs) mostraram-se eficientes transportadores de moléculas para terapia dirigida e a
conjugacdo de ligantes a superficie dos NCs beneficia a entrega sitio especifica. Evitar a captagdo de
nanoparticulas por células do sistema imune tem sido um grande desafio no desenvolvimento e aplicacio
de nanocarreadores, entretanto o papel de macréfagos e mondcitos na iniciacdo e agravacdo de doencas
inflamatérias, como cancer, torna essas células alvos interessantes a terapia.(2)Neste projeto propomos
analisar a resposta de macréfagos (RAW 264.7) e da linhagem celular NB4 de leucemia promielocitica
aguda frente a NCs de lignina contendo curcumina ndo modificados e modificados com polietilenoglicol
(PEG) ou éacido hialurénico (AH). A custer determinant 44 (CD44) é uma glicoproteina expressa em
macréfagos que funciona como um receptor que se liga ao acido hialurénico (AH) e pode desencadear
a captacdo de particulas, além de possuir niveis de expressio distintos para diferentes polarizacdes dos
macréfagos.(3)A modificagdo de nanomateriais com PEG é comumente utilizada a fim de evitar a capta-
¢do das particulas pelos macréfagos, enquanto o AH se liga ao receptor CD44 cujos niveis de expressdo
sdo alterados para diferentes polarizacdes dos macréfagos. As respostas das trés diferentes configura-
¢Bes serdo analisadas in vitro como culturas individuais e co-cultura, combinando macréfagos e células
leucémicas. Para os ensaios em co-cultura, algumas razées de macréfagos e células de cancer foram
testadas analisando proliferacdo celular entre co-culturas e as células cultivadas isoladamente. Como
ambas as linhagens celulares mantiveram o crescimento e morfologia nas diferentes condicdes testadas
escolheu-se a razdo de 1:1 (macréfago:cancer). A captacdo dos NCs sera avaliada por espectroscopia
de fluorescéncia e citometria de fluxo, além de microscopia confocal, enquanto o efeito dos NCS sera
avaliado por ensaios de MTT, geracdo de espécies de oxigénio reativo e morfologia celular. Ainda, sera
estudada a influéncia da ativagdo dos macréfagos por lipopolissacarideos (LPS) na internalizagdo dos
NCs modificados com AH.
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Sintese e caracterizaciao de novas formas sélidas de insumos
farmacéuticos ativos (IFAs) usados no tratamento da depres-
sao
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A depressdo é um transtorno mental mais frequente do que se imagina: de acordo com a Organizacdo
Mundial da Saade (OMS, 2017), a depressdo atinge mais de 320 milhdes de pessoas em todo o mundol,
e cerca de 6% (11.5 milhdes de pessoas) da populagdo brasileira.(1)Os primeiros medicamentos anti-
depressivos passaram a ser comercializados na década de 50 e, hoje, sdo encontrados oito diferentes
classes de antidepressivos no mercado. Destacam-se os SSRIs ( Selective Serotonin Reuptake Inhibitors
), em especial a Paroxetina (PRX), um IFA (insumo farmacéutico ativo) capaz de atuar no tratamento
de todos os tipos de depressdo conhecidos, devido aos seus efeitos colaterais mais brandos. Na IU-
PAC, a PRX recebe o nome (3S,4R)-3-[(1,3-Benzodioxol-5-yloxy)methyl]-4-(4-fluorophenyl)piperidine
e, comercialmente, se apresenta em duas formas polimérficas: [(PRX.HCI)H20] e [(PRX.HCI).0.5H20],
sendo a segunda termodinamicamente mais estavel que a primeira. Compreendendo a importancia de um
tratamento adequado para a depressdo, o presente trabalho teve como objetivo o desenho, a sintese su-
pramolecular e a caracterizacdo de novas formas sélidas da Paroxetina com propriedades fisico-quimicas,
como dureza, ponto de fusdo, solubilidade, reatividade e biodisponibilidade, entre outras, aprimoradas
em relacdo aos IFAs comercializados atualmente, aplicando os conceitos de Engenharia de Cristais. As
técnicas usadas para a caracteriza¢do de sélidos farmacéuticos foram a difragdo de raios X por p6 (DRXP)
e as analises térmicas, como a calorimetria exploratéria diferencial (DSC) e a termogravimetria (TGA).
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Tendo em vista a recente observacio de vértices e a turbuléncia em nossos experimentos envolvendocon-
densado de atomo alcalino 87Rb (1), além do experimento da mistura de duas espécies atémicas,Na e K,
que esta sendo implementado em nosso laboratério, neste trabalho nos concentramos emexplorar certas
caracteristica da nuvem atdémica neste regime quantico com o propésito inicial de darsuporte ao nosso
grupo de pesquisa experimental. Consideramos dois condensados de Bose-Einstein(BEC), espacialmente
sobrepostos, para analisar efeitos da interacdo entre as espécies na presencade vértices. O significa-
tivo desbalanco entre o nimero de atomos das duas espécies nos permitiraextrair solucdo analitica das
equagdes acopladas de Gross-Pitaevskii (GPE). Juntamente com simu-lagdes numéricas da GPE, essas
solucBes serdo utilizadas para o estudo das propriedades dindmicase do equilibrio termodindmico desse
sistema composto.Em um trabalho prévio(2) nés estudamos as propriedades de uma impureza pesada
(gas bosoéni-cos ultrafrio fracamente interagente) imersa em um BEC composto de uma rede de vértices,
in-teragindo com os modos Tkachenko dessa estrutura. O sistema foi descrito através do modelo deBose-
Hubbard estendido, e como consequéncia da dindmica intrinseca, nés obtivemos caracteristicasnovas no
seu comportamento, tais como: Interacdo de longo alcance e tunelamento induzido. Essesefeitos modifi-
caram a estrutura do diagrama de fases assim como a transicdo de fase quantica do sis-tema.Atualmente,
nés estudamos um sistema em dimensdo mista 2D-3D, composto de uma mistura férmion - béson de
duas espécies atdmicas ultrafrias confinadas em armadilha 6ptica. A seletividade da armadilha de luz
nos permite aprisionar uma das espécies em rede 6ptica unidimensional, enquanto mantemos a segunda
espécies em armadilha harménica tridimensional.(3) Na configuragdoquase-2D (planos formados pelo
potencial da rede 6ptica 1D), pretendemos aprisionar uma mistura de dois estados hiperfinos do 40 K.
Essa configuracdo estara imersa em um banho formado por um condensado de Bose-Einstein de dtomos
de Na, aprisionado no potencial 6ptico 3D. Nosso objetivo sera estudar as propriedades dos diferentes
regimes que podem ser simulados com esse aparato, variando a razdo entre as populacdes dos estados
hiperfinos do 40 K e também a interac3o entre asespécies 40 K-Na.
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O uso da abordagem de Redes Complexas (1) vem crescendo rapidamente em estudos de diversas
areas do conhecimento, como nas bioldgicas, econémicas, sociais e até mesmo sendo usada na prépria
estrutura¢do do conhecimento. Neste trabalho, usaremos Redes Complexas para estudar areas urbanas e
como sua topologia pode influenciar em aspectos reais das cidades.Essa abordagem consiste em modelar
as cidades estudadas de forma a representar cada cruzamento ou terminacdo de ruas como um vértice
de nossa rede e cada rua ligando dois vértices como uma aresta. Em trabalhos anteriores, utilizamos a
modelagem em redes complexas para estudar e classificar cidades ao redor do mundo, buscando entender
suas estruturas e caracteristicas topoldgicas e como estas sdo refletidas em aspectos fisicos reais das
cidades.(2) Estudamos cerca de 1150 cidades e encontramos padrdes que indicam estruturas topolégicas
préprias de cada continente, bem como tendéncias de certas medidas se relacionarem com propriedades
fisicas da estrutura das cidades. Agora, buscamos estudar a evolucdo destas caracteristicas através da
analise da maleabilidade das redes,(3)variando aos poucos sua topologia a fim de identificar possiveis
mudancas em sua estrutura que visam maximizar vantagens e minimizar obstaculos de aspectos praticos
das cidades, como dindmicas de trafego e estratégias de crescimento urbano.
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Caracterizacdo do acido aminolevulinico nanoestruturado
para melhoria da Terapia Fotodindmica Toépica
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O desenvolvimento de nanoparticulas biopoliméricas visa inimeras aplicagGes terapéuticas entre elas té-
pica e transdérmica para o tratamento de doengas como os cinceres de pele e de atero.(1) Estes nanossis-
temas quando comparados ao uso de farmacos em escala macro, favorecem tratamentos mais eficazes e
menos invasivos.(2) Neste trabalho, nanoparticulas (NP) para liberagdo controlada do pré-farmaco acido
5-aminolevulinico (ALA) foram sintetizadas a partir do copolimero biodegradavel poli(acido lactico-co-
glicélico) (PLGA) pelo método da dupla emulsdo seguida da evaporagdo do solvente organico.(1,3) Este
nanossistema tém como objetivo principal aumentar a permeabilidade do ALA por todas as camadas da
pele, permitindo atingir canceres de pele mais profundos. Assim, analisamos a estabilidade fisico-quimica
das NP-PLGA-ALA com monitoramento do pH ao longo do tempo, o tamanho médio (Espalhamento
Dinadmico de Luz) e potencial Zeta de acordo com normas da Agéncia Nacional de Vigilancia Sani-
taria (ANVISA) e Food and Drug Administration (FDA).(3) O pH inicial das NP-PLGA-ALA foi de
(4,66+0,02), com tamanho médio (469.14+5.2) nm e com respectivo potencial Zeta de (-4.62+0.07)
mV, que ao longo de 90 dias permaneceram estaveis indicando estabilidade fisico-quimica. Através da
técnica de Microscopia Eletrénica de Varredura (MEV) as NP-PLGA-ALA foram caracterizadas como
polidispersas, esféricas e de superficie ndo rugosa. Pela investigacdo por Espectroscopia no Infravermelho
com Transformada de Fourier (FTIR) e por Espectroscopia por Ressonincia Magnética Nuclear (RMN)
indicam que o ALA pode estar adsorvido na matriz polimérica, podendo levar a uma rapida liberacio
inicial do pré-farmaco. Por fim, a caracterizacdo da polaridade, com anélises da energia de superficie e
angulo de contato, corrobora com as anélises espectroscépicas, ao indicar que o ALA esta influenciando
na componente polar do nanossistema, quando comparado as NP-PLGA.
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Otimizacao e elucidacio da atividade antibacteriana de pep-
tideos catiGnicos em patégenos multirresistentes

RIGHETTO, G. M. ; LEAL, T. C.; LOPES, J. L. S.; SANTOS FILHO, N. A. ; BELTRAMINI, L. M. ;
CILLI, E. M. ; CAMARGO, I. L. B. C.

gmrighetto@gmail.com

Apesar dos avancos no tratamento de doencas infecciosas, microrganismos patogénicos continuam sendo
uma ameaca a satde publica devido a sua capacidade de adaptacdo e resisténcia aos antibidticos. A
escassez de opc¢des terapéuticas leva ao interesse em novos compostos antimicrobianos. Peptideos anti-
microbianos, como a Bothropstoxina-l e Plantaricina 149, estdo sendo investigados com esta finalidade.
Ambos possuem atividade antimicrobiana relatada(1-2), mas devem ser aprimorados para aplicagdo te-
rapéutica. Este estudo visa otimizar a acdo destes peptideos, propondo modificacdes nas moléculas e
avaliando sua atividade antimicrobiana, hemolitica e reducdo de biofilme. Todos os peptideos foram
sintetizados utilizando sintese em fase sélida. Determinamos a concentraco inibitéria minima para
oito bactérias patogénicas para avaliar o potencial antibacteriano. Eritrécitos humanos foram usados
para avaliar a atividade hemolitica e a reducdo do biofilme foi avaliada usando S. epidermidis ATCC
35984, uma linhagem boa formadora de biofilme.Os primeiros analogos da Bothropstoxina-I sintetizados,
(NA1307)K ((KKYRYHLKPF)2K) e E(NA1307) (E(KKYRYHLKPFCKK)2) nos permitiram investigar
se a dimerizagdo no C-terminal do peptideo (usando lisina) ou no N-terminal (usando glutamato) te-
riam papel na atividade antimicrobiana. (NA1307)K foi o mais ativo contra as linhagens bacterianas
testadas, n3o apresentando hemdlise significativa. Nés sintetizamos um terceiro analogo TL1815-KK
((YRYHLKPF)2K) removendo as duas lisinas iniciais, o que reduziu sua atividade, enfatizando a impor-
tancia de residuos positivamente carregados na regido N-terminal do peptideo. Os dois altimos analogos
testados (NA1896, (KKWRWHLKPF)2K e NA1897, (KKWRWHLKPW)2K) foram modifica¢des do pep-
tideo (NA1307)K, propostos com a inten¢do de aumentar a hidrofobicidade da molécula. O peptideo
NA1897 foi o mais ativo de todos testados, mas a taxa de hemélise também aumentou com a hidrofo-
bicidade. Para este grupo de peptideos n3o foi observada forte atividade antibiofilme, mas o composto
(NA1307)K obteve a maior redugdo, ((30 £ 9)%).Pep7 (Fmoc-YSLQMGATAIKQVKKLFKKKGG), um
peptideo baseado na Plantaricina 149, foi sintetizado mantendo o grupo protetor Fmoc, resultando em
um aumento na atividade antibacteriana em relacdo ao peptideo original, porém com alta hemdlise.
Pepl (Fmoc-GATAIKQVKKLFKKKGG) e Pep 5 (GATAIKQVKKLFKKKGG) foram sintetizados plane-
jando reduzir o peptideo, baseado em estudos que mostraram que esta porcdo N-terminal ndo apresentaria
atividade.(3) Apenas o Pepl obteve atividade contra as linhagens testadas, mas com menor atividade
antimicrobiana e hemolitica que Pep7. Assim, sintetizamos Pep6 (Fmoc-YATAIKQVKKLFKKKGG) e
Pep2 (Fmoc-YAVKKLFKKKG) com o intuito de aumentar a carga positiva no inicio da molécula. As
atividades antimicrobiana e hemolitica foram maiores para o Pep6. Para investigarmos o efeito do Fmoc
na atividade, sintetizamos o Pep6 e Pep2 sem este grupo protetor, o que resultou em auséncia de ativida-
des antimicrobiana e hemolitica, mostrando a forte influéncia do Fmoc. Pep2 sem FMOC foi o peptideo
que apresentou maior reducdo do biofilme ((43 + 14)%). Como este peptideo ndo apresentou atividade
antimicrobiana, sua capacidade de reduc3o deve estar relacionada a outras estruturas do biofilme ou in-
terferéncia com quorum sensing. Mais analogos ser3o sugeridos para Bothropstoxina-I e Plantaricina 149,
visando obter um peptideo com o melhor potencial terapéutico. Ensaios para caracterizar mecanismos
de ac3o e toxicidade ser3o realizados.
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Charged Boson star in scalar-tensor gravity
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With the advent of high precision observations of radiation from astrophysical sources it becomes impor-
tant to understand the difference between different types of ultra-compact objects. The most popular
type of ultra-compact objects are black holes, which are predictions of General Relativity, i.e. Einstein's
theory of gravitation. However, also other, more exotic possibilities exist, amongst which are so-called
boson stars, self-gravitating objects composed out of scalar bosons. These possess — in contrast to black
holes — no event horizon and should, in principle, be distinguishable from black holes by future detections
of gravitational waves (via the LIGO/VIRGO experiment) or electromagnetic radiation (via e.g. the
Event Horizon telescope). In order to make a step forward in the understanding of these signals, we
have studied the motion of massive and massless test particles in boson star space-times.(1) The former
describe e.g. the motion of low mass objects, while the latter are important both in the understanding
of light deflection as well as gravitational wave emission.The focus of this upcoming presentation will be
a model of a a charged boson star with an additional non-minimal coupling between a gravity scalar and
the field strength tensor of the electromagnetic field, in scalar-tensor gravity.(2-3) A collocation method
from the COLSYS program was implemented in order to solve the equations of motion. The dependen-
cies of various parameters will be highlighted, for different types of profiles of the gravity scalar (different
node branches). The behavior of the coupling between the gravity scalar and the electromagnetic field
strength tensor was of particular interest.
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ROSSI, V. ; SOARES-PINTO, D.

vinicius.rossiQifsc.usp.br

Em 1962, Eugene P. Wigner publica seu trabalho “ Remarks on the Mind-Body Question " para o livro
" The Scientist Speculates: An anthology of partly-baked ideas ".(1)Neste trabalho, Wigner propde
um Gedankenexperiment onde um observador em um laboratério isolado efetua uma medicdo sobre
um sistema quéantico de dois estados. Seu amigo, do lado de fora do laboratério, efetua uma medicao
posterior para determinar o estado do laboratério (que inclui sistema e observador). Os dois agentes
discordam sobre a distribuicdo de probabilidades para os resultados possiveis. Em 2018, o problema do
Amigo de Wigner voltou a ser objeto de discussdo, ap6s a reconstrucdo do Gedankenexperiment por
Daniela Frauchiger e Renato Renner.(2)No artigo, um teorema “ no-go " é obtido, declarando que
qualquer teoria fisica esta fadada a obter um paradoxo neste experimento se esta teoria (1) satisfaz
os postulados da mecénica quantica tradicional, (2) proibe observadores que medem o mesmo sistema
ao mesmo tempo de obterem resultados distintos e (3) descarta a hipétese de muitos mundos. O
artigo é resultado da tese de doutorado de Frauchiger, que busca destituir postulados probabilisticos da
formulagdo quéantica a partir da ética da falseabilidade.(3) Nosso objetivo é estudar o desenvolvimento
desta tese e os argumentos que constroem o Gedankenexperiment e seu subsequente teorema “ no-
go ", bem como levantar algumas tentativas de dissolu¢do do paradoxo propostas nos altimos meses
pela comunidade cientifica, rumando para uma futura analise do problema da perspectiva da mecanica
quantica relacional.
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Internalizacao da photodithazine em parede microbiana de
candida albicans visando terapia fotodindmica
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A terapia fotodindmica & uma técnica utilizada na descontaminacdo microbiana e tratamento de infeccées
que consiste na unido de um agente fotossensibilizante, luz no comprimento adequado e oxigénio para
desencadear a geracdo de agentes citotdxicos.(1-2) A interagdo e acdo da molécula Photodithazine(R)
como fotossensibilizador (FS) em Candida albicans (CA) foi caracterizada. Experimentos de internaliza-
cdo temporal e espectral da PDZ em CA foram realizados por microscopia de fluorescéncia confocal com
excitagdo por 1 (1P) e 2 fétons (2P), para determinar a captacdo de FS por CA. Demonstrando uma
alta internalizacdo induzida pela luz de excitacdo para FS. Essa inducdo pode ser realizada em baixas
doses de luz 1P e 2P e favorece uma internalizagdo homogénea do FS. Sugerimos a proposicdo de novos
protocolos de PDT que insiram uma baixa dose de pré-iluminacdo durante o processo de incubacdo para
melhorar a agdo do FS com a parede microbiana. Experimente com excita¢do de luz de LEDs (600 nm).
Neste estudo visando a viabilidade celular com doses continuas de doses leves (dose nica) e seriadas,
as doses seriadas foram aplicadas para quantificar a exposicdo a luz em 1J.cm-2 com intervalo escuro
de 2 minutos. Os resultados demonstraram que o aplicativo serial promoveu maior entrada de FS na
célula CA e mostrou morte celular mais precoce em compara¢do com a dose Gnica do mesmo valor. Mais
estudos serdo realizados para prever o comportamento dessa internalizacdo precoce da PDZ.
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Caracterizacao de elementos genéticos méveis envolvidos na
transferéncia do gene blaKPC em bactérias gram-negativas
de origem clinica
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A resisténcia aos antibiéticos esta alcancando niveis perigosamente altos em todas as partes do mundo.
InfeccBes de uma lista crescente estdo cada vez mais dificeis de serem tratadas, & medida que os anti-
bidticos se tornam menos eficazes. Os [-lactdmicos sdo atualmente a classe de agentes antibacterianos
mais utilizada e agem interrompendo a formacdo da parede celular bacteriana. As carbapenemases s3o
enzimas com o maior espectro/potencial de degradacdo de (-lactdmicos e recebem esse nome por con-
ferirem resisténcia aos antibiéticos carbapenémicos, pertencentes a classe dos penens, apesar de terem
potencial para hidrolisar praticamente todos os [-lactdmicos. O gene blaKPC (beta-lactamase Klebsi-
ella pneumoniae carbapenemase) codifica uma serina-carbapenemase que vem sendo descrita em varias
Enterobacteriaceae.(1)Genes blaKPC foram descritos primeiramente no transposon Tn4401, ambiente
genético ao qual se atribui a mobilidade do gene. Porém, alguns casos desses genes em outros ambientes
genéticos estdo sendo relatados e esses elementos vém sendo denominados non-Tn4401 genetic element
(NTEKPC).(2-3) Nédo se sabe ainda o impacto desta mudanga de ambiente genético na disseminagao
deste gene de resisténcia, assim, nesse projeto de pesquisa serdo analisadas bactérias gram-negativas que
contenham gene blaKPC isoladas de infeccBes de pacientes hospitalizados para verificar o ambiente gené-
tico e a abrangéncia de NTEKPC. Pesquisamos a presenca do gene blaKPC em bactérias gram negativas
resistentes aos carbapenémicos de diversas espécies provenientes do Hospital Risoleta Tolentino Neves
(Belo Horizonte - MG) e observamos a ocorréncia do gene em 75% (40/53) das amostras analisadas.
blaKPC foi identificado em linhagens de Klebsiella pneumoniae , Escherichia coli , Providencia
stuartii , Proteus mirabilis , Serratia marcescens , Pseudomonas aeruginosa e Enterobacter
sp. Em seguida, investigamos o ambiente genético que carreia o gene blaKPC por reacdes de PCR
com conjuntos de primers especificos para regides do Tn4401 e de um NTEKPC identificado em um
isolado clinico de Manaus estudado anteriormente no nosso grupo. A presenca do Tn4401 foi identifi-
cada em apenas 5% das amostras (2/40), porém o NTEKPC n3o foi encontrado em nenhuma delas.
Com isso, observa-se que Tn4401 ndo é o ambiente genético prevalente nas amostras deste hospital e
mais experimentos sdo necessarios para identificacdo e caracterizacdo dos ambientes genéticos que est3o
carreando o gene nessas amostras. Em seguida, também serdo caracterizados os plasmideos abrigando
os ambientes genéticos, analisando seus tamanhos, estabilidade, bem como o impacto da presenca do
plasmideo no metabolismo das bactérias. Com os sequenciamentos do genoma de representantes de
cada populacdo clonal poderemos analisa-los genotipicamente, observar seus resistomas e identificar os
fatores de viruléncia presentes.
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Preparacdo de microcubos de NaTaO3 pelo método de sal
fundido para a fotossintese artificial
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Combustiveis alternativos de minimo impacto ambiental tem recebido uma atencdo consideravel nas
altimas décadas, podendo-se destacar o gas hidrogénio (H2) como um potencial candidato para substituir
gradativamente os combustiveis fésseis. No entanto, hidrogénio é produzido em quase sua totalidade a
partir da reforma do metano (CH4), tornando sua produgdo n&o sustentavel. Uma estratégia promissora
é a producdo de H2 pela fotodissociacdo da agua em H2 e O2 via fotossintese artificial, processo no qual
moléculas de agua sdo quebradas fotocataliticamente utilizando um semicondutor ideal e luz solar. (1)
Neste projeto de pesquisa, foram sintetizados e caracterizados nanocubos e microcubos cristalinos de
tantalato de sédio (NaTaO3) pelo método do sal fundido (2) visando a aplicagdo do material na produgdo
limpa de H2 pela fotossintese artificial. A reacio fotocatalitica utilizando as estruturas de nanocubos de
NaTaO3 em suspensdo com agua e metanol apresentaram uma elevada atividade fotocatalitica para a
geracdo de H2. Para se aprimorar a atividade fotocatalitica do sistema, o estudo servirad de base para o
desenvolvimento de heterojungdes de NaTaO3/Fe2TiO5 e NaTaO3/WO3, buscando-se obter materiais
com morfologias e estruturas de bandas eletrénicas mais favoraveis a absorcio de luz solar e a producéo
eficiente de H2.
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Studies on extensive air shower observables
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Observation of Ultra-High Energy Cosmic Rays (UHECR) and very energetic Gamma-Rays play a funda-
mental role in the contemporary scenario of multi-messenger astronomy. Lacking the possibility of direct
detection of such particles, mostly because of the low flux, current observatories dedicate instruments for
indirect observations based on Extensive Air Showers (EAS). EAS are complex particle cascades induced
by the interaction of the primary particle with the atmosphere. Two contributions to this scenario are
presented related to the parametrization of EAS observables. In the context of UHECR, the distribution
of depths at which a cascade reaches its maximum number of particles (X4 ), Which can be detected
by employing fluorescence detectors (1), is studied in terms of two existing functional forms - Exponen-
tially Modified Gaussian (EMG) and Generalized Gumbel (GMB) - and one new function is proposed
- Log-Normal (LN). A very large number of showers were simulated for four distinct primary masses
- proton, carbon, silicon and iron - with energies ranging from 10'7 eV to 10?° eV and three hadronic
interaction models: EPOS-LHC, QGSJetll.04, and Sibyll2.3c. The function that best describes the X,
distributions is studied in terms of the Akaike information theory and it is shown that the commonly
used EMG distribution provides the worst description in all cases, while the GMB is, in general, the best
choice for describing X,,.. distributions. The LN distribution is also shown to be a good choice in the
proton case. A parametrization of the three functional forms is provided as a function of primary mass
and energy for each functional form and hadronic interaction model. Gamma rays in the GeV to TeV
range, on the other hand, are typically detected by collecting Cherenkov photons produced by the passage
of relativistic shower particles in the atmosphere. (2) While the Cherenkov radiation is well understood
from a theoretical point of view, from a phenomenological perspective there is no known parametrization
of the angular distributions of these photons that is able to reproduce together both small and large
angle distributions in air showers. (3) These angular distributions are studied and a theoretically moti-
vated parametrization of these distributions is provided as a function of shower age in terms of a single
parameter.
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ticles carrying PplIX
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The research of light's interaction with a photoactive substance to promote cellular death was initially in-
troduced by Oscar Raab in the late 1800s. (1) Since then, this technique — photodynamic therapy (PDT)
— has been proposed to treat a wide range of maladies, from infectious illnesses to noncommunicable
diseases, including cancer. Although it can be prescribed to treat precancerous lesions and some types of
cancer, inefficient photosensitizer buildup at treatment site hampers PDT's efficacy. Nanotechnology has
been addressing drug delivery problems by the development of distinct nanostructured platforms capable
of increasing pharmacological properties of molecules, such as solubility and circulating half-life. (2)
The association of nanotechnology's potential to enhance photosensitizer delivery to target tissues with
PDT's oxidative damage to induce cell death has been rising as prospect to optimize cancer treatment.
In this study, we aim to verify and compare the efficiency of PDT using redox-responsive silica-based
nanoparticles and membrane fusogenic liposomes (MFLs) carrying protoporphyrin IX (PplX) in vitro, in
both tumor and healthy cells. Four polysilsesquioxane-PplX nanoparticles were studied: silica and PpIX
(Ctrl-PpIX-SiNps), the previous system containing a redox-responsive linker that can be broken under
reducing environments usually found in cancer cells (RR-PpIX-SiNps), a RR-PpIX-SiNps functionalized
with polyethylene glycol (PEG, PEG-RR-PpIX-SiNps) and PEG-RR-PpIX functionalized with folic acid
(FA- PEG-RR-PpIX-SiNps). MFLs were synthetized with (MFL-PpIX) and without (MFL) the photo-
sensitizer. Cytotoxicity was evaluated in healthy (human fibroblasts — HDFn cell line - and keratinocytes
- HaCaT) and tumor cells (MCF-7 — human mammary carcinoma, B16-F10 — murine skin melanoma
and A431 — human skin non-melanoma). Dose-response experiments revealed the higher susceptibility
of B16-F10 cell line to PDT than HDFn cells: when incubated for 24 h with 50 pg/mL of nanoparticles,
the viability of B16-F10 cells was reduced to approximately 20 %, while similar results were obtained in
HDFn cultures when solutions over 150 pg/mL were used. The comparison of PDT effectiveness between
nanostructured and free PplX revealed that, when exposed to RR-PpIX-SiNPs, MCF-7 and A431 cells
were more prone to PDT cytotoxic effects than the HaCaT cell line. Free PplX, however, displayed high
phototoxicity for MCF-7, A431 and HaCaT cells, inducing more than 90 % of cellular death in both cell
lines. When melanoma cells (B16-F10) and fibroblasts (HDFn) are incubated for 24 hours with a final
concentration of 1,5-15 ug/mL of MFL-PplX, it was observed that B16-F10 internalize more PplX than
HDFn however both cell lines display the same viability reduction when irradiated with 50 J/cm? of 630
nm. The increased uptake of PplX in tumor cells results in higher ROS production. When comparing the
MFL-PpIX effect on cell viability to free Pplx, it was observed that, for both cell lines, the nanostructured
photosensitizer presented lower cytotoxicity in the dark, but promoted the similar damage to the cells
when PDT was performed with 50 J/cm? Further assays will evaluate mitochondrial membrane potential,
apoptosis and necrosis rates, and the MFL-mediated PDT in non-melanoma skin cancer.
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Macroscopic evidence of quantum turbulence in atomic Bose-
Einstein condensate from non-classical velocity statistics dis-
tribution

OROZCO, A. D. G. ; BAGNATO, V. S.

arnolgarcia@ifsc.usp.br

In a harmonic trap, the momentum distribution for a Bose-Einstein condensate in equilibrium present
two components: a Thomas-Fermi for the condensate part and a Gaussian for the thermal part. For a
trapped condensate drove far from equilibrium where turbulence is established, recent publication [Phys.
Rev. Lett. 104 , 075301 (2010)] (1)predicted that deviation from Gaussian can be considered as a
fundamental property for the quantum turbulence. We report a significant change on the high momentum
component behavior observed during the expansion of a turbulent cloud generated by excitation of a
BEC of 8"Rb atoms. A transition from Gaussian to exponential as turbulence progress in the system
is observed. We investigate conditions where such behavior occurs and discuss the relevance of such
observation, in the general out of equilibrium context (2-3)
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Evolucao dirigida com linezolida e tedizolida de Staphylococ-
cus aureus resistente a meticilina (MRSA) e o impacto frente
a sensibilidade de diversos antimicrobianos e a formacao de
biofilme

ZENATTI, L. ; SILVA, G. V. ; DABUL, A. N. G. ; CAMARGO, I. L. B. C.

leticiazenatti@usp.br

A resisténcia bacteriana é considerada uma ameaca a saude global, envolvendo altos custos financeiros.
Staphylococcus aureus sdo bactérias comumente encontradas na microbiota humana, no entanto s3o
patdgenos oportunistas responsaveis por infeccdes recorrentes na comunidade e no ambiente hospitalar.
(1) O tratamento de tais infec¢Ges, muitas vezes, torna-se um obstaculo devido a interagdes medica-
mentosas, problemas de toxicidade dos farmacos disponiveis no mercado e devido aos mecanismos de
resisténcia.(1) Linezolida e tedizolida sdo antimicrobianos da classe das oxazolidinonas aprovados no
Brasil pela Agéncia Nacional de Vigilancia Sanitaria (ANVISA) em junho de 2000 e dezembro de 2017,
respectivamente, cujo mecanismo de acdo é através da inibicdo da sintese proteica .(2) O objetivo do
presente projeto é verificar se ap6s realizado processos de evolucio dirigida com cada um destes farmacos
em uma linhagem de S. aureus ha: 1) alteragdo da sensibilidade as oxazolidinonas e a outros antimicro-
bianos escolhidos e 2) alteragdo da capacidade de formagdo de biofilme. S. aureus SA43, uma bactéria
da linhagem ST 5, de origem clinica, com resisténcia a meticilina, considerada de alto risco, previamente
caracterizada pelo nosso grupo (3), sera usada na evolucdo dirigida e sera exposta a essas duas oxazo-
lidinonas disponiveis no mercado. A exposicdo sera in vitro por 34 dias consecutivos em paralelo para
os dois farmacos em diferentes concentracdes. O perfil de sensibilidade a diversos antimicrobianos das
linhagens obtidas com a evolucdo dirigida sera determinado por disco difusdo ou por microdiluicdo em
caldo, determinando a concentrag3o inibitéria minima, seguindo as recomendac¢des do CLSI (2018) e Br-
CAST, onde verificaremos se houve alteracées com relacdo a amostra inicial. A capacidade de formacio
de biofilme serd acessada pelo teste qualitativo com cristal violeta. Caso haja alteragdo de sensibilidade
aos antimicrobianos testados, buscaremos por determinantes de resisténcia através de sequenciamento
de genes codificantes das proteinas ribossomais L3, L4, L22 e do dominio V do 23S rRNA, ja descritos na
literatura, para verificacdo de mutacdes. O material genético sera extraido, os genes de interesse serdo
amplificados por PCR, purificados e sequenciados pelo método de Sanger. Esperamos avaliar a facilidade
de se obter mutantes resistentes a esses farmacos e, avaliar o impacto da exposicdo a estas oxazolidi-
nonas frente a outros farmacos usados na clinica a partir de uma linhagem brasileira muito comumente
encontrada nos hospitais de todo o mundo.

Referéncias:

1 HOWARD, S. J.; HOPWOOD, S.; DAVIES, S.C. Antimicrobial resistance: a global challenge. Sci-
ence Translational Medicine , v.6, n. 236,p.1-2, 2014. doi:10.1126/scitranslmed.3009315. 2
LOCKE, J.B.; ZURENKO, G.E.; SHAW, K.J.; BARTIZAL,l. K Tedizolid for the management of hu-
man infections: in vitro characteristics. Clinical Infections Diseases .v.58, supl.1, p.35-42., 2014.
doi:10.1093/cid/cit616. 3 DABUL, A. N. G. et al. Resistance in In vitro selected Tigecycline-resistant
Methicillin-resistant staphylococcus aureus sequence type 5 is driven by mutations in mepR and mepA
genes. Microbial Drug Resistance , v. 24,n. 5,p.519-527, 2018. doi:10.1089/mdr.2017.0279.

110 110



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG14

Planejamento de candidatos antivirais contra o virus da fe-

bre amarela baseados na estrutura do complexo NS2B-NS3
protease
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O virus da febre amarela possui genoma composto por uma anica fita de RNA e pertence a familia
Flaviviridae, 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 vacinacao,
no entanto, um surto recente entre 2016-2018, recolocou a febre amarela como preocupacio de satde
publica, com risco de espalhar-se novamente no ambiente urbano. O genoma viral codifica uma anica
poli proteina que contém trés proteinas estruturais e sete ndo estruturais. A NS3 tem dois dominios:
um dominio protease e um dominio helicase/NTP-ase. A NS3 protease age juntamente com uma outra
proteina n3o 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 auxilia na clivagem da poli
proteina imatura, liberando as proteinas formadoras do complexo de replicacdo viral. Considerando a
importancia deste complexo no ciclo de replicacio viral, é evidente que ele representa um importante
alvo no planejamento de potenciais candidatos antivirais. Sendo assim, o objetivo principal deste projeto
é a elucidaco da estrutura cristalografica do complexo NS2B-NS3 protease da linhagem circulante do
virus da febre amarela e sua utilizacdo na busca por potenciais candidatos antivirais. Inicialmente,
amplificamos a regido codificante da proteina NS2B-NS3 protease utilizando como molde o cDNA viral,
gentilmente cedido pela Dra. Myrna Bonaldo (Fiocruz). (1) A sequéncia amplificada foi clonada no
vetor de expressdo pET _SUMO pelo método de clonagem independente de ligacdo (LIC), seguida da
inser¢do de um linker (G4SG4) entre o cofator NS2B e o dominio protease. A proteina foi purificada e
utilizada para cristalizagdo. A coleta de dados foi realizada no Diamond Light Source e a resolugio da
estrutura feita utilizando o método de substituicido molecular. Por fim, avaliamos a atividade da proteina
foi realizado um ensaio baseado na fluorescéncia do AMC liberado pela atividade proteolitica da enzima
na presenca do substrato Bz-nKRR-AMC. (2) Dos cristais obtidos a partir da proteina purificada, apés
a coleta dos dados de difracdo foi possivel obter um conjunto de dados que nos possibilitou resolver
a estrutura cristalografica, e assim obtivemos o modelo final da estrutura da NS2B-NS3 protease a
29 A a qual encontra-se na conformacio fechada e ativa. Além disso, a enzima demonstrou elevada
atividade proteolitica no ensaio de atividade, condizente com a conformacdo estrutural obtida, o que
nos permitiu padronizar um ensaio de atividade que terd suma importancia na busca por inibidores da
enzima. Subsequentemente, pretendemos aplicar o método de SBDD, aliado aos ensaios enzimaticos.
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Modelo experimental de descontaminacao de rins para trans-
plante
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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 populacdo (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, um resultado
preocupante e desproporcional entre a demanda de 6rgdos para transplante e o nimero de transplantes
realizados.(1) Uma das causas desse problema é a contaminagdo de érgdos por patégenos que muitas
vezes s3o resistentes a antibidticos e ndo podem ser usados para doagio.(2) O objetivo do trabalho é
projetar um modelo experimental para descontaminacdo de rins para transplante em humanos. Para
realizar esta pesquisa, um modelo experimental de descontaminacdo de 6rgdos é proposto através do uso
de técnicas opticas, incluindo o uso de luz ultravioleta (UV) e/ou inativagdo fotodindmica, associadas
a perfusdo de rins humanos de descarte (ndo viaveis para transplante humano) ex vivo. A perfusio
sera realizada a partir de uma adaptacdo de um sistema comercial de manutencdo da viabilidade de
rins durante transplantes a um sistema de descontaminac3o por perfusdo que foi desenvolvido em nosso
grupo, ja testado em pulmdes para transplante humano com sucesso.(3) Feita a adaptagdo, o modelo
com rim de descarte ex vivo serd investigado para avaliar a capacidade de descontaminacdo do érgio.
Espera-se que, a partir disso, seja possivel reduzir a carga microbiana do érgdo, de modo a tornar érgios
que seriam descartados viaveis para utilizacdo em transplantes humanos.
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Bose-Einstein condensation (BEC) is a state of matter in which all the atoms of the system are in the
same quantum state, the lowest energy state. This state of matter starts to exist once a dilute gas of
bosons is cooled down to very low temperatures of the order of absolute zero. It was predicted by Albert
Einstein when using Bose statistics in the middle of the 1920's but it was only experimentally achieved
by Eric Cornell in 1995. In his experiment Cornell was able to obtain a diluted system in ultra-cold
temperatures because he was using alkaline gases which have a weak inter-atomic interaction and this
achievement gave him the Nobel Prize. Since this date up to now the study of ultracold atoms have
become an area of great interest in physics. There has been a great advance in the study of BEC
with experimental techniques that physicists made to understand the nature behind this so important
phenomenon, e.g. the study of disorder in BEC's, studies of Anderson localization, realization of new
exotic systems like quantum droplets etc. One experiment which is of great importance in this work
is the bubble trap. One of the ways the bubble can be produced is using a radiofrequency field in an
adiabatic potential based on a quadrupolar magnetic trap. This experimental setup allows the production
of superfluid currents on a ring shaped geometry both with the creation of persistent currents around
the bubble or with the development of nonharmonic confinement in a rotating gas to prevent them from
escaping. Either way what we have is a superfluid of BEC with a hole on the interior which characterizes
a quantum vortex. Quantum vortices are the cornerstone of the superfluids. They differ from classical
vortices because they have a quantized flow. The rotation of the superfluid is characterized by the
fact that it's density is zero at a singular point.(1-2) The behavior of vortices 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 main goal of this work is to produce a better theoretical understanding
of quantum vortices phenomenon in bubble traps. We plan to use variational analytical methods with
the Gross-Pitaevskii's functional in conjunction with real-time three-dimensional long-scale simulations
(3) to study these vortices 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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Para além de uma linguagem da natureza: a matematizacao
da eletrostatica no século XVIII
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Estudos bastante completos sobre a histéria da eletrostatica ja sdo conhecidos pelos historiadores da
ciéncia. (1) Além disso, ja existem bons trabalhos sobre o papel da matematica na mecénica do século
XVIII e XIX (2), da matematizacdo da eletrodindmica no século XIX, e sobre as consequéncias da
matematizacdo. (3) Entretanto, poucos estudos foram dedicados a matematizacdo da eletrostatica no
século XVIII. Alguns pensadores abordam esse processo de um ponto de vista epistemoldgico e histérico,
como Gaston Bachelard (1884 - 1962). Para ele, o uso da matematica nas ciéncias naturais possibilitou a
superacdo de um obstaculo epistemoldgico, permitindo & fisica passar de uma metafisica substancialista
para uma relacional, dependente da matematica. Contrastando a visdo de Bachelard, neste trabalho
propomos uma interpretacdo que destaca a pluralidade do processo de matematizacdo da eletrostatica
no século XVIII nas obras de Johann Albrecht Euler (1734 - 1800) e Franz Ulrich Theodosius Aepinus
(1724 - 1802), que tinham tratamentos epistemologicamente distintos quanto ao uso da matematica em
suas teorias sobre os fendmenos eletrostaticos e também pela prépria natureza de tais fendmenos. Em
Johann, a matematica serve como auxiliar na modelizacdo de casos especificos. Porém, em Aepinus, cuja
teoria é baseada na teoria — sem matematica — do fluido elétrico de Benjamin Franklin (1706 - 1790), a
matematica é parte fundamental na articulacdo de hipéteses basicas da teoria. No primeiro, os fenémenos
eram explicados por mecanismos de contato. O éter, e em especial o seu movimento, explicavam
fendmenos como atracdo, repulsdo e aparecimento de faiscas. Ja Aepinus, fortemente influenciado pela
teoria de Benjamin Franklin (1706 - 1790) e se apoiando na autoridade dos trabalhos de Isaac Newton
(1643 - 1727) em gravitagdo, ndo considerava a agdo mediada. Para ele, fenémenos como atragdo e
repulsdo eram explicados como fenémenos resultantes da acdo a distancia. Apesar das particularidades
deste processo, utilizamos a noc¢do de projeto epistemolégico, que abarca diferentes estilos e graus
de generalizacdo de matematizacdo. Isso nos permite estabelecer algumas diretrizes que auxiliam na
elaboracdo de questdes histéricas, como quais eram os critérios do que constituia uma explicacdo valida
e em termos de quais entidades ontolégicas essas explicacdes eram construidas.
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Staphylococcus aureus € uma importante causa de infecgdes associadas ao sistema de saide em todo

o mundo. (1) Foi demonstrado em diversos trabalhos que a parede de acidos teicéicos (WTA ou Wall
Teichoic Acid) pode apresentar um alvo importante na agdo contra células resistentes a antibiéticos. (2)
A UDP-N-acetilglicosamina (UDP-GlcNac) 2-epimerase de Staphylococcus aureus , MnaA (PBD ID:
5ENZ), & uma das primeiras enzimas que compdem a via de biossintese da WTA. (3) Neste trabalho,
simulacdes de dindmica molecular detalhadas da proteina MnaA foram utilizadas para caracterizar as
mudancas conformacionais que ocorrem na presenca de UDP e UDP-GIcNac, bem como o panorama
energético associado a essas mudancas. Utilizando diferentes técnicas de simulacdo, como ABMD e
GAMD, foi possivel acessar o perfil energético para a proteina com e sem ligantes em seu sitio ativo.
Nés encontramos que o movimento da proteina é descrito por um perfil energético dindmico, o qual tem
seu minimo modificado pela presenca dos ligantes, com um estado de conformacdo fechada sendo mais
frequentemente observada no estado ligado, enquanto a proteina em seu estado n3o ligado favorece uma
conformac3o aberta. Posteriores estudos estruturais indicaram que aminoacidos positivamente carregados
associados a interagdo com o UDP e UDP-GlcNac possuem maior influéncia sobre o movimento de
abertura da enzima. Finalmente, o perfil de energia obtido neste trabalho fornece conclusdes importantes
para o planejamento de inibidores que que tém como alvo a MnaA.
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Estudo comparativo da compressibilidade isotérmica e da ca-
pacidade térmica de um gas de bdsons, via dois modelos
variaveis globais e aproximacao por densidade local
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Gases quanticos degenerados apresentam amplas possibilidades de estudos nas mais diversas areas da
fisica. Em particular, nosso grupo de Fisica Atémica e Molecular vem se destacando na investigacdo
de turbuléncia quantica e termodindmica com variaveis globais, ao longo dos altimos anos. No caso da
termodinamica, realizamos um estudo comparativo, dos resultados, de algumas suscetibilidades termo-
dindmicas, determinadas via dois modelos: a) o modelo das variaveis globais (1-2), (GV, do inglés), que
se baseia na determinagdo de dois pardmetros conjugados : o volume (v ) e a pressdo (), harmonicos e
b) o modelo grande canénico de aproximagdo continua.(3-4) A capacidade térmica e a compressibilidade
isotérmica, foram as suscetibilidades estudadas e comparadas entre os dois modelos . No caso de um
condensado tipico, a densidade de nimero n(r), varia espacialmente e, por isso, é dito ndo homogéneo.
Em principio esperava-se que a termodinamica classica n3o fosse adequada para tratar corretamente os
condensados inomogéneos . Surgiu entdo um modelo baseado em variaveis globais, extendendo o estudo
aos de sistemas ndo-homogéneo.O objetivo principal do projeto é determinar o comportamento térmico
das suscetibilidades mencionadas, que foram determinadas de acordo com os dois modelos independen-
tes, procurando analisar as semelhancas e diferencas entre os resultados gerais obtidos para condensados
de Bose Einstein.
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Diversidade de opinides e bolhas 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 grandes 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 particularmente 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 é importante entender como as modificacbes 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 mudancas de opinido por um individuo
(isto &, um né de rede) implicam em possiveis alteragdes na topologia da rede. Isso foi feito permitindo
que os agentes alterem suas conexdes para outros vizinhos com o mesmo estado com uma dada proba-
bilidade. 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
exponencial da entropia da densidade de opinides. Neste trabalho foi abordado a capacidade da dindmica
em simular bolhas sociais, mostrando que a diversidade pode ser fortemente afetada pela probabilidade
de um agente da rede em mudar sua opinido de forma espontinea e que dependendo dos pardmetros
usados, os agentes vio terminar conectados apenas aos que concordam com sua opinido resultado esse
visto em redes sociais reais. (3)
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O Diabetes Mellitus Tipo 02 (DM2) & um grupo de doengas metabdlicas caracterizadas por hiperglicemia
derivada dos defeitos na agdo da insulina, e representa entre 90-95% dos casos da doenca. (1) Sua
manifestacdo é dependente de alelos mutantes em maltiplos loci génicos. No momento atual, ha pelo
menos 128 sinais distintos, de associagdo ao DM2, atribuidos a 113 loci. (2) Devido a alta prevaléncia
do DM2, argumenta-se que a maioria dessas muta¢des devem ter possuido um carater neutro ou positivo
durante a evolugdo da espécie humana. (3) Presentemente, é pouco conhecido o efeito dessas mutagdes
no processo de splicing e de regulacdo do processo de transcricdo dos genes associados e seu impacto
na fisiologia humana. Diante disso, no presente projeto sugerimos uma analise baseada em um estudo
evolutivo e estrutural dos genes associados ao DM2 com o objetivo de obter evidéncias sobre a possivel
tendéncia dessas mutacdes se localizarem preferencialmente ao lado de éxons dispensaveis; verificar se
genes contendo mutagdes possuem uma menor conservacdo do seu perfil de expressdo génica ao longo
da evolucdo dos vertebrados do que a média de genes de perfil de expressdo semelhante que n3o estejam
associados ao DM2; e verificar se as posicdes onde encontram-se as mutacdes associadas ao DM2 n3o
apresentam mutacdes recorrentes ao longo da evolucdo de vertebrados. A analise destes dados permitira
verificar se a alta prevaléncia de mutacdes associadas ao DM2 poderia derivar do fato delas afetarem
estruturas ou padrdes de expressdo que seriam naturalmente mais flexiveis e que, portanto, teriam baixo
potencial deletério. Em adicdo, testaremos se a alta prevaléncia também poderia ser derivada de uma
tendéncia destes sitios sofrerem mutacdes recorrentes.
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Spreading phenomena such as epidemics, rumors and social behavior often interact with each other.
In many cases, the interaction is asymmetrical, meaning that one process enhances the spreading of
the other, which in turn impairs the first process. Examples of such kind are the interplay between
epidemics and awareness (1), digital malicious worms and worm-killer software, fake news and fact-
checking websites, among others. There is a considerable amount of research on modeling interacting
epidemic-like spreading processes, but most works are focused on the mutually cooperative or competitive
cases. In this work, we study and compare different models for two asymmetrically interacting epidemic
processes. Our goal is to determine the influence of the relative time scale between the processes,
including thus situations in which each process has its own clock, another feature often neglected on the
literature. We currently study two models in the asymmetric case: interacting diseases by susceptibility
change (2) (model 1), and competing strains with superinfection (3) (model I1). In both models, each
process is an SIS (Susceptible-Infected-Susceptible) disease model, but the interaction scheme is different
for each model. We calculate the phase diagrams in a mean field condition (i.e., assuming homogeneous
interactions). We show that the phase diagram of model | does not depend on the relative time scale,
whereas model Il has a critical curve that is affected by the time scale parameter. We also study the
prevalence of the impaired disease, whose behavior with the time scale we found to be different for each
model. In model |, the prevalence is always higher when the clock of the impaired disease is slower than
that of the favored disease, but the exact opposite behavior is observed in model Il. We finally show that
damped oscillatory behavior can be observed in both models, but it only occurs in specific regions of the
phase diagrams; those regions apparently depend on the time scale parameter in both models. With the
results obtained so far, we conclude that the relative time scale plays an important role on the interplay
between interacting diseases or other spreading phenomena, and that the behavior of the prevalence
with the time scale is not the same for different models. Our findings may improve the understanding
of asymmetrically interacting spreading processes, and help future works to deal with the question of
different time scales.
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Reconstrucao do diagrama de fases do modelo de Heisenberg-

Kitaev em um campo magnético via ondas de spin nao line-
ares
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Em 2006, A. Kitaev propds um modelo de spins-1/2 com interacdes anisotrépicas em uma rede favo
de mel. (1) Apds apresentar a solucdo exata do problema, Kitaev ainda mostrou que, na presenca de
um campo magnético pequeno, correntes térmicas livres de dissipacdo e carregadas por férmions de
Majorana surgem nas bordas do material. Este resultado, bem como a posterior constatacdo de que
o estado fundamental do sistema é um exemplo de um liquido de spin quantico, motivou uma busca
intensa por um mecanismo fisico capaz de reproduzir as caracteristicas do modelo. Khaliullin e Jackeli
entdo provaram que uma combinacdo de efeitos de campo cristalino e acoplamento spin-érbita forte
torna a interagdo de Kitaev energeticamente comparavel a de Heisenberg em uma classe de isolantes de
Mott. (2) Assim, o chamado hamiltoniano de Heisenberg-Kitaev passou a ser tido como um ponto de
partida para o estudo de materiais dotados da interacdo desejada. Uma vez que este modelo minimo
foi devidamente caracterizado, um avanco natural consistiu em investigar sua resposta a aplicacdo de
um campo magnético. Contribuicdes nesse sentido, entretanto, ainda sdo frequentemente limitadas
a métodos computacionais que simulam sistemas de tamanho reduzido e deixam vérias perguntas em
aberto. Neste trabalho, estudamos o modelo de Heisenberg-Kitaev sujeito a campo paralelo a direcdo
[100] e analisamos o efeito de flutuagdes quanticas por meio da teoria de ondas de spin. Comegamos
com a apresentacdo dos resultados obtidos em regime linear e, tomando curvas de magnetizagdo como
base, discutimos como eles indicam a necessidade de incluir flutuacdes de ordens superiores. Em seguida,
sistematizamos a implementagdo de calculos ndo lineares seguindo os passos de Wollny (3) e mostramos
que eles conduzem a modificacdes substanciais no diagrama de fases do modelo. Por fim, comparamos
nossas predicdes com os resultados de calculos de diagonalizacdo exata para um sistema de 24 sitios.
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Dynamics of differently spin-polarized photoexcited carriers was investigated by the time-resolved photo-
luminescence (PL) in a system of Landau levels (LL) formed in an InGaAs/InP quantum well. Oscillations
of the ground state LL energy caused by the filling factor dependent screening of excitons were observed
in both spin-up and spin-down polarizations. The obtained results are evidence of an insignificant spin-
flip process in the InGaAs/InP quantum well. Shake-up emission from LLs above the Fermi level was
observed and it was found to considerably affect the recombination dynamics of LLs. Particularly, the
inter-LL scattering responsible for the shake-up effect manifests itself in a rapid decay of the emission
from LLs. PL transients revealed two characteristic times caused by recombination of two groups of pho-
togenerated carriers which recombine independently. The inter-LL scattering is shown to be responsible
for the time delay of PL response. The characteristic time about 200 ps of the inter-LL transitions was
determined. The sharp minimum of the recombination time was found in the interval of the magnetic
field where the transition between the quantum Hall phases with the filling factors =1 and =2 takes
place; the recombination time minimum is attributed to the formation of the metallic intermediate phase
which causes increasing overlap between the electron and hole wave functions. The main results were

published in (1).
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The interaction of light with organic gain materials in resonant structures provides a mechanism to
enhance the sensing capabilities for detection of chemical species, including gases and biomolecules.
For any laser to work a set of parameters and conditions must be tuned: excitation threshold, cavity
losses, photophysical absorption-emission dynamics, medium refractive index, and matching conditions of
feedback in resonant structures. If any of these parameters can be made dependent on the concentration
of a desired analyte, we may be able to obtain a very sensitive sensor device. The enhancement of
sensing capabilities in laser-based devices has been reported in the literature, for detection of traces of
hazardous gases (1) and biomolecules. (2) Organic lasers do not compete with inorganic IlI-V lasers
but organic gain materials are advantageous owing to their broad absorption and emission in the UV-
visible spectra. Furthermore, with these organic materials simple fabrication methods can be used with
solution processing, and it is possible to tailor the chemical structure for special electronic photophysical
properties. Indeed, thin film lasers have been obtained with various resonator architectures and emission
wavelength tunability in the visible spectra. (3) Research on electrically-pumped organic laser diodes
led to low-threshold devices, possibly pumped by commercial light-emitting diodes (LEDs) under pulsed
operation (1), and techniques that turn possible organic lasing in the quasi-Continuous Wave (qCW)
regime. (3) The electrically pumped organic laser remains a challenge. Herein, we aim to develop an
organic thin film laser pumped by a compact light source such as an LED or laser diode, in addition to
demonstrating lab-on-chip (LOC) devices for chemical sensing. The organic laser sensor may be capable
to detect traces of toxic gases for environmental monitoring at room temperature and normal ambient
conditions.
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Na auséncia de observagdo direta de fisica além do modelo padrdo no LHC, uma maneira de se procura-la
é através da fisica de precisdo. No caso do Higgs, a determinagdo precisa de seu acoplamento com outras
particulas do modelo padrdo pode revelar nova fisica. Como os resultados experimentais estdo ficando
cada vez mais precisos, é necessario entdo aprimorar as previsdes teéricas. A largura de decaimento do
béson de Higgs é amplamente dominada pelo canal dos quarks bottom, sendo ela conhecida até quarta
ordem no acoplamento forte, a,.(1) Neste trabalho, utilizando o conhecimento dos renormalons da série
perturbativa e o método dos aproximantes de Padé (2), iremos estudar os termos de ordem superior
da série perturbativa em « para este processo. Primeiro iremos testar o método no chamado limite
de large-5y da QCD (que essencialmente parte da ideia de que os termos proporcionais ao nimero de
sabores sdo dominantes), onde a séria perturbativa da largura de decaimento é conhecida em todas as
ordens.(3) Depois iremos aplica-lo para o caso da QCD. O objetivo é prever com rigor essas contribuicdes
e assim obter de maneira confiavel o erro devido ao truncamento da série perturbativa, contribuindo para
o conhecimento preciso da largura de decaimento do Higgs em quarks bottom no modelo padrao.
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Estudo da atividade fotocatalitica de nanocubos de SrTiO3
em suspencio para a producao de hidrogénio solar
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Combustiveis fosseis, por décadas vem sendo a principal fonte energética para impulsionar o nosso desen-
volvimento tecnoldgico e social, contudo, existem grandes problemas intrinsecos a esta matriz energética,
como esgotamento de suas reservas, mudancas climaticas e emissdo de gases de efeito estufa. Diante
desta alarmante situacdo, o hidrogénio, obtido por meio da quebra da molécula de dgua, por um me-
canismo conhecido como fotossintese artificial, € um importante candidato para contornar os problemas
associados ao uso deste combustivel.(1) Dentre os possiveis materiais que podem ser empregados neste
processo, podemos destacar o SrTiO3 (STO), devido a sua estabilidade quimica, abundancia dos elemen-
tos que compde este material e a sua estrutura de bandas, que estd posicionada de modo a propiciar a
quebra da agua em H2 e O2 de forma stequiométrica. Embora o STO tenha excelentes propriedades no
que tange aos requisitos da fotossintese artificial, & preciso destacar que existem ainda grandes desafios
no emprego deste semicondutor, uma vez que seu elevado bandgap ( 3.2 €V) limita a sua atividade
fotocatalitica a regido do ultravioleta, que corresponde a apenas 3% do espectro solar e em adic3o, tam-
bém possui elevada taxa de recombinacdo do par elétron-buraco, reduzindo drasticamente sua eficiéncia
fotocatalitica.(1-2) Sendo assim, este trabalho busca desenvolver estratégias para otimizar o processo de
quebra da molécula de agua, utilizando um sistema de suspencio de nanocubos de STO em meio aquoso
A sintese do STO ocorreu pelo método de fluxo (3), sendo empregado o SrCO3, TiO2 e o SrCI2.6H20
como precursores na sintese deste material. A estrutura cristalina deste material foi investigada por meio
da Difragdo de Raios X (DRX) e Espectroscopia Raman, enquanto a morfologia foi observada com o
auxilio da microscopia eletrénica de varredura (MEV), as propriedades quimicas superficiais foram in-
vestigadas com o auxilio da Espectroscopia de Fotoelétrons Excitados por Raios X (XPS) e por fim, a
estrutura eletrénica foi estudada com o auxilio da espectroscopia UV-Vis.
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A todo momento somos expostos a situacdes-problema que demandam uma determinada soluc3o 6tima,
que pode ser encontrada de formas distintas quando pensada por apenas um individuo ou por um grupo
de pessoas. A solucdo 6tima pode ndo ser clara nas situacdes sociais que vivenciamos diariamente,
porém podemos compreender como o pensamento individual e o coletivo alteram nossa capacidade de
resolver tais problemas. Em estudos recentes em psicologia de grupos (1), foram encontradas evidén-
cias de que existem distincdes entre as performances individual e coletiva na resolucdo de problemas,
mas n3o somente; em grupos, a inteligéncia individual n3o representa fator consideravel na performance
coletiva quando comparado a outros fatores, tais como equidade de discurso e sensibilidade social de
membros participantes, por exemplo. Neste estudo buscamos estender o conceito de inteligéncia de gru-
pos humanos para agentes virtuais através do modelo quadro-negro (2) (onde um grupo deve apresentar
a solucdo para um problema matematico e todo individuo acrescenta informacdes pertinentes em um
banco de dados - quadro-negro - que pode ser acessado por todo o grupo, simulando assim um ambiente
onde é possivel a troca de informagdo entre agentes) para que possamos compreender como tragos de
personalidade individuais alteram a performance do todo.
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A pneumonia é uma das principais causas de morte no mundo, especialmente em menores de 5 anos e
maiores de 60, e é causada majoritariamente por bactérias. Diante da dificuldade em desenvolver e aprovar
novos antibidticos, e da velocidade na qual surgem cepas resistentes a eles, se faz necessaria a busca
por tratamentos eficazes, seguros, e que ndo gerem resisténcia microbiana. A inativacdo fotodindmica
(IFD) de micro-organismos se apresenta como uma excelente alternativa, ja que desde sua descoberta
em 1900 n3o foram descritas observacées de desenvolvimento de resisténcia a ela. Desde 2013, o nosso
grupo de pesquisa estuda a aplicabilidade da IFD no tratamento da pneumonia bacteriana, utilizando o
fotossensibilizador indocianina verde (ICV) e ativagdo extracorpérea com luz infravermelha. Até agora,
ja demonstramos o principio in vitro e em modelo murino, e estabelecemos um método de entrega
da ICV diretamente aos pulmdes que é adequado para uso em pacientes. (1-3) Este projeto se propde
a dar os préximos passos necessarios para que este protocolo se torne um tratamento clinico. Isso sera
feito pela otimizacdo dos parametros no modelo murino, a validacdo no modelo porcino e, se possivel, o
primeiro caso clinico. O trabalho devera ter grande impacto cientifico e social.
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The biggest challenge in bioelectronics is to produce devices that are able to transduce ionic fluxes from
living system into electronic signals, with good signal-to-noise ratio. The device of choice that has shown
great success as mixed ionic-electronic translator is the organic electrochemical transistor (OECT). (1)
Such device support both ionic and electronic transport with similar efficiency due to the morphological
characteristics of organic materials. Besides that, OECTs can be made flexible, are bio-compatible,
operates with low-voltages and has relatively fast response. However, most of the biological application
of OECTs as biosensors requires some sort of ionic selectivity. Currently, selection of specific ionic
species is done by functionalizing the OECT with selectivity membranes. However, the process is time
consuming, expensive and not always effective. To overcome this issue, we have studied the electrical,
electrochemical as well as swelling response of OECT when it operates in contact with electrolyte with
different ions. Our results indicate that the ionic specie in the electrolyte has a strongly influence in the
OECT performance. Both volumetric capacitance (C ) and time response () were strongly influenced
by the type of ionic specie used. To put it into perspective, C has increased more the 40 % when using
MgCl2 as opposed to NH4CI. Our results are leading to a more depth understanding of the interaction
ion-polymer matrixes and we are currently working on new methodology of data processing that allow
the separation of signal contribution of different ionic species in the same electrolyte. Besides, our results
can be further used as guidelines to build more efficient devices, simply by choosing the correct ionic
specie to be sensed.

Referéncias:

1 RIVNAY, J. et al. High-performance transistors for bioelectronics through tuning of channel thickness.
Science Advances , v. 1, n. 4, p. €1400251-1-e1400251-5, May 2015.

127 127



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG31

Avaliacao da radiacao UV na descontaminacao de érgaos para
transplante em modelo animal

GAMEZ, Y. M. ; VOLLET FILHO, J. D. ; MAYUMI, N. I. ; BAGNATO, V. S. ; KURACHI, C.
ymatosg310@gmail.com

A necessidade de transplante de érgdos se incrementa no mundo de forma crescente por diversas causas:
aumento de doencas tais como cancer, hipertensdo arterial, diabetes mellitus, cirrose hepatica, cardi-
opatias, leucemias, doencas congénitas, entre outras, que tornam impossivel o bom funcionamento de
6rgdos vitais. Nestes casos, o transplante de 6rgdos pode ser a Gnica esperanca de vida e oportunidade
de recomeco para pessoas que precisam de doacdo. Atualmente, o Brasil tem mais de 30.000 pacientes
cadastrados na lista de espera para transplantes de 6rgdos e o nimero de 6rgdos disponiveis é insu-
ficiente.(1) Uma das causas que impedem o transplante do érgdo é sua infeccdo por microrganismos
patogénicos cada vez mais resistentes aos antibiéticos.(2) Uma modalidade terapéutica promissora para
a inativa¢do de micro-organismos patogénicos é a radiagdo UV. (3) Neste estudo se propde a avaliagdo
da radiac3o ultravioleta como alternativa para a descontaminacdo de érgios para transplantes infecta-
dos por microrganismos patogénicos, apresentando um potencial relevante para elevar a disponibilidade
de 6rgdos para transplante. O objetivo principal é avaliar a viabilidade da radiac3o ultravioleta para a
descontaminac3o de figado para transplante em ratos.
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Two dimensional (2D) transition metal dichalcogenides (TMDs), compounds with chemical composition
MQ 5, where M is a transition metal, and @ =S, Se, Te, are promising materials for applications
in photovoltaic devices, mainly due to their tunable band gaps, strong light-matter interaction, and the
potential to design van der Waals (vdW) heterostructures through the stacking of different layers. (1)
Therefore, a comprehensive understanding of the electronic properties of these materials and their hete-
rostructures, such as band gaps and band alignments (2), encompassing their wide range of compositions,
is an important step for the development of novel heterojunctions based on 2D TMDs for solar energy
harvesting. TMDs from Ti-, V-, and Cr-groups are commonly obtained in layered crystal structures
and therefore the properties of 2D materials based on these compounds have been widely explored. (3)
However, diverse structural phases are known for TMDs based on the remaining transition metals, and
the investigation of the physical and chemical properties of 2D TMDs from Fe-, Co-, Ni-, and Cu-groups
has been restricted. Therefore, in order to contribute to the understanding of their electronic properties,
we performed an investigation of 36 MQ 5 compositions ( M = Fe, Co, Ni, Cu, Ru, Rh, Pd, Ag, Os,
Ir, Pt, Au; Q =S, Se, Te), by means of density functional theory calculations. We employed semi-local
(GGA-PBE) and hybrid (HSE06) exchange-correlation functionals, using the vdW corrections of the D3
formulation, and our simulations were performed with the Vienna Ab initio Simulation Package (VASP).
For each composition, lowest energy crystal structures were selected among a set of layered phases and a
set of and non-layered phases, both resulting from 11 crystal structures previously experimentally repor-
ted for TMDs. The electronic band gaps of the selected crystal structures in their equilibrium geometries
were screened, and 17 semiconductors were identified among the monolayers, all from the Fe- and Ni-
groups. The conduction and valence band offsets of these monolayers were obtained, and we found that
the trends can be explained based on the changes on the M-d and Q-p energy levels and on the
variations of bond lengths. We applied the Anderson rule to classify the heterojunctions formed with
the semiconductor monolayers, which mainly fall in the type-ll classification, and type-l junctions are
more common when Ni-group monolayers are used. To further screen the potential of these 2D TMDs
for photovoltaics applications, the power conversion efficiencies of solar cells based on the identified
type-1l heterostructures were estimated, and we obtained values that are comparable to and higher than
those that can be estimated for the widely studied junctions of Mo- and W-based TMDs. R. Besse
acknowledges financial support from Grant 2017/09077-7, Sdo Paulo Research Foundation (FAPESP).
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Investigation of superfluid properties in a quantum degene-
rate mixture of sodium and potassium: implementation of
feshbach resonances
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The objective of our global project is to produce a Bose-Einstein Condensate (BEC) of two bosonic
species (Sodium23 and Potassium41-39) with the possibility to vary the interspecies interaction for the
study of the superfluid aspects in different regimes.(1)Both species are loaded separately in 2D Magneto-
Optical Traps (2D MOT) and then pushed to the main chamber and captured in a 3D MOT where
further cooling processes can take place and we can finally transfer the cloud to a pure optical trap
where we obtain a quantum degenerate mixture.(1) Through the use of techniques as Stirring Beam and
Feshbach Resonances (2) 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 the implementation and tuning of the
Feshbach Resonances between species: utilizing an homogeneous magnetic field we can change the sign
and the magnitude of the interactions in our system. For the magnetic field we will use the quadrupole
coils from the magnetic trap, switching it from Anti-Helmholtz to Helmholtz configuration through an
H-bridge. (3)This way we can generate a magnetic field up to 700 Gauss in the region of the atoms.
We will discuss in this presentation the state of the art of the experimental setup and control system to
implement it. The measurement of the resonances is still missing in the literature for 23Na-41K.
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Deposicao de materiais metalicos em pdé a laser baseado em
controle por visdo computacional e aprendizagem de ma-
quina

SOUZA, M. A. A.; CASTRO NETO, J. C.
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O emprego de lasers no processamento de materiais vem despertando o interesse ante as promissoras e
inovadoras aplicabilidades desta tecnologia. Neste contexto, o processo de deposicdo de materiais meta-
licos em forma de pé em superficies de interesse mediante fusdo a laser ou simplesmente Laser Cladding,
como é mais conhecido, tem recebido um papel de destaque, principalmente pela sua versatilidade de
aplicagdes no campo da Fabricagdo Aditiva a Laser.(1) O procedimento permite, como exemplo, tratar
e recuperar superficies metalicas dos mais variados tipos, processo este de grande interesse para diversos
ramos da inddstria que o utilizam com o intuito de prevenir desgastes ou reparar superficies danificadas
de componentes ou partes mecanicas. No entanto, fatores de extrema importancia relativos a utilizacio
desta técnica s3o o controle preciso e os custos envolvidos no processo, cruciais para lograr os resultados
esperados.(2) Sob tal perspectiva, este trabalho apresenta a adogdo de um controle inteligente para o
sistema baseado em algoritmos de visdo computacional e aprendizagem de maquina, capazes de avaliar
as superficies a serem trabalhadas visando aplicaces customizadas. Imagens capturadas da superficie
sdo processadas pelo sistema conduzindo 3 identificagdo de determinados padrdes (trincas, formas, de-
senhos, depressdes, rugosidades, protuberancias, etc.) direcionando o processo de deposicdo conforme
tais peculiaridades e as necessidades requeridas. Foi implementado um sistema de bancada baseado em
mecanismo de coordenadas XYZ que integra os sistemas de pulverizacdo de po, elétrico, 6ptico e com-
putacional, além de uma fonte comercial de raio laser infravermelho. Analises por inspecdo visual direta
e microscopia 6ptica em amostras de superficies depositadas com ligas metalicas em p6é compativeis com
o substrato demonstram o potencial da aplicacdo desenvolvida.

Referéncias:

1 GU, D. Laser additive manufacturing of high-performance materials . Berlin: Springer-
Verlag, 2015. 2 TOYSERKANI, E.; KHAJEPOUR, A.; CORBIN, S. Laser cladding . Boca Raton:
CRC Press, 2000.

132 132



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG35

Two photon absorption of several amino-styryl purines for ap-
plication in fluorescent probes and biological imaging
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Organics fluorescent molecules has received great notoriety in last decades due to the wide application
range, in specific, purines molecules have photophysical properties, such as high fluorescence quantum
yield and considerable Stokes shift, which make them good candidates for applications as fluorescent
probes, DNA detection and biological imaging of live cells.(1) Furthermore, push-pull structures can be
added in main purine structure, this fact can modify the spectroscopy properties of purines, increasing flu-
orescence quantum yields and Stokes shift. The determination of two photon absorption (2PA) spectrum
is important in view of the applications already mentioned, imaging of cells or fluorescent probes through
2PA can present great advantages over the one photon absorption (1PA). It is due to the ease of filtering
between signal and noise and depth of penetration, characteristics of 2PA. Here, we characterized, using
linear and nonlinear spectroscopy, nine amino-styryl purines distinguished by distinct push-pull structures.
Fluorescence life times, fluorescence quantum yield, permanent and transition dipole moments and mo-
lar absorptivity (1PA) were determined through linear optics techniques. 2PA spectra were determined
using Z-scan technique.(2) The results showed that changes of push-pull structures modify fluorescence
quantum vyield and absorption wavelengths windows for 1PA and 2PA. However, fluorescence life time
is not suffering considerably modification by changing the push-pull groups. Lastly, 2PA spectra have a
shift on the maximum absorption, which varies according to the push-pull structure added to the purine
structure, around 750 nm covering the therapeutic window.
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A high throughput, inexpensive and open-source biorreactor
for optimization of recombinant protein expression

STELMATCHUK, L. ; THIEMANN, O. H.
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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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Descelularizacido de traqueia suina utilizando equipamento
multifuncional
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Problemas traqueais oriundos de estenoses adquiridas, congénitas, processos traumaticos, cancer e in-
feccdo continuam sendo um grande problema para medicina.(1)A produc¢io de érgos descelularizados e
recelularizados por técnicas de bioengenharia de tecidos vém crescendo como uma tentativa de solucionar
esta problematica(2)No entanto, a produgdo de 6rgdos descelularizados envolve um processo laborioso,
por suas mdltiplas etapas complexas, de alto custo, além de apresentarem resultados divergentes de
reprodutibilidade na literatura. O objetivo deste doutorado foi elaborar um equipamento multifuncional
para realizacdo das multi-etapas no processo de descelularizacdo com intuito de garantir um scaffold
com padrdes de qualidade aceitaveis e de reprodutividade, quanto as caracteristicas mecanicas e fisico-
quimicas (3)A elaboragdo do protétipo foi concluida. Os testes iniciais se mostraram promissores. As
amostras descelularizadas apresentaram reducio de 80% na concentracdo de DNA quando comparadas
com amostras controles. Na analise da concentracdo de colageno por Microscopia Confocal e histologia a
traqueia descelularizada apresentou colageno integro sem alteracdes significativas em relacdo ao controle.
N3o obstante, os testes de forca tensil apresentaram queda significativa de 25% quando comparados os
grupos descelularizados e controle. Os resultados preliminares mostraram-se eficaz em relagdo a remog¢ao
das células sem danificar o arcabouco, fator importante e indispensavel para obtencio do scaffold para
posterior implante celular. A queda de forca tensil, apesar de significativa, é aguardada, pois a retirada
de células e a acdo de agentes quimicos diminuem a resisténcia do tecido biolégico. Novos protocolos
serdo testados a fim de melhorar a relacdo da forca tensil.
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Analise do filme lacrimal utilizando topografia de cérnea e
visdo computacional
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O filme lacrimal é um liquido produzido por um conjunto de glandulas e células e suas funcdes sdo a
nutricdo ocular, a protecdo contra microrganismos e a lubrificacdo do olho. A disfuncdo na producio do
filme lacrimal, conhecida como Sindrome da Disfun¢do Lacrimal (SDL), é considerada muito comum entre
os problemas relacionados ao olho(1) e pode levar & evaporagdo precoce da lagrima, causando diversos
sintomas, como sensacdo de corpo estranho nos olhos e irritacdo ocular. A utilizacdo da topografia de
cérnea é uma técnica ndo-invasiva capaz de avaliar a qualidade do filme lacrimal, por meio da analise
das distor¢cdes no padrdo do disco de Placido que é projetado sobre o olho do paciente.(2) Para avaliar
o método proposto, pretende-se realizar o exame em dois grupos de pacientes reais: grupo controle e
grupo que possui o diagnéstico de SDL. Dessa forma, com o auxilio de um médico oftalmologista, sera
possivel validar o método.
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Geometria da Informacao
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Geometria da informagdo promove uma investigacdo das estruturas geométricas da variedade das dis-
tribuicdes de probabilidade, fornecendo uma série de elucidacdes e resultados aplicaveis a varias areas
que vio desde ciéncias da informac3o até ciéncias fisicas, e problemas como os de inferéncia estatistica.
Aqui, vamos mostrar os trabalhos desenvolvidos por Amari (1) no contexto de probabilidade classica na
derivacdo das a-conexdes da métrica de Fisher através de f-divergéncias globalmente definidas. Quere-
mos entdo relacionar este resultado com as métricas monotdnicas sob acdo de mapas CPTP vindas do
Teorema de Morozova-Chentsov-Petz para o espago finito de estados quanticos. (2) Por fim, mostrar
uma aplicacdo do uso de técnicas de geometria em espacos quanticos para calcular correcdes de ordem
superior na cota inferior de Cramér-Rao para um estimador de um pardmetro de interesse, observando
suas intersecgdes com os trabalhos anteriormente apresentados. (3)
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Processamento de imagens aplicado ao estudo de gases quan-
ticos em regime turbulento
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Neste trabalho apresentamos e discutimos os resultados e propriedades de turbuléncia em condensados
de Bose-Einstein determinadas a partir de imagens de tempo de voo e processadas usando algoritmos
complexos capazes de extrair informacdes relevantes das flutuacées de densidade atémica observadas
nesse tipo de amostra. Baseando-nos em processamento avancado somos capazes de ir além dos resul-
tados padrdes, ja apresentados, e determinar mapas de momentum linear (1), flutua¢des de densidade
e correlagBes, propriedades de vortices, assim como desenvolver outros tipos de analise, para ajudar
em uma melhor caracterizacdo e entendimento dos resultados obtidos em regime turbulento, além de
outras propriedades relacionadas. Nesse sentido, desenvolvemos uma biblioteca de processamento es-
pecializada para ser usada nas analises e na determinacdo de propriedades n3o triviais, essenciais ao
futuro da pesquisa de gases turbulentos degenerados no IFSC. Nosso foco principal nessa fase final é
a reconstru¢do tridimensional de uma nuvem atdmica partindo de duas ou trés imagens n3o ortogonais
de absor¢do capturadas em tempo de véo. Para isso usamos a “transformada inversa de Radon (2)
(principio da tomografia computadorizada) tridimensional”, porém, ao contrario do que exige o teorema
da indeterminacdo, que estabelece que a quantidade de imagens necessarias seja suficientemente grande,
temos poucas imagens. Tal problema é amenizado, mas n&o solucionado, usando métodos de correcdes
iterativas. (3)
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Collective effects in an ultracold dilute cloud of two-level
atoms driven by a scalar light
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The interaction of light with cold atoms (1) have been a object of great interest and the cooperative
scattering of light gives clues of the rich many body-physics effects. Since Dicke's work on coherence
in the spontaneous emission (2) super and subradiance have been studied both from the theoretical and
experimental side. These effects relation with lamb shift, single photon sub and superradiance and the
superradiance relation with the radiation pressure force have been described. The long-range (1/r) light
mediated effective coupling between atoms leads to many-body cooperative effects, even on the dilute
regime, creating new lifetimes that can be applied to storing information and to a fast read out of the
data. While this cooperative effects are well described in the classical linear optics limit, in which the
saturation parameter s = 22/(2 + 4A2?) is very small s « 1, little is known in the quantum saturated
regime s » 1. In a recent work the role of the quantum correlations in the fluorescence power spectrum
was discussed. (3) We study the dynamics of the intensity of the fluorescence field after a switch-on of
the laser beam with the system in the ground state. We show that the collective effects of superradiance
and frequency shift are present in the classical dipole model and that the mean-field approach goes
beyond the linear optics regime.
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Random laser mode dynamics in flexible polymeric nanofibers
via Pearson’s correlation mapping
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Random lasers are systems that combines scattering and fluorescence effects to produce laser light.(1)
Depending on the random laser emission features, those systems are classified as coherent or incoherent
random lasers.(2) In this work, we produced Rhodamine B (RhB)-doped PMMA nanofibers via electros-
pinning technique. The samples RhB concentrations were 1% and 5% (m/m). The random laser action
of the nanofibers were measured with a Nd:YAG frequency doubled emitting at 532 nm with 100 ps
pulse duration and 10 Hz repetition rate. The scattering effect is provided by the randomly distributed
nanofibers, which presents average fiber diameter of about 480 nm, measured via MEV imaging. The 5%
and 1% (m/m) samples showed random laser action with energy threshold of about 1 and 2.5 1J/pulse,
respectively. In addition, for the 5% sample, it was observed incoherent and coherent random laser emis-
sion depending on the place the sample is excited. Concerning the mode competition dynamics, it was
employed the Pearson correlation method in a set of emission spectra obtained by pumping the sample
with same excitation energy and sample position and acquiring a emission spectra each excitation pump.
For monitor those spectra, we used the Pearson correlation coefficient of the emission intensities for
every pair of wavelength in a subset of the emission spectra. This method results in intensity correlation
maps. By comparing those maps, we could characterize random laser emission line widening and blue
or redshift for the incoherent emission. In addition, for the coherent random laser, it was possible to
monitor the lasing modes competition as function of time.
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Chalcones are a molecular group with potential biological, pharmaceutical and optical applications. (1)
These molecules are easy synthetized in laboratories, allowing molecular engineering in order to achieve
the high nonlinearities desired for laser harmonic generation and optical limiters. In this work we studied
the Hyper Rayleigh Scattering (HRS), a process related with the second order nonlinear property of
four chalcones molecules with the same structural molecular framework, but with the substituent nitro
(NO2) at distinct positions, as well as the unsaturation in the cyclohexene. The samples were dissolved
in dimethyl sulfoxide (DMSO) and characterized. Linear absorption was determined using a UV-Vis
spectrophotometer (Shimadzu UV-1800). HRS was performed using 100 ps pulses from a Nd:YAG laser
at 1064 nm. The laser is focused at the sample and the scattered light at 532 nm is acquired by a
photomultiplier. The results showed values for the HRS between 14.7 and 43.3 10-30 c¢m®/esu for the
first hyperpolarizability, showing that substituent and unsaturation position play a significant role on the
charge distribution which directly impacts the nonlinearities. These results are interesting and can be used
for molecular design strategies, indicating the best substituent position for increasing the nonlinearities,
which is desirable for optical and photonics applications.
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Low-cost biosensors based on screen-printed carbon electro-
des modified with carbon black and polyelectrolytes films for
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Low-cost screen-printed carbon electrodes (SPCEs) modified with the cost-effective material, carbon
black (CB), offer unparalleled insights into the development of user-friendly and inexpensive electrochemi-
cal devices to detect several analytes of environmental, pharmaceutical, and clinical interest.(1)However,
despite these advantages, the capability of this platform of detecting clinical relevant biomarkers at point-
of-care remains relatively unexplored. Here, we developed a low-cost electrochemical immunosensor for
detecting pancreatic cancer antigen CA 19-9 using home-made SPCEs modified with composites based
on CB and positively and negatively charged polyelectrolytes (i.e. polyethyleneimine (PEI) and polyacry-
lic acid (PAA)). Disposable devices were fabricated using poly(ethylene terephthalate) (PET) substrates
and the working electrodes were modified with CB-polyelectrolyte films in layer-by-layer assembly. Sta-
ble flexible films were obtained with increased SPCEs surface area and enhanced device electrochemical
response as verified using atomic force microscopy, cyclic voltammetry and electrochemical impedance
spectroscopy. The presence of carboxylic groups at the top layer (CB-PAA) enabled covalent immobiliza-
tion of anti-CA19-9 antibodies without requiring additional surface functionalization. The concentration
of CA19-9 was determined in a label-free protocol by monitoring the decrease in current intensity with the
increment of antigen concentration in Fe(CN)63—/Fe(CN)64— by means of differential pulse voltamme-
try experiments. The resulting devices displayed a low-cost (< US$0.5), high selectivity, reproducibility
(RSD= 3.24%) and low limit of detection of 0.02 U mL—1. Finally, the capability of the biosensor to
detect CA 19-9 was evaluated in real samples from pancreatic cancer patients. The platform proposed
here shows great promise for cancer biomarkers detection in clinical samples, since it is easily fabricated,
disposable and relatively inexpensive.
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Analise da influéncia de elementos de transposicao do clado
CR1 na arquitetura do genoma do Schistossoma mansoni

CHEROBIN, E. ; DEMARCO, R.

eduardo.cherobin.martins@usp.br

Schistosoma mansoni € um platelminto parasitario, sendo um dos principais agentes etiol6gicos da
esquistossomose em humanos. A esquistossomose constitui hoje um grave problema de satde publica
em varios paises tropicais. A doenga foi reportada em 78 paises e pode ser considerada endémica
em 52 deles. Em 2012, pelo menos 249 milhdes de pessoas estavam em regibes 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 nimero destes elementos no genoma do parasito, destacando a importancia destes
elementos na estruturacdo recente deste genoma. (1) Portanto, um maior entendimento da distribuicdo
de elementos transponiveis no genoma do S. mansoni permitira 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 a 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. Tal tendéncia
ndo é verificada em transposons do clado RTE, sugerindo que trata-se de caracteristica relacionada
especificamente a transposons do clado CR1. Além disso, trés elementos pertencentes ao clado CR1
codificam para proteinas contendo um dominio PHD e apresentam uma tendéncia a se inserirem a
pequena distancia do sitio de inicio de transcricido do genoma, o que ndo 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 transcricdo. 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 transcri¢cdo através da interagdo direta
deste dominio com as histonas modificadas.
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Excitacoes magnéticas em magnetos frustrados inomogéneos
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Em sélidos reais, o fenémeno da desordem esta sempre presente, surgindo por exemplo da falta ou excesso
de atomos em sitios especificos do sélido. Estudamos nesse trabalho o efeito de desordem no modelo
de Heisenberg J; — J, antiferromagnético na rede quadrada. Para tal, buscamos nessa primeira etapa
encontrar o estado fundamental classico numericamente utilizando-nos de métodos de minimizagdo, como
alinhamento com campo local e sua generalizacdo, o método do gradiente. Com isso, primeiramente
analisamos os casos homogéneos com J, < 0.5J; (ordem de Neel [7,7]) e Jo > 0.5J; (ordem do
tipo listras [, 0] ou [0, 7] ), inserindo posteriormente um termo biquadratico, levando em conta assim
algumas correcdes quanticas ao modelo classico. Feito isso, inserimos desordem no nosso problema,
primeiramente fazendo J;/ — J (1 + A) para apenas uma ligagdo (para A > 0 e A < 0). Depois disso,
consideramos, também para apenas um dos sitios, S ;; = 0 , modelando assim uma vacancia. Por fim,
colocamos desordem em todas as ligages, fazendo J7 — J (1 + A;;) para cada ligagdo da rede. Tais
calculos foram efetuados objetivando encontrar a configuracio classica de menor energia para todos esses
casos, de modo que estes possam ser utilizados como estados de referéncia para célculos de onda de
spin no espaco real (1), calculos estes que serdo feitos para melhor caracterizar o estado fundamental e
o espectro de excitacdes de baixas energias deste modelo.
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Label-free multispectral lifetime fluorescence to distinguish
skin lesions
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Skin lesions are the most common human cancer diseases, usually, they are diagnosed by clinical visual
inspection followed by biopsy and histological analysis. Early detection of these diseases is critical,
depending on an accurate and trained dermatologist and can increase the survival rate. (1) Aiming for
screening and early diagnosis of skin lesions, several techniques are presented, however, optical techniques
are highlighted, since they present fast response through a noninvasive procedure. In this context,
fluorescence steady-state and lifetime imaging show potential by being able to image metabolic changes
using lesion endogenous contrast. (2-3) This study demonstrates an in vivo label-free multispectral
fluorescence lifetime imaging system to distinguish pairs of clinically similar lesions. A pulsed Nd:YAG
laser emitting at 355 nm is used to excite the endogenous fluorophores and three channels of acquisition
bands are used to image the skin. This technique is able to generate multi-dimensional images of 140
x 140 pixels, where each pixel is a time vector of fluorescence decay of 451 temporal dimensions with
steps of 0.4 nanoseconds. Data analysis comprises corrections to avoid artifacts, feature engineering,
and classification for diagnosis. More than three hundred human lesions were analyzed by both linear
classifiers and pixel-based neural networks. Preliminary results showed differences in the fluorescence
lifetime engineered features between malignant and benign skin lesions, as well as the lesion and the
healthy skin around. Obtained classifiers showed sensitivity and specificity of 75 % for melanoma lesions,
which is the most aggressive skin cancer type. This study couples optical instrumentation with data
science and pattern recognition. It is demonstrated as a potential tool to be applied as a screening
technique in regions with a lack of well-trained dermatologists, being also suitable for telemedicine.
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Investigacao de relacoes entre estrutura e atividade de novas
entidades quimicas com propriedades antitumorais

SOUZA, M. S. ; FERREIRA, L. L. G. ; ANDRICOPULO, A. D.
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Cancer é o nome dado a um grupo de doencas caracterizadas pelo crescimento desordenado de células
anormais capazes de invadir inimeros tecidos e 6rgdos. E considerada pela Organizacio Mundial da
Satde (OMS) a segunda principal causa de morte em todo o mundo, com quase 10 milhdes de mortes,
somente em 2018. Apesar de a quimioterapia contar com um importante arsenal de farmacos, os trata-
mentos estdo associados a alta toxicidade, e muitos estdo sujeitos a baixa eficacia e resisténcia.(1) Nesse
contexto, o presente projeto de doutorado visa a identificacdo, caracterizacdo e planejamento de novos
ligantes bioativos com propriedades anticancer. Séries de derivados heterociclicos baseados na classe dos
ciclopenta[b]inddis, das indolizinas e das oxadiazolas serdo planejadas, sintetizadas e avaliadas quanto &
sua atividade anticancer in vitro e também em relacdo ao mecanismo de acdo frente a proteina tubulina,
um alvo molecular validado de grande interesse cientifico para o tratamento do cancer.(2) Os precursores
sintéticos dessa série inédita de compostos bioativos foi descoberta em nosso grupo de pesquisa por meio
da aplicacdo de estratégias de triagens bioquimicas que levaram a caracterizacdo de novos moduladores
da tubulina com pronunciada acdo citotéxica e alta seletividade. Os compostos selecionados nessa nova
etapa serdo caracterizados quantitativamente quanto as suas propriedades de modulacdo da polimeriza-
¢3o da tubulina e estabilizacdo dos microtibulos. Também serd avaliada a citotoxicidade in vitro dos
compostos por meio de ensaios de viabilidade e migracdo celular em linhagens tumorais, bem como
a sua seletividade por meio de ensaios com fibroblastos humanos saudaveis. Estratégias em quimica
medicinal, como a otimizacdo maltipla de pardmetros, serdo aplicadas no planejamento molecular dos
novos compostos. Dessa forma, os compostos priorizados serdo investigados por modelagem molecular
em relagdo aos parametros farmacodindmicos e farmacocinéticos fundamentais. Para esse trabalho, em
consonancia com os dados experimentais de poténcia, afinidade e seletividade, as analises de docagem
molecular serdo realizadas para caracterizar o modo de interacdo intermolecular dos compostos e para a
geracdo de relacbes quantitativas entre a estrutura e atividade. Estudos de farmacocinética in silico e in
vitro serdo executados para avaliar propriedades como permeabilidade, metabolismo, e coeficiente de dis-
tribuicdo (eLogD). Estudos de citometria de fluxo serdo conduzidos para a analise da progressao do ciclo
celular dos compostos mais promissores. A integracdo desses métodos experimentais e computacionais
avancados permitira a descoberta de candidatos a novos agentes anticancer, com perfis farmacodinadmico
e farmacocinético otimizados.(3) O projeto de pesquisa compartilha os objetivos principais do Centro de
Pesquisa e Inovagdo em Biodiversidade e Farmacos (CIBFar), um dos CEPIDs da FAPESP (Processo
13/076003). O trabalho proposto sera desenvolvido no Laboratério de Quimica Medicinal e Computa-
cional (LQMC) do Instituto de Fisica de Sdo Carlos da Universidade de Sdo Paulo, instituicdo sede do
CIBFar/CEPID.
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Local oscillator module for MRI
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Nuclear Magnetic Resonance experiments need very sensitive equipment to detect very weak signals
among very intense ones. To achieve this, the transceiver must have a dynamic range greater than
80 dB. Also, the module providing the clock signals to the system must have 10 ppb of stability and
phase noise better than -80 dBc/Hz at 1 kHz offset. The first part of this work focused on the clock
generating module for an 85 MHz (2.0 T magnet) spectrometer. This module has two output signals:
a 50 MHz clock for the FPGA and A/D converters and a 90 MHz reference signal for the up/down
converter mixers. The intermediate frequency in this system is 5 MHz and the transceiver operates on
lower sideband modulation (L.S.B./U.S.B.). To avoid spurious oscillations in both outputs, the reference
signals have the same source. The output of a 10 MHz OCXO is differentiated to generate all the
harmonics of 10 MHz up to 5 GHz. (1) Two high-Q filters select the desired frequencies before the
amplifying stage: the 5th harmonic for 50 MHz and the 9th one for 90 Mhz. Both outputs are pure sine
waves. To generate the FPGA clock, one output passes through a high speed clock driver to generate
a differential clock signal. The other signal goes to a 1:16 power splitter to be distributed to all the
spectrometer channels.
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Hadronic tau decays are one of the cleanest processes to study perturbative Quantum Chromodynamics
(QCD). Combining the theoretical description of 7 — hadrons + v, with the experimental data, it is
possible to extract the strong coupling, «, with good precision. The perturbative contribution is obtained
as a weighted integral on the complex contour of the perturbartive expansion of the Adler function in
the chiral limit, which nowadays is exactly known up to a?. To extract the coupling we need to choose
the weight function so as to reduce non-perturbative contributions. The work of Ref.(1) has shown that
some of the weight functions employed in the literature may have a bad perturbative behaviour, and
are therefore not an ideal choice in precise o, analyses. The main purpose of this work is to explain
why some weight functions are better behaved than others in terms of the analytic structure of their
Laplace-Borel transform, in particular,in terms of the singularities of the transform, known in this context
as renormalons. We will investigate this problem in the large-5, limit of QCD, where the perturbative
expansion is known to all orders. Next we will show that using a modified Borel-Laplace transform (2) we
can simplify the analytic structure of renormalons in full QCD. Finally we will use a description of higher-
orders perturbative coefficients that we developed recently using the method of Padé Approximants (3)to
study in detail the perturbative behaviour of the weight functions QCD.
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Descoberta de derivados de marinoquinolina como inibidores
de Plasmodium falciparum
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A maléaria é uma doenca infecciosa causada por protozoarios do género Plasmodium spp. O surgimento
de resisténcia aos tratamentos de primeira e segunda linha para a malaria aguda ndo-complicada reforca
a necessidade do desenvolvimento de novos candidatos a farmacos. Nesse contexto, a classe quimica
das marinoquinolinas vem mostrando um promissor potencial antimalarico. O uso de uma abordagem
integrada de avaliacdo de relagBes entra estrutura e atividade, atividade antiparasitaria, e avaliacdo in
vivo permitiu a identificagdo de um derivado marinoquinolinico como composto lider ((4-(7-methoxi-
3H-pirrola[2,3-c]quinolin-4-il)-fenil)carbamato). (1) Dando continuidade ao processo de descoberta desta
série quimica, quinze novos derivados foram planejados e sintetizados. A avaliac3o biolégica reportada
neste relatério revelou que substituintes heterociclicos e volumosos na posicdo 4 do anel quinolinico sdo
favoraveis para o aumento de poténcia e seletividade da série. Paralelamente, esta sendo realizada a
padronizacdo de um ensaio para determinacdo da permeabilidade aparente em células Caco-2, o qual
sera utilizado para avaliacdo da permeabilidade in vitro das marinoquinolinas. As préximas etapas deste
trabalho irdo envolver o planejamento e a sintese de novos derivados marinoquinolinicos e sua avaliacdo
biolégica in vitro. Compostos mais potentes e seletivos terdo sua permeabilidade in vitro avaliada, e os
mais promissores serdo selecionados para avaliacio em modelos ex vivo e in vivo
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Selecao de bactérias isoladas de um reservatério brasileiro
para a producao de biossurfactante
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Biossurfactantes (BS) sdo compostos de origem microbiana que exibem propriedades surfactantes que
podem distribuir-se em interfaces 6leo/agua/ar diminuindo as tensGes superficiais e interfaciais. Na in-
dustria petrolifera os BS tém varias aplicacdes, dentre as quais podem ser empregados em formulacdes de
6leos lubrificantes; na biorremediacdo; na dispersdo no derramamento de 6leos; na remocio e mobilizacdo
de residuos de 6leo de estocagem e em processos de recuperagdo melhorada de petréleo (MEOR). (1)
Nesse sentido, foi realizada a triagem de 14 linhagens bacterianas isoladas de 6leo e rocha de um reser-
vatério offshore localizado no sudeste do Brasil quanto a producéo de BS. As linhagens foram cultivadas
em meio liquido Luria-Bertani Broth (LB) por 7 dias consecutivos nas condiges de cultivo originais de
isolamento (37°C ou 55°C, ou 35 ou 70 g/L NaCl), com a realizagdo de medidas de densidade éptica
(DO) e da capacidade emulsionante de extratos livres de células (pelo indice de emulsificagdo E24). A li-
nhagem com maior produg¢&o de biossurfactante (Ar35D5, pertencente ao género Bacillus) foi selecionada
para continuar os ensaios testando-se diferentes condicBes de cultivo quanto & agitacdo, temperatura e
salinidade. Para o ensaio estatico ou em agitagdo (orbital a 150 rpm), o cultivo foi feito em meio LB
na temperatura e salinidade de isolamento, 55°C e 35g/L, respectivamente por 6 dias consecutivos. No
ensaio de temperatura foram testadas as temperaturas de 45, 55, 65 e 75°C e no ensaio de salinidade
foram testadas a salinidade foram testadas as salinidades de 5, 22,5, 35 e 70g/L de NaCl. Ambos os
ensaios foram cultivados por 7 dias e todos foram realizados em triplicata. Frascos controles foram
incubados em iguais condi¢des, sem o inéculo. Ainda com a linhagem Ar35D5 foi realizado um ensaio de
emulsificacdo em diferentes substratos hidrofébicos: querosene, tolueno, hexano, iso-octano, acetato de
etila, n-butanol, cloroférmio, dicloroetano, diclometano, éleo mineral, lubrificante, éleo de canola, azeite
de oliva, 6leo de fritura e 6leo de soja. Os resultados dos ensaios realizados mostraram que o crescimento
e indice de emulsificacdo do biossurfactante foram melhores na condi¢do estatica (DO de 2,280 e E24
de 61,2%), na temperatura de 55°C (DO de 1,993 e E24 de 64,87% no tempo de 168h) e salinidade
de 35g/L NaCl (DO de 2,250 e E24 de 67,8%, no tempo de 168h). O BS promoveu emulsificagdo em
todos os substratos hidrofébicos testados (com E24 no intervalo de 9,0 a 92,6%), sendo o maior E24
registrado para o 6leo de oliva. Os resultados obtidos indicam que a linhagem Ar35D5 tem potencial
para futuros testes em MEOR, devendo ainda ser avaliada quanto ao crescimento e producdo de BS em
diferentes fontes de carbono e nitrogénio.
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Interaction mechanisms in chemotherapeutic drugs and cell
membrane models associated with drug resistance
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The resistance developed by cancer cells to chemotherapeutic drugs is critical for the success of the
treatment. The action of such drugs involves interactions with cell membranes which are protective
physicochemical barriers that mediate the interaction between the cells and the external environment.
Proteins in the cell membranes, e.g. cytochromes P450 and glutathione transferase, may inactivate or
reduce the activity of the drugs, for example by restricting the bioavailability of the drugs in the plasma
or target site. Cell membrane models are used to investigate the interaction between chemotherapeutic
drugs and cell membranes. Langmuir monolayers are formed by amphiphilic molecules on the air-water
interface, this system allows the control of a molecular arrangement, orientation, composition of surface
and the properties of subphase. These features make Langmuir films a powerful model of the cell
membrane. (1) In this Project, we shall employ Langmuir monolayers to mimic the membranes of
healthy and cancer cells, in addition to the possible effects from the incorporation of cytochromes P450.
In order to identify molecular-level mechanisms of drug resistance, the Langmuir monolayers will be
studied with surface pressure isotherms, Brewster angle microscopy and polarization-modulated infrared
reflection absorption spectroscopy (PM-IRRAS). It is hoped to identify drug resistance mechanisms,
particularly those mediated by cytochromes P450, with the aim of finding ways to propose drugs that
may improve cancer therapy.

Referéncias:

1 GLOMM, W. R. et al. Same system-different results: the importance of protein-introduction protocols
in Langmuir-monolayer studies of lipid-protein interactions. Analytical Chemistry , v. 81, n. 8, p.
3042-3050, 20009.

152 152



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG54

Bioestimulacao de sementes de soja com luz laser e biotable
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 bioestimulacdo de sementes surgem como uma alternativa sustentavel ao
modelo de producdo atual. Fitocromos s3o fotorreceptores que absorvem luz no comprimento de onda
correspondente a cor vermelha (660 nm) quando em sua forma inativa, e interconvertem-se de maneira
reversivel para a forma ativa que absorve luz no comprimento de onda do infravermelho (730 nm).
Dessa maneira, 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 etapas de floragdo e germinagdo. (2) O presente projeto consiste no uso de um
laser de diodo e do dispositivo iluminador Biotable, ambos de comprimento de onda 660 nm para a
bioestimula¢do de sementes de soja. As sementes de soja foram submetidas a irradiacdo de luz vermelha
e os parametros dose de luz, tempo de irradiacdo e poténcia luminosa dos equipamentos utilizados
tém sido explorados ao longo do projeto. Dessa forma, caracteristicas como a taxa de germinacio das
sementes, altura, peso das plantas, contetdo de clorofila, entre outros, serdo aferidos. A automatizag¢do
da estufa construida para o projeto foi feita utilizando um Arduino Uno, responsavel por coletar dados
da temperatura e umidade da sala através do sensor DTH22, e permitir o monitoramento desses valores
em um display azul LCD 16x2. A iluminacdo da bancada de cultivo foi feita com duas fileiras de trés
luminarias plafons de LEDs brancos (120 x 7,5 x 2,5 cm) controladas por timers com fotoperiodo (12h
claro/12h escuro), fornecendo para as plantas um total de 15000 lux. O sistema de irrigagdo é composto
por uma valvula solendide (12 VDC) conectada a um médulo relé (1 canal - 5 VDC), responsaveis por
permitir ou barrar a passagem de agua para os aspersores em intervalos pré-definidos pelo cédigo no
Arduino. Como experimentos iniciais, foram realizados testes para analisar a porcentagem/velocidade
de germinacdo das sementes controle (sem tratamento) e tratadas com luz vermelha. No primeiro
experimento (in vitro), foram utilizadas trés condi¢des de tratamento com luz LED (0.5 h, 1.0 he 1.5
h) e as sementes foram cultivadas em rolos de papel germitest em incubadora BOD, sendo avaliada a
porcentagem de sementes germinadas. Nesse caso, o tratamento das sementes por 0.5 h apresentou a
maior taxa de germinacdo de plantulas normais e menor taxa de plantulas anormais e sementes mortas.
No segundo experimento (in vivo), as sementes tratadas por LED (0.5 h, 1.0 h e 1.5 h) e por laser
de diodo (60 s, 120 s e 600 s) foram cultivadas em vasos contendo substrato na estufa construida e
foi analisada a velocidade de germinacdo durante o periodo de 7 dias, & 25°C. Foram obtidas maiores
velocidades de germinagdo para as sementes tratadas com luz LED (0.5 h) e laser (120 s).
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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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Durante os altimos anos o Brasil voltou a apresentar surtos de febre amarela em regides préximas aos
grandes centros urbanos, o que deixou mais de duas mil mortes e milhdes em risco de contrair a infeccdo
viral. Uma campanha em massa foi realizada a fim de vacinar a populacio e evitar a propagacdo do
virus para a regido urbana. (1) A falta de um tratamento para a febre amarela é um grande problema
de satde pablica, uma vez que quando as pessoas infectadas atingem os niveis mais severos da doenca,
os indices de mortalidade podem atingir 50%. (2) O virus da febre amarela € um membro da familia
Flaviviridae , com genoma constituido por uma Gnica fita positiva de RNA que codifica por trés proteinas
estruturais e outras sete n3o estruturais. A proteina ndo-estrutural NS5 do virus da febre amarela contém
dois dominios que desempenham funcdes centrais para a replicacdo do RNA viral na célula infectada:
um dominio tipo RNA polimerase RNA-dependente (RpRd) e um dominio metiltransferase. O bloqueio
especifico de qualquer uma destas funcdes € letal para a replicacio viral, tornando essa proteina um alvo
promissor para a procura de novos farmacos. (3) Neste projeto é proposto a elucida¢do estrutural do
dominio RpRd da NS5 de febre amarela, seguida da procura por ligantes para essa enzima utilizando
a estratégia de planejamento baseado na estrutura do receptor. A fim de obter cristais para difracio
em raio-x o dominio RdRp da NS5 de febre amarela foi expresso heterologamente em S. cerevisiae
utilizando o vetor de expressdo pBEVY-GU e purificada por cromatografia de afinidade por niquel seguida
de cromatografia de exclusdo molecular. Os ensaios de cristalizacdo foram realizados utilizando kits de
matriz esparsa ou com condi¢des especificas utilizando o método de hanging drop ou sitting drop .
Até o momento foi possivel obter cristais da proteina em duas condicées diferentes, sendo necessario
reproduzi-los novamente para futura otimizacdo. Além disso, a coleta dos dados de difracdo por raio-x
dos cristais sera realizada para verificar a sua qualidade e se possivel, resolver a estrutura.
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Characterization of atmospheric gases nonlinear refractive in-
dex and energetic deep UV generation in hollow core fiber
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Propagation of ultrashort laser pulses in gaseous media demands a precise knowledge of nonlinear (NL)
effects and how their dependence on pulse characteristics. However, due to their low density, gases NL
effects are relative weak if compared with solids (four orders of magnitude), and complex experimental
setup must be employed to evaluate nonlinearities on them. The knowledge of NL effects on gaseous
media is fundamental to several applications, such as: high harmonic generation, attosecond physics,
filamentation, white light generation, terahertz production, compression of ultrashort pulses, LiDAR,
among others.Very recently, our group have developed a new experimental setup to characterize gases
NL refractive index (n3) in simplified manner(1), when compared with the other methods (self-phase
modulation (SPM), Kerr effect, four-wave mixing (FWM)). Ours experimental setup employed up to
hundreds pJ, tunable temporal pulse width (60 fs to 3 ps), at 800 nm in order to measure NL elliptical
rotation (NER) effect in gaseous media confined on hollow core fiber (HCF). The use of an extended
interaction length, provided by the HCF propagation, was necessary to overcome the gaseous weak NL
effects. On this way, we were able to evaluate ny, and its dependency with the excitation pulse width (7,),
for principal atmospheric constituting gases (He, Ar, Ny and O3). The sample n, fast (pure electronic,
fs-scale) and slow (molecular orientation, ps-scale) contributions and their intermediate values were fully
characterized varying 7, from 60 fs to 3 ps. In addition, we have proposed an empirical model that
allow one to obtain the gaseous n, for any pulse width constrained within the electronic and molecular
contribution range.(2)Once the gaseous sample have been characterized, we employed the knowledge of
the rare gases n, to better tailor the conditions to produce a wavelength tunable ultra-short and energetic
source of deep ultraviolet (DUV) via soliton dispersive wave emission (DWE) in HCF.(3) That source is
mainly desired for materials spectroscopy, opening a way for a new range of investigation. Consequently,
we produced a soliton DWE propagating 1 mJ, sub-10 fs pulse in the IR (800 nm) through a 2 m long
and flexible HCF filled with noble gases. Then, we were able to generate an energetic (tens of muJ),
tunable (150 — 350 nm), and ultra-short (tens of fs) DUV beam through DWE.

Referéncias:

1 MIGUEZ, M. L. et al. Accurate measurement of nonlinear ellipse rotation using a phase-sensitive
method. Optics Express, v. 22, n. 21, p. 25530-25538,2014. 2 DE SOUZA, T. G. B. et
al. Measurement of nonlinear refractive index of air, oxygen, and nitrogen in capillary by changing
the temporal width of short laser pulses.  Journal Optical Society of America B, v.34, n.10,p.
2233-2237,2017. 3 TRAVERS, J. C. et al. High-energy pulse self-compression and ultraviolet generation
through soliton dynamics in hollow capillary fibres. Nature Photonics, 2019.doi.org/10.1038/s41566-
019-0416-4.

155 155



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG57

Marcacao com laser femtosegundo em superficies metalicas:
criacdo de estruturas nanométricas em prata pura

MATTOS, V. S. ; PAOLILLO, F. R. ; CAVALLINI, D. ; YASUOKA, F. M. M. ; GUIMARAES, F. E. G. ;
SILVA, M. A. P.; CASTRO NETO, J. C.
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Metais preciosos possuem alta ductilidade, maleabilidade e condutibilidade e s3o importantes para micro-
fabricacdo e desenvolvimento de sistemas com plasmons pois possuem condutibilidade elétrica e térmica
altas, sendo a prata o metal com o maior destas propriedades, além de vantagens em comparacdo a ou-
tros metais para o uso em plasménica, uma vez que mantém plasmons de superficie de alta intensidade
na faixa de comprimento de onda de 300 a 1200 nm. (1) A prepara¢do da superficie exige cuidados
importantes de limpeza e polimento, uma vez que alguns materiais podem ser inseridos dentro do metal,
devido a sua baixa dureza. Modificacdes em superficies metalicas com uso de laser altera a superficie em
diferentes formas, tanto para a formacdo de nanoparticulas, micro e nanofabricacdo para microeletrénica
ou criacdo de padrdes na superficie irradiada. A irradiacdo por laser femtosegundo se mostra como
uma 6tima ferramenta para a a criacdo de modificacdes na estrutura, principalmente devido a superacio
do limite da difracdo na definicdo de estruturas com tamanho menor que o comprimento de onda de
incidéncia. (2) O objetivo do trabalho foi a criagdo de nanoestruturas em prata pura utilizando laser
femtosegundo pulsado. Para tanto, foi utilizado um laser Libra femtosegundo de 450 mW, 1 KHz de
frequéncia e comprimento de onda de 850 nm da Coherent para a marcacdo de placas de prata pura
polidas, embutidas em baquelite para maior precisdo do polimento. Os pardmetros de marcacio variados
foram a distancia da amostra ao foco do laser, velocidade de varredura, distancia entre linhas conse-
cutivas de marcacdo, e a quantidade de varreduras. Foram obtidos diferentes perfis de nanoestruturas.
Com pardmetros de menor intensidade (maior distancia ao foco do laser, maior velocidade de varredura
e distancia entre linhas para apenas uma varredura) foram gerados padrdes regulares com periodicidade
de 450-600 nm, quando analisado por microscopia eletrénica de varredura (MEV) e microscopia de for¢a
atémica (AFM), estruturas estas que apresentaram o fenémeno de iridescéncia quando observadas sob
iluminacdo por luz branca. Por outro lado, com uso da combinacdo de pardmetros onde mais energia era
transmitido ao material, com a amostra sobre o foco do laser, menor velocidade de marcacio e distancia
entre linhas consecutivas, foram obtidas estruturas caédticas, formadas com aglomerados de nanoestru-
turas esféricas por toda a regido marcada. Na anélise por MEV, estas esferas apresentaram tamanhos
variando de 10 a 500 nm, se arranjando em diferentes perfis sobre a estrutura, além de a composicdo
como um todo apresentar elevacdo acima da superficie polida de cerca de 0,53 mm.
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Cargas Aceleradas e Principio de Equivaléncia
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Segundo o Principio de Equivaléncia de Einstein, ndo deve ser possivel que um observador consiga
diferenciar, por experimentos locais, se estd parado em um campo gravitacional estatico ou sujeito a uma
aceleragdo propria constante.(1) Ja pela teoria classica de electromagnetismo (Equagbes de Maxwell),
sabemos que cargas elétricas sujeitas a aceleracdes devem irradiar.(2) No entanto,é consenso que uma
carga elétrica parada num campo gravitacional ndo irradia, puramente por argumentos de conservacdo
de energia. Como conciliar esses fatos com o Principio de Equivaléncia?O foco deste projeto de mestrado
é revisitar o problema da radiacdo de uma carga uniformemente acelerada, tanto do ponto de vista de
um referencial inercial, quanto do ponto de vista co-acelerado com a carga, e analisar os resultados
a luz do Principio de Equivaléncia. Para isso, obtém-se a expressdo do campo eletromagnético, em
ambos os referenciais, para determinar a existéncia ou n3o de radiacdo em cada um deles.Além disso,
faz-se necessario analisar a dependéncia dos resultados com as condices iniciais do campo, uma questio
essencial para obtermos respostas fisicas a partir da idealizacdo de uma carga uniformemente acelerada
desde sempre encarada como situacio limite de uma carga inicialmente inercial que comecou a acelerar
arbitrariamente no passado. Sutilezas que aparecem na situacio idealizada — como resultados conflitantes
a respeito da existéncia ou n3o de radiacdo mesmo do ponto de vista inercial exigem que uma situacio
mais realista seja analisada.
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Dipolar Bose-Einstein condensates in bubble traps
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The study of Bose-Einstein condensates basically happens inside conservative traps. An important feature
of these systems is that the trap strongly determines the properties of the cloud of atoms, therefore the
investigation of the Bose-Einstein condensates in diverse geometries of trapped atoms is a very rich and
interesting area of research. A possible geometry is the "bubble’(1), which corresponds to a trap that
confines the atoms in a spherical surface. Recently, this geometry has been observed and studied in the
spacial station. The reason why these experiments must take place in space is because the influence of
gravity makes it impracticable to produce a bubble shaped condensate. In addition to the geometrical
aspect there is also the possibility of making Bose-Einstein condensates from atoms with high magnetic
dipole moment. This is interesting because the dipole-dipole interaction is anisotropic and long ranged,
in contrast with the usual mean field interaction that appears in the Gross-Pitaewiski equation which
is isotropic and short ranged. Consequently, BECs made of dipolar atoms present different and more
complex behavior when compared with those that have pure contact interaction. Our work consists in
a theoretical investigation of a dipolar Bose-Einstein condensate in a bubble trap with all the dipoles
alligned in one spacial direction. We were able to obtain the density distribution and energy of the ground
state for many different values of the relevant parameters as well as the frequencies of collective modes
of vibration of the condensate. The strategy used to obtain the ground state was to calculate the total
energy of the system and minimize it. In order to calculate the energy we first needed to make some
assumptions about the wave function. For the radial behavior a gaussian dependence was chosen so the
atoms would always be confined in a very thin spherical shell with fixed radius and thickness. Having the
radial dependence fixed we left the angular distribution completely arbitrary expressing it as a spherical
harmonics expansion, and with this ansatz the total energy was calculated. The final expression for the
energy ended up being a polynomial of the angular expansion coefficients, so we proceeded with the
minimization proccess using those as the variational parameters. This procedure was repeated for many
different dipolar interaction "strengths". Our results showed that as the dipolar interaction increases
the atoms tend to concentrate around the equator of the bubble with vanishing density at the poles.
Having the ground state at hand we were then able to calculate the frequencies of some collective modes
of excitation. The method we used to obtain these frequecies is called "sume rule approach", wich is
very convenient since the only thing we need in order to apply it is the ground state. We obtained the
dependence of the monopole, dipole and two quadrupole excitations upon the dipolar interaction and
observed that the dipole excitation presents interesting features.
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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 fungdes,
0 que torna sua representa¢do como redes complexas apropriadas. (1) Iremos estudar a influéncia de
caracteristicas topolégicas da rede de interconexdo 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 nés (grau médio, heterogeneidade da distribuicdo de graus e correlacdes
entre graus de nés conectados entre si) e de localidade das ligagBes (presenca de conjuntos de trés nés
conectados entre si, localidade das ligacdes quando os nés estdo distribuidos em um espaco geométrico de
dimensionalidade finita e formac3o 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 diferencas aleatdrias sorteadas de distribuices sem cauda longa) e similarmente
geradas por qualquer agente. Com isso pretendemos adquirir informac&es sobre que tipo de caracteristicas
topoldgicas uma rede deve possuir para que ela seja adequada a execucdo 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 analise puramente topoldgica prever se seu desempenho sera apropriado ou no, pode se usar
quando se tem um conjunto de agentes a serem interligados para execucdo de tarefas, tem-se indicacdes
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 alteraces que levem a um incremento
em sua eficiéncia.
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Estudos estruturais e funcionais em xilose isomerase
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Nos altimos anos, uma crescente preocupacdo com a disponibilidade de recursos utilizados como matéria-
prima na indastria fez com que a chamada Quimica Verde se desenvolvesse de maneira contundente.
O foco dessa nova area se estende desde a area ambiental até a nanotecnologia. (1) Na vanguarda da
Quimica Verde podemos destacar a producdo de biocombustiveis. Uma das estratégias propostas seria a
producdo de biocombustivel & partir de material lignocelulésico, ou seja, produzido a partir de residuos
agricolas, como bagaco e palha vegetal. No bagaco, por exemplo, cerca de 28% da sua constituicio é
hemicelulose (2), cujo composto majoritario é a xilose. A Xilose é uma aldose que ndo & fermentada
naturalmente por Saccharomyces cerevisiae. Isto significa que é necessaria a conversio de Xilose a Xilulose
(Cetose) para que a fermentagdo ocorra. Essa conversdo se da através da enzima Xilose Isomerase (XI)
(3), presente em diversos organismos. O objetivo do presente estudo foi identificar e caracterizar Xls
de relevante interesse industrial, ou seja, de pH e temperatura 6timos com valores semelhantes ao
encontrado no processo produtivo industrial. Além disso, uma Xl foi caracterizada bioquimicamente e
estruturalmente, além de ser submetida a ensaios de fermentag3o.
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Transport phenomena of a single molecule through a nano-
pore
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With advances in nanotechnology techniques, the necessary refinement has been achieved so that new
devices emerge and allow the observation of phenomena involving a single molecule. In this way, the
polymethyl methacrylate polymer (PMMA) will be used as the material (1) for the production of thin
films (in the order of 100nm) by spin-casting technique, and nanometrc pores will be produced in a
controlled manner, (FIB) which consists of accelerating heavy ions to the energies of a few tens of KeV
and focusing them on a target. It will also be used an electrolytic cell, where measurements of transport
phenomena (2) will be made, such as the diffusion of a single protein through the membrane, where
characteristics such as diffusion velocity, length of the molecule and its conformation will be observed,
using the flow variation of current as the molecule travels through the nanopore. For an in-depth study
the problem will be modeled computationally, in this way we can observe theoretical results and confront
them with those obtained experimentally, as well as having the freedom to vary aspects of the system as
pore shape and morphological properties of study molecules. These new devices capable of observing the
transitions of the isolated molecules (3) through the nanopore will be functionalized, so that a current-
rectifying response can be obtained through asymmetric pores using the deposition of surface charges,
aiming at the creation of ultra-sensitive sensing devices for certain proteins for the detection of diseases
in the early stages quickly and inexpensively.
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Uma analise critica do suposto pioneirismo galileano da ma-
tematizacao da natureza
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A Revolucio Cientifica dos séculos XVI e XVII é costumeiramente considerada como o evento fundador
da ciéncia moderna, que teria se originado a partir de um rompimento com a cosmovisdo aristotélica. No
caso da fisica uma das questdes que contrastariam o pensamento antigo com aquele que teria surgido
durante a revolugdo seria a aplicacdo da matematica a natureza. O primeiro se limitaria a uma descri¢do
qualitativa dos fendmenos, enquanto o segundo usaria leis quantitativas e estruturas matematicas. En-
tretanto, o papel que diferentes historiadores atribuem a matematizacio no estabelecimento da ciéncia
moderna varia. Por exemplo, Dijksterhuis (1892-1965) entendia a incorporagdo da matematica como o
elemento central da emergéncia da ciéncia, pois essa oferecia a ciéncia uma linguagem precisa que permi-
tiria a checagem de suas afirmacdes com o mundo empirico e uma melhor descricdo deste. Em contraste,
Koyré (1892-1964) via a matematizagdo como aspecto subsidiario da ciéncia moderna, afirmando que
esta se distinguia da filosofia antiga ao postular um universo infinito, contrario ao cosmos finito e orde-
nado aristotélico. Além disso, para Koyré a matematica ndo era apenas uma linguagem descritiva, como
no caso de Dijksterhuis, mas sim reveladora da esséncia da natureza(1l).Uma semelhanga que muitas
abordagens historiograficas possuem é a mencdo de Galileu Galilei (1564 - 1642) como personagem de
destaque nesse processo, as vezes adquirindo status de pioneirismo. Nosso objetivo é problematizar este
status e a suposta descontinuidade entre filosofia antiga e ciéncia moderna imposta pelo pensamento
galileano, e mostrar que a veracidade destas afirmacées é submetida a perspectiva historiografica ado-
tada.Visando estipular a posicdo adequada de Galileu nesta quest3o iremos ressaltar as contribuicdes de
seus predecessores, tanto em relacio a matematizacdo de fendmenos especificos quanto a desenvolvi-
mentos filoséficos da relagdo entre matematica e natureza. Analisaremos também quais empecilhos a
matematizacdo permaneceram mesmo apo6s a obra de Galileu.Mencionamos ent3o, brevemente, exem-
plos de cada um desses fatores. Quanto & matematizacdo de fenémenos, cito os estudos de balistica
de Niccolo Fontana Tartaglia (1500-1557), que utilizava objetos geométricos para modelar a forma da
trajetéria de um projétil.(2) Quanto aos desenvolvimentos filoséficos podemos citar a prépria filosofia
aristotélica, que n3o era completamente intransigente ao uso da matematica nos estudos da natureza
como se cré frequentemente. Isso é atestado pela existéncia da disciplina matematicas mistas no corpo
de conhecimentos aristotélicos, espécie de subdisciplina matematica que incluia dados empiricos em suas
premissas. Entretanto as premissas empiricas e matematicas deveriam estar sujeitas a uma determinada
hierarquia.(2) Por Gltimo mencionamos uma resisténcia a obras exageradamente matematicas que ocor-
reu ap6s a publicacdo dos Principios matematicos de Newton, dizendo que tal linguagem restringiria
demasiadamente o nimero de pesquisadores capazes de estudar esse assunto, dada a baixa familiaridade
dos autores da época com uma matematica t3o rebuscada; além de outras criticas de carater epistémico
e ontolégico.(3)Em posse destas consideracdes, e levando em conta uma pluralidade de perspectivas
historiograficas, discutiremos em que medida a afirmacdo de que “Galileu foi o primeiro a matematizar a
natureza” é veridica, ou em que medida é apenas um exagero grosseiro.
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Using moleculary dynamics to study Langmuir monolayers mi-
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Pulmonary surfactant can be modeled as a phospholipid Langmuir monolayer at the air/water inter-
face.(1) This interaction was studied here using molecular dynamics (MD) simulation, which is a clas-
sical computational approach to study systems made of a large number of molecules. This technique
is based on the solution of Newton's equations for all the molecules in the system to predict some of
the physical properties. We used the software GROMACS with the Martini force [U+FBO1]eld, based
on a four-to-one mapping (2-3) (four heavy atoms are represented by a single interaction center), with
64-128 lipid molecules plus water using two lipid compositions, namely dipalmitoyl phosphatidyl choline
(DPPC) and DPPC mixed with palmitoyl oleoyl phosphatidyl choline (POPC), to mimic the properties
of lung surfactant. The results show that the differences in lipid composition affect the surface pressure
of the monolayer.
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Os computadores quanticos sdo um artificio de enorme interesse para a comunidade cientifica, alguns
algoritimos computacionais importantes ndo podem ser implementados de maneira eficiente nem com uso
dos computadores classicos mais avancados que temos hoje. Além de apresentarem poder computacional
muito superior ao que temos acesso atualmente os computadores quanticos prometem revolucionar di-
versas areas como a economia, criptografia e muitas outras. A principal diferenca entre um computador
quantico e um classico é a forma como a informacdo é recebida e transmitida. Em um computador
classico a informagdo é processada através de bits , que assumem valor 0 ou 1, o analogo em um
computador quéntico sdo os qubits , que podem assumir qualquer combinagdo de dois estados |0) e
|1) e colapsar para um deles quando a informagdo do output é obtida. Para evitar que a informag&o
colapse antes que a medida final seja feita é necessario proteger os qubits de ruidos externos e um
dos métodos usados para tal feito € o chamado desacoplamento dindmico continuo (1-2), que consiste
em aplicar campos externos de forma a desacoplar a hamiltoniana que descreve a evolucdo temporal dos
qubits da que descreve o ambiente externo, fazendo com que a hamiltoniana que descreve a interac3o
'sistema + ambiente externo"se anule em média temporal. O objetivo deste trabalho é estudar uma
possivel extensdo e aplicacdes deste método para qudits , isto €, a unidade basica de informacdo que
pode ser combinagdo ndo de apenas dois mas de d estados: |0), |1), --- |d—1). A motivagdo é o fato de
que computadores cuja unidade basica de processamento de informacdo sdo qudits poderiam apresentar
maior poder computacional para quanto maior fosse d. Nos primeiros meses da vigéncia deste projeto
foi estudado como aplicar o método de desacoplamento dindmico continuo generalizado (GDCC) para
trés estados hiperfinos do estado fundamental do atomo de 'Rb, que formariam um qutrit ( qudit
de dimens&o trés). Foi visto que é possivel, em teoria, desacoplar o qutrit de ruidos externos usando
um conjunto de nove lasers com trés tipos de polarizacio diferentes e frequéncias de Rabi dependentes
do tempo. Futuramente pretendemos executar simula¢bes para testar a eficiéncia do método GDCC
para este caso e, eventualmente, tentar implementar de forma pratica em parceria com outros grupos de
pesquisa, assim como estudar outras possiveis aplicacdes tedricas e praticas para o método.
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Biosurfactants (BS) are amphiphilic microbial secondary metabolites capable of reducing the surface
and interfacial tensions and form stable emulsions, characteristics that make them highly applicable in
different industrial sectors.(1) Some biosurfactants produced by Bacillus strains have shown antifungal
activity, especially lipopeptides belonging to iturin, fengycin and surfactin families.(2)The goal of this
work was to characterize the BS produced by a thermohalophilic Bacillus alveayuensis (strain Ar70C7-
2) isolated from a Brazilian offshore reservoir rock sample, determining its chemical structure, and its
antifungal activity. The BS produced by B. alveayuensis belongs to the class of lipopeptides, with the
probable presence of surfactin, fengycin and iturin, which led us to perform a preliminary screening to
evaluate its antifungal activity. The biosurfactant was produced in Mineral Medium (70 g/L of NaCl)
with glycerol, and NH4NO3 as carbon and nitrogen sources, at 55 2C. Crude BS obtained by acid
precipitation (0.27 g/L yield) was extracted with chloroform followed by semi-purification on a silica gel
60 column. Antifungal activity was determined by the agar-well diffusion method (3) against eleven
different phytopathogenic fungal strains using BS semi-purified. Fungal mycelium and spore suspensions
were cultured on Potato-Dextrose-Agar (PDA) at 28 2C for 15 days, with and without rifampicin (this
antibiotic was used to avoid bacterial contamination). Mycelia growth was considerably reduced in eight
fungal strains in comparation with the control plates. Complete inhibition of hyphal growth was observed

in cultures of Ceratocystis paradoxa , Phytophthora sojae and Lasidiplodia euphorbicola . In the
cultures with spore solution, we observed inhibition zones after 5 days of incubation for Moniliophthora
perniciosa , Sclerotinia sclerotiorum , Ceratocystis paradoxa and Rhizopus microsporus . There

was no difference between growth patterns under curture media with and without rifampicin addition.
Further studies comprising antibacterial and antitumor activity assays are the next steps of this work.
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Theranostic nanomaterials coated with cell membrane for na-
nomedicine applications
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Plasmonic nanoparticles are promising materials for biomedical applications, especially in photothermia.
Gold nanorods (NRs) are excellent materials for such applications because of their anisotropy, stability
and tunable optical properties. (1) However, the passive targeting of NRs is insufficient for therapeutical
use. Among the tools used to overcome this challenge, the coating of nanoparticles with endogenous
materials has been considered by its low cost and biocompatibility. It is known that the presence of
tetraspanin CD47 increases the circulation time, avoiding phagocytosis. (2) Additionally, the exosomes
contains tetraspanins that promotes their use in cellular communication at long distances. (3) The goal
of this project is to create a theranostic system that uses gold nanorods coated with extracellular vesicles
(EVs) and cell membranes from RAW264.7 cells. TEM analysis revealed that the extracted extracellular
vesicles presented a diameter of 30 nm and the membranes exhibited larger structures of 200 nm in
diameter. Potential zeta values of the EVs was -18 mV and of the membrane was -27 mV. Results from
functionalization showed that negatively charged nanorods possess a higher capability to embrace the
cell membrane. (2)
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Study of interaction between calibrated sea water, oil and
carbonatic rocks by nonlinear vibrational spectroscopy
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Nowadays there are many industries exploring the Brazilian “pre-salt” oil reservoirs to supply the future
energy needs. However, both the oil and rock compositions are very different for these reservoirs and
thereby new studies are needed to enhance the extraction with several strategies, including the low salinity
water injection (LSWI). There is a large body of recent research in the literature about oil recovery by
low salinity water injection spanning approximately the last 18 years.(1)Several coreflood experiments
have shown that LSWI may, but not always, increase oil recovery compared with conventional seawater-
flood. Here we propose a novel study with sum-frequency generation vibrational spectroscopy (SFG) to
investigate the oil-water-rock interactions at the molecular level, aiming at the understanding of the role
of water salinity on the rock wettability by water against oil, which could lead to improvement in the
oil recovery. SFG spectroscopy is a nonlinear optical technique that can provide important information
about the chemical nature of an interface by its vibrational spectrum, and about the average molecular
orientation, with sub-monolayer sensitivity.(2) This technique relies on broken inversion symmetry, which
naturally occurs at interfaces between two isotropic media such as gases, liquids and a large number
of solids. Initially we performed a detailed study of the anisotropy and polarization dependence of the
SFG spectrum for the clean calcite surface, as this will serve as a reference to understand future results
on calcite interaction with water, ions and oil. Afterwards, studies of surface cleaning (up to the last
monolayer) by low salinity water rinsing of the rock surfaces contaminated by stearic acid, condensed oil
and “dead oil” have been performed. Similar strategies have been reported with organic solvents instead
of low salinity water.(3)We found that neither diluted sea water nor pure water rinsing were able to
completely remove the adsorbed oil from calcite, so that a water-wet surface is not likely to occur in
carbonate reservoirs upon LSWI. This explains the modest effect of LSWI and low values of total oil
recovery ( 30%) for these “pre-salt” reservoirs. We plan to investigate different salt formulations for the
injection water that may be capable of completely removing the organic contaminations from the rocks,
thus enhancing oil recovery in these reservoirs.
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Plasmonic platforms exhibiting structural asymmetry are promising for applications in biosensing (1-2),
telecommunications, metamaterials, and data processing. These structures have the ability to improve
the light-polarization-effects through the strongly enhanced near-fields at the surface of subwavelength
plasmonic building elements (1), thus being of great interest to enhance the inherently weak circular
dichroism from biomolecules and drugs for chiral sensing.(3)In this work, we perform a comparative
study (numerical) of circular dichroism from two-dimensional metasurfaces built by a periodic arrange
of twisted plasmonic building elements, which are inherently chiral, and from an arrangement of Z-
shaped nanoantennas, where plasmon hybridization through strong coupling is used to develop chiral-
metamolecules.
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Equacoes integrais de Yang-Mills
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Na histéria da humanidade, parte da nossa tecnologia foi desenvolvida através das leis do eletromagne-
tismo, também conhecidas como leis de Maxwell, sendo elas expressadas localmente. No entanto, estas
leis foram primeiramente formuladas como leis integrais, ou seja, expressadas como fluxos e conhecidas
como leis de Gauss, Faraday, etc. Com a formulagdo covariante do eletromagnetismo, foi possivel expres-
sar suas equacdes integrais fazendo uso do teorema de Stokes usando o formalismo de formas diferenciais.
A compreensdo do eletromagnetismo como uma teoria de gauge originada da mecéanica quantica via
simetrias locais, especificamente sob a¢do do grupo abeliano U(1), permitiu uma generalizagdo para uma
teoria de campos com simetrias locais ndo-abelianas, ou seja, uma teoria sob a¢ao local do grupo SU(N),
conhecida como teoria de campos de Yang-Mills,possibilitando descricdes das interacdes fundamentais
como as interacdes forte e fraca. Os campos de Yang-Mills foram apresentados, inicialmente, via equa-
¢Bes locais (1) para a descricdo de sua dindmica, portanto, neste trabalho, estaremos interessados em
compreender as expressdes de fluxos para os campos de Yang-Mills.(2) Usaremos conceitos do espaco
dos loops e a generalizacdo do teorema de Stokes para grupos nio-abelianos, resultando em integrais
ordenadas no caminho. (2) Desta forma, obteremos as equagdes integrais dos campos de Yang-Mills (3)
no espaco-tempo de (3+1)-dimensdes que resumem a um espaco de integracdo de 3-dimensdes. Um
dos objetivos futuros do projeto de mestrado consistira em fazer uso das equacdes integrais das teorias
de Yang-Mills para obtencdo de cargas conservadas dinamicamente (e n3o topologicamente) de solucdes
classicas de monopolos magnéticos em teorias de Gauge assim como em teorias de grande unificacdo
(GUT).
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Em 2006, Nielsen et al. (1), interessados em computacdo quéntica, publicaram um artigo que discute
sobre a eficiéncia de algoritmos quanticos. A época, a dificuldade de se realizar o processamento era
caracterizada pela quantidade de portas légicas usadas pelo algoritmo. Usualmente, é dito que o algoritmo
6timo escala polinomialmente com o tamanho do problema. Em tal artigo, eles atacam o problema da
seguinte maneira: podemos pensar no processamento de informacdo quantica ideal como o resultado
de levar um estado inicial, |A) (input), a um estado final, |B) (output), a partir de |B) = U(t)|A).
U(t) é gerado por algum Hamiltoniano H(t) de acordo com a equagdo de Schrédinger dU/dt = —iHU,
com a condi¢do final U(ty) = U. A dificuldade de realizar tal processamento é entdo descrita pelo
custo F'(H(t)). Esse custo, chamado posteriormente de complexidade por Brown e Susskind (2), é
equivalente ao menor nimero de portas requeridas que reproduza o mesmo efeito que U. O problema
de encontrar a complexidade é correspondente a encontrar uma geodésica; mas, mais importante para
o trabalho em si, é computacionalmente conhecido como CVP (  closest vector problem ). Veja que a
vaga maneira de se definir complexidade é valida apenas para processamentos quanticos unitarios. Para
tratar de complexidade de processos ndo-unitarios, precisamos langcar mio da formulagdo operacional da
mecanica quantica. Ao invés de tratar estados inicial e final como estados usuais, utilizamos espacos
vetoriais distintos para preparacdes e medidas. Operacdes, nesta formulacdo, sdo descritas por mapas de
Kraus, e assim podemos incluir a ndo-unitariedade. O objetivo do doutorado, a principio, é conseguir unir
os problemas discutidos aqui. Primeiramente, utilizaremos técnicas de machine learning para calcular
a complexidade de algoritmos simples, como o de Deutsch e Jozsa (3), por exemplo. Entdo, com a
linguagem operacional, expandiremos a aplicagdo para processamentos ndo-unitarios.
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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 disseminagdo 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 s3o responsaveis por
executar tarefas e, quando necessario, delega-las a outro componente da rede. Entretanto, os estudos
deste fenémeno, 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
heterogéneas 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,
n6s 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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Um condensado de Bose-Einstein (BEC) consiste na ocupa¢do macroscépica de particulas no estado
fundamental, ou seja, no estado de mais baixa energia. O BEC foi inicialmente previsto por Einstein em
1925, utilizando um método estatistico introduzido por Satyendra Nath Bose. Segundo o artigo publicado
por Einstein, quando um gas de bésons for resfriado abaixo de certa temperatura critica, uma fracdo
das particulas ird para o estado fundamental e formara um novo estado da matéria, diferente daqueles
que ja conhecemos (sélido, liquido e gasoso).(1)Neste pdster iremos discutir a formagdo do Condensado
de Bose-Einstein (sigla em inglés: BEC) de gases atémicos confinados por armadilhas de diferentes
formatos geométricos, caixa esférica e casca esférica.Para isso resolvemos a equacio de Schrédinger para
cada potencial com utilizacdo de condicdo de contorno apropriada.Com base na solucdo de autovalores
calculamos a densidade de estados de cada geometria. Trata-se de um conceito imprescindivel para analise
da formacdo do BEC, cujo valor foi comparado aquele esperado pela aproximacio semi-classica.Obtivemos
que, para valores grandes de momento (alta energia dos 4tomos), a densidade de estado quéntica tende
ao valor da aproximacdo semi-classica. Por outro lado, para o regime de baixas energias, que contempla
os atomos do BEC, os resultados divergem do limite semi-classico. Justificamos cada limite com a
comparacio das escalas de dimens3o tipicas do potencial com o comprimento de onda das particulas
confinadas. Utilizamos dados experimentais para estimar uma temperatura de condensac3o, conhecida
como temperatura critica, para o caso particular do potencial de caixa e casca esféricas.(2)
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Septinas sdo proteinas da familia das GTPases e estdo envolvidas em uma série de processos intrace-
lulares, incluindo divisdo celular, trafico de vesiculas, exocitose, entre outros.(1) As septinas possuem a
capacidade de interagirem com elas mesmas e polimerizar na forma de hetero-oligbmeros, resultando em
filamentos que subsequentemente se organizam em estruturas de mais alta ordem, porém o mecanismo
de como essa associagdo ocorre ainda é desconhecido.(2) Essas proteinas sdo encontradas em varios eu-
cariotos superiores, mas estdo ausentes em plantas. Em seres humanos, foi observado que alteracdes nos
niveis de expressdo das septinas estdo associadas com algumas patologias, como alguns tipos de cancer
e doencas neurolégicas.(1) Porém, ha ainda muitas informagdes sobre tais moléculas n3o esclarecidas,
como seu papel na hidrélise de GTP e mecanismo de agdo. Portanto, este projeto objetiva analises de
complexos de septinas ainda ndo estudados em termos estruturais, através da técnica de microscopia
eletrénica de transmissdo com anélises de particula Gnica. Em humanos, ha 13 genes que codificam
septinas, classificadas em quatro grupos quanto a similaridade em relagdo a estrutura priméria.(2) O
complexo SEPT2-SEPT6-SEPT7 foi o melhor caracterizado, com uma estrutura cristalina resolvida a 4
A(1) e foi sugerido que em altas concentracdes salinas, o complexo se organiza em forma de hexamero,
com a SEPT7 se localizando nas duas extremidades. Utilizamos microscopia eletronica de transmissio
transmissdo com analise de particulas Gnicas de amostras preparas por constrastacdo negativa para es-
tudar um novo complexo de septina, SEPT5-SEPT6-SEPT7, para o qual ndo ha informacdes estruturais
disponiveis. A posicdo da SEPT5 no complexo foi acessada por sua fusdo com MBP (Maltose Binding
Protein) e imunolocalizagdo com um anticorpo monoclonal anti-SEPT5. Nossos resultados mostram que
a SEPT5 esta localizada nas extremidades do complexo hexamérico. No entanto, SEPT5 pertence ao
mesmo grupo que SEPT2, que é localizada no centro do hexdmero canénico SEPT2-SEPT6-SEPT?7.
Posteriormente, a mesma analise foi feita para SEPT2-SEPT6-SEPT7, mostrando que SEPT2 esta tam-
bém localizada nas extremidades do hexdmero, concordando com a posicdo SEPT5. Em conjunto, esses
resultados levam a uma nova discussdo sobre a forma como as septinas humanas formam heterocomplexos
e também, no que diz respeito a sensibilidade das interfaces em relagdo a concentragio de sal.
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Estudo dos aspectos fundamentais da conjugac3ao das terapias
fotodindmica e sonodindmica para o tratamento de cancer de
pele ndo-melanoma
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erikatoneth2021@gmail.com

A terapia fotodindmica(TFD) foi adotada em diversos paises como Estados Unidos, Russia, Canada,
Jap&o, Alemanha, Franga e Brasil no tratamento do cancer de pele ndo melanoma. (1) A TFD envolve
trés componentes principais: um fotossensibilizador, uma fonte de luz visivel e oxigénio molecular, que
juntos causam a morte de células cancerigenas, embora uma das limitacdes deste tratamento é a baixa
penetracdo da luz em tumores de pele mais espessos. (2) Por outro lado, o ultrassom, também tem se
mostrado uma fonte de excitacdo mecanica de moléculas que permite a ativacdo do sensibilizador em
maior profundidade devido a sua boa penetracdo no tecido biolégico e capacidade de sonoporacdo da
membrana celular gerando morte celular de acordo com sua frequéncia e intensidade. (3) A técnica que
usa ultrassom para ativar moléculas (sonosensibilizadores) é conhecida como terapia sonodinamica (TSD).
Este estudo esta dividido em trés fases: in vitro, in vivo e clinico, onde buscamos entender a sinergia e os
detalhes de cada terapia para finalmente propor um novo protocolo de aplicacio, desta técnica conjugada
chamada terapia sono-fotodindmica (TSFD), no tratamento de céncer de pele ndo melanoma. Para
avaliar a eficacia da TSFD foram analisados os espectros de absor¢do do sensibilizador, Protoporfirina
IX (5uM), o qual foi irradiado por duas fontes de excitacdo, luz vermelha (630 nm, 30-50 mW/cm?) e
ultrassom (1-2 W/cm?, 50% do ciclo de trabalho) simultaneamente. As intensidades das fontes foram
estabelecidas considerando o grado de degradacdo da PplX e o incremento da temperatura para evitar
efeitos térmicos. Os espectros de absorcdo de PplX mostraram que a degradacdo do sensibilizador
exposto ao TSFD é a soma da degradacdo da TSD e TFD. Estes resultados sugerem que o TSFD tem
um efeito sinérgico podendo ter os mesmos resultados que a TFD em menor tempo de exposicdo, assim
como obter um maior alcance e efetividade em lesdes cancerigenas onde a TFD tem resultados parciais,
no entanto tem que ser confirmado na préxima fase in vivo.
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Efeito de decoeréncia devido a gravidade: uma abordagem
por integral de trajetodria
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A ciéncia da informac3o quantica € uma area do conhecimento de recente desenvolvimento. Ela se baseia
no estudo da Fisica de propriedades quanticas de sistemas compostos que permitam novas formas de
processar a informac3o, no entanto, a fragilidade aos efeitos de decoeréncia na maior parte dos recursos
quanticos dificulta o desenvolvimento e entendimento de sistema quanticos aplicaveis a tecnologia. Neste
projeto, estudamos o formalismo de integrais de trajetérias para sistemas quanticos, que possam ser iden-
tificaveis aos relégios quanticos, sob o efeito de decoeréncia. Primeiramente, revisamos o formalismo
de integrais de trajetéria para uma particula livre passando por uma fenda simples, em seguida, adici-
onamos a gravidade no limite de campo fraco ao sistema e identicamos que a universalidade de queda
livre & assegurada dentro da mecanica quantica, ao avaliarmos o padrdo de interferéncia. Em seguida,
utilizamos o formalismo de operador massa para separar o sistema quantico entre graus de liberdade
interno e externo, como ja descrito por ZYCH(1). Com isso, é possivel identificar que no regime de
mais baixa ordem relativistica, isto €, no regime newtoniano, ha uma interacdo dos graus de liberdade
internos, no caso o spin, com os graus de liberdade externos, no caso a posicdo, ou seja, baseado nesses
efeitos o padrdo de interferéncia sofre decoeréncia e recoeréncia, devido a correlacio entre spin e posicdo
da particula.(2) Ainda para esse contexto, pretendemos utilizar o formalismo de integrais de trajetéria
para abordar outros fenémenos quanticos, tais como a decoeréncia universal devido a presenca de campo
gravitacional em relégios quanticos, o efeito de dilatacdo temporal em mecéanica quantica com aborda-
gem operacional para uma possivel descricdo ndo perturbativa de efeitos de gravidade quantica.(3)Nosso
projeto estende-se, ndo somente ao efeito da acdo de campo gravitacional, mas também ao estudo do
efeito de decoeréncia em quaisquer sistemas quanticos de interesse dentro do formalismo de integrais de
trajetéria. O resultado advindo deste formalismo para os sistemas, que ainda serdo estudados, podem
corroborar a exequibilidade deste projeto dentro da teoria de informacdo quéntica.
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Up-conversion luminescence of tellurite glasses doped with
rare-earth ions for white light emission
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In recent years, rare-earth ions doped glasses have been widely studied for their luminescence properties,
such as the near-infrared to visible light emission via up-conversion, which occurs when two or more
low-energy photons generate the emission of photon energies higher than the initial light due to its
non-linear dependence on incident light intensity. (1) Particularly, glass oxides (e.g., TeOs , SiO, and
B2O3) are optically transparent for UV to NIR spectral range and their capability to incorporate high
concentrations of rare-earth ions (2) and obtain coloured light emission, however, high efficiency has
not been achieved. In this research, tellurite glasses doped with Er¥*, Tm3* and Yb3* were fabricated
by conventional melt-quenching method and characterized by absorption spectroscopy, refractive index
and up-conversion luminescence. Tuneable up-conversion emission was obtained by adjusting the laser
excitation power at 976 nm and white light emission based on the colour mixing of red, green and blue
light was observed. The balancing of the relative intensity of each colour is provided by the energy
transfer process between the rare-earth ions.
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Simulating a Zeeman slower for Rb2 molecules
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The development of cooling and trapping techniques for diatomic polar molecules is motivated by their
wide range of potential applications, which are associated with their long-range dipole-dipole interaction
and complex internal structure. Cold trapped polar molecules have also been proposed for quantum
computation (1-2) as well as a simulator of strongly interacting quantum systems. (1,3) While such
applications are all very exciting, the production of a cold and dense molecular sample is still very chal-
lenging. It would be very interesting if we could apply laser cooling technique directly into molecules.
Unfortunately, until recently, laser cooling could not be applied directly to molecules because they gene-
rally do not possess suitable closed optical transitions, like in atomic systems. In this work, a theoretical
study of the deceleration process of atoms and molecules was carried out using the Zeeman Slower tech-
nique. First, the results of simulations are presented to decelerate a beam of Rb atoms. Subsequently,
a modification to the technique shown above for atoms is proposed to decelerate a supersonic beam of
Rb2 molecules. Simulations were performed to decelerate the molecules using a theoretical magnetic
field and a simulated magnetic field that represents an approximation of the field that we have in our
laboratory. The results showed that it is feasible to decelerate a supersonic beam of Rb2 molecules in
the laboratory with this new technique.
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Descoberta de derivados 4-quinolinonas como candidatos a
farmacos antimalaricos: caracterizacio da atividade antiplas-
modial in vitro, ex vivo e estudo de mecanismo de acao
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Os derivados de quinolinona sdo uma classe de compostos de grande interesse para o desenvolvimento
de compostos contra a malaria, uma doenca tropical causada por protozoarios do género Plasmodium e
que foi responsavel por 219 milhdes de mortes no ano de 2017. (1) Neste trabalho, uma série de novos
derivados 4-quinolinonas foram sintetizados e avaliados como candidatos a composto lider para o desen-
volvimento de novos antimalaricos. O foco do trabalho foi a caracterizacdo da atividade antiplasmodial
dos derivados 4-quinolinona contra os estagios sanguineos assexuais de Plasmodium falciparum . Além
disso, avaliamos a citotoxicidade e o potencial mecanismo de acdo dessa série. Um total de 22 derivados
de 4-quinolinona foram avaliados in vitro contra a cepa 3D7 de P. falciparum utilizando o ensaio SYBR
green 1. (2) Dois compostos, LSPN178 e LSPN182, foram identificados como inibidores potentes e
seletivos (valores IC50 de 0,47 e 0,36 uM e indices de seletividade >213 e >278, respectivamente). Em
seguida, investigamos a suscetibilidade de isolados clinicos de P. falciparum e P. vivax obtidos na
Regido Amazénica (Porto Velho, RO, Brasil) contra os inibidores. Ambos os compostos foram ativos
contra P. falciparum na faixa submicromolar (mediana [variagdo] IC50: LSPN178, 0,58 uM [0,13 a 2,98
uM] e LSPN182, 0,49 pM [0,13 a 0,95 pM]). Quando testados em isolados de P. vivax , os valores
de 1C50 foram maiores do que aqueles observados contra isolados de P. falciparum (mediana [variag3o]
IC50: LSPN178, 3,3 yM [1,5 a 2,2 uyM]; e LSPN182, 1,5 uM [1,3 a 1,6 pM] ), com significancia es-
tatistica (p-valor de 0,03 e 0,04, respectivamente). Esta diferenca pode ser devido ao modo de agdo
lento observado nesta série, além do menor tempo de incubacdo médio alcancado para amostras de P.
vivax (30 h, contra 45 h para P. falciparum ). Com o objetivo de explorar o mecanismo de aco desta
série, avaliamos a atividade inibitéria dos compostos LSPN 178 e 182 contra o citocromo bcl de P.
falciparum . Em paralelo, avaliamos a seletividade dessa inibicdo por meio da determinacdo do 1C50
desses compostos contra o citocromo bcl bovino. O LSPN182 foi um inibidor submicromolar seletivo
do citocromo bcl de P. falciparum, com um valor IC50 de 0,50 pM (1C95% 0,45 - 0,57 pM) e IS de
>120. Por outro lado, o LSPN 178 teve IC50 de 7,22 uM (1C95% 5,1 - 8,0 M) e n&o foi seletivo, com
IS de 0,9. Nossos resultados sugerem que o LSPN182 é um candidato interessante para a descoberta de
novos agentes antimalaricos, e novos testes com isolados de P. vivax estdo sendo conduzidos de forma
a otimizar o tempo de incubacdo.
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Realistic g-factors and k.p parameters for IlII-V semiconduc-
tors from 14-band k.p Hamiltonian

BASTOS, C. M. O.; SILVA, J. F. L. ; SIPAHI, G. M.

cmobastos@ifsc.usp.br

Recently, we developed a procedure to determine effective mass parameters from DFT calculations that
provided realistic band structures for 8 x 8 k.p ZB Hamiltonians. (1-2) Although band structures
reproduced the other methods up to 20 % of the First Brillouin Zone and the calculated g-factor are in
agreement with literature for such Hamiltonians, the g-factors for small band gap materials are not realistic
due to the proximity of bands which are not taken into account in the usual 8 x 8 k.p Hamiltonian. In
this work we go further in the analysis of the g-factors by analyzing Hamiltonians with different number of
states and approximation orders. Our goal is to determine if one can theoretically achieve realistic values
also for g-factors by playing with the number of bands of the Hamiltonian using the Roth approximation
(3) to a higher order, using also realistic Kane PO and P1 interband interaction parameters.
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Estudo estrutural e funcional de hidrolases de glicosideos ce-
lulossomais termofilicas envolvidas no processo de hidrdlise
de biomassa lignocelulésica
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O esgotamento das reservas de petréleo, a crescente demanda energética de paises emergentes e a
necessidade de reducdo 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 substituicdo 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 bagago de cana-de-
aglcar, tem recebido grande destaque. (1) Devido ao seu potencial de evolugdo e redugdo de custos, a
hidrélise enziméatica da celulose pode ser uma peca fundamental para a producdo de bioetanol de segunda
geracdo 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 celulésica, em
especial na porgdo cristalina da celulose.(3) O objetivo principal desse projeto de pesquisa é caracterizar
as enzimas [3-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 CtBgl1A e CtBgl3B clonados,
tiveram as proteinas expressas em Escherichia coli 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,, = 0,45 (mM), constante catalitica k.,; = 201 (s7!), e eficiéncia catalitica k.ot /K., = 444
(mM~1 s71). A estrutura cristalografica de CtBGI3 foi determinada por meio da difracdo de raios-X
usando substituicdo molecular, com 2.34 [U+212B] de resolu¢do, demonstrando um arranjo dimérico,
indicadores da qualidade do refinamento R,o; € Ryyee, respectivamente 0,21 e 0,24. Experimentos de
espalhamentos de luz em maltiplos angulos (MALS) e espalhamento de raios-X a baixo angulos (SAXS)
corroboram que em solucdo CtBGI3 também adota arranjo dimérico.
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Quantum thermodynamics (QT) is an emerging field of research (1) that aims to investigate how the laws
of thermodynamics and quantum mechanics merge together in small quantum systems. With advances
at the necessary technology to control and measure those small physical systems this field has acquired
even more importance, not only in the sense that it can be tested, which is a good feature for basic
research, but that new applications could be implemented at these scales, so a better comprehension of
the limitations imposed by quantum thermodynamics turns out to be of a crucial importance for these
goals, which forces theoreticians to produce experimentally relevant versions of these new concepts.
Another important aspect present at those systems is that part of them work in a regime where its
constituents are described by non-thermal states, in particular in non-thermal steady states, which brings
to light a different thermodynamic description. One of the related subtopics that physicists deal with in
QT and can possibly involve non-thermal stationary states is the physics of heat engines at the quantum
domain, and one of the main features that this new regime could possibly allow, is the use of quantum
resources as a way to overcome classical limitations imposed on its performance, like to attain efficiencies
higher than Carnot’s. This has generated a wave of ecstasy in the scientific community although it might
be too soon to claim that these new features are true considering that people came up with results
that apparently contradict it other. For instance, when dealing with non-thermal states, there is one
result that tells us that the Carnot’s efficiency cannot be overcomed (2) if we consider that part of
the energy absorbed by the quantum working substance, known as  housekeeping heat |, is used
maintain its non-thermal stationary state. Another approach towards this issue is the distinction of the
"heat"absorbed from the environment in two different types of energy, the variation in  passive energy
which is the part responsible for the changes in entropy, and variation in  ergotropy , that is a work-
like energy that can be later extracted by means of a suitable unitary transformation. And in this case
again, the irreversibility criterion to obtain the upper bound efficiency is different, because the ergotropy
does not cause any entropy change. So in order to clarify the underlying physics of those systems in
a non-thermal regime, any experimentally well suited content is more than welcome. So keeping that
in mind we devised a experimentally relevant (3) thermodynamic cycle for a transmon qubit working
substance (WS) interacting with a non-thermal environment composed by two subsystems, a externally
excited cavity and a classical heat bath with temperature T. The WS undergoes a non-conventional cycle
(different from Otto, Carnot, etc.) through a succession of non-thermal stationary states obtained by
slowly varying its bare frequency and the amplitude of the field applied on the cavity. We calculate the
the efficiency of this engine, obtaining its maximum value up to 47%. As a next step in this research we
are studying what the presence of coherence in the WS can do to the efficiency of the engine and what
order of coherence are the most important when it comes to change the behavior of the engine.
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Desenvolvimento de um microscépio éptico sem lentes para
analise de amostras semitransparentes
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O microscopio foi criado no século XVI, mas sua capacidade de ampliacdo visual tem sido tdo impor-
tante que ainda faz com que equipamentos com versbes similares as pioneiras continuem tendo seu
espaco comercial e em bancadas de laboratérios de pesquisa e anélise. No entanto, recentemente, novas
possibilidades tém surgido como alternativa de uso para os microscépios 6pticos tradicionais, como é o
caso dos microscépios holograficos sem lentes. Esses tltimos se destacam com relacdo aos primeiros por
serem sistemas simples e portateis, que permitem um amplo campo de visdo n3o associado & resolucio,
podendo fazer imagem de fase, além de serem sistemas versateis que sio facilmente adaptados para uso
em diversos tipos de ambientes. (1) Neste trabalho, apresentamos o desenvolvimento de um microscépio
holografico digital para amostras semitransparentes com campo de visdo de aproximadamente 30 mm2
e resolucdo abaixo de 7 um. A simplicidade desses sistemas se faz visivel em suas construcdes. Para a
montagem de nosso microscépio utilizamos um LED 455 nm (M455L2 - Thorlabs), um pinhole de 50
um de didmetro (P50D - Thorlabs), um sensor digital de imagem CMOS (MT9J001 — Aptina) e um
atuador (Z812B - Thorlabs). A imagem é feita por transmissdo, de modo que a luz proveniente do LED
passa pelo pinhole e atravessa a amostra linearmente antes de atingir o sensor. Este sensor é posicionado
bem préximo & amostra (aproximadamente 1 mm), assim, o campo de visdo se faz equivalente 3 area
ativa do CMOS. A imagem capturada digitalmente é chamada holograma e corresponde ao padrio de
interferéncia da luz que atravessa diretamente a amostra com a luz que interage com a mesma amos-
tra. Essas imagens necessitam, portanto, de um processamento digital de recuperacdo da informacdo de
fase, para que os objetos nela presentes possam ser vistos com clareza. Em nossa instrumentacio, esse
processamento é feito em Python, por um método chamado multialturas (2) que se utiliza de algumas
imagens tiradas em diferentes distancias amostra-sensor, as quais sdo obtidas com o auxilio da transla-
dacdo feita pelo atuador. Desenvolvemos, portanto, um microscépio holografico sem lentes, capaz de
fazer imagens com campo de visdo de quase 30 mm2 de amostras semitransparentes e que utiliza um
processamento digital desenvolvido em Python para a reconstru¢do dos hologramas capturados com o
fim de obter imagens com resolucdo abaixo de 7 um.
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Estudos estruturais de uma possivel lipase de Bacillus liche-
niformis
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Carboxilesterases sdo biocatalisadores amplamente utilizados em processos industriais devido a sua versa-
tilidade enquanto mantém alta régio- e enantioseletividade, ndo necessitam de co-fatores e s3o estaveis
em diversos solventes organicos.(1) Além disso, catalisam varios tipos de reacdes como esterificacdo,
transesterificacdo, polimerizacdo, lactonizagcdo, amindlise e oximélise fazendo com que sejam atuantes
em diversos setores industriais. Bacillus licheniformis € um microrganismo frequentemente utilizado em
diversos setores industriais e biotecnoldgicos, além de ser uma promissora fonte de esterases.(2) Apesar
da relevancia, nenhuma estrutura de carboxilesterase desse organismo foi registrada até o momento.
A estrutura de BIEst2 foi determinada por faseamento experimental, utilizando atomos de iodo para a
obtenc3o do sinal anémalo. O conjunto de dados foi indexado no grupo espacial ortorrémbico P212121,
com duas moléculas preditas na unidade assimétrica. O modelo foi refinado até 2,0 A de resolugdo com
valores finais de Rwork/Rfree iguais a 0,19 e 0,22, apresentando uma cadeia polipeptidica do residuo
28 ao 482, com 98% dentro da regido favoravel do diagrama de Ramachandran. BIEst2 apresenta uma
estrutura composta por trés dominios. O enovelamento «//f hidrolase, tipico em carboxilesterases, é
observado para o dominio |, sendo este o dominio catalitico, composto por uma folha /3 central circun-
dado por 10 « hélices. Este dominio catalitico possui duas insercdes localizadas em regies conservadas
entre /3 hidrolase, LI e LII, muito similar ao dominio lid comum em lipases, o que nos leva a acreditar
que BIEst2 se classifica como lipase. As insercdes, juntamente com os dominios adicionais Il e Il se
acomodam sobre o core catalitico, cobrindo a triade catalitica composta por Ser119, Asp231 e His254.
Porém, BIEst2 difere muito de esterases/lipases quanto aos dominios Il e Il localizados no C-terminal,
com nenhuma similaridade estrutural ou de sequéncia com outras enzimas dos bancos de dados. Uma
analise das interacdes dos dominios Il e IIl com o dominio | permitiu a formulacdo de uma hipétese
de que eles servem como grampos, prendendo a insercdo LI do dominio lid, bloqueando o sitio ativo e
inativando a enzima. Os dominios Il e Il formam com o dominio catalitico uma interface de 1916 A2,
com oito pontes de hidrogénio entre eles, responsaveis pelo aprisionamento de LI. O linker que liga o
dominio catalitico N-terminal aos dois dominios C-terminal possui dois sitios de clivagem para glutamil
endopeptidase, uma protease presente em B. licheniformis. Para continuacdo dos estudos, pares de pri-
mers estdo sendo desenhados para a analise bioquimica da enzima em sua possivel forma ativa, sem os
dominios Il e Ill.
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Phototherapy applied to cellulose and chitosan hydrogels in
tissue engineering
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We are developing a low-cost scaffold of cellulose and chitosan for cell growth, which has antibacterial
properties and do not use growth factors.(1) The quaternized chitosan with different linear density of
positive charge and molecular weight is being searched and synthetized to help the interaction with cells,
where similar results were acquired using chitosan.(2) Additionally, the opportunity to integrate the fields
of Tissue Engineering and Phototherapy to promote synergistically the cell adhesion are been evaluated
for using different wavelengths and fluences. This research is being carried out through national and
international collaboration with researchers of University of Bath and Sdo Carlos Institute of Chemistry.
The first part of the project was to develop and characterize the material. The first stage of the project
was developed at the University of Bath and the analyses and techniques to hydrogel development were
made through FT-IR, Confocal Microcopy, Fluorescence Microscopy and RMN. The synthetized chitosan
presented 40% and 8% degree of quaternization and a molecular weight around 400 and 900 kg/mol.
Also, the hydrogel presented higher cell's attachment (near to 60%), low cytotoxicity and high cell
spreading (median circularity of 0.2). This results was observed for human osteosarcoma cells (lineage
MG-63) and hydrogel casted with 40% quaternized chitosan, which was similar to tissue culture plate.
The gram-negative bacteria (E. coli) had the more damage at higher DQ material casted, however the
same material presented the higher number of E. coli attach to it. Lines are being drawn above hydrogel
using a microdrop InkJet printer loaded with chitosan solution to evaluate possible patterns creation and
measuring size and penetration inside the hydrogel.(3) Also, the interaction with a non-cancerous cells of
fibroblast are being tested with hydrogel too. The results so far have a high potential at the development
of Tissue Engineering using natural sources of low cost and high technological impact.
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Dynamics of matter waves undergoing Bloch oscillations in a
ring cavity
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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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.Simulacido Monte Carlo dos efeitos microfisicos de radiacoes
cosmicas ionizantes no DNA de seres vivos
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Os prétons s3o as principais particulas que constituem os Raios Césmicos e o Vento Solar. Eles podem ser
acelerados e adquirir energia cinética em fendmenos césmicos galaticos(centros galacticos e quasares),
estelares (Buracos Negros, Supernovas) e em nosso Sol por Eje¢des de Massa Coronal(CME) e Eventos
Solares de Prétons(SPEs).Quando estes prétons, ap6s viajarem grandes distancias, chegam em superficies
de planetas ou luas com a presenca de bida biolégica como conhecemos ( baseada em Carbono e Agua
e codificada por DNA) podem assumir o papel de radiagdes ionizantes e causar danos sensiveis aos
organismos vivos.Existem dois tipos principais de danos causados pelas colisées dos prétons com as
moléculas de DNA que s3o os danos diretos (Quebra de fitas simples e duplas — SSBs , DSBs e Clusters de
dano acumulado); e os danos indiretos ( formagdes de espécies reativas do oxigénio(ROx).Os estudos dos
efeitos das radiacées tém sido feito por experimentos em células vivas e também por meio de simulacées
computacionais. Neste trabalho foram feitas apenas as simulacées computacionais, utilizando um médulo
plataforma de simulacdo Geant4, desenvolvida pelo CERN, chamada Geant4-DNA (1-3) que utiliza o
método probabilistico de Monte Carlo para estimar os valores médios das quantidades associadas aos
danos diretos e indiretos as moléculas de DNA.O Geant4 utiliza modelos analogos baseados em agua
liquida, com densidade 1,0 g/cm3, e realiza a simulagdo do bombardeio de prétons num alvo denominado
phantom que sdo pequenas esferas preenchidas com agua. Os danos diretos e indiretos sdo estimados
para a deposicdo de energia na agua e as condi¢des da simulacdo permitem acessar o dano ao DNA.Os
danos diretos foram calculados por meio de alguns algoritmos presentes nos pacotes de exemplos do
Geant4-DNA, os algoritmos clustering e pdb4dna. As simulacdes foram feitas variando a energia dos
prétons incidentes, chamados primarios, entre 1keV e 10 meV e os valores médios das quebras simples e
duplas (SSBs e DSBs) por particula langada foram obtidos pelo software de analise de dados chamado
ROOT, que abre o output do Geant4.Além da energia cinética dos primarios, também foram variados os
raios dos phantoms para analisar a variagdo destes com o tamanho do alvo. Os danos indiretos foram
calculados utilizando os algoritmos quimicos cheml e chem4, também presentes no pacote Geant4-
DNA, que calculam as rea¢bes quimicas que acontecem na agua devido a passagem dos prétons. Estes
algoritmos permitem calcular o fator radioquimico G, o namero total de moléculas formadas e suas taxas
de formacdo.Com os valores calculados pelas simulacdes, foram feitas modelagens matematicas que
permitem estimar os valores dos danos para energias diferentes das simulacées, assim como visualizar as
distribuicdes dos danos em funcdo dos pardmetros analisados, energia e raio do phantom.Este modelos
obtidos permitirdo fazer previsdes sobre os danos causados por fluxos de prétons estelares e de raios
césmicos, obtidos por satélites de observacdo como o ACE-Epham e também dados astronémicos. Estes
modelos também ser3do importantes para ajudar na previsdo dos danos causados a astronautas em missdes
espaciais, e também para analisar a habitabilidade de planetas como Marte, luas dos sistema solar como
Encélados, Europa e Titd; e por fim em exoplanetas em outros sistemas solares.
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Microfabricacio com pulsos laser ultracurtos em materiais
cristalinos
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Materiais cristalinos apresentam propriedades dpticas que tem atraido o interesse de varias areas para o
desenvolvimento de uma grande diversidade de aplica¢des. (1-3) Em particular, suas propriedades 6pticas
n3o lineares como, por exemplo, a geracio de segundo harménico e o indice de refracdo n3o linear sdo de
grande relevancia para a area de fotonica. Desta forma, torna-se bastante interessante, tanto do ponto
de vista basico quanto aplicado, desenvolver métodos capazes de microestruturar estes tipos de materiais,
que venham a permitir sua aplicacdo em dispositivos. A intensidade luminosa de pulsos ultracurtos induz
interacdes ndo lineares em materiais, de tal forma que alteracées mediadas por estes processos fiquem
confinadas ao volume de excitacdo, levando a formac3o de estruturas com distintas propriedades épticas
visando diversas aplicacdes. Desse modo, a microfabricacdo com pulsos laser de femtossegundos é uma
ferramenta que tem se tornado bastante interessante para a micro/nanofabricagdo de materiais tanto
para o desenvolvimento de dispositivos, quanto para o entendimento da interacdo da luz com a matéria
em regimes intensos. Neste trabalho, pretendemos utilizar pulsos de femtossegundos para determinar as
condi¢Bes 6timas para a fabricacdo (energia de pulso, taxa de repeticdo do laser, velocidade de varredura
e focalizagdo) em materiais cristalinos (GaN, cristais de aminoacidos, e diamante), assim como produzir
microestruturas (guias de onda 3D) com o objetivo de avaliar suas propriedades épticas lineares e n3o
lineares.

Referéncias:

1 ALMEIDA, G. F. B. et al. Incubation effect during laser micromachining of GaN films with femtose-
cond pulses. Journal of Materials Science , 2019. doi: 10.1007/s10854-019-01373-2. In press. 2
ALMEIDA, J. M. P. et al. Nonlinear optical spectrum of diamond at femtosecond regime. Scientific
Reports , v. 7, p. 14320-1-14320-7, 2017. doi: 10.1038/s41598-017-14748-4. 3 PARTHENOPOU-
LOS, D. A.; RENTZEPIS, P. M. 3-dimensional optical storage memory. Science , v. 245, n. 4920,
p. 843-845, 1989.

190 190



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG89

The effect of Homeothermy in the evolution of minimal in-
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The homeothermy endothermy feature observed in avian reptiles and mammals might be one of the
most important events during vertebrate evolution. The increase of body temperature arouse some
genomes changes such as an increase in gene GC content, genome fragmentation into isochores and
intron lengthening.(1) The study of introns in several organisms shows a bimodal distribution of length
where one of those modes is around a minimal size that is species-specific. Introns that have sizes near
this mode are named minimal introns.(2) In fact, in the genome of vertebrates, minimal introns are still
present but do not show lengthening in response to temperature increase. In this study, we explored how
those minimal introns were influenced by temperature changes through vertebrate evolution. Analysing
the GC content of introns in human, we observed that minimal introns are divided into two defined
populations of low and high GC% with peaks around 30% and 70% respectively. Long introns, on the
other hand, do not show the same bimodal distribution, but a single GC% peak near the overall GC
content of the genome. The same analysis was conducted for different vertebrates and showed that
organisms displaying low temperatures have the majority of minimal introns in the low GC% population
and that increase in body temperature shifts minimal introns into the high GC% population. Indeed,
the population of high GC% minimal introns surpasses those of low GC% in mammals and birds. We
speculate that minimal introns segregation might be a response to temperature increment. In order to
check this hypothesis, we analysed minimal introns from genes enriched in the human testicles where
the temperature is around 2 to 5 degrees Celcius below body temperature.(3) We noticed that the
proportion of low GC% minimal introns population in testicles increases in relation to the analysis of the
entire body. This appears to point out that the shift in GC content is connected to the temperature in
which the transcription of the gene occurs. Interesting, the population of genes containing low GC%
minimal introns in human is enriched by genes associated with cell cycle, DNA repair and mRNA splicing.
Another intriguing observation caused by the bimodal distribution of the GC content of minimal introns
is the scarce frequency of introns of intermediate GC content (around 40%). This may suggest that
transcription or mRNA processing of these genes must be somehow affected. To better explored this
observation, we calculated the percentage of intron retention (PIR) from RNA-Seq data. In this analysis,
we noticed greater PIR values for those minimal introns of intermediate content. We speculate that the
transition from low to high GC content may be limited by deleterious effects of a high level of intron
retention in the intermediate state. In this manner, we hypothesize that some of the minimal introns
population that retained low GC content might represent genes associated with essential processes for
which production of miss-processed transcripts could impair proper cellular function.
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Investigacao das metodologias de producao de Taqg DNA poli-
merase Hot Start e suas implicacoes na atividade da enzima
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A reacdo de polimerizacdo em cadeia (do inglés, PCR) é uma técnica muito usada em laboratdrios de
biologia molecular, analise forense, diagnéstico clinico e indastrias alimenticias. Tag DNA polimerase de
Thermus aquaticus € a enzima mais amplamente usada na PCR, apesar de poder apresentar amplificacdes
inespecificas e formagdo de dimeros de oligonucleotideos devido a sua atividade residual em temperatura
ambiente, na qual a maioria das reagBes é preparada. (1-2) Para solucionar esse problema, foram
desenvolvidas Tag DNA polimerases que s3o ativadas somente apés uma incubacio em alta temperatura
(do inglés, Hot Start Tag DNA polymerase ). Essas enzimas s3o, frequentemente, ligadas a biomoléculas
ou grupamentos quimicos que impedem a sua atividade a temperatura ambiente. Com a incubagdo em
altas temperaturas, ou ciclo Hot Start , as biomoléculas ou grupamentos quimicos se desligam da DNA
polimerase, que recupera a sua atividade. (3) Apesar de muito utilizada, apenas um Gnico tipo de Taq
DNA polimerase Hot Start é produzida no Brasil, fazendo com que o valor e a disponibilidade dessa
enzima sejam desfavoraveis. Dessa forma, esse trabalho — realizado em colaboragcdo com a empresa
Cellco Biotec do Brasil LTDA — visa a producio e o estudo de Tag DNA polimerases Hot Start de
alta qualidade, por técnicas de mutagénese, ligagdo a anticorpo/aptdmero, reagdo com grupamentos
quimicos e precipitacdo de ions divalentes do meio reacional. Para isso, a Tag DNA polimerase foi
produzida heterologamente em Escherichia coli e teve sua purificacdo otimizada através de quatro
etapas cromatograficas. Para a producdo das Taq DNA polimerases Hot Start por ligacdo a aptadmero
e anticorpo, diluicdes de aptamero de DNA e anticorpo foram misturados a enzima nativa. Na versio Hot
Start por modificagdo quimica, derivados de anidrido maleico foram ligados covalentemente a enzima,
em diversas propor¢des molares. Ja no tampdo Hot Start , foram testados agentes tamponantes com
base em ions fostato que promovem a precipitacdo do cofator enzimatico Mg+2. Apés a otimizacio
de cada metodologia, as DNA polimerases Hot Start foram comparadas em eficiéncia, sensibilidade,
tamanho do fragmento amplificado, baixa atividade a 25 2C, amplificacdo de fragmentos de DNA com
alta porcentagem de GC, amplificacdes de genes de alta complexidade, desempenho em PCR multiplex e
especificidade. N3o foi observada a diminuicio da atividade a 25 2C na enzima mutante, enquanto que
todas as outras mostraram-se Hot Start . A polimerase modificada quimicamente apresentou eficiéncia
menor do que a enzima nativa. Todas as outras polimerases Hot Start apresentaram resultados
semelhantes aos da enzima nativa, com destaque para o alto desempenho da enzima ligada a anticorpo
em PCRs de DNAs ricos em GC e da enzima quimicamente modificada nos ensaios de especificidade e
PCRs multiplex. Dessa forma, foi possivel produzir diversas Taq DNA polimerases Hot Start e mapear
as suas caracteristicas para definir a melhor aplicacio de cada enzima, o que ira ajudar a diminuir o custo
e o prazo de entrega para a pesquisa e diagnéstico brasileiros.
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The 3-body problem with applications to astrophysics and
cosmology
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The recent detection of gravitational waves confirmed the existence of a binary black hole system. This
fascinating experiment motivates the study of these systems and their surroundings. Although there is
no analytical expression of a binary black hole system due to their dynamical character, it is possible to
find some solutions with a static and axially symmetric spacetime. Some examples are the Weyl and
the Majumdar-Papapetrou spacetime.(1) This work aims to study the three body problem and apply
it in celestial objects. By first studying the problem in classical mechanics, its importance becomes
clearer, since it has been studied for more than 300 years and has many applications in astrophysics and
cosmology. Then, the study of general relativity was followed by focusing on the Majumdar-Papapetrou
spacetime.(2) The solution found by Majumdar and Papapetrou can be interpreted as a system of charged
black holes having their electric forces in equilibrium with the gravitational forces, just as in Newtonian
theory with point charged particles in static equilibrium under their electrical and gravitational forces.(3)
Finally, the current objective is to study a test particle in this spacetime, with two black holes.
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Otimizaciao de um protocolo para a triagem virtual de uma
série de compostos que se ligam ao sitio da colchicina na
a/B-tubulina
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Os microtabulos s3o filamentos formados pela polimerizacio de - e S-tubulina. Eles s3o essenciais para
diferentes processos nas células eucariotas, além de serem componentes basicos do citoesqueleto. (1)
Devido ao seu papel crucial na formacdo do fuso mitético na divisdo celular, os microtibulos sdo um
alvo atrativo para o desenvolvimento de candidatos a novos farmacos para o tratamento do cancer. Num
trabalho anterior foi testado um protocolo baseado no analise de cluster para encontrar as conformacdes
mais favoraveis por heterodimeros de «/f-tubulina a partir de simulagdes de dindmica molecular na
estrutura PDB-ID 5JCB. Com base nessas estruturas otimizadas foram realizados calculos de docagem
molecular para uma série de derivados de acridinona, testados no LQMC e com valores de IC50 conhecidos.
(2) Com esse protocolo foi possivel descartar compostos com baixa inibicdo, com uma porcentagem de
30% de falsos positivos e nenhum falso negativo. No presente trabalho, foi proposto otimizar o protocolo
fazendo medidas de energia livre de ligacdo da mesma série de compostos com o sitio de ligacdo da
colchicina da «//-tubulina usando trajetérias de 100 ns de dindmica molecular. Os resultados obtidos
ndo permitem diferenciar entre compostos mais ou menos ativos. Contudo, ao serem feitas medidas de
estabilidade estrutural do sitio de ligacdo destas mesmas trajetérias, foi possivel descartar moléculas néo
inibidoras. Portanto, o protocolo se mostra atil para predizer a afinidade de novos compostos pelo sitio
de ligagdo da colchicina da «/3-tubulina.
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Hamiltonianos ndao hermitianos em eletrodindmica quantica
de cavidade
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Entre os estudos de interacdo radiacdo-matéria, uma das mais importantes areas é a engenharia de
reservatério (1), que protege a coeréncia do sistema de interesse através da interagdo com um sistema
auxiliar, reduzindo os efeitos do meio ambiente. Sua eficiéncia esta diretamente relacionada a uma
sofisticada técnica de manipulacdo da interacdo da radiacdo com a matéria, e é isso que a engenharia
de hamiltonianos (2) utiliza a fim de modificar os efeitos do reservatério sobre o sistema de interesse,
mediante interacBes auxiliares e aproximacdes associadas a regimes de pardmetros convenientes para a
construcdo das interacdes efetivas desejadas. Muitos esforcos tém sido feitos com o objetivo de obter-
se hamiltonianos que levam aos sistemas que deseja-se estudar, como a obtencdo de n3o linearidade
do tipo Kerr no contexto de EQC, geracdo de dois atomos maximamente emaranhados ou engenheirar
operadores de squeezing dentro da cavidade. Ao mesmo tempo, recentemente uma area vem crescendo
se baseando em excelentes resultados, trata-se da mecénica quantica de Hamiltonianos com simetria de
reflexdo espago-temporal (simetria PT). A Hermiticidade do Hamiltoniano sempre foi tratada como algo
imprescindivel na mecénica quintica devido a seus auto-valores reais e evolugcdo unitaria (conservagio
de probabilidade), no entanto a simetria PT também possui um regime no qual temos auto-valores reais
e evolucdo unitaria, com a vantagem de ampliar nosso conjunto de Hamiltonianos que satisfacam essa
simetria. Em 1998, Bender e Boettcher (3) abriram o caminho mostrando um regime onde, através
do mapa de Dyson e de uma nova métrica, podemos hermitizar esses Hamiltonianos e trabalhar com
eles da mesma maneira que estamos acostumados, inclusive calculando médias e valores esperados do
Hamiltoniano original PT simétrico, através de novos operadores convenientemente construidos. Neste
trabalho propomos um esquema de niveis, fazendo uso das técnicas de engenharia de Hamiltonianos
efetivos de James e apds impormos a simetria PT, obtemos um Hamiltoniano n3o hermitiano. A partir
dele, mediante um mapa de Dyson construido especificamente para esse Hamiltoniano, geramos a sua
contra-partida hermitiana. Em seguida, por meio da técnica de engenharia de reservatério, construimos
sua equacdo mestra reduzida para a cavidade. Exibimos a comparacdo entre os Hamiltonianos e também
suas equacdes mestra, além do histograma e representacio no espaco de fase do estado obtido.
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A maioria dos genes dos eucariotos contém éxons e intros. A retirada dos introns para formar o mRNA
maduro é chamado splicing e consiste de duas reacdes de transesterificacdo catalisadas pelo splice-
ossomo. O spliceossomo é composto de cinco ribonucleoproteinas U1, U2, U4/U6 e U5. Foi visto
que a U5102K forma um subcomplexo com a U515K e é importante para a formacdo de um complexo
chamado U4/U6.U5 trisnRNP.(1) O estudo desse complexo em levedura mostrou que a Dib1(U515K)
tem uma localiza¢do central no U4/U6.U5 trisnRNP, associando-se ao U5 snRNA, ao pré mRNA e ao
dominio N terminal da Prp8. Tanto a Dibl quanto a Prp8 estdo associadas a estabilizacdo do hairpin
formado pela parte invariante do U6 snRNA e estudos recentes sugerem que a Dib1 bloqueia a formac&o
de interacdes RNA-RNA e proibe a interacdo dos componentes do NTC e os movimentos das proteinas
para a formagdo do complexo B ativado.(2)Ja a Prp43 é uma helicase que atua no final do processo de
splicing , participando da desmontagem do spliceossomo.(3) Esse trabalho tem por objetivo o estudo
do trans splicing em T. brucei , mais especificamente, o estudo estrutural e funcional das proteinas
especificas da particula U5 snRNP, U515K e U5102K e da proteina Prp43. Para o estudo estrutural
da U515K, foram feitas mutagdes sitio dirigidas em sua alca flexivel (U515K truncada), a proteina foi
purificada por afinidade, seu enovelamento foi avaliado por Dicroismo Circular e Fluorimetria Diferencial
de Varredura e foram feitos testes de cristalizacdo. Para o estudo dos efeitos da autoclivagem, foram
realizadas mutacdes independentes nas quatro serinas do C terminal e uma na regido do ponto de cliva-
gem. Também foi feita a clonagem da U5102K e da Prp43 em pc_ PTP neo para estudos de parceiros
de interacdo e de uma porcdo do N terminal da U5102K em pET SUMO para o estudo da interacdo
dessa proteina com a U515K. As mutantes foram expressas em BI21 (DE3), foi feita a purificagdo por
afinidade e seus enovelamentos foram avaliados por Fluorimetria Diferencial de Varredura. Os testes de
clivagem com as mutantes mostraram que apenas a substituicdo da serina 137 apresentou inibicdo da
autoglivagem, sugerindo que ela seja o residuo catalitico. Na mutante U515Kpc foi vista a manutencao
da atividade de clivagem, o que sugere que a clivagem ocorra na alanina que ndo foi modificada e que
a substituicdo dos aminoacidos ao seu redor por alaninas n3o interfira nessa atividade. Também foram
realizados testes de criatalizacdo com a mutante U515K137A. Nenhum dos testes resultou na formacio
de cristais. Quanto ao estudo do subcomplexo 15K-102K, o N terminal da U5102K foi expresso em
BL21 (DE3) e foi feita a purificagdo por afinidade, tentou-se visualizar a interagdo com a U515K por gel
nativo, mas os resultados foram inconclusivos. A purificacdo dos parceiros de interacdo da U5102K pela
técnica de PTPtag ndo mostrou novas proteinas, ja o experimento com a Prp43 resultou na identificagdo
da Ntrl. Mais experimentos devem ser feitos com a Ntrl para avaliar sua participagdo no trans splicing
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Techiniques of Optical Trapping Through Generalized Phase
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The motivation of this project is to develop experimental techniques of optical trapping and optical
control applicable to atomic physics and nanotweezers as a platform to study important contemporary
problems of modern physics and technology - which is in the context of the generation of arbitrary optical
potentials to simulate out-of-equilibrium systems, coherent control of qubits, and quantum simulation.
In particular, in this project has been studied the spatial modulation of light by the Generalized Phase
Contrast (GPC) technique, to produce with high precision different optical potentials. Unlike the more
well-known technique of holography, the GPC can produce very sharp potentials without speckles and
that allows a single pixel control through a single path interferometer. (1) Basically, the GPC works
creating a phase-shift in the zero spatial frequency components of the laser beam modulated in a Spatial
Light Modulator (SLM) and building a interferogram through a 4f optical correlator. (1-2) In this context,
will be shown our first results with a preliminary technique of GPC, known as Zeroth-Order technique,
wich has the same optical system and works creatting a high precision amplitude mask through phase
control of the light. (2) In both cases our main goals include the comparison of this techniques with
holography, build an automated system for the potentials control and make a quantitative study of GPC
and its derivations for optical trapping.
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Photodynamic inactivation in a molecular-level: a Langmuir
monolayer approach
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The number of antibiotic resistant bacteria is growing faster than the discovery of new drugs, which
concerns global health authorities and points to the need of new types of therapies. In this scenario,
photodynamic inactivation (PDI) is gaining attention because bacteria are unlikely to develop resistance
against it, and because it exhibits a broad-spectrum nature. (1) The PDI effectiveness relies on the
action of a photosensitizer (PS) when irradiated in a certain wavelength, once it is close to an adequate
molecular target. To be applied in public health, therefore, it requires a careful study in order to determine
the means of action of each PS, including molecular targets, providing high selectivity and minimizing
toxicity. Although little information is available about it, it is suggested that the cell membrane is a
key site for PDI. (2) In this study, Langmuir monolayers made with Escherichia coli total lipid extract
were used as a membrane mimetic system to investigate the action of curcumin. This PS is known to
be effective against bacteria after photoactivated. (3) Curcumin was found to affect the lipids in the
Langmuir monolayer, but in situ blue LED irradiation did not produce significant changes in the film
stability or surface potential under the pressure of 30 mN/m. Similar results with negligible influence of
LED irradiation were observed for Langmuir monolayers of the synthetic lipids di-octadecyl phosphatidyl
ethalonamine (DOPE), palmitoyl-octadecyl phosphoglycerol (POPG) and cardiolipin, which are common
in bacteria. Therefore, the molecular targets for curcumin in PDI appear to be other types of molecules.
In contrast, light-irradiation effects were observed in curcumin-containing monolayers of di-octadecyl
phosphatidyl choline (DOPC), which is frequent in mammal cell membranes. In the latter case, the
DOPC monolayer surface potential decreased upon incorporating curcumin, but then increased under
blue LED irradiation. These results point to the need of further studies to understand the molecular
mechanisms responsible for the action of curcumin.

Referéncias:

1 HAMBLIN, M. R.; ABRAHAMSE, H. Can light-based approaches overcome antimicrobial resistance?
Drug Development Research , v. 80, n. 1, p. 48-67, 2019. 2 AWAD, M. M. et al. Important
cellular targets for antimicrobial photodynamic therapy. Applied Microbiology and Biotechnology
, v. 100, n. 17, p. 7679-7688, 2016. 3 PENHA, C. B. et al. Photodynamic inactivation of foodborne
and food spoilage bacteria by curcumin. LWT - Food Science and Technology , v. 76, Part B,
p. 198-202, Mar. 2017.

200 200



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG97
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Nas altimas décadas foram obtidos resultados que sugerem uma forte conexdo entre as leis da termo-
dindmica e da gravitagdo. O mais importante e bem estabelecido destes é a formulagdo da chamada
termodindmica de buracos negros (1), a qual estabelece leis para a evolugdo de espagos-tempo contendo
buracos negros a partir de pardmetros fisicos associados ao horizonte de eventos, sendo que estas leis
e pardmetros fornecem uma analogia direta e explicita com as leis e quantidades termodindmicas. Ba-
seados nessa analogia, outros estudos foram feitos na tentativa de generaliza-la para outras superficies,
além de horizontes de eventos, como horizontes causais (2) e telas holograficas (3). Considerando que
muitos resultados da termodindmica de buracos negros surgiram de uma descricdo puramente classica,
utilizando argumentos geométricos e que os estudos relativos a horizontes causais carecem ainda de
uma melhor formulacdo matematica, neste trabalho serdo estudados tais horizontes, descritos por hi-
persuperficies nulas contidas em espacos-tempo genéricos. Um dos pontos a serem analisados é como
descrever tensores de curvatura a partir de valores iniciais em uma dada secdo de hipersuperficie nula, ja
que tal descricdo pode ter importancia comparavel a equacdo de Raychaudhuri no caso de horizontes de
eventos. Além disso, sera examinada a possibilidade de formalizar a equivaléncia, sugerida em (2), entre
a entropia de uma dada regido do espaco-tempo e a area do horizonte causal na fronteira desta regido.
Especificamente, serd estudada a formulac3o lagrangiana da relatividade geral aplicada a hipersuperfi-
cies nulas, as quais definem o passado causal de um dado ponto do espaco-tempo, e a possibilidade de
utilizar o teorema de Stokes generalizado para obter uma func3o associada ao horizonte causal que seja
extremizada juntamente com a acdo de Einstein-Hilbert.
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Methods borrowed from atomic interferometry promise great advances in the development of inertial
sensors. One particularly attractive technique translates the gravitational acceleration force into a mea-
surement of the frequency of Bloch oscillations of laser-cooled atoms confined in a vertical stationary light
wave. In modern gravimeters, the measurement is destructive and new atomic samples must be prepared
for each choice of evolution time. To overcome these destructive measurements, we propose to study a
new technique that allows monitoring in vivo Bloch oscillations of strontium atoms. Two key ingredients
based on different physical phenomena are needed to implement continuous monitoring. The first one is
the phenomenon of Bloch oscillations. These oscillations, observed in the movement of cooled atoms at
temperatures below the photonic recoil limit, placed within a stationary light wave and subjected to an
external force, occur at a frequency strictly proportional to the acceleration. (1) The second ingredient
is Collective Atomic Recoil Laser (CARL). This effect is observed with cold atoms interacting with two
counterpropagating modes of a ring cavity. (2) It is due to the conversion of kinetic energy from atoms
used to create a field of laser radiation containing information about atomic motion. The created field
serves as a non-destructive and continuous proof of the dynamics of wave-matter and the inertial forces
which it is subjected. (3) Optical cooling of strontium is performed in a two-step process. So far, the first
phase has been implemented and we are working on the second. In the first phase, strontium 1S, —! P,
at 461 nm, with 32 MHz line width. When trap is loaded with sufficient number of atoms, the laser
beams of this (blue) MOT are turned off and the second phase starts, which consists of a (red) MOT
operated at the narrow 1S, —3 P; intercombination line of 7.6 kHz at 689 nm. Temperatures around
1 uK should be attained. Now, laser beams near the resonance at 689 nm are injected into the two
counterpropagating modes of the cavity. They form a standing wave interacting with the atoms. Within
this wave the atoms perform Bloch oscillations that can be continuously monitored by beating the light
fields leaking from the cavity and superimposed on a photodetector.
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Expressao e purificacao das septinas de levedura Cdc3, Cdc10,
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Septinas sdo proteinas que podem polimerizar em filamentos n3o polares e que estdo relacionadas ao
ciclo de divisdo celular, estas descritas pela primeira vez em células de levedura por Hartwell (1971). Elas
sdo amplamente conhecidas por sua atividade GTPase, embora algumas septinas tenham perdido esta
func3o ao longo da evolucdo. Apesar de terem sido descobertas em leveduras, as septinas podem ser
encontradas em uma miriade de organismos vivos muito diferentes, como algas, protozoarios, vermes e
mamiferos, com notavel exce¢do as plantas.(1) Nos seres humanos, defeitos ligados a essas proteinas est3o
relacionados a doengas como céncer, Alzheimer e Parkinson.(2) Em leveduras, as septinas polimerizam
em heterooctameros compostos por quatro septinas diferentes que se repetem na seguinte ordem: Cdcl1-
Cdc12-Cdc3-Cdc10-Cdc10-Cde3-Cdc12-Cdcll.(3) O presente trabalho tem como objetivo a expressdo
heterdloga do dominio GTPase destas quatro septinas seguida de etapas de purificacdo. A expressio das
proteinas se deu em células de Escherichia coli da cepa Rosetta (DE3) ap6s terem sido transformadas
com o plasmideo pET-15b contendo o gene de interesse. Ap6s expressdo utilizando IPTG como indutor
por 16 horas, as células foram rompidas por pulsos de sonicagcdo. A purificagdo foi feita com o uso
de uma coluna de niquel através da afinidade das proteinas pela resina, proteinas estas marcadas com
uma cauda de histidina (6x his). Numa etapa complementar, essas amostras foram purificadas por um
sistema de exclusdo molecular utilizando um sistema AKTA. A identificacdo das proteinas foi feita com
base em gel SDS-PAGE e Cromatograma de Exclusdo Molecular. Ensaios de cristalizagdo em diferentes
condicdes e combinacdes destas quatro proteinas, para futura determinacdo da estrutura cristalogréafica,
estdo inseridas no projeto. A compreensdo de como as septinas interagem em filamentos de organismos
basais pode elucidar os mecanismos por tras de sua polimerizacdo em outros organismos, fornecendo
uma nova abordagem para entender a condi¢cdo humana.
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action networks using the linear noise approximation
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A chemical reaction network (CRN) is a framework for mathematical modeling of the dynamical behavior
of reaction systems with a wide range of applications. (1) The theory aims at modeling concentration
of species subject to a set of reactions altering the state space, concerning with the dynamics resulting
from the network topology. For many systems, especially in a biochemical context, low count numbers
of species result on higher importance of stochasticity, with deterministic models failing to describe the
system. Stochastic analysis of CRNs is performed with continuous time Markov process models, giving a
forward Kolmogorov equation, or a chemical master equation (CME), for the time evolution of densities.
In a nonlinear context, CMEs can always be simulated by stochastic simulation algorithms but usually
are analytically intractable. To understand structural behavior and systems’ motifs, we can then make
approximations. The linear noise approximation is a first order systematic expansion on the system'’s size
that gives a Gaussian, linearized, evolution of systems’ densities and is similar to Langevin approximations
of the CME. (2) This framework gives a complete and tractable model for the system, where we can
obtain approximate dynamical behavior, moments and steady-states, but lacks a rigorous connection to
measurements (often incomplete and obscured by undetermined noise). We can address this by using a
measurement model and applying inference and filtering theory to extract estimates for parameters and
hidden states from observation, using densities conditioned on measurements. (3) Our work is especially
concerned with methodology development and application of this framework of analysis and inference to
oscillating networks, in particular to the context of genetic and circadian systems. Usually, approximation
and inference methods need to be adapted or extended to grant more accuracy or robustness of analysis
for specific behaviors and network structures. As a practical example and application system, we consider
the stochastic form of the Goodwin oscillator, a model for biochemical oscillations that can be considered
as the simplest topology of feedback loop capable of undergoing sustained oscillations via limit cycles
(past a Hopf bifurcation point).

Referéncias:

1 SCHNOERR, D.; SANGUINETTI, G.; GRIMA, R. Approximation and inference methods for stochastic
biochemical kinetics: a tutorial review. Journal of Physics A , v. 50, n. 9, p. 093001-1-093001-60,
2017. 2 van KAMPEN, N. G. Stochastic processes in physics and chemistry . Amsterdam:
Elsevier. 1992. v. 1. 3 SARKKA, S. Bayesian filtering and smoothing . Cambridge: Cambridge
University Press, 2013. (Institute of Mathematical Statistics Textbooks, 3).

204 204



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG101

Estudos estruturais e biofisicos de RAD51 e seus paralogos
de Leishmania

LEAO, M. : THIEMANN, O. H.

murilo.leao.pereira@gmail.com

O ADN (acido desoxirribonucleico) é uma molécula essencial por ser responsavel por carregar todo o
material genético da maioria dos organismos vivos. Portanto, é natural que, durante a evolucdo, tenham
sido desenvolvidos mecanismos que sejam capazes de reparar essa molécula para manter a integridade
do seu contetido. Entre as vias criadas, uma em especial faz uso de busca de fita homdloga e invasio de
filamento, chamada recombinacdo homéloga. Esta atua em ocasides de quebra da fita dupla, utilizando
a cromatide irmd como modelo para formacdo de nova fita e, por conseguinte, do reparo no ADN. (1)
Dentro da maquinaria da recombinacdo homdéloga, um dos fatores de maior importancia é a RAD51 e
seus paralogos. O interesse nestes deriva de indicios que mutandes de paralogos de RAD51 possuem
instabilidade cromossémica, retardo de crescimento e dimunicdo de formac3o de focos de RAD51 apés
danos no ADN. Ha ainda sugestdes atuais que os paralogos de RAD51 sdo fundamentais para conduzir
o reparo recombinacional, agindo no inicio e no final da recombinacdo. No entanto, func¢des individuais
desses elementos permanecem dificeis de avaliar. (2) Mais especificamente, em Trypanosomatidae, a
recombinacdo homéloga ja foi reportada como atuante na variacdo antigénica em Trypanosoma brucei
e como catalisadora da amplificagdo do DNA através de rearranjos do genoma em Leishmania, sendo
estas envolvidas em estratégias de resisténcia a drogas. (3) Ademais, essa maquinaria é bem conservada
na familia, sendo viavel tratar o estudo de Rad51 de uma espécie especifica para o grupo como um todo.
Em particular, a interacdo entre Rad51 e seus paralogos de Leishmania infantum ja foi demonstrada
bioquimicamente e ha indicios que estes elementos promovem a recombinacdo homéloga e a interac3o e
ligacdo ao ADN. Entretanto, ainda n3o foi reportada a caracterizagdo estrutural e biofisica dos paralogos
de RAD51 de Trypanosomatidae. Portanto, este projeto propde o estudo estrutural, por microscopia
eletronica de contraste negativo e crio-microscopia eletrénica, dos complexos de LiRad51 (Rad51 de L.
infantum) e seus paralogos, assim como o estudo da cinética e estequiometria de ligagdo desas proteinas

entre si e com DNA e ssDNA.
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Genetic Algorithms (GAs) are non-deterministic search procedures based on the mechanisms of natural
selection and genetics. They have been widely used for solving optimization problems in many contexts,
such as physics, computer science and biology. An alternative probabilistic search procedures is based on
social interactions like cooperation between the agents realizing the search process. In this context, we
have the imitative learning algorithm that consists of a group of agents (represented by a set of strings)
modifying its features (a bit of the string) to copy a random feature from the individual with highest
fitness in the group. In a previous research (1), the performance of imitative learning algorithm was
quantitatively, analyzed by measuring its average computational cost, which is defined as the product of
the number of agents in the group and the number of trials they did until one of them finds the global
maximum. Our goal in this research is to compare imitative learning performance with the performance
of the sexual and asexual GAs. In order to do this, we will measure for both algorithms the average
computational cost that is required for finding the global maximum in a rugged fitness landscape with
varying complexity degrees generated using the NK model.
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A transmissdo de doengas como dengue, febre amarela, Chikungunya e Zika tém sido um grande problema
em territério nacional nos Gltimos anos, com altos nimeros de casos provaveis.(1) Essas doengas sdo
transmitidas através da picada das fémeas do género Aedes , sendo que somente para febre amarela
existe vacina preventiva atualmente. O controle vetorial tem sido feito majoritariamente por meio de
inseticidas quimicos, como organofosforados, piretréides e carbamatos, o que levou ao desenvolvimento de
populacdes resistentes. Diante disso, se tornou necessaria a busca por outras formas de controle que sejam
mais viaveis tanto economicamente quando ecologicamente. A Inativagdo Fotodinadmica (IFD) baseia-se
no uso de uma molécula fotossensibilizadora que é ativada pela luz em determinado comprimento de
onda, originando espécies reativas de oxigénio que provocam danos celulares e destruicdo nos tecidos.
Nesse estudo foi utilizada a curcumina, molécula proveniente de rizomas da planta Curcuma longa
, que tem sido estudada também como fotossensibilizador no controle microbiolégico e de larvas do
mosquito Aedes aegypti.(2) Assim, nesse estudo, foi proposto a analise dos possiveis efeitos da agdo
fotodindmica provocados pela curcumina, em condicdes subletais, no desenvolvimento do Aedes aegypti
. Os primeiros testes com larvas de primeiro estagio indicaram atraso no periodo de desenvolvimento
quando expostas a solucdo de curcumina, bem como alteracdes na proporcdo de machos e fémeas. Essa
é uma questdo de grande importancia biolégica no processo de tornar viavel a aplicagdo da curcumina
como fotolarvicida no controle vetorial, e os resultados se mostraram promissores.

Referéncias:

1 BRASIL. Ministerio da Saude.  Secretaria de Vigilancia em Satde.Monitoramento dos ca-
sos de Arboviroses urbanas transmitidas pelo Aedes (dengue, chikungunya e Zika) até a Se-
mana Epidemiolégica 5 de 20109. Boletim Eidemiologico, v. 50, fev. 2019. Dis-
ponivel em: http://portalarquivos2.saude.gov.br/images/pdf/2019 /fevereiro /26 /2019-04-Dengue-SE-5-
publica—-0-18-02-2019.pdf. Acesso em: 15.06.2019. 2 DE SOUZA, L.M. et al. Photolarvicidal effect
of curcuminoids from Curcuma longa Linn. against Aedes aegypti larvae. Journal of Asia-Pacific
Entomology , v. 22,n.1, p. 151-158, 2018.

207 207



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG104
Supercondutores holograficos multi-componentes

APRILE, N. ; HARTMANN, B.
nathaprile@usp.br

Desde o advento da dualidade gauge-gravity, solucbes de tipo buraco negro no espaco-tempo Anti-
de Sitter (AdS) foram usadas para descrever fenémenos de acoplamento forte na fisica da matéria
condensada. Um exemplo é a descrigdo holografica da supercondutividade de alta temperatura (1), para o
qual - até agora - nenhuma descri¢do miscroscépica existe no padrdo da teoria da matéria condensada.No
meu trabalho estou estudando supercondutores holograficos multi-componentes(2), que - no lado da
gravidade - sd3o descritos por buracos negros no AdS com uma variedade de campos em seu horizonte
que sdo ndo triviais e que interagem.
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Optical temperature sensors enable fast and long-distance measurements in environments where standard
contact sensors are ineffective, such as electrical power stations (strong electromagnetic fields), electronic
circuits and biological cells (sub-micron scale). (1) These devices are based on temperature induced
changes in optical properties of a given material. The fluorescence intensity ratio technique (FIR) makes
use of the relative emission intensity variation of two thermally coupled levels of an emission center,
usually a trivalent rare-earth ion (RE*"). (2) Neodymium (Nd**) is commonly employed as its emissions
lie in the near-infrared biological optical window and don't show much overlap. In this work, Nd3*-doped
and Nd3* /Yb3T-co-doped fluorophosphate glasses with excellent optical and spectroscopic properties (3)
are employed as the temperature sensing material. Sensibilities as high as 1.96%/K are obtained through
the FIR of 800 and and 870 nm Nd®* emissions. The use of the emission ratio of 750 and 870 nm was
also investigated and results in even higher sensibilities. The addition of ytterbium (Yb3") to the glasses
makes the sensibilities increase to 2.77%. Further analysis involved the ideal glass matrix characteristics
to enhance the system's performance, the phonons role in the energy transfer between the ions and the
energy transfer pathways. Other RE®* pairs exhibiting strongly temperature dependent energy transfer
rates are indicated.
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No presente projeto sdo propostas simula¢des numéricas da Cromodindmica Quéntica na rede, com
énfase no caso da teoria em condi¢Bes extremas de temperatura (1), em que se observa a transi¢cdo para
o chamado plasma de quarks e glions, ou QGP. A formulacdo de rede da rede baseada na quantizacdo
por meio de integrais de trajetéria de Feynman, na continuagdo para tempos imaginarios ou euclidianos
e na discretizacdo do espaco-tempo continuo em uma rede quadridimensional, fornece o meio ideal
para o estudo ndo-perturbativo da teoria. (2) A rede introduz uma regularizacdo ultra-violeta, ja que
o espacamento de rede corresponde essencialmente a um corte para momentos altos. O limite do
continuo é recuperado tomando-se esse espacamento tendendo a zero. Além disso, uma teoria de campo
euclidiana pode ser vista como um modelo de mecéanica estatistica classica (em quatro dimensdes) com
uma densidade de probabilidade. E possivel, portanto, utilizar métodos tedricos e numéricos usuais em
mecanica estatistica para o estudo da QCD. Alguns dos objetivos do projeto sdo: a) buscar grandezas
mensuraveis na rede que possam ser relacionadas a pardmetros de ordem para melhor caracterizalcdo da
transicdo de fase de desconfinamento na QCD, b) investigar a relagdo entre essas diferentes grandezas e
possivelmente compreender melhor o papel da transicdo quiral nos cenarios de altas temperaturas e de
desconfinamento. Em particular, a parte longitudinal do propagador do glion a baixos momentos parece
ser sensivel a alteracdes na temperatura e seu comportamento préximo a temperatura critica deve ser
investigado em detalhe. (3)
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O conhecimento dos processos celulares ao nivel molecular é de extrema importancia nos dias de hoje tanto
para tornar diagndsticos clinicos mais precisos como no desenvolvimento de novas terapias incluindo, por
exemplo, a entrega controlada de farmacos. Para entender os processos celulares, cada vez mais, o uso
de ferramentas e técnicas ultrassensiveis, que possibilitam identificar uma quantidade muito pequena de
biomoléculas (chegando ao limite de uma anica espécie) para obten¢do de informagdes de sua organizagdo
e dindmica vem crescendo e se tornando uma area de pesquisa multidisciplinar.(1) Neste contexto técnicas
pticas sdo candidatas a ter um papel importante na identificagdo (diagnéstico) de biomoléculas e mesmo
na acdo direta no tratamento de doencas por meio da combinacdo de espectroscopia e imagem celular.
O projeto em andamento visa introducdo de técnicas épticas tais como microscopia confocal éptica de
fluorescéncia de dois fétons e microscopia confocal Raman, ambas com resolucio celular, para estudar a
organizac¢do do nicleo da célula no seu ciclo de vida, através de imagens espectrais em diferentes fases
do ciclo celular.(2) As concentragdes sitio especificas de DNA, por exemplo, podem ser determinadas no
nucléolo, a partir de medidas de espectroscopia Raman para diferentes concentracdes de acidos nucleicos
e diferentes tamanhos de segmentos do DNA e sua atividade éptica medida nas diferentes fases do
ciclo. Posteriormente esses dados serdo validados por de eletroforese capilar, para que no final obtenha
informagdes concretas sobre a atividade 6ptica dos acidos nucleicos e do DNA ao longo do sitio de
transcricdo. O que diferencia nosso trabalho do que esta sendo realizado na literatura é a conjuncio
destas técnicas com o incremento no sinal da atividade 6ptica quando estas espécies sdo colocadas
nas proximidades de estruturas plasménicas.(3) Como ja demonstramos no trabalho realizado durante
o mestrado a atividade dptica de biomoléculas, no caso especifico segmentos de DNA, apresentaram
sinais épticos quatro ordens de magnitude maior quando comparado com o sinal da mesma amostra num
substrato padrdo.
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Ha tempos, grafos sdo considerados teis para a fisica tedrica, economia, sociologia e biologia. Porém
atualmente ja se tornaram uma potente ferramenta também para representar e modelar os mais diversos
fendmenos nas mais diversas areas.(1) No ramo da eletronica, existe uma grande variedade de circuitos
eletrénicos amplificadores, sendo muitos desses com funcées similares ou complementares. Tendo base
que circuitos eletrénicos (digitais e analégicos) podem ser representados por grafos e que também po-
dem apresentar padrdes redes complexas do tipo pequeno mundo ou “small world” quando devidamente
representados (2), a pesquisa em questdo busca representar e caracterizar varios circuitos amplificadores
(no nivel de componentes eletrdnicos) através de grafos, os quais terdo medidas aferidas com finalidade
de identificar, posteriormente, possiveis agrupamentos quais poderdo auxiliar na definicdo de classes dis-
tintas. Esta pesquisa também tem o objetivo de desenvolver um programa computacional que auxilie
o usuéario na criacdo dos respectivos grafos, o que sera atil também para novos pesquisadores. Através
desse programa, obtém-se grafos baseados nas arquiteturas dos circuitos amplificadores em questdo,
levando em conta o tipo, distribuicdo e polarizacdo de cada componente eletrénico presente em cada
circuito estudado e modelado nesta pesquisa. Por meio da utilizacdo da biblioteca aberta iGraph, através
da linguagem de programacido R, é feita a visualizacdo dos grafos e aferidas as medidas necessarias para
o auxilio na identificacdo dos pardmetros divergentes em cada rede ou circuito. Com isso, esperamos
poder entender melhor a diversidade desses circuitos eletronicos cujos quais possuem grande utilizaco
atualmente.
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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 lab oratory. 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.
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Desde o desenvolvimento dos métodos de controle do movimento e posicdo de particulas usando lasers,
ainda no inicio da década de 1970, até o reconhecimento com o prémio Nobel de Fisica de 2018, uma
das principais e mais versateis ferramentas de manipulacdo 6ptica, as chamadas pincas dpticas, tem sido
usadas majoritariamente para explorar objetos em dois regimes de tamanhos: o limite das particulas sub-
nanométricas (atomos e moléculas simples), e o limite das particulas micrométricas.(1) Nesse contexto,
foi desenvolvido e construido um novo aparato experimental para aprisionar micro e nanoparticulas
numa pinca éptica. Estudos de dindmica foram conduzidos para fins de calibracdo do sistema, além do
desenvolvimento de modelos necessarios para melhor compreender os fenémenos envolvidos. Dentre os
diferenciais da pinca 6ptica construida esta a capacidade de desenhar potenciais épticos que podem ser
controlados dinamicamente usando modulagdo acusto-6ptica.(2) O trabalho desenvolvido até entdo deve
prosseguir nos préximos anos com o objetivo de contribuir com o continuo avanco da fronteira na area de
aprisionamento 6ptico, além de explorar propriedades termodindmicas de nano-sistemas fora do equilibrio,
bem como a capacidade de controlar nano-sensores quanticos, baseados em centros nitrogénio-vacancia
em nanodiamantes.
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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 ba-
lance the positive doping charges carried by the conjugated PEDOT chains. However, due to the
high solubility of PSS-rich domains in water or other polar solvents, PEDOT:PSS films easily un-
dergo dissolution when exposed to such solvents. (1) In order to prevent such dissolution, cross-
linking agents are normally added to the polymer solution, prior to film formation, to stabilize the
solid-state film. As consequence of crosslink addition, both the film morphology and electronic/ionic
conductivity are negatively 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 diffe-
rent crosslinking agents, namely the 3-glycidyloxypropyltrimethoxysilane, 3-chloropropyltrimethoxysilane,
3-methacryloxypropyltrimethoxysilane, and 3-Methacryloxypropyltrimethoxysilane. The electrical conduc-
tivity was evaluated by means of four-probe measurement, revealing that PEDOT:PSS film crosslinked
with 3-Methacryloxypropyltrimethoxysilane is the one with the closest electrical conductivity to the pris-
tine PEDOT:PSS films. Regarding the ionic conductivity, we have conducted Impedance Spectroscopy
and results suggest that the traditionally used 3-glycidyloxypropyltrimethoxysilane is not among the cros-
slink agents with the best ionic conductivity. Our work suggest that the usage of more optimized crosslink
agents can enhance the performance of PEDOT:PSS mixed ionic-electronic conductor devices.
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Naegleria spp. has been one of the most studied genera among the Free Living Amoeba (FLA)
group due to its thermophilic characteristic and for N. fowleri being a pathogenic species, capable of
causing human encephalitis.(1) Named Primary Amoebic Meningoencephalitis (PAM), the disease faces
two main drawbacks: difficulty in diagnosis and lack of an efficient treatment (2) resulting in more
than 95% fatality of infection.(3) As a free living organism it can be found in water and soil, so the
knowledge of its geographical distribution is critical to better comprehend its niche and to prevent new
contamination cases. Besides, by mapping Naegleria spp. diversity it is possible to access evolutionary
patterns revealing relationships among them. Considering the lack of Brazilian studies on Naegleria
spp. environmental distribution, this PhD research aims to characterize its diversity in the Monjolinho
River Basin, S3o Carlos-SP. The methodology includes water collection in five sampling sites, limnological
analysis to determine eutrophication along the river, culture of the isolates on non-nutrient agar (NNA)
plates, thermo tolerance assay to search thermophilic pathogenic species, DNA extraction, 18S rDNA
sequencing and phylogenetic tree reconstruction. Through culture on NNA plates, the amoeba growth
was observed in all sampling sites. In association with sequencing results, five Naegleria species
could be found:  N. australiensis, N. philippiniensis, N. gruberi, N. dobsoni , and N. canariensis
, besides Valkampfia . At the most eutrophic site four of the six amoebas identified in this work
were present. Regarding the thermo tolerance assay, solely N. australiensis could withstand 44°C. In
contrast with earlier literature reports, our result revealed an increase in the maximum temperature that
N. australiensis tolerates. Although human pathogenic species did not occur in this collection, the
presence of N. australiensis and N. philippinensis , both capable of causing brain infection in animal
models, represent a warning to animals surrounding river. This work contributes to the understanding of
the amoeba distribution in Brazil.
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trapped in a crossed optical dipole trap

PASSAGEM, H. ; MARCASSA, L.
henry.passagem@usp.br

In this work, we have loaded x=0 85Rb2 ultracold molecules into a crossed optical dipole trap from a
standard magneto optical trap using a single light beam. Such beam is composed of a single frequency
coherent light source, which is responsible for short range PA of cold rubidium atoms, and an incoherent
broadband light source which transfers the molecules in different vibrational levels (x) of the singlet-
ground-state X, into x=0, through optical pumping. The molecules were observed, by REMPI technique,
through 11 transitions from the x=0 X1+g ground state to the 21+u excited state in the 20853-
20985 cm—1 energy range. (1) Due to the bandwidth of the REMPI laser we were unable to resolve
the rotational distribution of the x=0. Therefore, we have performed depletion spectroscopy in the
x=0 trapped molecules using a diode laser at 682 nm to drive transitions from vX=0 to v=0 of the blu
potential. The pulsed dye laser frequency was set at the largest peak at 20966.9 cm—1. The experimental
depletion spectrum, which is in good agreement with theoretical predictions, allows us to determine that
75 % the x=0 molecules are in J= 0, 1 and 2 rotational states. (2)
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Classical Magnetic Resonance (MR) applications for material sciences and medical diagnostics have been
extended to study porous media, mainly due to the applications for the oil industry. However, MR
imaging in porous media is challenging due to short relaxation times and different magnetic susceptibility
between rock walls and pores, which compromise the image quality. (1-2) In a previous work, we
have introduced a model system developed to mimic real rocks in order to study the morphology in
porous media under precisely controlled conditions. The proposed rock model was used to compare
different imaging techniques and acquisition protocols, which allowed us to evaluate the applicability of
conventional MR imaging techniques for porous media. Our results showed that, despite the susceptibility
variations on the medium and short relaxation times, the uncertainties on the final evaluation were below
the spatial resolution threshold, therefore not representing a limiting factor. This suggests that MR
imaging techniques can indeed be used to study of porous media. Now our challenge is to study the
behaviour of water and oil within these rocks by simulating the accuracy of low-angle multi-touch inverted
angle gradient (GRE) fat quantification methods using MR spectroscopy as the reference. (3) The fat
fraction (FF) will be calculated from T2-corrected fat and water spectral peak areas. Signals involving
a low flip angle (to suppress the effects of T1) and multiple echo times (to estimate the effects of T2
) will be simulated. To correct the effects of T2 a multi-sequence sequencing analysis method will be
assumed. The fat percentage will be compared with the FF spectroscopic values by means of a linear
regression. This will evaluate the accuracy of the fat quantification methods that will be used for oil and
water analysis on rocks.
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Sintese e caracterizacdo de potenciais inibidores da diadeni-
lato ciclase de S. aureus: um novo alvo molecular essencial

MENEGHELLO, R. ; NAVARRO, M. V. A. S.

raphael.meneghello@usp.br

Segundos mensageiros sdo moléculas sinalizadoras usadas por todos organismos para desencadear cas-
catas de processos moleculares a fim de se adaptarem adequadamente aos estimulos do ambiente. Es-
pecialmente em bactérias, essas moléculas s3o, em sua maioria, baseadas em nucleotideos. E o caso
do cAMP, cGMP, c-di-GMP, entre outros. Recentemente, o c-di-AMP (adenosina monofosfato dimé-
rica ciclica) emergiu como um novo segundo mensageiro, e diferentemente dos outros nucleotideos, é
o Gnico essencial, controlando diretamente processos vitais para as bactérias, principalmente em Gram-
positivas.(1)Homeostase celular, escaneamento da integridade do DNA, esporulacdo e metabolismo ener-
gético sdo alguns dos processos controlados por essa nova via de sinalizagdo. O c-di-AMP é sintetizado
através da condensagdo de duas moléculas de ATP por proteinas que possuem o dominio DAC (DiAde-
nilato Ciclase). Diferentes dominios, associados ao dominio DAC, conferem a essas proteinas diferentes
funcdes dentro de cada bactéria. Entretanto, independentemente de suas funcdes, o aumento ou dimi-
nuicdo da sintese de c-di-AMP por essas proteinas, e por conseguinte, a mudanca na sua concentracio
intracelular, sdo sinais que desencadeiam processos moleculares adequados. A mais abundante das diade-
nilato ciclases, as CdaA, sdo proteinas transmembranares que ndo possuem nenhum dominio associado.
Sua fungdo é manter a sintese basal de c-di-AMP.(2) Ainda, as CdaA s&o, na maioria dos organismos,
as (nicas diadenilato ciclases, como é o caso em Staphylococcus aureus , Lysteria monocytogenes
importantes patégenos humanos. Bactérias que possuem mais que uma diadenilato ciclase s3o excecdes.
Dessa forma, a importancia da CdaA as torna um novo alvo molecular para o desenvolvimento de novos
farmacos, principalmente em bactérias como S. aureus , capazes de se adaptarem e adquirir facilmente
mecanismos de resisténcia, como é o caso das S. aureus resistentes a meticilina (MRSA), principal
causadora das infeccdes hospitalares. Neste trabalho, é apresentada a busca e desenvolvimento de molé-
culas com potenciais inibitérios frente a CdaA, a partir de dados cristalograficos e de cinética inibitéria,
bem como sintese de novos compostos organicos desenhados racionalmente.(3)

Referéncias:

1 ROMLING,U. Great times for small molecules: c-di-AMP, a second Messenger candidate in bacteria and
Archaea. Science Signaling , v.1, n.33, p.e39, 2008. 2 CORRIGAN, R. M.; GRUNDLING, A. Cyclic
di-AMP: another second messenger enters the fray. Nature Reviews Microbiology , v.11,p.513-
524,2013.doi:1.1038/nrmicro3069. 3 VILUMS, M. et al. Understanding of molecular substructures
that contribute to hERG K+ Channel Blockade: synthesis and biological evaluation of E[U+2010]4031
analogues. ChemMedChem |, v.7: 107-113, 2012. doi:10.1002/cmdc.201100366.

219 219



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG116

Desenvolvimento de filmes de Fe;TiO; para a formacao de
eletrodos aplicados na fotossintese artificial para geracao de
hidrogénio solar

CORREA, A. S.
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A energia solar é abundante o suficiente para garantir o suprimento energético mundial, hoje proveniente
principalmente dos combustiveis ndo-renovaveis. Nesse contexto, surge a possibilidade de geracdo de
energia por processos sustentaveis utilizando energia renovavel. Dentre as metodologias disponiveis,
uma das mais promissoras é a producdo de hidrogénio solar por reacdo de fotossintese artificial. (1)
Esse processo inspirado na fotossintese natural utiliza um semicondutor com band gap minimo de 1.23
eV , boa condutividade de portadores de carga e baixa taxa de recombinagdo. (2) Entdo, levando-se
em considerac3o essas caracteristicas, o presente trabalho aborda o desenvolvimento de Fe, TiO5 como
fotoanodo, devido as caracteristicas promissoras deste material. (3) As estruturas dos filmes sintetizados
pelo método de Pechini foram caracterizadas por difracdo de raios-X (DRX), Microscopia eletrénica
de varredura (MEV) e espectroscopia Raman. Os resultados de DRX e Raman confirmaram a fase
pseudobrookita (fase anica), caracteristica da FeyTiOj5, anico componente do filme produzido até o
momento. Além disso, as imagens de MEV mostraram homogeneidade das superficies dos filmes e
uniformidade dos tamanhos dos grdos. A capacidade de oxidacdo da agua pelos filmes também foi
analizada por PEC, e, indiretamente, a capacidade de geracdo de hidrogénio.
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Buracos negros e solucdoes compactas em teorias escalar-
tensoriais da gravidade
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Apesar das previsbes da Relatividade Geral (RG) estarem de acordo com todas as observacgdes e experi-
mentos ja realizados pelos humanos, ha motivos para acreditar que a RG ndo pode ser a palavra final no
que diz respeito a gravidade. Entre esses motivos encontram-se as misteriosas matéria e energia escura,
sobre as quais sabemos muito pouco. Na tentativa de entender o que sdo matéria e energia escura, por
exemplo, foram propostos varias modelos de teorias de gravidade que diferem da RG, sendo estes mode-
los conhecidos como teorias alternativas 8 RG. O exemplo mais simples mas no entanto, com uma rica
fenomenologia, é o modelo escalar-tensorial da gravidade. Nestes modelos, em geral, hd um acoplamento
ndo minimo entre o campo escalar e o tensor métrico, o que faz o campo escalar desempenhar um papel
ndo trivial no espago tempo, modificando as equagGes de Einstein da RG. (1-2) Temos como objetivos
neste trabalho, estudar solucdes das equacdes de teorias escalar-tensoriais da gravidade que descrevem
buracos negros ou objetos compactos, como estrelas de bosons e compara-los com as solucdes da RG.
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Analise de padroes e propriedades na modelagem de redes
proteina-proteina
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As interacdes proteina-proteina (IPP) operam em quase todos os niveis de funcdes celulares; e a maioria
das proteinas faz parte de algum tipo de complexo proteico em algum momento particular da vida de
uma célula. As proteinas podem formar redes e complexos de interacido em processos celulares, como
replicacdo, transcricdo e traducdo do DNA; metabolismo de RNA; controle do ciclo celular; metabolismo
energético; transdugdo de sinal; transporte de metabdlitos, entre outros. (1) A constru¢do da rede de
interacdes proteina-proteina é essencial para o estudo das propriedades dindmicas dos sistemas celulares.
Uma rede de interacdo deste tipo incluiria sistemas chave, tais como vias metabdlicas, cascatas de
sinalizagdo e redes de controlo de transcri¢do. (2) Atualmente existem muitos sistemas reais, em diversas
areas do conhecimento, e a biologia ndo é a excecdo e apresenta um alto grau de complexidade, e o
estudo das propriedades das redes, por meio de abordagens classicas, ndo obteve sucesso. Existem
muitos sistemas que tém um namero grande de constituintes e que suas propriedades macroscépicas
ou coletivas ndo estdo, em geral, relacionadas com as propriedades de seus constituintes individuais,
neste caso, estamos diante de um sistema complexo. (3) Com o advento da gendmica funcional, o
estudo de porque as proteinas evoluem é uma questdo fundamental na evolucdo molecular, essa questdo
agora pode ser abordada em uma escala gendmica ampla. Diferentes estudos de mudancas evolutivas
reveladas pela analise de dados gendmicos funcionais incluem dispensabilidade de proteina, nivel de
transcricdo e niamero de interacdes proteina-proteina. Assim, fica claro que a evolucdo das proteinas esta
intimamente relacionada as redes de interacdo que ocorrem entre elas, portanto, é importante estudar
diferentes modelos de redes proteina-proteina para aproveitar essas redes em o estudo de padrdes e
avaliar evidéncias evolutivas entre espécies e as mudancas sofridas nas redes nos processos evolutivos.
Para a execugdo desta pesquisa sera utilizado o banco de dados de BIND ( Biomolecular Interaction
Network Database ), e a metodologia utilizada sera a teoria de grafos, fractais e inteligéncia artificial.
Como resultados, espera-se encontrar padrdes claros que permitam encontrar evidéncias evolutivas entre
as espécies estudadas.
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Férmions de Majorana e supercondutores topolégicos
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Modos de Majorana tem sido preditos em modelos de matéria condensada, em especial aqueles simulados
pela cadeia de Kitaev. Esses particulas sdo encontradas nas extremidades de cadeias unidimensionais
na presenca de acoplamento onda-p e sdo estados protegidos topologicamente. (1) Entretanto, na
natureza este tipo de supercondutor é dificil acesso, inviabilizando a realizacdo experimental. Fu and Kane
sugeriram em 2010 um modelo experimental em que se acopla um supercondutor onda-s — comumente
encontrado na natureza- a um fio quantico semicondutor com forte acoplamento spin-6rbita e efeito
Zeeman e mostraram que a cadeia de Kitaev pode ser simulada e modos de Majorana surgem nas
extremidades do fio quantico. (2) Neste trabalho, propomos uma discussdo aprofundada do surgimento
de modos de Majorana na cadeia Kitaev, bem como a topologia deste tipo de sistema.
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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 visceral € uma tropical negligenciada de alcance mundial que atinge milhdes de pessoas.
(1) Os farmacos disponiveis para o tratamento dessa doenca sdo caracterizados por algumas limitagdes
como a complexidade do tratamento, toxicidade e resisténcia. Neste contexto, o desenvolvimento de
novos farmacos para a leishmaniose é uma importante demanda, particularmente em paises altamente
prevalentes para essa doenca como o Brasil. O objetivo deste projeto de mestrado é o planejamento e a
avaliacdo biolégica de candidatos a novos farmacos para a leishmaniose visceral. Moléculas com atividade
promissora contra o parasita causador da doenca, o protozoario Leishmania infantum , identificadas
em nosso laboratério, serdo utilizadas no projeto. Estes compostos possuem atividade antiparasitaria
em ensaios fenotipicos in vitro e alguns possuem alta seletividade para o parasita em relacdo a células
humanas hospedeiras. O projeto prevé o emprego de técnicas de planejamento de farmacos baseadas na
estrutura do ligante (LBDD, na sigla em inglés para Ligand-Based Drug Design), além de ensaios fenoti-
picos in vitro. Os estudos em LBDD envolvem o desenvolvimento de modelos de relacdes quantitativas
entre estrutura e atividade (QSAR, na sigla em inglés para Quantitative Structure Activity Relationships)
e entre estrutura e propriedade (QSPR, na sigla em inglés para Quantitative Structure-Property Rela-
tionships). (2) Os modelos quimiométricos gerados serdo utilizados na identificagdo de propriedades
moleculares relevantes, na predicido de parametros de atividade e de propriedades farmacocinéticas de
novos compostos e na proposicdo de novas estruturas para sintese e avaliagdo biolégica. O projeto sera
desenvolvido no Laboratério de Quimica Medicinal e Computacional (LQMC) do Instituto de Fisica de
S&o Carlos (IFSC-USP). Este projeto esta integralmente inserido no escopo do laboratério e ira contribuir
para o avanco das nossas pesquisas em uma area que representa um grande problema de saide pablica
no Brasil.
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Photodynamic inactivation applying at S. aureus biofilm de-
veloped at endotracheal tube
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Infectious disease is a continuous treatment challenge for the hospitals. Ventilator Associated Pneumonia
(VAP) is one of the most dangerous respiratory disease, because can lead the patient to death. The
majority of the antibiotics can not destroy the cells from the developed biofilm at a surface of the
endotracheal tube. The endotracheal tube is a tube which auxiliated the patient to breath.(1) The
biofilm is a way of the bacteria to grow, formed by the cells and a matrix called extrapollimeric matrix
that gives a protection to the cells against antibiotic agents, acid and temperature.(2) The photodynamic
therapy is a solution for kill a biofilm of S. aureus cells using blue light, curcumin as a photosensitizer and
cellular oxygen. Different formulations and different ways to delivered the photosensitizer were tested.
A curcumin film, curcumin dissolved in the surfactant tween 80, a nanoskin soaked with curcumin
and curcumin dissolved at dmso and alcohol were the formulation tested at S. aureus and Escherichia
coli biofilm. The time of the biofilm developed (1-7 days of developed biofilm) as the concentration,
incubation time of the curcumin and the dose light were tested to optimize the experiments. Different
type of ilumination was tested, testing the irradiance and the time dose for kill the cells. An experimental
designes were planned and the PDT was optimized.
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Producio de nanocelulose: processo de isolamento da celu-
lose através do pré-tratamento acido - alcalino.
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A rarefacdo esperada das fontes fésseis e o desejo de reduzir o éxido de carbono levaram a pesquisa
a recursos naturais como a biomassa. A biomassa é composta principalmente de celulose, ha também
a presenca de lignina e hemicelulose. Com a fibra vegetal, a celulose pode ser encontrada em uma
fase amorfa conectada a fase cristalina por ligacées de hidrogénio intramoleculares e intermoleculares.
E possivel extrair nanoparticulas de tamanho nanométrico chamadas nanocelulose. Nosso trabalho &
baseado nessa extracdo.O objetivo do nosso trabalho é a producdo de nanocelulose para aplicacdes no
campo de células solares, materiais biodegradaveis, limpeza de agua etc. Para isso, vamos explorar varios
métodos de sintese dessas nanocelulose que sdo grupos em métodos quimicos e mecanicos. O primeiro
passo na obtencdo dos nanocelulose é isolar a celulose, para isso, pré-tratamentos sdo usados para remover
a lignina e a hemicelulose.Vamos comegar com um pré-tratamento acido-alcalino (1), este é o primeiro
passo que queremos apresentar no poster. A caracterizacdo da biomassa antes e apds o pré-tratamento
sera feita e a hidrélise enzimatica sera feita para verificar a eficiéncia dos pré-tratamentos.Serdo utilizados
também métodos de caracterizacdo como microscopia eletrénica de varredura, difracdo de raios X,
espectroscopia de infravermelho por transformada de Fourier.
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Estratégias em quimioinformatica para uma série de compos-
tos antichagasicos
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A doenca de Chagas é uma doenca tropical negligenciada, causada pelo protozoario Trypanosoma cruzi ,
que afeta aproximadamente 8 milhdes de pessoas. Por conseguinte, provocando mais de 10 mil mortes por
ano e 25 milhdes de pessoas correm o risco de adquirir a doenca. (1) A doenga é endémica em 21 paises
da Ameérica Latina, sendo encontrado casos na América do Norte, Europa, Asia e Oceania. Atualmente,
os quimioterapicos disponiveis, o benznidazol e o nifurtimox, possuem alta toxicidade, causando efeitos
adversos severos e, além disso, apresentam baixa eficacia no tratamento da doenca.(2) Dessa forma, a
descoberta e o desenvolvimento de novos farmacos, seguros e eficientes, para o tratamento da doenca de
Chagas se torna uma necessidade de satde pablica. A cruzaina, enzima presente no T. cruzi , é um alvo
molecular validado e explorado na busca de novos farmacos. Estudos demonstram a sua importancia no
ciclo de vida do protozoario, sendo essencial em diversos processos para o avan¢o da doenga. (2) Nesse
contexto, o projeto tem como objetivo a otimizagdo dos inibidores da cruzaina, utilizando estratégias
computacionais de quimica medicinal e planejamento de farmacos. A classe de inibidores sdo compostos
lideres derivados benzimidazélicos. (3) O estudo consiste na modelagem molecular, por meio da aplicagio
de diversos métodos e técnicas na busca de novas informacdes sobre as interacdes entre os inibidores e o
alvo molecular. Portanto, a cruzaina sera a enzima alvo do presente trabalho, empregando a abordagem
computacional viabilizando o planejamento de novos farmacos para o tratamento da doenca de Chagas.
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FlowMR: um protétipo baseado no modelo a fluxo de dados,

escalavel, implementado em um cluster de FPGAs de baixo
custo

TEIXEIRA, J. ; RUGGIERO, C. A.; MATIAS, P.

jtsjunior@gmail.com

Desde meados dos anos 60, existe uma grande discussdo com relagdo ao ganho em desempenho com-
putacional. Ainda nesta época, essa discussdo ja pairava sobre duas principais vertentes. De um lado,
acreditava-se que seria possivel o aumento indefinido na frequéncia do clock dos processadores, de forma
que as operacdes dos programas poderiam ser executados a uma taxa de frequéncia mais alta e isso
garantiria ganho em desempenho computacional, conforme previsto empiricamente pela Lei de Moore.
O outro lado da discussdo argumentava que poderia haver limitacées fisicas que impediriam o aumento
indefinido da frequéncia de clock, e que para obter ganhos significativos em desempenho computacional,
seria necessaria a realizacdo de operacdes concorrentes onde fosse possivel. (1) Pudemos verificar nas
altimas décadas que realmente existem limitacdes fisicas que ndo permitem mais o aumento na frequéncia
de clock, como fora no passado (1), como o principio da incerteza, ou a dissipagdo da poténcia em calor,
por exemplo. Dessa forma, a outra vertente da discussdo ganhou grande notoriedade e atualmente,
o ganho em desempenho computacional é obtido principalmente a partir da execucdo concorrente de
operacdes. A fim de reduzir a dependéncia do programador em extrair as capacidades de paralelismo
do processador, diversos paradigmas de computacdo paralelas foram exploradas ao longo deste periodo.
Dentre estas abordagens, uma que se destaca por sua simplicidade e capacidade de exploracdo de para-
lelismo, é o paradigma da computac¢éo dirigida por dados. Neste paradigma, as instrucdes presentes no
programa que se deseja executar sdo ativadas a partir da disponibilidade de todos os dados necessarios
para sua execucdo. Com isso, o paralelismo passa a se tornar intrinseco a arquitetura do processador
e ndo mais dependente exclusivamente da estrutura do programa que se deseja computar. (2) Uma
implementacdo desse paradigma que se destacou em sua época foi a Maquina Dataflow de Manchester
(MDFM), um poderoso processador baseado no modelo dindmico a fluxo de dados, e que foi tomado
como a base de nosso estudo. Uma das principais caracteristicas da MDFM é a fina granularidade de
seu conjunto de instrucdes. Esta caracteristica permite a exploracdo de uma quantidade significativa de
paralelismo. (2) Entretanto, a estrutura da arquitetura necessita de uma grande quantidade de recursos
para lidar com tamanho paralelismo. Dessa forma pretendemos aumentar sensivelmente a granularidade
desta maquina, distribuindo as acdes dos programas entre mdltiplas instdncias da MDFM, no conceito
conhecido como Multianel. (3) Nesta nova abordagem, cada anel que ird compér a estrutura da maquina
ficara alocada em uma placa de FPGA de baixo custo. Com isso, buscamos descentralizar a execu¢io dos
programas, a fim de evitar sobrecarga de instrucdes nos recursos de cada anel da estrutura. Além disso, a
partir dessa nova abordagem, pretendemos aumentar a quantidade de unidades de processamento tanto
quanto necessario, em um sistema paralelo.

Referéncias:

1 MARKOQV, I. L. Limits on fundamental limits to computation. Nature , v. 512, p. 147-154, Aug.
2014. doi: 10.1038/naturel3570. 2 GURD, J. R. The Manchester dataflow machine. = Computer
Physics Communications , v. 37, n. 1-3, p. 49-62, July 1985. 3 BARAHONA, P. M. C. C.; GURD,
J. R. Processor allocation in a multi-ring dataflow machine. Journal of Parallel and Distributed

228 228



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

Computing , v. 3, n. 3, p. 305-327, Sept. 1986.

229 229



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG125

Decontamination of circulating fluid with ultra-violet applied
in foods

OLIVEIRA, B. P. ; BLANCO, K. ; BAGNATO, V. S.
b.p.oliveira@ifsc.usp.br

The microbiological control in the food industry is an important aspect to promote food safety and quality.
In this regard, chemical solutions (30- 80 ppm) of hydroxide of sodium, hiperacetic, hypochlorite has been
utilized . (1) The international organization of food safety request that reduction of chemical substances
applied due to environmental problems. Because of this, the present research has shown a possible to
apply an alternative technique of the circulating fluid to leaching the food and decontaminations of
water applying UV light.(2) Results show a convergent photo-reactor utilized with closed-loop process of
washing broccoli, consequently the decontamination water of carrying. This work describes a possibility of
reducing microorganism present in the vegetable and decontamination of water circulation also, a kinetics
describe has shown the disinfection decrease during the time.(3) The process created no hazardous waste
fluid or an application any chemical solution for obtaining this results.
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Aplicacoes de Ressonancia Magnética Nuclear ao estudo de
rochas reservatério utilizando polarizacao nuclear dinamica

SA, A. A. C. ; BONAGAMBA, T. ; MONTRAZZI, E.

alessandro.sa@ifsc.usp.br

O estudo de rochas reservatério é fundamental para a optimizacdo dos métodos e estratégias de producio
da indastria de petréleo, a qual sempre procura reduzir seus custos e aumentar a vida atil de seus
reservatérios. Nestes estudos, duas questdes basicas sdo investigadas: a quantidade de dleo e gas
presentes nas rochas e a dificuldade para sua extracdo. Para isto, sdo fundamentais as informacdes sobre
o tamanho e distribuicdo dos poros de amostras de rocha, além da composicdo de suas paredes e dos
coeficientes de difusdo de fluidos das mesmas. A partir de técnicas baseadas na observacdo das taxas de
decaimento dos sinais de RMN devido a relaxagdo transversal (T2), a longitudinal (T1) ou a descoeréncia
induzida por difusdo (1), as técnicas de RMN tém ajudando a obter estas informacdes quase que desde
o inicio de seu estabelecimento como meio de investigagdo das interagSes entre sélidos e fluidos.(2) As
principais limitagdes destas técnicas, no entanto, sdo a baixa relagdo sinal/ruido inerente ao fenémeno
da RMN e o contraste entre os sinais com diferentes tempos de relaxacdo provenientes da amostra.
Para superar essas limitacGes, o objetivo deste trabalho é a utilizacdo de técnicas de Polarizacdo Nuclear
Dinamica (PND) para ampliacdo do sinal de RMN proveniente de amostras de rochas reservatério. A
PND (3) consiste na transferéncia de polarizagdo de spins de elétrons desemparelhados presentes num
radical livre para os spins de nicleos préximos, amplificando consideravelmente (até duas ordens de
magnitude, no caso de radicais livres dissolvidos em agua) o sinal de RMN obtido desses altimos. Neste
trabalho, isto é feito por meio da irradiagdo, na presenca de um campo magnético estatico BO, de um
pulso de radiofrequéncia na faixa de UHF em uma amostra de rocha saturada com uma solucdo aquosa
contendo o radical livre e a posterior captagdo do sinal de RMN na frequéncia de Larmor dos nicleos
de 1H presentes na agua. Atualmente estdo em andamento estudos envolvendo solucdes de diferentes
concentra¢cdes do radical livre TEMPO (2,2,6,6-tetrametil-1-piperidiniloxil) irradiadas com pulsos de
diferentes poténcias, buscando obter a maxima ampliacdo possivel dos sinais provenientes das amostras,
para posterior combinacio desta técnica com aquelas de relaxometria e difusometria por RMN.
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Transporte coerente de luz em amostras atébmicas ordenadas
e desordenadas

FERNANDEZ, M. F.
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O espalhamento de luz pela matéria diluida pode ser tratado como um fenémeno de difusdo de ondas.
A interferéncia construtiva de caminhos de espalhamento miltiplo gera desvios do comportamento pura-
mente difusivo, que se acentuam & medida em que o livre caminho médio é reduzido. Abaixo de um certo
valor critico do livre caminho médio, modelos escalares de difusdo de ondas em sistemas desordenados
predizem a emergéncia da localizacdo de Anderson, ou a supressdo da difusdo, ja verificado para ondas
acUsticas e de matéria, e para a luz somente na difusdo 1D e 2D. (1-2) Recentemente a existéncia da
localizagdo 3D de ondas vetoriais, como a luz, foi teoricamente questionada (3), e hoje é aceito que ela
ndo deveria acontecer na auséncia de um forte campo magnético, por conta da presenca de termos de
curto alcance no campo elétrico préximo da luz que se tornam fortes quando a densidade de espalhadores
aumenta,abrindo canais de polarizacdo pelos quais a luz pode ainda difundir. Este trabalho propée o
estudo do espalhamento de luz 3D no regime denso por uma assembleia de dtomos frios isotrépicos,
com o objetivo de identificar experimentalmente assinaturas da auséncia da localizacdo e da interacdo
interatémica efetiva de curto alcance. A medida da modificacdo da dependéncia universal da sub e
superradidncia com a profundidade ética da amostra, da emergéncia de correlacdes estatisticas na luz
espalhada, da saturacdo da profundidade 6tica para estas amostras densas s3o os principais desafios
experimentais especificos deste trabalho.
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Aspectos da QCD na rede a temperatura finita
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A cromodindmica 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 dos 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 compreensio destes
fendmenos e suas quantidades mensuraveis. Este trabalho utiliza de simulagées 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 confinante dos quarks a temperatura finita, utilizando o pardmetro de
ordem da teoria (loop de Polyakov). (1-2) Este trabalho esta utilizando apenas a implementacdo de um
regime de puro gauge (auséncia de quarks), estudando mais especificamente o propagador dos gltions em
redes simétricas (Temperatura zero) (3) e assimétricas (temperatura finita), para melhor compreensio
no futuro do comportamento do propagador ao redor da temperatura critica de transi¢do tanto em SU(2)
quanto em SU(3).
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Utilizando o aprendizado de maquina para analise de 6rbitas
caoticas
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O mapa logistico (1) consiste em uma relagdo de recorréncia proposta pelo fisico Robert May como um
modelo simples para descrever um crescimento populacional.(1)

Ty =Tp 1 R(1—x,1) (1)

Esse sistema deterministico apresenta sensibilidade as condicdes iniciais para certos valores do pardmetro
R, o que o leva a um comportamento caético apdés um certo namero de iteracdes. Devido & sua
simplicidade, o mapa logistico € uma das equac®es mais estudadas quando se trata de sistemas complexos
e teoria do caos. Uma das consequéncias do comportamento de sistemas cadticos 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 cadticas com acuracia 2400 vezes superior a outros
métodos (2), além de obter, com pequeno erro, o futuro do sistema de Kuramoto-Sivashinsky por até oito
tempos de Lyapunov.(3) Nas altimas décadas, o aprendizado de maquinas com redes neurais artificiais
tem se mostrado uma das mais poderosas ferramentas para a resolucdo dos mais diversos problemas,
como deteccdo de objetos em imagens e tradugdo de textos. As redes neurais recorrentes possuem a
propriedade de manter memoria 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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Estudos estruturais de glicosiltransferases envolvidas na sin-
tese de biofilmes em Enterococcus faecalis
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A habilidade de ser resistente a antibiéticos por parte de bactérias no é algo recente (1), geneticamente,
varios mecanismos que conferem resisténcia bacteriana a antibidticos produzidos atualmente também
eram verificados em cepas de épocas passadas. Entretanto, bactérias com resisténcia a antimicrobianos
estdo sendo selecionadas rapidamente pelo uso excessivo e irregular de antibiéticos. Torna-se entdo
importante estudar vias e outros fatores que conferem resisténcia bacteriana. Neste trabalho, o foco de
estudo é determinar a estrutura e fung¢do especifica de duas glicosiltransferases (GT) de E. faecalis ,
epal e epaOX, participantes do cluster génico epa (enterococcal polysaccharide antigen), um conjunto
de genes que expressam proteinas responsaveis pela sintese e exportacdo de polissacarideos que ficam
ancorados no peptidoglicano da bactéria. Os genes epal e epaOX codificam proteinas as quais est3o
envolvidas na sintese de biofilmes. (2-3) Biofilmes atuam como protecdo natural para as bactérias
que por eles sdo envolvidas, facilitam a transferéncia horizontal de genes, favorecendo a aquisicdo de
resisténcia bacteriana a antibiéticos. O gene da enzima epal foi amplificado a partir de uma biblioteca
de gDNA de E. faecalis , enquanto o gene da enzima epaOX foi sintetizado com cédons otimizados
para a expressdo em E. coli . Os genes foram clonados em vetor pET-Trx1A. Cepas de expressido
Rosetta (DE3), Artic, C43, pLEMO21 e pLysS foram usadas em testes de expressdo das enzimas como
tentativa de otimizacdo da solubilidade dessas glicosiltransferases, assim como a expressio de formas
truncadas das sequéncias proteicas. Por enquanto n3o foi possivel observar melhora da solubilidade das
GTs quando expressas nas cepas testadas. O truncamento epal 130 foi o mais promissor, porém, ele ainda
carrega outro problema encontrado com as GTs, a ndo exposi¢do da cauda de histidina, o que dificulta
a cromatografia por afinidade em resina de niquel, e, consequentemente, o rendimento da proteina. O
uso de detergentes como CHAPS e Triton x-100 foi aplicado para auxiliar na solubilizacdo das proteinas,
o que recupera fracdo consideravel da proteina, entretanto, como ainda ndo é possivel verificar se as
proteinas se mantém nativas através de testes enzimaticos pela falta de conhecimento sobre as reacdes
especifica que elas catalisam, outras solucdes estdo sendo consideradas para resolver esse problema.
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Investigation of superfluid properties in quantum degenerate
mixture of sodium and potassium: gray molasses implemen-
tation
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The objective of our global project is to produce a Bose-Einstein Condensate (BEC) of two bosonic
species (Sodium 23 and Potassium 41-39) with the possibility to vary the interspecies interaction for the
study of the superfluids aspects in different regimes. (1) Through the use of techniques as Stirring Beam
and Feshbach Resonances will be possible the study 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. But to reach all that, we need to implement different techniques
of cooling and increase the atomic density for both species. In this work we show the application of the
technique known as the gray molasses (2-3), with the purpose of increasing the density in phase space of
an atomic cloud of potassium 41. Various parameters were scanned as detuning’s Raman as well as time
of pulses and intensity of the beams. We report that from a MOT with 3.7E6 atoms to approximately 9
mK we get a temperature of approximately 25 uK. With this result, we have a cold sample sufficient to
join with a second atomic species such as sodium in order to produce a mixture of atomic superfluids.
Finally, we will implement the gray molasses technique in the sodium in order to have the two atoms
with the same temperature, improving and optimizing the evaporative cooling processes.
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FlowMT — Um modelo de execucao dirigido pelos dados em
processadores many-core
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A mudanca conceitual no desenvolvimento dos processadores que permitiu a construcdo de processadores
multi-core faz necessaria a construcio de novos modelos de execucdo para permitir a extracdo de toda a
capacidade de processamento presente nestes novos processadores, ja que no modelo tradicional o usuario
deve realizar de maneira eficiente as tarefas de dividir a execucio entre os multiplos nicleos e sincronizar
0s acessos a meméria para manter a coeréncia dos dados.(1) Modelos de execugdo que utilizam os
conceitos de fluxo de dados s3o boas alternativas para esta tarefa — estes conceitos permitem que o
paralelismo disponivel nos cédigos seja extraido de maneira mais eficiente.(2) 7FlowMT & um modelo
de execucdo multithreaded dirigido pelos dados que tem como principal objetivo garantir a eficiéncia
na extracdo da capacidade de processamento, ndo s6 dos processadores x86 atuais multi-core como
também dos futuros processadores many-core . O modelo é implementado na forma de uma biblioteca
escrita em c++, nele o fluxo de dados ocorre com granularidade grossa e é feito através de uma estrutura
de dados desenvolvida chamada codelet . Cada instancia desta estrutura possui trés elementos: um
conjunto de entradas, um conjunto de saidas e uma funcdo que opera sobre o conjunto de entradas
— o fluxo de dados ocorre quando as saidas de um codelet comecam a atuar como entradas para
outros codelets . A anélise do modelo é feita de maneira comparativa, através da implementacdo e
execuc¢do de uma série de algoritmos distintos no modelo desenvolvido e em modelos de estado da arte —
OpenMP, Intel Threading Building Blocks e OmpSs. Os algoritmos sdo executados em dois ambientes de
execucdo diferentes: um simulador e um processador real, os dois ambientes se complementam, diluindo
os efeitos e limitagdes de ambos os casos.(3) A execugdo dos algoritmos foi positiva, onde os resultados,
na comparacdo com os outros modelos de execucdo, foram equivalentes, sendo superiores em alguns
casos, principalmente no regime many-core .
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Complex networks computational modeling of visual atten-
tion
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Visual attention is a complex cognitive process where individuals select the most relevant and informative
stimuli to understand the environment, thus reducing information processing time and improving interac-
tion skills. Computational modeling approaches to visual attention propose that saliency maps are built
from bottom-up visual features in the scene context, highly determining the attentional focus trajectory.
Furthermore, these maps may be complemented by top-down cognitive aspects of information processing
such as pattern recognition and the visual task nature. The majority of saliency maps are obtained
through computer vision feature extraction and some of these techniques utilises complex networks cha-
racterization of images for saliency map extraction, but we have few studies with a complex networks
approach into built saliency maps. (1) In our study we modeled the attentional focus trajectory as a
complex network derived from saliency maps of atificial scenes. Salient regions in the scene corresponded
to nodes whose connections corresponded to attentional focus displacement probabilities. Connections
were weighted both by bottom-up visual feature interactions and top-down pattern recognition and task
demands. We studied how topological and dynamic measurement (2) of these complex networks can
lead to prediction of attentional focus displacement and compared our approach to traditional saliency
models and visual attention literature.
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Avaliacdo dos efeitos estruturais e funcionais de diferentes
inibidores da glutaminase C
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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 presen¢a de oxigénio.(1) Essas adaptagdes 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.(2) Dessa forma, a GAC se mostra como uma forte candidata a
alvo molecular em tratamentos terapéuticos de tumores. Neste contexto, o objetivo deste projeto é a
avaliacdo do efeito de diferentes inibidores na atividade enzimatica da GAC. Assim, pretende-se obter os
pardmetros cinéticos através de ensaios de atividade da enzima na presenca das moléculas candidatas
e realizar estudos estruturais da GAC com estes inibidores. A partir da otimizacdo dos ensaios de
cristalizacdo, pretende-se obter monocristais da proteina a fim de submeté-la futuramente a uma triagem
de fragmentos (Fragment-based screening - XChem). Até o presente momento, foi realizada a expressdo
em larga escala através de sistema bacteriano e purificacdo da GAC através de diferentes cromatografias
(afinidade, troca i6nica e exclusdo molecular) a fim de se obter um alto grau de pureza. Ensaios de
atividade da proteina sem e com a presenca do ativador fosfato inorgénico foram realizados, com o
objetivo de verificar a atividade da proteina purificada e curvas de dose-resposta do inibidor padréo
BPTES foram obtidos. A partir de diversas triagens com diferentes kits comerciais de cristalizac3o,
foram obtidos monocristais da proteina incubada com glutamato, com e sem a presenca do inibidor
BPTES, em diferentes condicdes, a serem submetidos a difracdo de raios-X.
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Uma das mais importantes areas da fisica do estado sélido é o estudo de redes cristalinas. Define-se
cristais como estruturas nas 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) Entretanto,
por se tratar de um problema de muitos corpos, resolver o problema de um material de muitos elétrons
submetidos a um potencial periédico torna-se inviavel, exigindo o uso de algumas aproximacées como,
por exemplo, considerar a independéncia dos elétrons e a prépria periodicidade da rede. Usando esta
altima, podemos o construir o Hamiltoniano de modo a carregar a informacao do vetor de onda de Bloch
em separado do momento do elétron. Tal método & conhecido por método k.p.(1) O problema pode ser
ainda simplificado ao levar-se em consideracdo a geometria do sistema. Para isso faz-se uso da teoria
de grupos, que nada mais é do que o estudo da simetria.(2-3) E importante dizer que uma das mais
mais importantes aplicacBes de teoria de grupos em fisica esta na investigacdo de estruturas cristalinas
conforme demonstrado por Hans Bethe em 1929. O trabalho tem como objetivo estudar cristais por meio
do modelo k.p (3), a fim de verificar a natureza da interagcdo de bandas com determinadas simetrias por
meio da analise dos blocos de interacdo do Hamiltoniano. Para tal finalidade escolhemos duas estruturas
cristalinas bem conhecidas na fisica de estado sélido, Wurtzita e Zincblend, com o objetivo de realizar
uma profunda analise de suas propriedades quando considerando o formalismo de grupo duplo.(3)
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Study of the interaction dynamics of three different types of
curcumin in planktonic cultures of three different bacterias

PINTO, F. F. J. ; GUIMARAES, F. E. G.
fabiojr@ifsc.usp.br

Photodynamic Therapy, PDT, basically consists of the application of a photosensitizing compound, PS,
and a light source with a specific wavelength, which irradiates the cells containing the PS and activates
it and cause certain reactions to occur origin to singlet oxygen. Being this oxygen a highly cytotoxic
form occurs its apoptosis. In view of this, it is justified the detailed and deep study of the dynamics, the
interaction and the internalization of the PS induced by light. Used to combat microorganisms and called
Photodynamic Inactivation, Pl, the use of PS agents has become an increasingly robust and prominent
alternative due to the appearance of superbugs by the uncontrolled use of antibiotics. (1-2) In this way,
this present study sought to understand the interaction of three different curcumin as PS agents in three
different planktonic cultures of bacteria, one gram-negative, Escherichia coli , and two other gram-
positive strains, Staphylococcus aureus and Streptococcus mutans . Different types of absorbance
measurements between the curcumin, the bacteria in order to characterize them and then all possible
interactions between the three curcumin and the three bacteria. The results of curcumin characterization
showed a great stability over time of curcumin with the greater presence of curcuminoids. (3) In the
characterization of bacteria, in growth curves over time have shown an efficient interaction of curcumin
with both gram- positive as well as gram negative. In addition, we conclude that the interactions between
these curcumin and bacteria occur differently for E. coli than for S. aureus and S. mutans. In addition, it
was also observed a greater interaction between the two curcumin studied with curcumindides than only
pure curcumin.
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Using neural networks to forecast stock prices on simulated
data
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This project is focused on using famous neural networks architectures in the forecast of stock prices, but
the main twist of this idea is in the creation of a purely generated dataset, aimed in investigating it's
effectiveness when applied in real stock prices of assets located in BOVESPA. To generate this simulated
data, | simulated coupled stochastic processes that are commonly used in this field (1), that follows this
type of differential equation:

dr = pdt + odWido = a(x,0)dt + f(x, 0)dWs (2)

Where x is the return and o is the volatility of an asset (which is also considered as a stochastic variable
in this model). My goal is to create a dataset large enough, using those equations, to make those neural
network architectures "learn"how to forecast the stock prices in short-term predictions. In the creation
of the neural network, | am focused in using famous architectures that tackles time-series purposes, such
as recurrent neural networks, such as the Long short-term memory (LSTM), which are hugely used in
problems where past inputs have direct effect on the current input of the system. | am also interested
in developing a transforming network, which is a recent network that became famous because of it's
generation of long outputs that seems to understand the patterns of it's input. This network already
showed amazing performance in generating very comprehensible texts (2) and songs. (3) After the
development of a well structured network that can predict stock prices with a decent precision, | will aim
in using this model on real market data to improve it's performance. To fulfill this goal, | will search for
transfer learning techniques that are commonly used to improve a neural network that were trained
to work in other tasks.
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Clonagem e caracterizacao de enzimas identificadas no secre-
toma do fungo termofilico Thielavia terrestris
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Devido ao potencial de degradacdo e alta temperatura de atividade das enzimas secretadas pelo fungo
filamentoso Thielavia terrestris (1) foi conduzida uma analise diferencial das enzimas identificadas por
espectrometria de massas do secretoma obtido pelo cultivo do fungo em diferentes fontes de carbono.
Através dele uma série de alvos enzimaticos foram selecionados para caracterizacdo. Foram escolhidos
dois sistemas de express3o heteréloga: fungo filamentoso Aspergillus nidulans A773 e Escherichia coli
Rosetta Gami DE3, que visaram a obtencdo em grande escala das enzimas recombinantes. As enzimas
escolhidas foram lacase, arabinofuranosidades das familias 62, 54 e 43, celulases da familia 7 e xilanases
da familia 10. As temperaturas 6timas das enzimas foram superiores a 50 ©C, o que demonstra a caracte-
ristica termofilica das enzimas secretadas pelo fungo e pHs 6timos ficaram na regido acida. Uma enzima
da familia 7 mostrou uma estabilidade térmica bastante significativa, permanecendo com 80% da ativi-
dade apés 1 hora de incubac3o acima de 80 2C. Uma arabinofuranosidase da familia 62 foi caracterizada,
cristalizada e teve sua estrutura depositada no PDB (6CC7) (2) e uma da familia 54 tbm foi cristalizada
e esta em fase de aquisicdo de dados de difracdo de raios X para determinacdo da estrutura terciaria. A
caracterizacdo estrutural e a bioquimica permitem correlacionar atividade e estrutura, tornando possivel
otimizacdes da atividade e estabilidade dessas enzimas, permitindo melhorias para futuras aplicacées bio-
tecnolégicas. Estudos com enzimas oxidativas para utilizagdo em descontaminacgdo de dgua por corantes,
dentre elas a lacase e uma versatil peroxidase de Myceliophthora thermophila , foram iniciadas, mas
ndo apresentaram potencial redox suficiente para oxidacdo dos corantes Orange Il , Phenol Red e
Reactive Black . Futuros ensaios para avaliar a oxida¢do de estrogénios e outros compostos téxicos
como BPA devem ser empregados para avaliar o potencial biotecnolégico dessas enzimas.
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Biologia estrutural e busca por ligantes para a proteina NS5
do virus da Zika
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O virus da Zika (ZIKV) teve a primeira ocorréncia relatada no Brasil em abril de 2015. Ao infectar huma-
nos, causa sintomas como febre moderada, erupcdes cutineas, artralgias, dor de cabeca e conjuntivite,
semelhantes, porém menos intensos, aos sintomas causados pelo virus da dengue. Mais de 240.000 casos
de Febre Zika (FZ) foram notificados no pais de 2015 a 2019. O maior impacto da FZ ocorreu devido a
sua associacdo com o aumento na prevaléncia de microcefalia em bebés e fetos de gestantes infectados
com o virus durante a epidemia que ocorreu no Brasil em 2015. Diante desses fatos, muitos estudos
encontram-se em andamento para a busca de candidatos a farmacos e vacinas eficazes contra o virus
da Zika. O ZIKV é membro da familia Flaviviridae, pertencente ao género flavivirus. A particula viral é
constituida por uma fita positiva de RNA, que codifica uma anica poliproteina, a qual apds processada
origina 10 proteinas, sendo 3 estruturais (capsideo, envelope e proteina de membrana) e 7 n3o estrutu-
rais (NSs — NS1, NS2A, NS2B, NS3, NS4A, NS4B, NS5). Dentre as proteinas ndo estruturais, a NS5,
desperta grande potencial como alvo farmacolégico. A proteina NS5 do ZIKV, possui dois dominios que
desempenham funcdes essenciais para a replicacio do RNA viral na célula infectada. O dominio RNA
polimerase dependente de RNA (RdRp) que atua polimerizando fitas de RNA para construgdo de novas
particulas virais, enquanto o dominio Metiltransferase (Mtase) esta envolvido na metilagdo do terminal
5'cap do RNA gendmico. O bloqueio especifico de qualquer destas funcdes é letal para a replicacdo do
virus. Nesse contexto, os objetivos do presente trabalho s3o a expressdo, purificacdo e determinacio
da estrutura tridimensional por cristalografia de raios X da proteina NS5 do ZIKV dominio RdRp, se-
guida da busca e otimizacdo de inibidores desse dominio proteico. Até o presente momento foi possivel
expressar, purificar trés construcdes do dominio RdRp, cristalizar e elucidar a estrutura cristalografica
da NS5 RdRp de ZIKV. (1) Ensaios biofisicos e cristalograficos estdo sendo utilizados para a busca de
ligantes. Foram obtidos alguns hits promissores que se ligam ao dominio RdRp da NS5 de ZIKV, desde
pequenos fragmentos moleculares & compostos drug-like. A otimizacdo dessas moléculas e validacdo de
sua capacidade de influenciar a atividade polimerase do dominio RdRp na replicac3o viral serdo avaliadas
nas etapas subsequentes deste trabalho.
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Os decaimentos do lépton 7 constituem um importante laboratério para estudo preciso de diversos
aspectos da fisica de particulas, tanto no contexto do Modelo Padrdo (SM) como em suas varias extensdes
Além do Modelo Padrdo (BSM). (1) Por se tratar do Iépton mais pesado, o 7 & o Gnico |épton que pode
decair em hadrons. Como, nesses decaimentos, as complicacdes devido as interacbes fortes aparecem
somente no estado final, estudos de QCD e fisica hadrénica podem ser feitos de maneira muito mais
rigorosa do que aqueles que utilizam decaimentos de mésons pesados como o D ou B. Em particular,
o acoplamento forte, ag, pode ser extraido com precisdo competitiva dos decaimentos inclusivos 7 —
(hdrons) + v,. Canais de decaimento com produgdo de quarks também permitem a determinagdo
rigorosa do elemento de matriz V,,; da matriz de Cabibbo-Kobayashi-Maskawa. (2) Mais recentemente,
os decaimentos do 7 passaram a ser considerados também no contexto de teorias BSM motivadas pelos
resultados do LHC. No presente trabalho, estudaremos distribuicdes angulares no decaimento 7 — Krv.
Neste canal, as colaboracdes Belle e BaBar mediram uma violagdo da simetria de CP que difere daquela
esperada no modelo padrdo em 2.80. (3) Nosso objetivo é desenvolver observaveis angulares - como
assimetrias - que possam ser (teis para se extrair o fator de forma escalar K bem como estudar possiveis
fontes de violacdo de CP neste decaimento.
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Tomografia de estado quantico via Ressonancia Magnética
Nuclear de niacleos quadrupolares isolados
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A técnica de tomografia de estado quantico é uma ferramenta importante nos estudos de Computacéo
e Informacdo Quantica, de modo que possibilita descrever o operador densidade completo associado
ao estado do sistema. Dentro deste contexto, a primeira proposta de tomografia de estado quantico
via Ressonancia Magnética Nuclear foi apresentada por Chuang et al. (1) e posteriormente aprimorada
por Long et al. (2). Nestes dois trabalhos, os autores propuseram uma técnica de tomografia para
sistemas heteronucleares de spin 1/2 acoplados. No dmbito dessa discuss3o, neste trabalho estudou-se a
tomografia de um sistema mais complexo, com nimero quantico de spin 1=3/2, o qual é denominado de
nacleo quadrupolar, numa amostra de dodecil sulfato de sédio (DSS). Nosso interesse na tomografia para
esse tipo de sistema, e de outros nicleos quadrupolares é que nos possibilita simular por exemplo estados
coerentes de spin, spin squeezing e até fazer uma analogia com sistemas de particulas idénticas, inclusive
no regime de simulacdes quanticas de sistemas de condensados de Bose-Einstein. O procedimento de
tomografia estudado foi proposto por J. Teles. et al. (3), onde realiza-se uma série de transformacdes
(operagdes de rotagdo do sistema de spins), de modo que existe uma selecdo de coeréncias através do
procedimento conhecido como ciclagem de fase dos pulsos de radiofrequéncia. Por meio dessa selecio é
possivel construir a matriz densidade, a qual é escrita na base de tensores irredutiveis. Como comprovacio
da técnica tomografou-se experimentalmente a matriz densidade de equilibrio rotacionada por um pulso
de 90 graus, como resultado obteve-se uma fidelidade maior que 95%.
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Estudo sobre assimetria matua e o mecanismo da Page-
Wootters
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Nos anos 80, os fisicos Don Page e William Wootters propuseram que o tempo poderia ser um parametro
inacessivel, de forma que a aparente passagem do mesmo que experienciamos seria um fator emergente
da correlacdo entre subsistemas de um mesmo estado global que englobaria todo o universo. Tal proposta
ficou conhecida na literatura como mecanismo de Page-Wootters. Recentemente, uma subarea da teoria
de informa¢do quantica, conhecida como referenciais quénticos, tem permitido revisitar esse mesmo
problema do tempo sob uma perspectiva mais moderna. Dentro dessa linha, Mendes e Soares-Pinto (1)
propuseram que uma condi¢do necessaria (mas n3o suficiente) para tal mecanismo funcionar seriam as
chamadas "coeréncias internas"entre o sistema de interesse e o chamado sistema relégio, diferentemente
de outros artigos que defendiam ser emaranhamento a condicdo necessaria. Para quantificar o qudo
bem um subsistema serve como referencial para outro, Mendes desenvolveu uma medida informacional
que permite quantificar esse tipo de coeréncia. Numa perspectiva mais ampla, Martinelli e Soares-
Pinto (2) abordaram o mecanismo de Page-Wootters sob a 6tica da teoria de assimetria quantica que
associa a assimetria de um estado com a sua capacidade de atuar como um referencial para outro,
dada a auséncia de um referencial classico. Definindo uma medida chamada de assimetria matua e
identificando-a com a de coeréncia interna, tendo como foco o grupo de translacées temporais, Martinelli
e Soares-Pinto (2) abriram espago para investigar o mecanismo de Page-Wootters sob uma abordagem
mais matematica que faz uso de ferramentas da teoria de representacdo de grupos. Seguindo essa
mesma linha mais matematica, nossa proposta foi analisar a estrutura das matrizes densidade de estados
bipartidos que possuem coeréncia interna, com o intuito de compreender melhor o que sdo esses tipos de
coeréncia e se o emaranhamento tem ainda algum papel nesse conceito. Como resultado, identificamos
que a coeréncia interna pode ser escrita em termos de "estados internos'pertencentes aos subespacos
invariantes do espa¢o de Hilbert do sistema bipartido com relagdo a a¢do do grupo U(1). Esses "estados
internos", mesmo quando mistos, sempre possuirdo emaranhamento ainda que o estado bipartido em si
seja separavel. Isso nos permite ndo somente resgatar a ideia do emaranhamento como recurso para o
mecanismo de Page-Wootters, como também tras uma nova forma de se interpretar alguns interessantes
exemplos de sistemas dados por Martinelli e Soares-Pinto. (2)
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Caracterizacao bioquimica e biofisica de uma esterase de Ba-
cillus licheniformis
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As lipases e esterases bacterianas sdo enzimas altamente versateis, que estdo sendo usadas em detergen-
tes, biossurfactantes, bioemulsificantes e como biocatalisadores nas indistrias de papel e alimentos. Essas
enzimas comecaram a ser estudadas apds a descoberta do microbiologista C. Eijkmann de que bactérias
eram capazes de produzirem e secretarem esse tipo de proteina. Essas enzimas sdo capazes de realizar a
hidrélise de triacilgliceréis além de apresentarem atividade em diferentes solventes organicos. (1-3) Neste
trabalho foram realizadas a expressdo heteréloga e purificacdo de uma esterase de Bacillus licheniformis
assim como a sua caracterizacdo bioquimica, biofisica e possivel aplicacdo como bioemulsificante. A
expressdo foi realizada em meio LB e a purificacdo realizada por meio de técnicas cromatograficas de
afinidade e gel filtracdo. Através da caracterizacdo bioquimica foi determinada a temperatura 6tima de
50°C e o pH ideal 7,0. Dentre os substratos sintéticos testados, a enzima mostrou melhor atividade
em pNP-Butirato. Através da técnica de ThermoFluor e foi possivel detectar uma maior estabilidade na
presenca de NaCl fornecendo base para estudos dessas enzimas no processo de “oil recovery”. Nos testes
de indice de emulsificagdo E24, realizado em dois diferentes substratos (6leo de girassol e azeite de oliva),
foi observado que para 6leo de girassol, essa enzima n3o apresentou boa taxa de emulsificac3o, ja para
o azeite de oliva ela atingiu a emulsificacdo minima necessaria para ser utilizada como bioemulsificante
(50%) a partir de 100 ppm atingindo uma taxa maxima de 95% de emulsificagdo a uma concentragdo
de 500 ppm. Estdo sendo realizados testes de cristalizacdo até o momento sem sucesso na otimizacdo
deles. Através desses resultados poderemos entender melhor as caracteristicas dessa enzima e descobrir
a partir disso possivel aplicagdo em indUstrias ou areas biotecnolégicas, como por exemplo, em processos
de “oil recovery” e em producdo de biodiesel por reacdo de transesterificac3o.
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Circulacao de massa em BECs espinoriais no regime de gran-
des comprimentos de onda

DONATO, M. H. F. ; MUNIZ, S.
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O estudo de Condensados de Bose-Einstein espinoriais ganharam grande destaque de pesquisa nos tltimos
anos devido serem plataforma de estudo de propriedades topoldgicas da matéria. Pelo fato de serem
espinoriais — ou seja, possuirem pardmetro de ordem com 2f+1 componentes (em que f é o spin total do
béson) —, a textura de fase que apresentam sdo ndo-triviais e geram implicagdes fisicas profundas sobre
os diferentes estados em que o sistema pode estar. O trabalho que serd apresentado tem por objetivo
revisar as propriedades da circulagcdo da velocidade de massa no regime de grandes comprimentos de
onda, abordado na literatura (1), além de destacar as semelhangas que existem entre a descricdo desses
sistemas e o processo de quebra espontinea de simetria (da maneira vista em Teoria de Campos de
altas energias). Uma forma de estudar esse tipo de comportamento de fase, a campo magnético nulo,
no regime de grandes comprimentos de onda (em todos os pontos, o parametro de ordem pertence a
mesma fase da matéria; ex.: fase ferromagnética) é estudar a parte espinorial do pardmetro de ordem,
¢, em que (' = 1e (¢ = Ula,B,7)¢. Os angulos de Euler (a,3,7) sdo funcdes da posicdo e do
tempo caracterizam totalmente a magnetizacdo em cada ponto do espaco. Como é possivel mostrar
que a parte espinorial gera um potencial quadrivetor andlogo ao do campo eletromagnético e, por sua
vez, os angulos de Euler podem descrever tal potencial, aparece na definicio de velocidade de massa
uma dependéncia direta de tais angulos. Da definicdo dos dngulos de Euler, aparecem condi¢cdes para
suas circulagBes (quantizagdo), e serd mostrado que a circulagdo da velocidade de massa somada de
uma grandeza proporcional a fase de Berry para a magnetizacdo (uma grandeza de carater topoldgico)
devem ser quantizadas. (1) Sera destacado que o processo para se encontrar a fase ferromagnética do
condensado é analogo a quebra espontinea de simetria geralmente tratado em teorias de campo de altas
energias (degenerescéncia do “vacuo”).
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Emulador para o espectrometro digital do CIERMag
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A Ressonancia Magnética Nuclear (RM) é uma técnica bastante importante e versatil, pois permite que,
de forma n3o 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 Espectrémetro 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 visualizagdo da memoria 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 comunicacdo com o usuario. 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 esta em desenvolvimento o conjunto de instrucdes juntamente com a classe
genérica que dara origem a todos os processadores.
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Learning Analytics e metodologias ativas como ferramenta de
apoio a modernizacao e analise em cursos de Fisica e Enge-
nharia

MARTINS, R. D. S.; MUNIZ, S. ; ONO, B. A.
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Neste trabalho, iremos apresentar de que forma o uso de plataformas de gerenciamento de aprendizagem
online, como o sistema e-Disciplinas (sistema de apoio as disciplinas de graduagdo e pés-graduacdo da
USP), pode tornar-se uma ferramenta valiosa durante o planejamento, diagndstico e melhoria das dis-
ciplinas de graduacdo, especialmente nas disciplinas de formagdo basica de cursos na area de Ciéncias
Exatas (ciéncias, engenharia, computagdo e matematica).Serdo apresentadas algumas analises de um
grande volume de dados que tém sido coletados ao longo dos altimos trés anos nas disciplinas intro-
dutdrias de Fisica (Fisica 1 e 2), que sdo oferecidas de forma integrada para praticamente todos os
cursos do campus de S3o Carlos. Esses dados, que envolvem milhares de alunos, nos permitem analisar
e entender alguns dos comportamentos gerais dos estudantes, durante todo o semestre, e como estes
comportamentos podem e influenciam os resultados finais obtido nestas disciplinas. Os dados revelam
também correlacdes relevantes no diagndstico de eficacia de acdes pedagdgicas recentemente adotadas
pelo Instituto de Fisica de Sdo Carlos, envolvendo novas tecnologias educacionais e metodologias ati-
vas de aprendizagem, e ajudam balizar escolhas bem informadas e baseadas em evidéncias, visando a
modernizacdo e melhoria das disciplinas de graduacdo oferecidas pela universidade. Estas acdes, assim
como afirma Berbel(1),acabam mostrando que o professor tem ganho uma maior relevancia e adquirido
maiores responsabilidades quando trabalha neste modelo de ensino-aprendizagem, em comparacdo com
o ensino tradicional, desta forma, estas analises e ferramentas auxiliam e potencializam estes métodos
de ensino. Estas analises possibilitam também, que o professor possa intervir de maneira mais reativa e
significativa no processo de aprendizagem do aluno.
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Caracterizacao estrutural das enzimas da via de biossintese
da vitamina B6 em Staphylococcus aureus

BARRA, A. L. C.; NASCIMENTO, A. S.

angelica.barra@usp.br

Segundo a Organiza¢do Mundial de Satde, as doencas infecciosas s3o a terceira causa de morte no mundo
e niamero de casos de infeccdes por microrganismos multi-resistentes é crescente.  Staphylococcus
aureus , € uma bactéria gram-positiva que esta entre os principais patégenos causadores de infeccdes
no mundo, os chamados ESKAPE. No Brasil e em outros paises da América do Sul mais de 50% dos
casos de infecgdo por S. aureus sdo devidos a cepas resistentes a meticilina (MRSA). (1) Esses dados
evidenciam a alarmante necessidade de se identificar novos alvos moleculares para o planejamento de
novos candidatos a antibiéticos. Com o avango do sequenciamento completo de genomas, foi possivel
descobrir proteinas e vias metabélicas conservadas em microrganismos mas ausente em humanos, o que
os torna alvos ideais para o desenvolvimento de novos antimicrobianos. (2) Dentre estas estd a via
de sintese de novo da vitamina B6 (piridoxal fosfato), que atua como cofator para diversas enzimas
do metabolismo de carboidratos e aminoacidos de procariotos e eucariotos. A sintese é realizada por
duas enzimas (Pdx1 e Pdx2) que atuam em conjunto, formando um complexo multimérico. A enzima
Pdx2 atua como uma glutaminase e transfere uma molécula de aménia para Pdx1 que juntamente com
a ribose 5-fosfato e o gliceraldeido 3-fosfato sintetiza o piridoxal fosfato. (3) O complexo enzimatico
de alguns patégenos ja foi caracterizado, como de Bacillus subtilis (PDB: 2NV2), mas de S. aureus
n3o. Deste modo, o objetivo desse trabalho & caracterizar estruturalmente o complexo SaPdx1/SaPdx2
assim como as enzimas isoladas de S. aureus . Para isso, as proteinas foram expressas separadamente
em E. coli Rosetta (DE3) e purificadas por cromatografia de afinidade a niquel. Em seguida, as
proteinas recombinantes foram clivadas com a protease Tobacco Etch Virus (TEV) para a remog¢do da
tag e submetidas a uma cromatografia de exclusdo molecular. Foi realizada uma triagem de condi¢cdes
de cristalizacdo com as proteinas purificadas utilizando kits de solucées comerciais. Os ensaios foram
realizados com o auxilio de um robé de cristalizacdo, pelo método de difusdo de vapor em gota sentada em
placa de 96 pocos. Ambas as proteinas foram bem expressas e purificadas mas, por enquanto, foi realizada
a triagem de cristalizagdo apenas de SaPdx1. Cresceram cristais em varias condig8es do kit Morpheus(R)
e dados de difragdo foram coletados na linha MX2 do Laboratério Brasileiro de Luz Sincroton (LNLS,
Campinas). Para resolu¢do da estrutura de SaPdx1 foi utilizado o método de substituicdo molecular por
meio dos pacotes XDS e CCP4. O refinamento da estrutura esta em andamento assim como as triagens
de cristalizacdo de SaPdx2. Apés a resolucdo das estruturas sera possivel iniciar os ensaios de docagem
molecular para identificacdo de ligantes e posteriormente possiveis inibidores destas enzimas.
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Estudo da via de biossintese da vitamina B1 de bactérias como
alvo para desenvolvimento de novos antibidticos

GUTIERREZ, R. F. ; WRENGER, C. ; NASCIMENTO, A. S.
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A Organizagdo Mundial de Saiude (OMS) considera a resisténcia bacteriana como uma das maiores
ameacas a saide mundial e alerta para a importancia de politicas puablicas e esforcos para a descoberta
de novos antibiéticos que sejam capazes de combater as bactérias resistentes aos farmacos disponiveis
no mercado. (1) A tiamina (vitamina B1) é cofator essencial para a manuten¢do da vida de todos os
organismos. (2) O objetivo do nosso trabalho é estudar a via de biossintese da tiamina, que é ausente
em humanos, mas presente em bactérias. As proteinas que integram essa via podem ser exploradas
como alvos moleculares para o desenvolvimento de novos antibiéticos com menor prejuizo ao hospedeiro
humano. (2) O estudo foi iniciado com a clonagem de genes de microorganismos patogénicos importantes
como Staphyloccocus aureus e Enterococcus faecalis em vetor de expressdo pET-TRX-LIC/1a e
testes de expressdo, solubilidade e purificacdo das proteinas foram realizados. A proteina TenA de E.
faecalis (EfTenA) rendeu mais resultados até agora. Estudos biofisicos de estabilidade térmica utilizando
dicroismo circular e fluorimetria diferencial (DSF) mostraram que EfTenA é bastante estavel em tampao
Tris e fosfato de sédio apresentando temperatura de “melting” de 41 e 44 °C, respectivamente. De acordo
com os resultados da cromatografia de exclusdo molecular e gel nativo, o ensaio de ultracentrifugacdo
analitica corrobora a massa molecular de um dimero em solucdo de aproximadamente 50 kDa. Ensaios
de cristalizacdo também foram realizados e cristais de proteina cresceram em apenas uma condicdo do
kit de cristalizagdo Morpheus (Molecular Dimensions). Os cristais foram submetidos a difragdo de raio-X
no Laboratério Nacional de Luz Sincroton (LNLS - Campinas) e a estrutura foi resolvida por substituigcdo
molecular utilizando os programas colaborativos do pacote CCP4 e Phenix e encontra-se em refinamento.
A enzima TenA é bifuncional e pode degradar a tiamina em 4-amino-5-hidroxi metil-2-metil pirimidina
(HMP) e 5-(2-hidroxi etil) -4-metil tiazol (THZ) ou pode desaminar a aminopirimidina para suprir a via
biossintética com HMP. (3) Portanto, TenA & uma enzima essencial para o metabolismo da vitamina B1
e a busca pela sua validacdo como possivel alvo molecular para o desenvolvimento de novos antibiéticos
é de extrema importancia para os esforcos de combate a bactérias multirresistentes.
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Perfil energético do movimento de abertura e fechamento da
lisozima do virus T4 por dindmica molecular

SOUSA, S. C. ; NASCIMENTO, A. S.
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A realizacdo de estudos tedricos em sistemas moleculares ndo é trivial e requer uma grande quanti-
dade de recursos computacionais para amostrar variacdes nas propriedades dindmicas e estruturais das
macromoléculas. Com o intuito de otimizar as simulagdes computacionais e poder amostrar eventos
biolégicos relevantes, foram desenvolvidas técnicas de amostragem ampliadas, permitindo a amostragem
de alteracdes conformacionais de baixa frequéncia de macromoléculas em tempo computacional viavel.
A Dinamica Molecular acelerada por Gaussiana (GaMD) (1) e a Dindmica Molecular Adaptativamente
Enviesada (ABMD) (2) s&o técnicas de amostragem ampliadas recentes e bem documentadas que pro-
varam ser eficientes. O objetivo deste trabalho foi fazer uma comparacgéo entre estas duas técnicas. Para
isso, usamos o Lisozima T4 como um modelo, que é conhecido pelo seu movimento de ajuste induzido e
que esta bem documentado em relagdo a mudanga conformacional que apresenta. (3) Trés sistemas fo-
ram modelados, um contendo a enzima T4 no estado nativo (tipo selvagem), o outro com uma mutagio
(M61) conhecido por resultar em uma conformag&o aberta entre os dois dominios da enzima e um sistema
com a mutagdes (C54T, C97A,L99A) que permite a formacdo do sitio artificial na Lisozima e tendo como
ligante um benzeno. Para o sistema nativo, foram simulados 10 em Dindmica Molecular. Nas simula¢des
do GaMD, obtivemos uma forca média potencial mais grosseira (PMF), definindo dois minimos locais,
correspondentes aos estados conformacionais abertos e fechados, para o sistema tipo selvagem. Para
o sistema M6, vemos uma superficie de energia com um minimo amplo correspondente a conformac&o
aberta. Para o sistema ligado obtivemos um minimo amplo correspondendo a conformac3o fechada. Nas
simulages ABMD, os resultados sdo semelhantes aos apresentados pelo GaMD, no entanto, ja vemos
um perfil de energia mais preciso em relagdo as simula¢des do GaMD. O sistema nativo foi analisado
através do pyEMMA e obtvemos valores de tempo para a transicdo entre estados préximo de valores
descritos experimentalmente pela literatura. Em conclusdo, embora ambos os métodos possam definir
superficies de energia similares, na ABMD,devido ao potencial enviesado, maior convergéncia e calculos
mais precisos foram alcancados ao custo da escolha a priori de uma variavel coletiva.
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Expressao e purificacio de mono oxigenase litica de polissa-
carideo
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A utilizacdo efetiva da biomassa vegetal depende da quebra das ligacdes que unem seus componentes,
e da liberacdo das subunidades dos carboidratos que compdem a biomassa. Enzimas que atuam em
carboidratos s3o divididas em diversos tipos e familias no banco de dados Cazy ( carbohydrate active
enzymes ), que incluem hidrolases de glicosideos (GHs, como celulases), e enzimas de atividade auxiliar
(AA). Entre as AAs encontram-se as mono oxigenases liticas de polissacarideos (LPMOs). LPMOs ga-
nharam destaque nos altimos dez anos por sua capacidade de aumentar a conversdo de polissacarideos
recalcitrantes. (1) Desde ent&o, descobriu-se que LPMOs dependem de um doador de elétrons, e que
possuem seu sitio catalitico na superficie, e no centro deste, um ion cobre, que catalisa a hidroxilacdo da
ligacdo glicosidica, no carbono C1 e/ou C4 da hexaose, resultando em uma lise na cadeia polissacaridica.
Sequencias de genes que codificam para LPMOs sdo encontradas em fungos, bactérias, plantas, inverte-
brados e virus, e até o momento, est3o distribuidas em sete familias no Cazy. Apesar do grande progresso
alcangado nos altimos anos, ainda resta muito a ser descoberto sobre essas enzimas. (2) Neste trabalho,
uma LPMO originaria do fungo Thermothelomyces thermophilus foi produzida de forma heteréloga
em Aspergillus nidulans , e purificada até homogeneidade aparente. Esta LPMO pertence a familia
AA9, apresenta bimodularidade, com um dominio catalitico e um de ligacdo a carboidratos. Apresenta
alta temperatura de desenovelamento, podendo chegar a 75 2C em determinados tampdes. E capaz de
atuar em substrato celulésico e analise dos produtos de reac3o indicam que hidroxila tanto no carbono
C1 quanto no C4, resultado em acidos aldénicos e cetonas. Retém atividade mesmo ap6s incubacdo em
temperaturas superiores a de enovelamento, o que possibilita a eliminacdo de possiveis contamina¢des
resultantes da expressdo em organismo hospedeiro que também possui conjunto de enzimas celuloliti-
cas. Suas caracteristicas tornam esta enzima de interesse na sua aplicagdo em conjunto com outras na
degradacdo da biomassa.
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Representacées geométricas de grafos com aplicacoes.
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Em um recente trabalho mostramos como podemos caracterizar grafos direcionados usando a dindmica
de uma particula quantica sujeita a agdo de um campo magnético. Tal dindmica pode ser usada para
revelar caracteristicas de redes sociais ou ser usada como medida de comparagdo entre redes distintas. (1)
Em contra-partida podemos mapear sistemas fisicos para grafos e estudar as representacdes geométricas
de tais estruturas objetivando revelar transicdes de fase topoldgicas e ndo-topolégicas.
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Condensados de Bose-Einstein (BEC) em potenciais do tipo bubble trap s&o sistemas propicios para
investigar o regime de altas rotacdes, com velocidades angulares comparaveis a frequéncia de aprisiona-
mento da armadilha. Para o caso de um potencial harménico simples espera-se que a fisica do sistema
seja mapeavel para a fisica de uma (nica particula sob agdo de um campo magnético uniforme; como
a rotacdo do sistema efetivamente diminui o potencial de aprisionamento, esta situacdo ndo pode ser
explorada com liberdade por experimentos no caso harménico. Neste trabalho, desenvolveremos a teoria
para condensados em potenciais do tipo bubble trap com e sem a presenca de gravidade, lancando méao
principalmente de técnicas variacionais, fundamentadas em ansatz para funcdes do tipo menor nivel de
Landau e outras técnicas ja exploradas para o caso de potenciais quarticos. (1-3) Também investigaremos
numericamente a transicdo de condensados ocupando volumes esféricos para cascas.
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Strain em semicondutores |11-V politipicos
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A partir do inicio da década de 2010, com o incremento dos métodos de crescimento por epitaxia
da fase vapor, ou VPE (da sigla em inglés Vapor Phase Epitaxy ), aprimoraram-se as técnicas de
crescimento de fios quanticos, ou nanofios. Em nanofios, em funcdo da possibilidade de relaxamento
da tensdo lateral, existe a possibilidade de crescimento de materiais em fases metaestaveis, como a fase
wurtzita para sistemas Ill-V, que tradicionalmente cristalizam na fase blenda de zinco. Na verdade, a
variacdo de pardmetros de crescimento permite mudar a fase de crescimento do material a gosto do
crescedor.Os modelos simplificados que incluem propriedades épticas, como em Gadret et al. (1) ndo
incluem detalhamento da banda de valéncia. Apesar deste modelo de luminescéncia e da existéncia
de trabalhos anteriores que descrevem a relacdo entre grupos de simetria de cristais das duas regides
distintas (2), ndo havia um modelo que descrevesse as duas fases ao mesmo tempo, inviabilizando uma
abordagem mais realistica. No artigo anterior do grupo (3) foi desenvolvido um modelo, usando a base
menos simétrica, a wurtzita, e as relacdes entre as representacdes das duas fases para descrever a fase
zinc-blende com a fung&o de suprimir a simetria entre [0001] e as dire¢des [100] e [010] e definir como nulo
o termo do potencial cristalino nesta mesma fase. Um tratamento semelhante foi feito para a descricio do
strain . As mesmas caracteristicas que permitem o crescimento de fios politipicos permitem a realizacio
de sistemas que do ponto de vista eletrénico se comportam como bulk crescidos na fase wurtzita. Para
isto basta que o fio tenha largura suficiente para que na direcdo perpendicular ao crescimento, a largura
de coeréncia dos portadores seja consideravelmente menor que a largura do fio. Como os sistemas sdo
mais facilmente crescidos com centenas de nandmetros, esta condicdo é facilemente atingida. O estudo
proposto aqui pode ser entendido como uma continuacdo deste trabalho. Nele propomos o calculo de
estrutura eletrénica de sistemas crescidos na fase wurtzita ou politipicos. Este estudo se dard com o
uso da teoria de massa efetiva e de programas computacionais desenvolvidos no laboratério de Fisica
Computacional do IFSC.
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Para uma real descricdo de um sistema quantico temos sempre que considerar sua inevitavel interacdo
com o ambiente. Esta interagdo é um tema central de estudos relacionados da teoria de sistemas quan-
ticos abertos (1) e implica no aparecimento de ruido, resultando na perda das caracteristicas quanticas
do sistema causado pela decoeréncia. Assim, entender e controlar os ruidos se torna peca fundamental
na busca para o desenvolvimento de tecnologias baseadas na teoria quantica. Nos altimos anos, pesqui-
sadores tém se dedicado a compreender a relacdo entra a perda de informacdo e a ndo Markovianidade
(2), pois desta maneira é possivel obtermos o retorno das caracteristicas quénticas iniciais presentes no
sistema. Neste trabalho, foi estudado como podemos gerar uma transicdo entre um regime Markoviano
para um n3o Markoviano usando um sistema de dois niveis, através do controle do tempo de relaxacio
spin-rede de um gbit auxiliar, que atua como o ambiente. Para simularmos a decoeréncia presente no
sistema, foi utilizado a formulacio de canais quanticos. Além disso, foi discutido como os aspectos de n3o
Markovianidade do sistema se comportam quando o mecanismo de relaxacdo é dinamicamente modifi-
cado pela acdo de um campo magnético externo. Por fim, apresentamos uma demonstracdo experimental
deste modelo, usando ressonadncia magnética nuclear em estado liquido. (3)
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Efeitos toxicoldgicos induzidos por nanoparticulas de 6xido de
grafeno e 6xido de cério em Ceriodaphnia silvestrii
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As nanoparticulas (NP) de 6xido de grafeno (GO) e ¢éxido de cério (nano-CeO2) apresentam proprieda-
des fisicas e quimicas Gnicas que facilitam sua aplicagdo em areas como eletrénica e biomedicina. (1-2)
Inevitavelmente, essas NPs s3o liberadas e depositadas em ambientes aquaticos, como rios, lagos e oce-
anos, dessa forma, compreender as interacdes destas NPs dentro do sistema biol6gico é extremamente
importante sendo um ponto chave tanto para a aplicacdo atil como para a regulagdo de nanomateriais.
Como organismo de teste sera adotado o Ceriodaphnia silvestrii , crustaceo braquiépode pertencente a
subordem cladocera de ampla distribuicdo geografica em toda a América do Sul e de relevancia ecolégica
(organismo chave da cadeia alimentar aquatica) em ecossistemas de agua doce tropical e subtropical.
C. silvestrii & uma espécie nativa com ciclo de vida curto, alta taxa reprodutiva, sensibilidade a con-
taminantes e de facil cultivo sob condigBes controladas. (3) O objetivo deste estudo é investigar como
NPs de GO e nano-CeO2 interagem com C. silvestrii através da avaliacdo de toxicidade aguda e cro-
nica, levando em consideracdo pardmetros de imobilidade, reproducdo, taxas de alimentacdo, geracio
de espécies reativas de oxigénio (ROS), ensaios enzimaticos e acimulo de nanoparticulas. Os resultados
deste estudo ajudardo a entender os efeitos dessas NPs em cladéceros de agua doce.
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Vidros fosfatos de ions alcalinos e alcalinos terrosos
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Ao adicionarmos ions alcalinos em um sistema vitreo, 0 mesmo passa a apresentar condutividade iénica,
tornando estes materiais interessantes para a aplicagdo em baterias e em sensores. No entanto, sabe-se
que com mais de uma espécie idnica mével presente no sistema, um minimo na condutividade é observado
(até seis ordens de grandeza menor que os sistemas com apenas uma espécie idnica) (1), além de n&o-
linearidades em propriedades que dependem da difus3o iénica no material. Um modelo que tenta explicar
este efeito de fons mistos (EIM) é o “Random lon Distribution Model” (RIDM), tendo como hipéteses a
mistura aleatéria das espécies méveis e a presenca de sitios de ocupagdo estruturalmente diferentes para
cada jfon. (2) Neste projeto, verificaremos a validade das hipéteses do RIDM, perturbando um sistema
vitreo com EIM intenso (Li-Cs metafosfato) com a adi¢do de uma terceira espécie modificadora (Sr),
procurando as condicdes para inibir o EIM associado a mistura dos ions alcalinos. Para tal, utilizou-
se técnicas de ressonancia magnética nuclear (RMN) de estado sélido, de calorimetria diferencial de
varredura (DSC) e de espectroscopia de impedancia (IE). Observamos linearidades nas larguras de linha
espectrais dos nicleos de “Li e *3Cs em funcdo da densidade i6nica dos mesmos. Para todas as razdes
Li-Cs, medimos comportamentos lineares, indicando que variacdes de qualquer um dos ions ndo afeta
a diluicdo dos demais, indicativo da mistura aleatéria dos ions, em conformidade com o RIDM. Além
disso, através da IE, mostramos que o EIM continua presente ap6s a adicdo de Sr, que atua como ion
de bloqueio na difusdo de Li e Cs, diminuindo a condutividade globalmente e deslocando o minimo para
a razdo 0.25 Li:Cs.

Referéncias:

1 KARLSSON, C. et al. lonic conductivity and the mixed alkali effect in LixRb(1-x)PO3 glasses. Phy-
sical Review B |, v. 68, n. 6, p. 064202-1-064202-9, 2003. 2 SWENSON, J. et al. Random ion
distribution model: a structural approach to the mixed-alkali effect in glasses. Physical Review B ,
v. 63, n. 13, p. 132202-1-132202-4, 2001.

261 261



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG157

Propriedades 6pticas ndo-lineares e magneto-6pticas de vidro
germanato dopado com térbio na forma bulk e fibra
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Fibras 6pticas com propriedades magneto-6pticas sdo interessantes em aplicacdes como isoladores épticos,
rotores de Faraday, redes de Bragg, entre outras. Neste trabalho realizamos a caracterizacdo das n3o-
linearidades 6pticas de terceira ordem de um vidro germanato dopado com térbio tanto em sua forma
bulk quanto na forma de fibra 6ptica. A caracterizacdo da amostra bulk foi feita através da técnica
de Z-scan. (1) Nessa técnica, utilizamos um laser de femtossegundos (Ti:Safira, 60 fs, 790 nm, 1 kHz)
focalizado na amostra que € movimentada em torno do foco por um estagio de translagdo motorizado. Um
detector com uma fenda posicionado no campo distante é capaz de detectar pequenas distorcdes na secio
transversal do feixe devido a efeitos de refracdo n3o-linear, em funcio da posicio da amostra em relacio
ao foco. O indice de refracdo n3o linear, ny, foi entdo obtido através do ajuste de curva de transmisso
em funcdo da posicdo da amostra e obtivemos o valor de 4,4 x 1072 m? /W, aproximadamente duas
vezes maior que o valor da silica. Devido a necessidade de se transladar a amostra em torno do foco da
lente, a técnica de Z-scan ndo pode ser aplicada a fibras 6pticas. Uma técnica alternativa, conhecida
como D-scan (2), foi implementada com o objetivo de se realizar a caracterizagdo n3o-linear de terceira
ordem de fibras 6pticas e guias de onda. Considerada como o analogo temporal do Z-scan, na técnica
de D-scan a amostra permanece fixa e um laser de femtossegundos (Ti:Safira, 60 fs, 790 nm, 1 kHz)
é acoplado através de uma lente objetiva a fibra de vidro germanato. O indice de refracdo n3o-linear
é obtido através da analise das modificacdes espectrais no pulso de femtossegundos, provocadas pela
automodulacio de fase, para diferentes valores de dispers3o inicial do pulso. Um compressor de pulsos
constituido por dois prismas, sendo um deles mével, é posicionado antes da objetiva de acoplamento,
sendo responsavel pela variacdo da dispersdo inicial. A luz guiada pela fibra é coletada por outra lente
objetiva e direcionada a um espectrémetro. Um pés-processamento dos espectros coletados é necessario
como forma de se obter sua largura espectral. A curva da largura espectral em funcdo da dispers3o inicial
nos fornece o my da fibra através de um ajuste feito por uma simulacdo numérica, na qual obtivemos
5x1072° m?2 /W, valor préximo ao obtido para a amostra bulk . Também realizamos medidas de Efeito
Faraday na amostra bulk , nas quais obtivemos constante de Verdet de -15732/T.m, valor superior ao
de vidros magnéticos comuns, como SF5 e SF6.

Referéncias:

1 SHEIK-BAHAE, M. et al. Sensitive measurement of optical nonlinearities using a single beam. |EEE
Journal of Quantum Electronics , v. 26, n. 4, p. 760-769, 1990. 2 LOURADOUR, F. et al.
Dispersive-scan measurement of the fast component of the third-order nonlinearity of bulk materials and
waveguides. Optics Letters , v. 24, n. 19, 1361-1363 p. 1999.

262 262



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG158
Efeitos de desordem em certos magnetos frustrados

MIRANDA, M. M. J. ; HOYOS, J. A.

michelmjmiranda@ifsc.usp.br

Magnetos frustrados possuem o estado fundamental altamente degenerado. Em alguns casos, flutuacdes
térmicas ou quanticas levantam essa degenerescéncia selecionando estados especificos; um mecanismo
conhecido por “ordem por desordem”. (1-2) Um exemplo paradigmatico onde esse fenémeno ocorre é o
modelo de Heisenberg classico em uma rede quadrada com acoplamento de primeiros (.J;) e de segundos
(J2) vizinhos. No regime onde Jo > |Ji|/2, surpreendentemente, o estado fundamental do sistema
independe de J; resultando em duas subredes desacopladas. Consequentemente, o estado fundamental
é altamente degenerado com o angulo entre as duas subredes parametrizando a sua degenerescéncia.
Flutuacdes térmicas e quanticas levantam essa degenerescéncia escolhendo um estado em que as subredes
se ordenam colinearmente entre si. (1-2) Entretanto, a presenca de impurezas pode alterar como a
degenerescéncia é levantada. No caso de vacancias, o ordenamento anti-colinear entre as subredes
é favorecido, dando origem a uma competicdo entre os mecanismos de ordem por desordem térmica
e/ou quantica com o mecanismo de ordem por desordem induzido por vacancias. Aqui, pretendemos
estudar os efeitos de outro tipo de impureza: acoplamentos aleatérios que podem ser nucleados pela
dopagem de 4tomos n3do-magnéticos na rede cristalina. Usando critérios de estabilidade termodindmica
(3), argumentamos que estas impurezas tém um efeito completamente distinto das vacincias. Ao invés de
algum estado com ordenamento entre as subredes ser selecionado, impurezas de acoplamentos aleatérios
destroem qualquer ordenamento, mesmo em temperatura nula. Nossos resultados s3o corroborados com
simulagdes de Monte Carlo onde ndo encontramos nenhuma assinatura de transicdo ou ordenamento
entre as subredes do sistema.
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Statistical randomness tests with the TestUO1 library for a
hardware random number generator
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Randomness is an important concept within the domain of systems and data security heuristics. Crypto-
graphy is an example, which may employ random number generators in order to retrieve a representation
of data and prevent trivial access to it. The degree of security that a random number generator based
cryptography procedure provides is related to how hard it is to compute the next and the previous num-
bers of an element on a sequence without knowing the seed - a mapping function. (1) A random number
generator may work with a deterministic mapping function (which creates pseudo-random numbers) or
a non-deterministic function. One example of a truly random number generator is a very basic hardware
component: the resistor, which produces a random variation known as Thermal Noise due to the Brow-
nian motion of electrons inside the conductor. (2) This work aims to evaluate the randomness of the
thermal noise from resistors, capacitors and transistors by using the set of statistical tests implemented
on the software library TestU01, known for its relevance within the field (3).
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Estudos biofisicos e estruturais das septinas de Drosophila
melanogaster
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As septinas s3o proteinas conhecidas originalmente por atuarem na formacdo do septo, estrutura respon-
savel pelo estrangulamento no final da divisdo celular e que separa em duas partes o contetdo citoplas-
matico.(1) Septinas também possuem diversas outras funcdes celulares, sendo encontradas em fungos e
animais, e ausentes em plantas. Apresentam como principais caracteristicas um dominio conservado de li-
ga¢do aos nucleotideos de guanina (GTP/GDP) e a formag&o de filamentos homo- e hetero-oligoméricos,
que sdo estruturas altamente organizadas. As septinas estdo envolvidas em diversas funcdes celulares
nas quais se encontram associadas a membrana plasmatica, através do reconhecimento de fosfolipideos
especificospela regido polibasica (hélice-«0).(1) Outros processos biolégicos também so associados as
septinas, como a citocinese, exocitose, fagocitose, trafego de vesiculas. O principal aspecto das septinas
reside na sua polimerizac3o, 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
septinas deste trabalho foi escolhido como organismo modelo Drosophila melanogaster , ou mosca-
da-fruta, que & uma espécie de inseto diptero. Esta espécie possui cinco genes codificantes as septinas
SEPT1, SEPT2, SEPT4, SEPT5 e Pnut.(2) Apesar do conhecimento dos genes relativos as septinas de
Drosophila melanogaster , ainda ha caréncia em estudos da formacdo de complexos entre as proteinas
que formam filamentos e/ou interactoma dessas moléculas, bem como em informa¢des estruturais de
alta resolucdo.(3) Deste modo, este estudo visa uma maior compreensdo do mecanismo de interagdo
das septinas de Drosophila melanogaster bem como a elucidacdo de suas informacdes estruturais por
técnicas de caracterizagdo biofisica e cristalografia de proteinas por difracdo de raios-X.
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O ser humano possui a habilidade de modificar o ecossistema em sua volta para conseguir recursos para
sua sobrevivéncia. Essa exploracdo se tornou inadequado devido o crescimento populacional, seguido
do desenvolvimento de novas tecnologias.As discussdes se a populacdo pode entrar em colapso devido
a taxa de exploracdo sdo antiga e sem resposta ou indicios. Contrastando com a abordagem usual
para modelar as interaces 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 tempo discreto modelo de dindmica populacional de engenheiros do ecossistema.Na
modelagem de engenheiros do ecossistema, consideramos que o engenheiro modifica um ambiente virgem,
o transformando em utilizavel (por exemplo, fazendas). Apds a exploragdo, o ambiente sofrerd um
processo de regeneracdo, voltando a ser um ambiente virgem. Neste trabalho, o engenheiro é modelado
pela equacdo de Beverton-Holt com a capacidade de exploracdo dependente da densidade de habitats
utilizaveis. Na situacdo em que a regeneracdo é lenta, a dindmica da populacdo é denominada por
ciclos de prosperidade e colapso, e que pode resultar em desaparecimento em certas ocasides.Contudo,
o aumento da eficiéncia de exploragdo (obter recursos com poucos ecossistemas) transforma a dindmica
em um ciclo estavel. Para futuros estudos, o sistema serd abordado no contexto de mapas acoplados,
que consistem em uma discretiza¢do do tempo e do espago.(1)
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Elementos do grupo 13 em Biovidros: uma analise pela téc-
nica de rotacao no angulo magico
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A Ressonancia Magnética Nuclear (NMR) de Sélidos demonstra ser uma excelente opgdo no estudo
qualitativo e quantitativo da rede formadora de vidros, distribuicio espacial dos formadores e modifica-
dores de rede e polimerizagdo da mesma.(1-2) Biovidros € um grupo especifico de vidros de composi¢&o:
Si0y — CaO — Nay — P>Os que demonstraram ser aplicavel na adesdo ao osso sem formacdo de tecido
fibroso, risco de toxidade ou promog&o de inflagdo.(3) Uma possibilidade de aprofundar o entendimento
da bioatividade, estabilidade mecanica e propriedades desses vidros & proposto pelo presente trabalho
através da adicdo de elementos do grupo-13 as matrizes biovitreas, sendo 27Al, 11B e 71Ga os alvos
de estudo desse grupo. Em amostras iniciais, a Técnica de Rotacdo ao redor do Angulo Magico (MAS)
sera usada e permite estudar tanto formador (2957) quanto modificador (27Al) de rede através da ca-
racterizacdo do ambiente onde esses nicleos estdo inseridos. Simulacdes das interacdes nucleares com o
meio s3o feitas e levam em conta os Hamiltonianos do deslocamento quimico anisotrépico, da interacio
quadrupolar, da interacdo dipolo-dipolo, entre outros. Tal estudo possibilita categorizar os nimeros de
coordenacdo de cada nicleo. Esse estudo nos leva enfim a intuir como rede esta conectada viabilizando
o entendimento inicial da integracdo estrutural do Aluminio na modificacdo da rede dos biovidros.
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Correlating morphology and geochemistry at the nanoscale
with synchrotron imaging
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The development and application of novel analytical techniques for the study of ancient life on Earth is an
important step for establishing the most suitable framework for the search of biosignatures of deep time
in samples returned from Mars. One of the main challenges in the study of early life traces in our planet is
that Precambrian cellular remains have simple morphologies, micrometric dimensions and are commonly
poorly preserved, imposing stringent interpretational and analytical challenges for irrefutable attestations
of biogenicity. In this context, the need for high-resolution imaging approaches and the capacity of
integrating different lines of evidence face technical constrains of the resolution, contrast or penetration
depth of most conventional imaging approaches. Here we report the 3D nanoscale integrative description
of the morphology and geochemical composition of Precambrian microfossils using ptychographic X-ray
computed tomography (1), a non-invasive imaging technique that provides quantitative electron density
of materials in the nanoscale. (2) We analyzed a set of Precambrian microfossils of different morphologies
and states of preservation and also traces of microbial mats. Our results provide the 3D morphology and
electron density of both organic and mineral phases with an average resolution of 50 nm. This approach
provides novel insights into the fossils ultrastructure and geochemical composition, with implications
for the understanding of their biogenicity, paleo-ecology and taphonomy. This approach also provides a
significant contribution to the debate of the biogenicity criteria for morphological biosignatures, and, given
its non-destructiveness, nanometric-resolution and capacity to correlate morphology and identification of
the phases at the nanoscale, it has the potential to be a standard technique to be applied in samples
returned from Mars in the near-future.
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Investigation of photoinduced charge generation in surface-
immobilized metal-organic-frameworks (SURMOFs) based on
porphyrin derivatives and C60
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Currently the most promising architecture for organic solar cells is the bulk heterojunction, which consists
on dispersion of donor and acceptor molecules forming the active layer. (1) Aiming at advancing the
fabrication of organic photovoltaic devices, we are investigating a new architecture based on a periodic
arrangement of donor and acceptor molecules. They consist of polycrystalline metal-organic-frameworks
assembled on a surface (SURMOFs) (2) where individual fullerene molecules (C60) are surrounded by a
cage of donor molecules, like porphyrin derivatives (ZnTTP, in this case) that are complexed by metal
cation centers. In a collaboration with a research team from the Karlshuer Institute of Technology (Ger-
many), who provided the samples, we have used continuous-wave photoinduced absorption spectroscopy
(cw-PA) to probe effective charge photogeneration on Surmofs. Measurements reveal a photoinduced
absorption band in the near infrared due to long lived charged species that is assigned to - transitions
of the porphyrin cation (3), indicating that charge transfer from donor to acceptor (ZnTPP cation, C60
anion) can occur in SURMOFs. Modulation-frequency-dependent spectroscopy at 750 nm points that
photogenerated charges have lifetime of 160 ps, while intensity-dependent data indicates that the charge
recombination is mainly monomolecular. This suggests that charge migration throughout the SURMOFs
is limited. Measurements under similar conditions were performed on well-established devices based on
polymer bulk heterojunction P3HT:PCBM (fabricated in our group at IFSC), revealing that photoin-
duced charge generation efficiency is about 40 times higher than that on Surmofs, while the lifetime
of photogenerated species is shorter. Discrepancy of charge photogeneration efficiency may be due to
larger molecular spacing on Surmofs. Although these results point to a low efficiency of solar cells that
would be fabricated by these SURMOFs, their wide variety of molecular architectures could be explored
to eventually lead to efficient devices.
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Low-cost disposable screen-printed carbon based microfluidic
electrochemical 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
electrochemical biosensor to detect the bacterium Fusobacterium nucleatum (F. nucleatum), a microor-
ganism whose strong relationship with CCR was recently discovered. (2) Specific DNA sequences for the
recognition of F. nucleatum were immobilized in magnetic microparticles (dynabeads) for sample pre-
concentration, and employed in the detection. Disposable microfluidic devices based on carbon printed
electrodes were used for the specific recognition of biomarkers with electrochemical techniques. Among
the advantages of this electrode 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, differential pulse voltammetry (DPV) technique was applied to provide a
comparison between the changes that occur in the surface of the dynabeads during the process of cons-
truction and detection. The proposed devices were capable of detecting and differenciate the presence
and the absence of complementary DNA down to 1 uM in buffer solution with good correlation (RSD =
7%).
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Photodegradation kinetics of Indocyanine Green in the infra-
red region
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Indocyanine green (ICG) is a water soluble anionic tricarbocyanine dye which has been widely used
for biological applications. (1) The photodegradation kinetics and aggregation of ICG were studied in
aqueous solution by absorbance spectrum measurements. Air-saturated and N2-bubbled solutions of
ICG in PBS and distilled water were investigated. Two excitation wavelengths were used, 780 and 808
nm. The photodegradation analysis was performed based on the number of absorbed photons and rate
equations of the electronic excited states. The aggregation effect is influenced by the diluent medium
and also a third emission band at 640 nm, associated with PBS solution, could be observed. This new
emission band is associated to a trimeric band, when ICG is diluted in PBS. ICG in the lack of oxygen
degradated, suggesting that oxygen is not the only pathway of degradation.(2)The degradation of the
solution with aggregated forms does not follow the Beer-Lambert law. (3) The exposure to light increases
the degradation rates. The photodegradation rates were distinct between the two excitation wavelengths.
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Mode filtering effect in graphene oxide-doped microcavities
fabricated by two-photon polymerization via direct laser wri-
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Graphene oxide (GO) has gained attention in the graphene family owing to its optical and electrical
properties.(1) Moreover, it is low-cost and water-soluble compared to graphene, thus holding a great
potential for large-scale and cost-effective production of graphene-based materials. GO-based composites
have been exploited for several applications, including ultrafast lasers, optical limiting and multimode
optical recording and have been realized mostly in thin films.(2) However, the development of GO-
based composites from polymers used for direct laser writing, which would enable the fabrication of 3D
photonic micro/nanodevices, has been far less explored. In this work, we investigate the mechanisms
underlying a mode filtering effect observed in polymer microcavities containing graphene oxide aiming at
the development of on-chip integrable photonic devices. We have fabricated the microcavities by means
of two-photon polymerization via direct laser writing.(3) They exhibit good structural quality and smooth
sidewall surfaces (cavity loaded Q-factor of 2x10* at 1550 nm). The presence of graphene oxide in the
microcativities is confirmed by Raman spectroscopy. To investigate the influence of saturable absorption
in the GO-doped microcavities, we carried out nonlinear measurements through the femtosecond Z-scan
technique with excitation at 1550 nm. By modeling the photo-carrier dynamics with a two-level system,
we found the saturation intensity to be 500 MW /cm?, which is three orders of magnitude higher than
the intracavity intensity achieved with the pump levels employed to excite the microcavities. This result
shows that the mode filtering effect may be prompted by other mechanisms. We have been currently
studying the influence of thermal optical nonlinearities by Z-scan technique carried out with continuous-
wave excitation and our preliminary results suggest that laser-induced thermal lens effects may be playing
a major role in the mode filtering observed in the GO-doped polymer microcavities.
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Caracterizacao estrutural da proteina nsP4 RNA polimerase
RNA-dependente do virus Chikungunya e busca por agentes
antivirais
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A febre Chikungunya, causada pelo virus Chikungunya (CHIKV), é uma arbovirose transmitida para
humanos através da picada de mosquitos do género Aedes sp. Os principais sintomas da fase aguda s3o
febre, exantema, vémitos, edemas, além de dores articulares e musculoesqueléticas. A doenca também
apresenta uma fase crénica, caracterizada pela persisténcia das dores articulares por meses ou até anos,
debilitando o paciente. (1) Até o momento ndo existe um tratamento especifico contra a infecgdo viral.
Portanto, existe a necessidade de se intensificar estudos que possam levar a novos candidatos a farmacos
ou vacinas contra este virus. O CHIKV é um virus de RNA de cadeia positiva, do género Alphavirus, cujo
material genético codifica duas poliproteinas; uma estrutural e outra ndo estrutural. Apés clivadas essas
d3o origem a nove proteinas maduras. Destas, trés formam o envelope viral (E1, E2 e E3), uma o capsideo
(proteina C), e outras quatro proteinas ndo estruturais (nsP1, nsP2, nsP3 e nsP4) estdo envolvidas no
processo de replicagdo genoma viral. (2) A proteina n&o estrutural nsP4 é a RNA-Polimerase RNA-
dependente (RdRp), que é considerada a principal proteina do complexo de replicagdo viral, exercendo
papel crucial neste processo. Dessa forma, a nsP4 é considerada um interessante alvo para a busca e o
desenho de novos farmacos inibidores e até o momento a sua estrutura tridimensional n3o foi elucidada.
(3) Neste contexto, este projeto propde a elucidacdo estrutural e a caracterizagio funcional da proteina
nsP4, bem como a busca por ligantes que possam atuar como potenciais inibidores. Como resultados
iniciais, foram realizadas as etapas de clonagem, expressdo em larga escala em sistema heterélogo (E.
coli) e purificagdo através de técnicas cromatograficas, possibilitando a obtencdo da proteina pura. A
nsP4 pura foi utilizada para a realizacdo de ensaios de cristalizacdo e algumas condicdes cristalizantes
encontram-se em processo de otimizacdo, visando obter cristais viaveis para os experimentos de difracdo
de raio-X.
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Effects of antineoplastic agents delivery by plasma membrane-
derived nanoparticle on neoplastic cells and immunoregulatory
properties on professional antigen presenting cells.
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Cancer is the most recurrent chronic diseases in the world. (1) In this scenario, human pancreatic carci-
noma is amid the neoplasias with the highest number of deaths, and the frequency of relapses demand
novel therapeutic intervention. (1) The present study aims the development of nanocarriers to transport
two first-line drugs used in clinical treatment (gemcitabine and paclitaxel) into tumor cells using the main
components from plasma membrane of pancreatic neoplasms. In cancer cell line and healthy cell, nano-
particles were tested in vitro for particle internalization, and cytotoxic activity of Gemcitabine/Paclitaxel
incorporated on nanocarriers. Moreover, particles were labeled with fluorescein isothiocyanate, a fluores-
cent substance used to evidence internalization by target cells. In order to observe particle specificity,
nanocarriers were exposed to PANC-1 cells (human pancreatic tumor), HEPA-RG cells (healthy phe-
notype liver cell line) and peripheral blood monocytes from healthy donors. Adhesion/internalization was
investigated by flow cytometry and the cytotoxic activity of immobilized drug was analyzed by methyl
tetrazolium (MTT) reduction and cell viability by Annexin V (apoptosis) and 7AAD (cell death) labeling.
The main factor that contributes to neoplastic cells growth and expansion is their ability to modulate tu-
mor microenvironment and evade immune surveillance. (2) Nanocomposites can prevent the production
of immunosuppressive cytokines and increase the activity of the main mechanisms of cellular immunity.
(3) We also study the nanocarriers ability to carrier immunomodulatory agents, both inside tumor cells
and immunocompetent cells. Therefore, nanoparticles were used to deliver antineoplastic agents to can-
cer cells and antigenic material to antigen presenting cells to modulate the activity of immune system,
establishing a pro-inflammatory response in tumor sites.

Acknowledgements: FAPESP (2018/12670-4), CNPq (142285/2017-0).
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Automacio de um frontEnd de RMN para controle de perifé-
ricos em baixa velocidade
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O desenvolvimento de técnicas de ressondncia magnética tem se mostrado fundamentais pois elas tém
grande aplicabilidade na industria, em analises clinicas, no estudo morfolégico da estrutura do material,
entre outros. E uma técnica ndo invasiva que permite analises e observaces de substancias presentes
no corpo de teste. (1) Assim, o desenvolvimento de um espectrémetro com ampla aplicabilidade, como
o desenvolvido pelo grupo CIERMag, tem ampla relevancia. Os sinais gerados pelo espectrometro
passam por um FrontEnd que faz uso de uma técnica que envolve a utilizacdo de miltiplos canais,
necessitando de circuitos para intermediar as transmissdes e recepcdes dos sinais captados e gerados.
No momento da atuacdo de uma aplicacdo deve-se ter o controle de diversas varidveis que podem
interferir nos resultados obtidos ou mesmo danificar os equipamentos, como, por exemplo, alteracdes 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 desenvolverd um dispositivo de
controle dos sensores, dispositivos periféricos e do FrontEnd, no caso desse Gltimo, para obter um maior
dominio sobre as atribuicdes dos sinais dos canais de recepcdo e de transmissdo e atribuir atenuacdes
para os transmissores e receptores da maneira que um usuario desejar.
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Caracterizacao de proteinas relacionadas a sintese e degra-
dacao do segundo mensageiro c-di-GMP em Pseudomonas
aeruginosa
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A regulacdo de diferentes processos celulares importantes de bactérias, como progressio do ciclo celular,
formacdo de biofilme, mobilidade e viruléncia é realizada pelo dinucleotideo ciclico c-di-GMP. (1) Dentre
esses processos, a transicdo do estilo de vida livre para o biofilme possui grande relevancia médica, sendo
estimado que 80% das doencas bacterianas em humanos s3o infeccdes biofilme-associadas. A formacao
do biofilme é vantajosa por conferir as bactérias: protecdo fisica do sistema imune e de antibiéticos,
ades3o para formar sitios de infeccdo e coordenacdo para expressdo simultdnea de fatores de viruléncia,
entre outras. (2) Descrito pela primeira vez em 1987, o segundo mensageiro c-di-GMP é sintetizado
intracelularmente, dado um estimulo externo ou interno, a partir de duas moléculas de GTP. Tal sintese
ocorre por intermédio de diguanilato ciclases (DGCs) que possuem o dominio GGDEF, e a degradacio
da molécula é realizada por fosfodiesterases (PDEs) com dominio EAL ou HD-GYP. Uma vez sintetizado
ele atua alostericamente sobre moléculas efetoras que agem sobre alvos que conduzirdo a uma resposta
fenotipica, como por exemplo: formacdo de flagelo, transcricio de genes, producido de exopolimeros
da matriz do biofilme. Varios efetores sdo controlados por esse mesmo mensageiro, o que levanta a
questdo de como um estimulo especifico leva a uma resposta especifica, sendo que o c-di-GMP, uma
vez sintetizado, poderia se difundir por todo o citoplasma e interagir com diversos efetores gerando
as mesmas respostas independente do estimulo. (1) Hipéteses surgiram para tentar explicar como a
especificidade nesse sistema de sinalizac3o ocorre: poderia ser decorrente de sintese localizada préxima
ao efetor seguida de degradagdo do c-di-GMP logo apés a interagdo; ou decorrente da afinidade de cada
efetor ao c-di-GMP; ou de uma rede de interacBes entre as diversas proteinas que sintetizam, degradam
e recebem o c-di-GMP; ainda uma combinaco dessas hipSteses também seria possivel. (1,3) Alguns
estudos apontam para a existéncia dessa rede de interagdes protéicas. (3) Objetivando ajudar a elucidar
o mecanismo desse mensageiro bacteriano esse projeto busca a caracterizacdo da estrutura, atividade e
interacdo das proteinas com dominios PAS, GGDEF e EAL, PA0169, PA3825, PA0285 e PA0575 que, a
partir de estudos in vivo, interagem com forca significativa e devem fazer parte dessa provavel rede de
interacdo de proteinas.
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Influéncia dos aspectos fisicos da superficie de tecidos biol6-
gicos no acoplamento da luz incidente

FORTUNATO, T. C. ; MORIYAMA, L. T.

therezacury@gmail.com

Quando a luz incide sobre um tecido biolégico, pode sofrer diferentes tipos de interacdo: reflexdo, re-
fracdo, espalhamento, transmissdo e absorcdo. A forma como a luz interage com um tecido depende
das caracteristicas 6pticas e estruturais do mesmo.(1) Nas fototerapias e nos procedimentos de fotodi-
agnéstico, a dosimetria é geralmente feita com base em dados empiricos e experiéncias divulgadas em
artigos cientificos, pouco se faz para personalizar a dosimetria na pratica clinica, embora seja conhecido
que a cor, hidratacdo e rugosidade da superficie do tecido possam influenciar na propagacio da luz.
Neste trabalho foram realizadas simulacdes computacionais da interacdo da luz com um meio tarbido
homogéneo cujas propriedades 6pticas s3o equivalentes as da derme da pele. As simulacdes foram feitas
utilizando a implementacdo do método de Monte Carlo desenvolvida por FANG denominada Monte Carlo
eXtreme (MCXLAB).(2) O objetivo do presente estudo & avaliar como a propagagdo da luz dentro do
meio tarbido depende do acoplamento da luz em sua superficie. Para isso, nas simulac@es, considerou-se
a existéncia de uma camada de material acima do meio tiarbido, com diferentes caracteristicas 6pticas.
Os resultados mostram que a adi¢do de algum tipo de material acima do meio tarbido altera o formato
da propagacio da luz, de forma que podemos otimizar os parametros para melhorar entrega da luz.
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Isolantes topoloégicos
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Isolantes topolégicos sdo sélidos que ao mesmo tempo se comportam como isolantes e metais, i.e., tém
superficies metalicas (sem “gap”) e s&o isolantes em bulk (com “gap”). Ao contrario de um pedago de
borracha coberto com um filme metalico (o que se aproximaria do conceito de um isolante topolégico), um
isolante topoldgico apresenta “naturalmente” estados quanticos metalicos na sua superficie e/ou borda
e, mais importante, estes estados quanticos sdo protegidos contra (retro) espalhamento por desordem,
impurezas n3o magnéticas etc. e portanto potencialmente ndo dissipam energia. Como descrito nas
publicagdes originais e com mais detalhes nos excelentes artigos de revisdo sobre o tema (e.g.),(1-2), , este
comportamento exético se deve essencialmente a efeitos relativisticos — interacdo spin 6rbita e o termo
de massa-velocidade — os quais d3o origem a inversdes de bandas de energia.Este trabalho de mestrado
possui como foco explorar e generalizar os modelos prévios de isolantes topolégicos ("BHZ model")
para incluir supercondutividade e possivelmente descrever experimentos recentes reportando observacio
de supercondutividade nos estados de borda em isolantes topolégicos 2D. Entretanto, devido ao curto
periodo que tive, visto que entrei no mestrado neste primeiro semestre, serd apresentado uma breve
introducdo sobre os isolantes topolégicos através do efeito hall quantico inteiro, no qual é manifestado
o efeito da resisténcia hall ser quantizada, da mesma maneira que a condutividade.
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Toxicidade e respostas bioquimicas em Daphnia magna ex-
posta a nanoparticulas de 6xido de cobre e de platina

ANDRADE, L. S. ; CHIQUITO, J. G. G. ; ZUCOLOTTO, V. ; DORNFELD, A.S. M.

leticia silvaandrade@hotmail.com

Nanoparticulas de ¢xido de cobre (NPs CuO) e de platina (NPs Pt) sdo amplamente utilizadas em
varias aplicac®es industriais e comerciais devido as suas interessantes propriedades fisicas e quimicas. O
aumento do uso e producdo destas nanoparticulas contribui para a presenca destes contaminantes nos
ecossistemas aquaticos, podendo causar toxidade aos organismos desses sistemas. (1) Diante disso, o
objetivo deste estudo foi avaliar a toxicidade e as respostas bioquimicas de estresse oxidativo no cladécero
Daphnia magna exposto as NPs de 6xido de cobre e de platina. Para isso, testes de toxicidade aguda e
determinagdo dos niveis de espécies reativas de oxigénio (ROS) foram realizados com os cladéceros em
concentragdes subletais das NPs selecionadas. Os resultados da concentragdo efetiva mediana (C 50)
para as NPs CuO e as NPs Pt foram de 0,09 mg Cu ~! e de 10,0 mg Pt ~! , respectivamente. Também
se notou a acumulacdo e a adsorcdo das NPs Pt no corpo dos cladéceros, principalmente nos apéndices
filtradores e na carapaca do animal, o que pode prejudicar as atividades de reproducdo, alimentacdo
e protecdo desses organismos. (2) A producdo de ROS foi medido nos tecidos dos clad6ceros logo
ap6s exposicdo as NPs e resultou em um aumento significativo nas concentracdes de 0,02 mg Pt L1
e 0,04 mg Pt ~! de NPs Pt e nas concentracdes de 0,02 mg Cu ~! e 0,03 mg Cu ~! de NPs CuO. De
acordo com os resultados de ROS no organismo é provavel que haja alteracdes na atividade enzimatica
antioxidante devido ao estresse oxidativo nas células. (3) Os dados obtidos até o momento apontam para
os possiveis riscos ecolégicos em populacdes de cladéceros com a contaminagdo dos sistemas aquéaticos
por nanoparticulas de CuO e de Pt.
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Construction of a quantum degenerate mixture of sodium and
potassium atoms to produce quantum turbulence

GUTIERREZ, E. D. M. ; MAZO, P. ; SALCEDO, E. G. I. ; FARIAS, K. M. ; BAGNATO, V. S.
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In this work, we present the state of the art of our experiment for a mixture of Na and K Bose-Einstein
Condensates. The specific case of Na-K mixtures is of particular interest due to its large flexibility,
with Bose-Bose and Bose-Fermi mixtures could be produced by changing the potassium isotope and the
different miscibility regimes, explored with the tuning of the interspecies interactions via the Feshbach
resonances for each combination. (1) We are going to investigate effects related to two different species
as effects of transferring quantum excitations, vortices and lattices formation, and quantum turbulence,
as well using this flexibility. Our experimental system is a composition of two independently atomic
sources attached to the main chamber, which is the Science chamber. We produce magneto-optical
traps (MOT) of Na and K atoms from 2D MOTs, which utilize a novel Zeeman slower configuration.
For the case of K, it is the first time that technique is implemented. We are running the Na BEC from
an Optical Trap and started first experiments on Lattices Vortices formation. Results also related to K
will be presented here, as the process using Gray Molasses (2) to deeply cooling, which is a necessary
procedure to mixture both species.
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Fontes Locais de Raios Césmicos Ultra Energéticos
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Mesmo apds um século desde seu descobrimento, a origem dos raios césmicos continua sendo um dos
grandes mistérios da ciéncia contemporanea. Os mecanismos de aceleracdo de raios cdsmicos ultra
energéticos (UHECR) sdo ainda desconhecidos, bem como as fontes que os originam. Entretanto, em
2018 a colaboragdo do Observatério Pierre Auger (PAO) demonstrou que os UHECR, com energias
acima de 10'® eV, apresentam origem extragalatica, tendo portanto, de se propagar por distancias
astrondmicas antes de atingirem a Terra. (1) Durante o processo de propagacdo, o espectro injetado
pela fonte sofre atenuacdo devido a: perda de energia de forma adiabatica consequente da expansio do
universo; interacdes com radiacdes de fundo césmico que resultam em perdas de energia via fotoproducio
de pions, fotoproducio de pares e~ e™, e, no caso de nacleos, fotodesintegracdo. Estes mecanismos,
além de modificarem o espectro emitido pela fonte astrofisica, tanto em relacdo a energia quanto em
relacdo & composicdo, produzem fluxos adicionais de neutrinos e raios gama. (2-3) Este projeto tem
por objetivo buscar fontes locais de UHECR, tais como a radio galaxia Centaurus A, por meio de uma
abordagem multi-mensageiro que envolve simulacées do fluxo de particulas que chegam a Terra ap6s a
propagacdo: nicleos, neutrinos e gama. Os calculos dos fluxos que chegam a Terra estdo sendo feitos
utilizando o software CRPropa3.0, que realiza a propagacdo de nicleos, neutrinos, fétons, elétrons e
positrons. Nele, estdo implementados os processos de perdas de energia acima descritos, além de diversos
modelos de radiagdo de fundo extragalatica (EBL) e distribuicdes de fontes. Também & possivel escolher
a composicdo dos primarios emitidos pela fonte, se a propagacdo serad unidimensional, tridimensional
ou quadrimensional, acoplando ou ndo campos magnéticos. Nesta primeira abordagem do problema,
calculou-se o fluxo de neutrinos produzidos pelo ajuste combinado do PAO, com indice espectral 0.87,
energia de corte de 101852 ¢}/, com composicio na fonte de 77 % N e 23 % Si. (3) Utilizando tais dados,
produziu-se o fluxo de neutrinos gerados por tal espectro e comparou-se o resultado com as sensibilidades
de experimentos atuais e futuros: lceCube (2018), Auger (2017), ARA, ARIANNA, GRAND e POEMMA
(em 3 anos). (2) Com tais dados, nota-se que o fluxo de neutrinos vindo da propaga¢édo néo sera medido
pelos experimentos atuais (IceCube, Auger) ou previstos para 3 anos.

Referéncias:

1 AAB, A. et al. Observation of a large-scale anisotropy in the arrival directions of cosmic rays above
8 x 10'8 eV. Science , v. 357, n. 6537, p. 1266-1270, 2017. 2 DAS, S.; RAZZAQUE, S.; GUPTA,
N. Ultrahigh energy cosmic rays and neutrinos from light nuclei composition. Physical Review D
v. 99, n. 8, p. 083015-1-083015-18, 2019. 3 AAB, A. et al. Combined fit of spectrum and composition
data as measured by the Pierre Auger Observatory.  Journal of Cosmology and Astroparticle
Physics , v. 2017, n. 4, p. 038-1-038-40, Apr. 2017.

281 281



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG177

Artificial neural networks and complex networks: an integra-
tive study of topological properties and pattern recognition

SCABINI, L. ; BRUNO, O.
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Artificial neural networks (ANN) and Complex networks are gaining attention nowadays due to advances in
artificial intelligence, computer hardware, and big data phenomena. Recent deep ANN architectures have
been achieving outstanding performance on various problems, which led to the proposal of many models.
However, due to the lack of knowledge of its internal functioning, these techniques are used as a black box
approach. For instance, it is possible to produce images that are completely unrecognizable by humans,
but which deep convolutional networks strongly believe to be recognizable objects.(1)New studies are then
needed regarding the functioning of these networks, contributing to the development of more robust and
interpretable models. An interesting alternative is to analyze ANN as complex systems, such as a complex
network. It was shown(2) that an ANN with a small-world topology performs better than traditional
fully-connected networks for the diagnosis of diabetes. Moreover, complex network measures show some
correlation with the function of the deep belief ANN neurons.(3) In this context, we propose a study
to improve the understanding of ANN through complex networks and we hypothesize that the system
topology plays a crucial role in its overall functioning. To achieve that, the ANN elements are modeled
as a complex network considering the active interaction between its entities (neurons). The topological
properties of the system are analyzed with the goal of establishing correlations between its structural
organization and functioning. Our first analysis considers deep feedforward ANN as directed graphs,
where connections point towards the propagation of information (forward) from the input to the output
layer. We then analyze the correlation between two topological measures (input and output strength) of
the hidden layers with the network performance (accuracy rate). Results using 1000 ANN with different
random initial weights trained in two different datasets indicates a strong correlation between the network
accuracy and the average strength of hidden neurons. This indicates the existence of topological elements
responsible to improve the network performance. For instance, in our case networks with higher accuracy
have hidden neurons with negative average input and output strength, while networks with low accuracy
show the opposite. We then believe that there are other network properties related to its internal
functioning, such as other centrality and path-based measures. The continuation of this research will
then focus on the elaboration of new methods to improve ANN architectures according to our findings
regarding its topology properties.
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Skyrmions auto duais a partir do ansitze conforme e mapa
racional
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O modelo de Skyrme (1-2) é uma teoria efetiva n3o linear para o tripleto de pions em 3+1 dimensdes
no regime de altas energias, sendo sua ac3o definida em termos do campo de Skyrme o qual pertencente
ao grupo SU(2). O carater topolégico do modelo pode ser capturado em uma quantidade conservada
chamada de carga topoldgica que pode ser interpretada como namero de nucleons. Uma extensdo do
modelo de Skyrme pode foi realizada em (3) através da introdugdo de um matriz 3x3 real e simétrica
acoplada ao termo quadratico nas derivadas espaco-temporais do campo SU(2) e sua inversa acoplada
ao termo quartico, introduzindo mais seis graus de liberdade ao sistema. Tal generalizacdo do modelo de
Skyrme preserva a estrutura topolégica do modelo e da a ele um setor auto dual, onde se pode procurar por
solucBes estaticas através das equacdes de auto dualidade. As equacbes de auto dualidade s3o equacdes
diferenciais de primeira ordem que automaticamente implicam nas equacdes de segunda ordem de Euler-
Lagrange e saturam o limite inferior da desigualdade de Bogomolny, o que garante que as solu¢ées auto
duais sdo as solu¢des de minimo global de energia. Contudo, em (3) foram apenas construidas solucdes
de carga unitaria para modelo de Skyrme extendido. Neste trabalho se determinard o comportamento
da matriz responsavel pela extensdo do modelo dentro do setor auto dual e se construira solu¢bes exatas
de carga topolégica arbitraria através dos ansdtze mapa racional, utilizado para se construir solucées
aproximadas do modelo de Skyrme original, e do ansatz toroidal construido a partir de combinacdes
entre as simetrias internas e externas da acdo do modelo de Skyrme extendido.
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Determinantes estruturais para a especificidade de interacao
nas interfaces G e NC de septinas humanas

LEONARDO, D. A. ; NASCIMENTO, A. ; ANDRE, I. ; VALADARES, N. ; WATANABE, T. ; USON, I.
; GARRATT, R. C.

dleonardo®@usp.br

Septinas s3o proteinas envolvidas em varios processos celulares e para desempenhar suas funcées, pelo
menos trés dos quatro grupos diferentes devem se associar para formar heterofilamentos formando dois
tipos de interface: a interface G e NC. (1) Embora o tipo de interface de contato e a ordem especifica
das septinas na montagem do filamento sejam conhecidos, os mecanismos moleculares que controlam a
polimerizag3o correta do filamento ainda s&o desconhecidos. (2) Aqui, descrevemos estudos realizados nas
interfaces G e NC de septinas para descobrir os determinantes estruturais da especificidade da interaco.
As combinagées "G"de septinas foram purificadas para serem caracterizadas usando técnicas biofisicas,
mostrando dimeros em solugdo com a presenca de GTP/GDP. Os dimeros exibem uma estabilidade
térmica diferente, o que pode indicar preferéncias durante a formacdo do complexo. Essa condicdo foi
estudada com o MST, demonstrando que ndo ha diferenca significativa nas constantes de dissociacdo,
o que reforca a ideia de substituicdo entre septinas no mesmo grupo. Nos estudos de interface "NC",
as estruturas dos coiled-coils nas septinas 1, 4 e 5 foram resolvidas. Uma orienta¢do antiparalelo foi
observada para SEPT1 e SEPT4, com um lado hidrofilico e um lado hidrofébico (um novo motivo ainda
n3o relatado), enquanto o coiled-coil de SEPT5 tem uma orientagdo paralela (com interface de contato
classico). Isso sugere que essas sequéncias podem adotar as duas orientagdes, o que poderia explicar a
formacdo de estruturas de alta complexidade, como redes de filamentos que foram observadas in vivo
e em imagens TEM.
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Buracos negros primordiais interagindo com cordas césmicas
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Cordas césmicas sdo defeitos topolédgicos que provém de cenarios inflacionarios como a GUT. Acredita-se
que as cordas césmicas podem estar ligadas a teoria das cordas fundamentais da Teoria das Cordas. Na
altima década, modelos inspirados em cordas assumindo o modelo padrdo de campos (e nosso mundo
4-dimensional) como sendo confinado em uma brana com trés dimensdes espaciais em um espa¢o tempo
de dimensdes maiores.(1) Esse modelo inspira cenarios de inflagdo que quase sempre prevéem a producio
de cordas em seu final. Se assumirmos que a escala da quebra de simetria na transicdo de fase na qual as
cordas césmicas sdo formadas é bem menor do que a escala de Planck, é possivel linearizar as equa¢des
de campo de Einstein e determinar os efeitos gravitacionais das cordas. No caso de cordas retilinias e
estaticas no limite de cordas finas a métrica pode ser dada explicitamente e pode ser combinada com a
solucdo exata de simetria cilindrica das equacdes de Einstein. Com isso, o espaco tempo ao redor da corda
é locamente plano mas globalmente cénico, com a coordenada angular variando de de 0 a 2(1—4Gy),
com G sendo a constante de Newton e p a energia por unidade de comprimento da corda. E possivel
encontrar solucdes para buracos negros perfurados por cordas césmicas pela solucdo de Schwarzschild,
diferindo do caso esfericamente padrio substituindo a variavel angular por (3, com [ sendo relacionado
ao angulo deficitario. Nesse caso o espaco tempo deixa de ser unicamente determiado pela massa, passa
a ser descrito também por esse pardmetro do angulo deficitario. Como uma teoria atualmente aceita
é a de que o espectro Gaussiano (quase) invariante por escala da CMB tem sua origem no periodo
inflatério do inicio do universo e os modelos inflacionarios predizem a producio de cordas césmicas e de
pequenos buracos negros primordiais, a interacdo entre cordas césmicas e buracos negros é de interesse
ser estudada. O Objetivo central desse estudo é a interacdo entre cordas césmicas e buracos negros
primordiais usando modelos teéricos de campo (2), discutindo técnicas numéricas, o estabelecimento de
condicdes no horizonte e a construcio de solucdes.
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Development of a technique combining photobiomodulation
and radiotherapy to enhance the tumoral response to ionizing
radiation
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Photobiomodulation (PBM), a technique that is being used for over 40 years, is based on applying light in
order to modify cellular processes such as proliferation, tissue regeneration and analgesia. These effects
are strong evidences that PBM can modulate the cell cycle and increase tissue oxygenation, which are
determinant factors in a radiotherapy result (1). Therefore, in this project, the investigation of the combi-
nation of these techniques to the development of a protocol that enhances tumor damage and treatment
efficacy is proposed. In vitro experiments will enable the study of PBM in cell proliferation and cell
cycle and its combination with radiotherapy, using the 3-(4,5-dimethylthiazol)-2,5-diphenyltetrazolium
bromide (MTT) assay and flow cytometry. From these experiments the protocols for in vitro analysis
will be determined. An oral cavity cancer model will be applied, using the human squamous cell carci-
noma cells SCC-25, and in vivo tumor induction will be performed in hairless mice. The aim of these
experiments is the evaluation of the techniques combination in a model of higher biological complexity
and the analysis of tumor damage and animal survival in order to propose a protocol that enhances the
cancer response to ionizing radiation.

Referéncias:

1 BALCER-KUBICZEK, E. K. Apoptosis in radiation therapy: a double-Edged sword. Experimental
Oncology, v. 34, n.3,p. 277-85.,2012.

286 286



SIFSGE
SIFSC 9, 05 a 09 de agosto 2019, S3o Carlos-SP

PG182

Diagnéstico de doencas em citros por meio de Deeplearn
combinado a imagens de espectroscopia de fluorescéncia
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O Objetivo foi criar um modelo computacional (1) capaz de diferenciar e diagnosticar de maneira precisa
qual doenca dentre as principais, que sdo: i) Cancro Citrico; ii) Greening; iii) Verrugose; e iv) Deficiéncia
de Zinco (2); que acometem uma determinada arvore produtora de citros a partir de uma imagem obtida
por meio de espectroscopia de fluorescéncia (2) de uma folha sintomatica. A partir do uso de um conjunto
de LEDs de alta poténcia em 405 nm para realizar a excitacdo a amostra, combinado a um filtro passa
banda de 690 nm foram coletadas imagens de 100 amostras de folhas sintomaticas de cada uma das
doencas acima citadas. Estas imagens foram submetidas a um algoritmo de Deeplearn baseado em
redes neurais convolucionais e conceitos de TransferLearning (3), onde foram utilizadas 90% delas para
treinamento e 10% para teste para a busca da configuracdo ideal de pesos da rede por meio de técnicas
de busca exaustiva. Por meio do uso de algoritmos de forca bruta foi encontrado o resultado de 95%
de precisdo pelo método das redes neurais convolucionais, contra resultados passados que n3o atingiam
os 80%. Conclui-se que O método se mostrou altamente eficiente obtendo resultados os quais podem
ser aplicados ao campo e muito superiores aos métodos classicos da literatura e aos foram utilizados em
trabalhos anteriores da area, alcancando uma precisdo muito alta mesmo se tratando de uma classificagdo
multiclasses, algo que é extremamente custoso e dificil de se realizar.
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