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Carta de apresentacao

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

Como de costume, uma das principais atracdes da SIFSC é o Workshop da Pés-Graduacgdo, ja em sua
272 edicdo, incluido no evento em 2011. Além de apresentacdes da Pés-Graduacio, alunos de iniciacdo
cientifica também podem apresentar seus trabalhos. Durante o Workshop, todos os estudantes so
avaliados por professores e pés-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 participa¢do 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. Apdés 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-Graduacdo pelo apoio. Agradecemos também a todos os avaliadores e palestrantes, sem os quais o
evento n3o seria possivel. Agradecemos a presenca de todos os participantes. Agradecemos especialmente
as bibliotecarias do instituto, que dedicam arduo trabalho e esforco na padronizacdo e adequagéo do livro
de resumos.

Comissdo Organizadora da SIFSC 13
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Dark matter spike and gamma-ray boost around the black
hole at the Galactic Center
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Nowadays, it is widely acknowledged that the Universe's matter density is predominantly composed of
an enigmatic constituent known as Dark Matter (DM). This DM is thought to be composed of a novel
elementary particle that is neutral, stable, and non-baryonic in nature. In dense regions of the Universe,
DM may undergo self-annihilation or decay, generating a potent gamma-ray signature. (1) Dwarf galaxies,
galaxy clusters and the Galactic Center are compelling candidates to harbour such sizable high energy
gamma-ray signals. The adiabatic growth of a black hole in the center of some of these objects can lead
to a significant enhancement of the dark matter density close to the hole and, as a consequence, a strong
enhancement of the expected gamma-ray flux. (2) For instance, the center of the Milky Way harbours
a supermassive black hole (SMBH), Sagittarius (Sgr) A*, and a bright gamma-ray source has been
observed by both the Fermi-LAT and H.E.S.S. telescopes, in a position coincident with the SMBH. This
project aims to study the creation of adiabatic spikes in the center of DM halos, and to test whether the
self-annihilation "boost"effect around Sgr A* can explain the Galactic Center central gamma-ray source.
The main objective of the proposed activity is to introduce the student to the context of research in
Astrophysics and Astroparticle Physics, by means of the study of one of the leading topics in this field:
the indirect search for dark matter.

Palavras-chave: Matéria escura. Centro galactico. Buraco negro.
Agéncia de fomento: Sem auxilio
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Preparaciao e caracterizacdo de vidros fosfatos de ions
alcalinos e alcalinos terrosos
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A substituicdo de baterias de eletrdlitos liquidos para baterias de estado sélido permitiu diversos estudos
para aplicacdes industriais. Materiais vitreos sdo candidatos a substituir os eletrélitos liquidos em baterias
de Litio. (1) Para entender esses materiais, duas séries de vidros mistos de Li com cations mono (Na™') e
divalente (Ca™), Li-Na e Li-Ca, respectivamente, foram consideradas: (1—x—y)LisO — xR — yP0s,
com R = CaO ou R = Nay0, com 0,4 <y < 0,5 (fragdo molar), 0 < x < 0, 6 e razdes de substituicdo
0 < [Li]/[Li+ Ca] <1e0 < [Li]/[Li+ Na] < 1. Volumes molares e temperaturas de transi¢do vitrea
foram analisados em funcdo da concentracdo do cation alcalinoterroso e da concentracdo de P»0Os.
Técnicas de ressonancia magnética nuclear em ntcleos de 3'P e 7Li foram aplicadas para analisar a
estrutura de curto e médio alcance em torno dos grupos fosfatos. (2-3) Como fungéo de Ca, variagdes no
desvio quimico isotrépico médio, crescimento da 7}, e da densidade, foram explicadas pelo maior potencial
ionico do Ca em relacdo ao Li. Ainda, verificou-se que concentracdes maiores de P,Os produzem matrizes
vitreas menos compactas (redugdo na fragdo de empacotamento) e mais rigidas (elevagdo das 7}). Por
fim, os experimentos e resultados no estudo da ordem de médio alcance das matrizes vitreas na série
Li-Na mostraram as conectividades existentes para diferentes composicdes, onde o niimero de conexdes
Q? — Q? crescia a medida que a concentracdo de P,Os; aumentava. O resultado mostrou, também,
que a adicdo de outro ion a cadeia, no caso o Li, fez com que a quantidade de dimeros se reduzisse
drasticamente, sendo essa a primeira evidéncia experimental de diferente organizacdo em médio alcance
de vidros fosfatos mistos.

Palavras-chave: Ressonancia magnética nuclear. Vidros fosfatos. Transi¢3o vitrea.
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com peptideos de proteinas Gic
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Septinas sdo proteinas citoesqueléticas capazes de se ligar a nucleotideos de guanina e participam de
funcdes celulares diversas como exocitose, fagocitose, citocinese, entre outras, com presenca em todos
os metazoarios e fungos. (1) Estruturalmente as septinas se destacam pela organizacdo em complexos
heteroligoméricos lineares que se unem em filamentos e em estruturas de maior complexidade. Em
leveduras, temos o octdmero composto por Cdcl1-Cdc12-Cdc3-Cdc10-Cdc10-Cdc3-Cdc12-Cdcell, no
qual as septinas Cdc3 e Cdcl2 estdo associadas por uma interface do tipo NC, de forma que seus
dominios C-terminais formam uma regido de coiled-coil.supostamente paralelo e heterodimérico. E fato
que septinas interagem com outras proteinas, como as proteinas BORG's humanas, membros da familia
das efetoras da Cdc42, responsavel por regular diversos processos do ciclo celular. Essas proteinas ligam-se
ao coiled-coil.da SEPT6-SEPT7, analogo ao da Cdc3-Cdcl2, por um dominio chamado BD3. (2) As
homélogas funcionais de BORG's em levedura sdo as chamadas Gicl e Gic2. Desta forma, neste trabalho
buscou-se estudar a interac3o entre o coiled-coil.de Cdc3-Cdcl2 com as Gic's, predita pela modelagem
do complexo em AlphaFold2. verificando se ocorre de forma analoga ao que se observa em humanos.
Para isso, a interacdo dos dominios C-terminais das septinas Cdc3-Cdcl2 com a regido BD3 das Gic's
foi explorada por meio de espectroscopia por dicroismo circular, utilizando uma analise comparativa da
temperatura de melting.dos complexos. (3) Os experimentos de desnaturagdo térmica foram conduzidos
em diferentes ensaios, envolvendo também peptideos Gic-BD3 mutados a fim de validar o modelo de
interacao.
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Ressonidncia magnética nuclear em estado sélido para o
estudo de silica organicamente modificada dopada com
complexos organometalicos luminescentes.
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Neste projeto de iniciaco cientifica, propomos o estudo de materiais hibridos organico-inorganicos obtidos
pelo processo sol-gel. Os materiais sdo obtidos pela reacdo de silanos organicamente modificados,
formando matrizes porosas ou ndo, que podem ser dopadas, durante ou apds o processo de sintese,
com complexos organometalicos. Esses materiais apresentam luminescéncia com base na emiss3o do
centro metalico, sendo indicados para aplicagdes em optica e fotonica. (1) A intensidade, tempo de
vida e rendimento quantico do processo de luminescéncia est3o relacionados com a sinergia entre os ions
emissores e a matriz hospedeira. Portanto, o conhecimento sobre a estrutura do ormosil e como ela é
afetada pela presenca das espécies luminescentes é de fundamental importancia. O objetivo geral da
pesquisa é a caracterizac3o estrutural da rede hospedeira e o impacto do processo de dopagem nesta
estrutura, utilizando técnicas de Ressonadncia Magnética Nuclear (RMN) de estado sélido. (2) Este
projeto se encaixa na area de tecnologias habilitadoras, setor de materiais avancados; uma das areas
definidas como prioritarias pelo MCTIC.
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Desvio da transicio de Condensado de Bose-Einstein na
presenca de uma segunda espécie
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Gases quéanticos como os condensados de Bose-Einstein sdo produzidos experimentalmente a partir de
sistemas de gases ultrafrios fracamente interagentes resfriados a temperaturas de centenas de nanokelvins.
O ponto critico da transicdo nestes sistemas difere do ponto critico dos exemplos de livro-texto em que
se considera um gas ideal homogéneo uma vez que, além da interacdo entre seus constituintes, estes
gases sdo comumente produzidos em armadilhas harménicas. (1) A presenca de uma segunda espécie
atémica introduz um outro desvio ao ponto critico da transicdo relacionado as caracteristicas desta nova
espécie (i.e. nimero de atomos, interagdo inter- e intraespécie). No caso de misturas béson-férmion, este
desvio é conhecido, porém, no caso de misturas béson-bdson, esta expressdo ainda permanece inédita na
literatura. (2) Neste projeto, estudamos o desvio da temperatura critica devido a interagdo da segunda
espécie tanto no regime térmico, quando no condensado. Este trabalho contempla a parte tedrica que
sera observado em um sistema de Condensados de Bose-Einstein de Sédio em dois estados hiperfinos.

Palavras-chave: Condensado de Bose-Einstein. Transicdo de fase. Misturas béson-béson.
Agéncia de fomento: FAPESP (2021/09920-1)
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O guiamento da luz é condigdo necessaria para o desenvolvimento de novas tecnologias foténicas,
principalmente em dispositivos de 6ptica integrada. O desenvolvimento de tais guias em materiais vitreos
apresenta vantagens principalmente relativas a tridimensionalidade e robustez mecénica.(1) Vidros de
Pirofosfato de metais pesados possuem uma larga janela de transparéncia e exibem efeitos 6pticos nio
lineares de natureza ultrarrapida. Dessa forma, é possivel produzir estruturas de ordem micrométrica nesse
tipo de material com o uso de um laser suficientemente intenso. Diante disso, os objetivos do projeto
de iniciacdo cientifica foram primeiramente avaliar como amostras de vidros de Pirofosfato de Chumbo
aos quais foram adicionadas diferentes quantidades de Oxido de Niébio Pb2P207-Nb205 respondem a
pulsos ultracurtos do ponto de vista de microestruturacdo, bem como produzir as guias de onda neste
material. Para tanto, foram feitas as espectroscopias em UV-Vis das amostras a partir das quais foi
possivel estimar as energias de bandgap de cada uma delas. Além disso, através de método de dano zero
proposto por Liu, que diz que existe uma dependéncia entre a energia por pulso e a espessura das linhas
causadas por pulsos laser com perfil de intensidade Gaussiano que é dada por r2th=(w202InEpEth). (2)
Fazendo linhas usando diferentes valores de energia por pulso, é possivel obter a energia de limiar de
dano das amostras que, a partir de Fth=(2Eth)[rw20] se chega na Fluéncia de limiar de dano. Repetindo
o processo para diferentes nameros de pulso, o modelo Fth,N=(Fth,1-Fth,o0)e-k(N-1)+Fth,0co fornece
as fluéncias de limiar de dano para 1 e para infinitos pulsos , bem como, o pardmetro de incubacdo (k)
que é tdo maior quanto mais dificil é saturar o material.(3) Além disso, foram medidos os parametros de
Keldysh para cada uma das seis amostras. Essa quantidade determina qual mecanismo de fotoionizacio
n3o linear predomina nos processos de microfabricacdo no material dado. Os resultados até o momento
apontam que, para todas as amostras, as absorcdes sdo predominantemente de natureza multifoténica.
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Grupos Casuais sdo parte do que rege as relagBes sociais, pois determinam os grupos que sdo formados
em um determinado espaco. Como numa festa, estudar a formac3o de diferentes tamanhos de grupo,
quem deixa a festa ou quem permanece sozinho, estudar estes comportamentos é estudar a Dindmica de
Grupos Casuais. Portanto, Grupos Casuais sdo grupos formados de maneira espontanea ou aleatéria. O
fato de n3o terem uma estrutura prévia e serem formados apenas para a realizacdo de uma atividade da
aos grupos uma grande liberdade de como podem se organizar, ja que, em geral, ndo ha conexdes feitas
previamente. Alguns exemplos de grupos casuais sdo: festas ou pausas no trabalho de funcionarios em
grandes empresas, um grupo voluntario, discussdes em féruns online ou mesmo relacdes em grupos de
animais sociais. Como grupos que tem um grau de liberdade alto em suas conexdes, a maneira de como
modelar seus comportamentos tende a ser complexa. Portanto, em nosso trabalho escolhemos trabalhar
com um modelo mais simples de Dindmica de Grupos Casuais, o0 modelo de Dois Grupos, desenvolvido
por Harrison White em 1962. (1) Dessa forma, buscando entender de forma basica a Dindmica de
Grupos Casuais e aprender a trabalhar com simulacdes estocasticas por meio do algoritmo desenvolvido
por Gillespie. (2-3) Nesse modelo de Dois Grupos, temos dois pardmetros principais que determinam a
probabilidade de haver entrada ou saida de individuos no sistema. E a partir desse modelo, foi feito um
estudo analitico e estocastico do problema. A analise numérica do problema é baseada na probabilidade
da existéncia de uma formatacdo dos grupos. Ao utilizar o algoritmo de Gillespie sdo simulado possiveis
processos que podem ocorrer em nosso modelo de forma que é possivel estudarmos uma Gnica simulagdo e
vermos sua situacdo de equilibrio ou podemos fazer uma média temporal de diversas simulacdes. A partir
dessas analises podemos estudar em detalhe o sistema de Dois Grupos e ter uma melhor compreenséo
quanto as Dindmicas de Grupos Casuais.

Palavras-chave: Grupos casuais. Processos estocasticos. Algoritmo de Gillespie.
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Septinas sdo proteinas que se ligam a nucleotideos de guanina, muitas sendo capazes de hidrolisa-los.
S3o consideradas proteinas citoesqueléticas, participando de diversas funcdes celulares como a citocinese,
exocitose, fagocitose, trafego de vesiculas, entre outras. Ainda, ja foi demonstrado que a expressdo
ectopica, delecdo e/ou mutacdo de genes correspondentes as septinas estdo associadas a diversas
patologias, incluindo: infertilidade, neuropatias e varios tipos de tumor. As septinas tém como principal
caracteristica a capacidade de polimerizacdo, iniciada com a formacdo de complexos heteroligoméricos.
Dentre estes complexos, o melhor ja caracterizado é um hexadmero, formado pelas septinas humanas
SEPT2, SEPT6 e SEPT7, numa ordem 2-6-7-7-6-2. (1) Alguns estudos mostraram que esse complexo
fisiolégico pode conter também, duas moléculas adicionais de outra septina, a SEPT9, constituindo
assim um octdmero como unidade estrutural. (2) Ambos, hexdmeros e octdmeros, polimerizam-se
via suas extremidades para formar filamentos, sendo capazes assim de organizar estruturas mais
complexas. Estudos recentes mostraram que, num mesmo filamento, é possivel encontrar uma mistura de
octameros e hexameros, sendo que SEPT9 ocupa o centro dos octdmeros (2-6-7-9-9-7-6-2). Estruturas
cristalograficas para a SEPT9 (e de outras septinas do mesmo grupo) foram resolvidas, tanto complexadas
ao GDP quanto a um analogo de GTP. (3) As estruturas revelaram que a interface NC entre dois
mondmeros de septinas deste grupo é flexivel e, portanto, diferente de todas as demais interfaces
encontradas ao longo do filamento. Baseado nesta observacdo, foi levantada a hipétese de que
a flexibilidade desta interface esteja relacionada a ligacdo e hidrélise de GTP. A consequéncia da
alteragdo da interface dependente do nucleotideo ligado seria a movimentagdo de uma hélice (a0) ora
para fora e ora para dentro da interface, podendo esta hélice assumir uma conformacio transiente e
compativel & interacdo com membranas. Para comprovar esta hipétese, é necessario produzir e analisar
a oligomerizacdo de septinas integrantes do grupo da SEPT9 (SEPT3, SEPT9 ou SEPT12) usando
construcdes que incluam e estabilizem a hélice a0 nas suas possiveis conformacées. Estas construcdes
foram idealizadas e, posteriormente, fundamentadas a partir de softwares (Alphafold, Dynamut e PISA)
que exploraram e analisaram numericamente varidveis cruciais para o sucesso das mesmas. Atualmente,
as construcdes estdo sendo produzidas experimentalmente para avaliar nossa hipdtese.
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O céancer de pulmio é um tipo de neoplasia de alta incidéncia e mortalidade no Brasil e no
mundo, sendo diagnosticado, na maioria dos casos, em estagios avancados, o que dificulta o seu
prognéstico. (1-2) Diante disso, pesquisas tém explorado novas propostas envolvendo nanotecnologia
para aumentar a eficacia e a biodisponibilidade de farmacos no tratamento desse tipo de cancer. Neste
estudo desenvolvemos um sistema nanoestruturado de poli(acido latico-co-glicélico) (PLGA) para a
entrega e liberacdo de paclitaxel (PTX) na terapia do cancer, capaz de modular ou otimizar a acio
deste quimioterapico. A técnica de emulsdo simples foi utilizada para desenvolver as nanoparticulas
(NPs) poliméricas contendo PTX, que apresentaram um tamanho médio de 161,7+7,4 nm, indice de
polidispersdo (PDI) 0,17+0,02 e potencial zeta de -23,2+3,2 mV. Outras analises fisicoquimicas est3o
em andamento para melhorar a caracterizacdo das NPs, além do ensaio de viabilidade e internalizacio
celular. O desenvolvimento desse nanossistema €, portanto, significativo na busca por novas abordagens
terapéuticas para o tratamento de cancer de pulm3o.
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O cancer é considerado um problema de saide publica, com diversos subtipos, como é o caso do cancer
de mama, que apresenta dezenove subdivisdes principais. Entre elas, destaca-se o cancer de mama
triplo-negativo (TNBC, triple-negative breast cancer), que é uma das formas mais agressivas da doenca.
O TNBC é caracterizado pela auséncia dos receptores de progesterona e estrogénio, além da amplificacdo
do receptor tipo 2 do fator de crescimento epidérmico humano (HER2), o que contribui para prognésticos
desfavoraveis, tardios e altas taxas de metastase cerebral e pulmonar. Nas ltimas décadas, houve avancos
promissores no tratamento do TNBC, embora ainda existam desafios significativos. (1-3) Uma area de
grande interesse é a utilizacdo de produtos naturais em estratégias terapéuticas combinadas, como as
lactonas. Neste projeto, foi realizada uma triagem biolégica inicial de compostos bioativos conhecidos
como lactonas, planejados para atuarem na proteina tubulina, que é o alvo molecular do estudo,
influenciando sua capacidade de polimerizac3o e inibindo seletivamente a proliferacdo de células TNBC da
linhagem MDA-MB-231. Para isso, trés compostos sintéticos de lactonas foram selecionados com base em
ensaios prévios de citotoxicidade in vitro, com indice de seletividade (IS) superior a 9 (MDA-MB-231 em
comparagdo com fibroblastos humanos saudaveis, HFF-1), e investigados em fibroblastos ndo-tumorais
da pele humana (HFF-1). Os resultados mostraram um perfil promissor de seletividade citotéxica,
fornecendo evidéncias para a continuacdo da investigacdo e caracterizacdo das trés moléculas. Além
disso, a poténcia biolégica dos compostos em relaco a inibicdo da migracio e invas3o celular foi avaliada
por meio de ensaios quantitativos em cadmara de Boyden, revelando que as lactonas possuem ordens de
poténcia semelhantes, e a substituicio de um metoxibenzeno por um bromobenzeno n3o resultou em
alteracdes significativas. A modulacdo da tubulina pelos compostos foi avaliada por meio de um ensaio de
polimerizacdo in vitro da proteina, utilizando o composto fluorescente DAPI, que se liga preferencialmente
aos microttbulos em vez dos dimeros livres de tubulina. A triagem realizada em concentragao tnica (100
1M) identificou todos os compostos como inibidores de polimerizagcdo da tubulina.
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Em um meio poroso, ha constante interacdo de diferentes fluidos, por exemplo agua e 6leo, além da
comunicacdo entre regides de caracteristicas variadas cujas moléculas encontram-se em movimento de
translacdo devido a autodifusdo. Dessa forma, ha necessidade de caracterizagdo da estrutura e dindmica
das moléculas de um fluido confinado, como também, obtencio de propriedades fisico-quimicas do
meio confinante. Diante desta relevancia, a Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) apresenta técnicas
avancadas e constitui umas das mais importantes ferramentas na caracterizacdo de meios porosos.
Em suma, a partir de métodos computacionais de reconstru¢do de Meios Porosos Digitais (MPD) e
experimentos de RMN, aplica-se a teoria de relaxometria, a partir da compreensdo da equacdo de Bloch
e processos de difusdo descritos pelas Leis de Fick. Desse modo, a fim de analisar a conectividade
entre poros de tamanhos distintos no meio poroso, onde as moléculas confinadas encontram-se sob
efeitos difusivos, foi implementado e simulado computacionalmente o experimento de T, Filtered. T>-T5
Exchange.(1): uma nova proposta do Laboratério de Espectroscopia de Alta Resolugdo por RMN (LEAR),
sendo uma implementacdo do experimento de Ty-T, Exchange.proposto por Lee.(2) Assim, uma das
analises consistiu na obtencdo de dados experimentais para amostras de rochas carbonaticas e areniticas,
confeccionadas em formato de plug.cilindricos de 10x20 mm, a fim de observar os efeitos de troca entre
os diferentes poros das amostras. Outra abordagem consistiu na implementacdo de modelos numéricos
das equacdes de troca, onde foi estudado a maxima intensidade de sinal a ser observado por RMN
considerando um modelo de dois poros. Estas analises trazem elementos importantes para entender o
experimento de Exchange.entre diferentes poros. O principal desafio do experimento T5-T, Exchange.esta
em estimar os pardmetros relacionados as taxas de troca. Isso ocorre devido & baixa quantidade de sinal
presente na microporosidade, muitas vezes sendo menor que 5% do sinal total, sendo fortemente afetada
pelo ruido presente no sinal. Além disso, esta componente de sinal surge na distribuicdo de tempos de
relaxacdo variando tanto em amplitude quanto em posicdo quando utilizado o método convencional da
transformada de Laplace. Todavia, foi constatado que o experimento de Ty~ Filtered. Ty-Ty Exchange.é
mais rapido, permitindo o estudo mais profundo dos efeitos de troca e relaxacdo em meios porosos,
podendo assim ser inserido em uma ampla gama de aplicagdes, como no estudo de rochas reservatério
em laboratério.
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Um dos problemas fundamentais em evolugdo pré-bidtica é explicar a coexisténcia de moléculas
autorreplicadoras estruturalmente distintas, condicdo necessaria para o surgimento e estabilizacdo de
aglomerados moleculares suficientemente complexos capazes de codificar (ou até mesmo atuar como)
um metabolismo rudimentar. Modelos classicos de evolucdo pré-biética, como o modelo de quase-espécies
(1), ndo permitem esse tipo de coexisténcia: apenas o replicador mais eficiente e seus mutantes
estruturalmente similares sobrevivem. Uma solucdo é a introducdo de elementos cooperativos na
dindmica de interagdo molecular, originalmente puramente competitiva, levando aos ciclos moleculares
cataliticos, denominados hiperciclos. A dificuldade & que os hiperciclos sdo vulneraveis a invasdo
de replicadores mutantes n3o cooperativos (parasitas), ou seja, moléculas autorreplicadoras que n&o
catalisam a replicagdo de nenhuma outra molécula do ciclo.(2) Neste projeto, vamos explorar como
os principios que garantem a evolucdo e manutencdo da cooperacdo na natureza podem ser utilizados
para proteger os hiperciclos contra parasitas. Como tanto o surgimento de replicadores mutantes como a
evolucio da populagdo préxima da extingdo necessitam de uma formulagio capaz de descrever a dindmica
de um namero pequeno de replicadores (3), vamos utilizar o algoritmo de Gillespie para simular a versdo
estocastica das equacdes de cinética quimica que caracterizam os varios modelos classicos de replicadores.
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Este projeto tem como objetivo introduzir o estudo dos fundamentos da mecanica quantica por meio da
resolucdo de problemas simples encontrados em muitos livros-texto, como o caso da particula em uma
caixa submetida a diferentes potenciais. (1) Visando aprimorar e aplicar as técnicas computacionais
adquiridas durante o curso, desenvolvemos programas para resolver numéricamente a equacdo de
Schrédinger utilizando o método das diferencas finitas. Os resultados obtidos foram comparados com
solucdes analiticas, para assim analisar a precisdo obtida, algo muito importante quando se trata de
solucBes numéricas. Através do uso de técnicas computacionais, pudemos visualizar de maneira mais
intuitiva o comportamento das equacdes que governam os fendmenos quanticos além de desenvolver
habilidades essenciais no desenvolvimento de programas e na interpretacdo dos resultados obtidos. Essa
capacidade sera altamente relevante para resolver problemas mais desafiadores que n3o possuam solucées
analiticas diretas. Como préximo passo, planejamos aplicar essas técnicas para investigar o modelo de
Kitaev continuo acoplado a um ponto quéntico.
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A fotocatalise da agua & um processo promissor para a conversdo da energia solar em hidrogénio verde,
abordando questdes globais relacionadas a energia e ao meio ambiente. Entre os materiais utilizados
nesse processo, as nanoestruturas de nitreto de carbono grafitico ( g-C3N;. se destacam por sua
sintese relativamente simples e n3o téxica, além de apresentarem caracteristicas estruturais e eletrénicas
suficientemente adequadas para reduzir e oxidar a molécula da agua. (1) No presente trabalho, foram
sintetizadas amostras de g-C3N,.em trés temperaturas diferentes: 600°C, 650°C e 700°C. Realizamos
estudos detalhados das propriedades pticas e eletrénicas dos materiais sintetizados, utilizando técnicas
como difragdo de raios X, espectroscopia de fotoelétrons excitados por raios X (XPS) e espectroscopia
UV-Vis. Adicionalmente, foram realizadas deposicdes de co-catalisadores nas amostras, utilizando uma
soluco de ruténio em concentracdes de 0,5%, 1% e 2% em massa. Nossos resultados demonstraram que
a deposicdo dos co-catalisadores aumentou significativamente a producdo de H2, sendo que a amostra
sintetizada a 650°C e impregnada com 0,5% de ruténio apresentou a maior producdo. As reacdes de
fotdlise da agua foram conduzidas em um sistema de reator de quartzo acoplado a um cromatégrafo
gasoso. Como fonte de irradiacdo, utilizamos uma lampada de xenénio juntamente com um filtro AM
1.5 G para simular a luz solar.
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Com a democratiza¢do do poder computacional, a dindmica de fluidos computacional (DFC) passou a ser
utilizada nas mais diversas areas do conhecimento. Uma das areas de maior potencial é a ciéncia médica
com aplicagdes de hemodindmica computacional para estudar pacientes e sujeitos saudaveis. Pensando
em aplicacBes de técnicas de DFC no estudo de artérias de pacientes com aneurismas cerebrais, realizamos
um estudo dos principais métodos de imagens angiograficas e de anatomia, em especial do circulo de
Willis pela grande ocorréncia de aneurismas nesta regido. (1) Para familiarizagdo com os softwares, foi
realizado um estudo de caso. Utilizamos o software de dindmica de fluidos computacional OpenFOAM
para comparar métodos numéricos e analiticos no caso da equagdo de Poiseuille. (2) Este estudo motivou
a discussdo da analogia eletronico-hidraulica, que vem a ser a base para simulagdes hemodinamicas. (3)
Ao todo, doze simulacdes em cilindros foram analisadas, sendo quatro em cada uma das classes: cilindro
(C), cilindro com afunilamento (A) e cilindro com afunilamento e extensdo (E). Casos de uma mesma
classe se diferenciaram nas condicbes de contorno e nos pardmetros geométricos de forma que fosse
possivel analisar o impacto destas mudancas no perfil de velocidade e na vazdo. Todos as simulacdes
foram executadas em estado estacionario e para isto o namero de Reynolds foi checado. Por fim,
concluimos com este estudo que os métodos numéricos satisfazem a equacio de Poiseuille, assim como
a analogia eletrénico-hidraulica.
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O objetivo deste trabalho é estudar a dindmica de uma economia baseada no jogo do bem publico e os
efeitos que diferentes estratégias possuem nesta. A estratégia de um individuo consiste em um algoritmo
a ser seguido durante as interacdes com o meio e os demais individuos. Em cada modelo, sera analisada
a estabilidade da populacio, isto &, se o ganho médio da populagio varia ou n3o e o ganho médio total
na economia. O jogo do bem publico € um modelo aplicado para se estudar a cooperagdo entre uma
populacdo que depende entre si para atingir um resultado 6timo, havendo estratégias egoistas dentro
dessa populacdo. Tais estratégias se beneficiam em relacdo as demais, porém prejudicando o resto dos
jogadores, assim como a si mesmas a longo prazo. A dindmica ird funcionar da seguinte maneira: Cada
iteracdo ira separar aleatoriamente uma populacio de diferentes estratégias em grupos de tamanho N,
onde os jogadores do grupo irdo jogar entre si. Apds o jogo, cada jogador ird comparar seu ganho com
outro jogador aleatério do mesmo grupo e, caso o ganho for menor, o jogador ird imitar a estratégia
do outro e, se os ganhos forem iguais, existe uma chance de cinquenta por cento do jogador imitar a
outra estratégia. Essa dindmica sera analisada tanto de forma analitica como computacional, utilizando
processos estocasticos, como as cadeias de Markov, na primeira abordagem, e simulacdes numéricas na
segunda. (1)
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A simulacdo numérica de sistemas fisicos é essencial para o estudo da fisica, pois os modelos teéricos
dos sistemas da natureza, cada vez mais realistas, sdo também cada vez mais complexos. Os métodos
de Monte Carlo quéntico sdo abordagens de muitos-corpos que fornecem calculos precisos em sistemas
fortemente interagentes e tém sido aplicados com sucesso em fisica atédmica. Calculamos propriedades
de bésons interagentes e aprisionados em uma armadilha harménica utilizando o método variacional
de Monte Carlo. O algoritmo é baseado no principio variacional, o qual fornece um limite superior
para a energia do estado fundamental, e o Monte Carlo esta relacionado com o célculo das integrais
multidimensionais necessarias. (1) Propomos fun¢des de onda variacionais que capturam as propriedades
fisicas do estado fundamental desse sistema e calculamos propriedades de interesse, como a energia e
distribui¢des espaciais. (2) Havendo tempo, vamos considerar também o método de difusdo de Monte
Carlo, um método capaz de projetar a componente do estado fundamental a partir de uma funcio de
onda variacional.
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Na formulagdo do Eletromagnetismo classico, a introdugdo de potenciais A, = (¢, —A) vem
acompanhada de um resultado interessante: as equacdes de Maxwell s3o invariantes por transformacdes
da forma A, — A, + 0,a(x) , sendo a(x) uma fungdo arbitraria (bem comportada) do espago-tempo.
Essas chamadas transformacdes de gauge, que no Eletromagnetismo classico apontam apenas para
uma arbitrariedade na escolha dos potenciais, adquirem uma importancia teérica maior no contexto
da Mecéanica Quéntica, onde observa-se que, na presenca de campos eletromagnéticos, com os
potenciais transformando de acordo com a equacdo anterior, as predicdes da teoria s3o invariantes
por transformacdes locais 1 — exp [—iga(x)/h] 1) da fun¢do de onda do sistema, o que corresponde
portanto a uma simetria interna da Mecanica Quéntica nesse caso. (1) Em outras palavras, obtemos
que a imposicdo de invaridncia por transformacdes locais de fase da funcdo de onda corresponde a
introducdo da interacdo eletromagnética na teoria. No caso, é simples ver que essas transformacdes se
relacionam com o grupo de simetria abeliano U(1). No presente trabalho, veremos como essa ideia pode
ser generalizada para grupos de simetria ndo abelianos SU(N), o que da origem as chamadas Teorias de
Gauge N3o Abelianas, também conhecidas como Teorias de Yang-Mills, responsaveis por introduzir ndo
s6 a interac3o eletromagnética como também as interacdes fraca e forte no Modelo Padrdo da Fisica
de Particulas. (2) Em particular, veremos conceitos importantes como os de campos de gauge, derivada
covariante e tensor dos campos no caso ndo abeliano e a relacdo das Teorias de Yang-Mills com Grupos
e Algebras de Lie e Teoria de Representagdo. (3)
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Fétons emitidos por uma nuvem de atomos carregam informacdo sobre a dindmica dos atomos. A
correlagdo entre fétons emitidos por atomos individuais nos fornece informacdes sobre efeitos que ocorrem
entre os atomos e seu comportamento coletivo. Este tipo de estudo comecou a ser implementado
recentemente em atomos frios gracas ao desenvolvimento dos equipamentos utilizados, possibilitando
um melhor entendimento dos efeitos coletivos dos atomos e também da interac3o luz-matéria. Para
a analise dos fétons espalhados, normalmente é feito a coleta de fétons em dois fotodetectores ultra
rapidos e uma analise estatistica é feita utilizando o nimero de fétons coletados e/ou do tempo de
chegada destes fétons em um dos fotodetectores em relacdo a chegada de fétons no outro detector.
Para a medida quantitativa utilizamos a correlacdo temporal de intensidade dos fétons, conhecida como
g2(7), funcdo que mede a probabilidade de detectar um segundo féton & um tempo 7 apés o primeiro
féton. Esta fungdo mostra muito sobre o tipo de distribuicdo atémica que emitiu os fétons. Por exemplo,
no caso de uma luz incoerente com muitos particulas em um movimento caédtico é possivel mostrar que
g2(1 = 0) = 2. (1) Ja no caso da emissdo de luz por um laser, go(7 = 0) = 1. (2) A distribuicdo
temporal da funcdo de correlacio mostra a dindmica dos atomos, como por exemplo, os efeitos de
espalhamento coletivo e também sobre a distribuicdo de velocidade dos atomos. (3)

Palavras-chave: Atomos frios. Correlacdo temporal de fétons. Efeitos coletivos em atomos.
Agéncia de fomento: FAPESP (2022/14084-0)
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A luz ultravioleta pode ser classificada em UV-A, UV-B e UV-C, de acordo com a ordem decrescente de
comprimento de onda. A luz UV-A, emitida pelo sol, ndo apresenta riscos a satide humana e é capaz de
induzir o bronzeamento, sem causar danos a pele. A faixa UV-B estd associada a efeitos prejudiciais a
saude, incluindo envelhecimento precoce, reacdes cutaneas, manchas solares e cancer de pele, enquanto a
radiacdo UV-C é completamente absorvida pela atmosfera terrestre, nio atingindo a superficie do planeta
através da luz solar natural. No entanto, ela pode ser produzida artificialmente, e é de interesse devido
as suas propriedades germicidas. (1) Nesse sentido, a radiagdo UV-C tem sido amplamente utilizada
para fins de desinfeccdo, como no tratamento de agua para consumo, purificadores de ar portateis,
unidades de desinfeccdo em hospitais, laboratérios e indastrias. Entretanto, a exposicdo direta 8 UV-C
pode ser prejudicial a saide humana, mas seu efeito ndo é muito explorado em organismos vegetais.
Nesse sentido, algumas plantas s3o reconhecidas como modelos para detectar toxicidade ambiental, a
exemplo da espécie Allium cepa. a qual vem sendo empregada como organismo-teste para avaliacdo de
efeito fitotéxico de compostos quimicos e contaminantes, etc., destacando sua sensibilidade em relacdo
a plantas superiores. Neste trabalho, buscou-se avaliar e quantificar respostas da exposicdo a radiac3o
UV-C (254 nm) sobre células de A. cepa. considerando que os efeitos sdo bem definidos em literatura
e frequentemente utilizados para avaliacio de pardmetros tais como o potencial citotéxico, genotéxico
e mutagénico. (2) As sementes de A. cepa.(Isla Sementes Ltda.) variedade Baia Periforme, livres
de agrotdxicos foram utilizadas. As analises realizadas de acordo com o protocolo desenvolvido pelo
Laboratério de Mutagénese Ambiental (LMA) do Instituido de Biociéncias da Universidade Estadual
Paulista (UNESP- Rio Claro). (3) Sementes de A. cepa.foram dispostas em placa de Petri forradas com
papel filtro e submetidas a germinacdo a 23° 4+ 2 °C em fotoperiodo 12h:12h com umidade relativa
de 60 + 10% durante96 horas, regadas com agua destilada (n = 30 sementes, triplicata). As raizes
com aproximadamente 1cm foram expostas a um tratamento temporario, sendo irradiadas a 254 nm nas
doses 0,207, 1, 6, 9, 12 J/cm?2 (lampada de Germicidal OSRAM, 8 W). As raizes tratadas foram fixadas
e realizou-se analises macroscépicas e microscépicas. Verificou-se a inibicdo em todos os processos da
geminacdo e desenvolvimento da semente, demostrando potencial genotéxico e mutagénico da irradiacdo
com o UV-C nas células meristematicas das raizes de A. cepa. Portando, os resultados sugerem que
a acdo da dose-resposta apresentou prejuizo em todas as condicdes testadas e fomentam estudos para
definicdo de um threshold de efeitos sobre as plantas.
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Frustrated magnets often display novel states, ranging from ordered states induced by fluctuation to
disordered quantum spin liquids states. One remarkable effect of frustrated magnets in the presence
of an external field is the stabilization of a magnetization plateau. This is a semiclassical effect, in
contrast to the quantum hall effect, for example, and is observed experimentally in several triangular
lattice compounds. Here we delve into the richness of this phenomenon, beginning with the study of
the classical limit of the antiferromagnetic Heisenberg model in a triangular lattice. This model shows
a massive accidental degeneracy in the ground state when there is an external magnetic field. We then
introduce thermal fluctuations employing a real space perturbation theory, which lifts the degeneracy via
an order-by-disorder mechanism. (1) In particular, this generates an effective biquadratic exchange term
in the Hamiltonian. By minimizing the new Hamiltonian, we can determine the phases of the system in
each interval of the magnetic field, and the phase transitions are studied in detail. Once the classical
limit is understood, we use spin-wave theory (2) to move to the quantum case. The method consists of a
1/S series expansion — where S is the spin size — with the starting point corresponding to the classical
ground state. Because of the noncollinearity of the classical spin configuration, rotations to the local
axis in each site are introduced. (3) Truncating the series in first order, we can qualitatively explain the
appearance of the magnetization plateau. Magnetization curves are obtained for different values of S,
demonstrating that the plateau width is a function of S. This approach illustrates how some insightful
ideas can be developed in understanding the characteristic plateau in frustrated systems.
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Durante a “era dourada” dos antibiéticos (1940 a 1950), quase todos os grupos de antibiéticos utilizados
atualmente foram descobertos. (1) Entretanto, apesar de a descoberta dos antibiéticos ter revolucionado
o tratamento médico, o uso indiscriminado destes farmacos levou a selecdo de microrganismos resistentes.
Entre estes microrganismos resistentes, um grupo de agentes patogénicos responsaveis pela maioria
das infecgBes relacionadas a assisténcia em satde (IRAS) se destaca: os patégenos “ESKAPE". A
sigla corresponde as iniciais dos seguintes agentes: Enterococcus faecium. Staphylococcus aureus.
Klebsiella pneumoniae. Acinetobacter baumannii. Pseudomonas aeruginosa.e Enterobacter.spp., os
quais tornaram ainda mais urgente a busca e desenvolvimento de novos farmacos que combatam as
IRAS. (2) Frente a isso, desde 2013, o Centro de Inovagdo em Biodiversidade e Farmacos (CIBFar)
tem como objetivo identificar novos compostos com atividades biolégicas para estes e outros agentes
patogénicos e o Laboratério de Epidemiologia e Microbiologia Moleculares (LEMiMo) realiza os ensaios
antibacterianos, buscando extratos, substancias isoladas e sintéticas que tenham atividade contra uma
lista especifica de bactérias representantes dos ESKAPE. Inicialmente, realiza-se uma triagem para
deteccdo de atividade antibacteriana e, posteriormente, sdo determinadas a concentracdo inibitéria
minima (CIM) e a concentra¢do bactericida minima (CBM) para verificar se a atividade é bactericida ou
bacteriostatica. Juntamente a estes testes, pretende-se verificar se os compostos conseguem erradicar
biofilmes bacterianos in vitro. A triagem inicial é realizada com todos os compostos e consiste em
verificar a atividade do composto contra as linhagens ATCC na concentra¢do de 512 pg/mL. Caso haja
inibicdo do crescimento nesta concentragdo em comparacdo com o controle, a CIM e a CBM serdo
determinadas. A faixa de concentracdo das substincias testadas para a determina¢do da CIM é de
512 a 0,0625 pg/mL como recomenda a norma M7-A10 descrita pelo Clinical and Laboratory Standards
Institute. (3) Apds a incubagdo, o crescimento e leitura visual dos resultados, uma aliquota do meio onde
apresentaram inibicdo do crescimento bacteriano sera semeada em placas de Petri com meio sélido para
se determinar a CBM. No periodo de agosto de 2022 a julho de 2023, 153 compostos foram recebidos no
LEMiMo. Dentre estes compostos, 54 apresentaram atividade na triagem, representando um percentual
de 35,3% de todos os compostos. Os compostos testados que apresentaram atividade antibacteriana
foram mais ativos contra bactérias gram-positivas nas seguintes proporcdes: S. epidermidis. ATCC 35984
(32,0%), S. aureus.ATCC 25923 (30,7%) e S. aureus.ATCC 8095 (24,2%). Por outro lado, poucos
compostos apresentaram atividade contra as linhagens P. aeruginosa.(5,2%), A. baumannii.(7,2%) e K.
pneumoniae.(7,2%). Nossos resultados mostram que ha mais facilidade de encontrar compostos contra
bactérias gram-positivas como indica a literatura. (1) A préxima etapa do trabalho incluira a realizagdo
de ensaios de erradicac3o de biofilme.
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1H time domain nuclear magnetic resonance (IH TDNMR) was used to investigate the Cu+2 ions
adsorbed in the pore structure of a bioadsorbent constituted of polycarboxylated units grafted in the
cellulose surface of sugarcane bagasse (PSB). Carr-Purcell-Meiboom-Gill (CPMG) and Gradient-T2
(GT2) correlations experiments were applied to probe T2 relaxation and diffusion of water confined in the
inner pores of the samples, providing information on the pore sizes and internal magnetic field gradients
(IMFG) distributions within the pore structure. T2 distribution profiles from clean bio-adsorbents, i.e.,
no ion metal adsorbed, were similar to that of pristine sugarcane bagasse (SB), showing components
associated to three pore categories. A direct comparison between the T2 distribution of confined water
in clean and Cu(ll) saturated bio-adsorbent revealed that the mean T2 value of all components were
decreased by to the ion adsorption. CPMG experiments with varying echo times were conducted and
processed as described by Hurlimann to estimate the IMFG distributions. (1) The results showed a
distribution with three components, which change consistently with the metal ion adsorption, reducing
the average values and changing the relative population (intensity) of each component. More specifically,
the results suggested that adsorption occurs on the surface of all pores in the SB structure but is more
effective in pores with dimension of few micrometers. Two-dimensional G-T2 experiments confirmed the
correspondence between the changes in the IMFG and T2 distributions due to the Cu(ll) adsortion. This
study demonstrates the capacity of 1H TDNMR techniques to provide valuable insights on the metal
adsorption by modified SB samples, highlighting its potential to help with the optimization of materials
used in environmental remediation and pollutant adsorption processes.
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Intransitividade em um jogo de dados é um conceito muitas vezes pouco intuitivo. Afinal, se existem
dados A, B, C tais que A> B (melhor que) e B> C, é pouco natural imaginar que seja possivel C' > A.
Fato €&, escolhendo devidamente seus dados, esse fendmeno é possivel e alguns resultados seguem desde
que um bom modelo seja definido. No primeiro momento, exploraremos uma representacdo dos dados
como palavras que nos possibilita definir a existéncia de conjuntos intransitivos para todas configuracdes
de namero de dados (m) e faces (n). Em um segundo momento, exploraremos um pouco a razio de
conjuntos de dados ordenados intransitivos (Z) sobre o conjunto total de dados possivel (D). Analisando a
assintética em relagdo a n, simulamos o modelo e conjecturamos, levados por resultados computacionais
e uma analise algébrica que L = 3log3 em |Z,| = e"t(+°(1)  Ainda mais, definida uma variavel
aleatéria N? que indica quantidade de vitérias de um dado sobre outro, mostraremos que o vetor de um
jogo de trés dados com as normalizadas (/\NféAB),./\N/}EBC),/\NféCA)) converge, na assintética em n, para
um vetor (X,), Z) referente a um normal multivariada de matriz de covaridncia (X) singular e que
(X, ), 2) e Im(X) = {(z,y, 2)|[x+y+2z = 0} (1) nos indicando que a razdo de conjuntos intransitivos
de dados vai a zero.
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O céancer de pulm3o é uma neoplasia maligna de grande incidéncia e mortalidade, ocupando o segundo
lugar entre os mais comuns no mundo. (1) O cancer de pulmdo de células ndo pequenas (NSCLC)
representa cerca de 85% dos casos registrados. (2) Embora grandes avangos no tratamento tenham
sido alcancados, diversos farmacos utilizados ainda apresentam limitacdes quanto a durabilidade e
entrega no local desejado, tornando necessaria a busca de alternativas para aumento de sua eficiéncia.
Umas das principais estratégias utilizadas para superar tais limitacées é baseada no carregamento de
compostos veiculados em nanocarreadores. O PLGA & um polimero biodegradavel utilizado para o
desenvolvimento e utilizagdo de nanoparticulas para entrega de farmacos. (3) O presente projeto tem
como objetivo desenvolver e caracterizar as nanoparticulas de PLGA encapsuladas com bevacizumabe
(BVZ), um anticorpo monoclonal recombinante inibidor de fatores pré-angiogénicos, no tratamento
do carcinoma pulmonar (NSCLC). Por meio do método de emulsdo e evaporacdo de solvente, foram
obtidas nanoparticulas de PLGA encapsuladas com BVZ com tamanho de 171,40 nm, apresentando
indice de polidispersdo (PDI) de 0,14 e potencial zeta de -23,90 mV. Foram realizados ensaios de
estabilidade durante 14 dias, espectroscopia no infravermelho com transformada de Fourier (FTIR) e
caracterizagdo da morfologia das nanoparticulas por microscopia eletronica de varredura (MEV). As
formulacdes se mantiveram estaveis durante o periodo analisado. Os resultados de FTIR indicaram
interacdes ndo-covalentes especificas entre a nanoparticula de PLGA e o anticorpo BVZ. A caracterizagio
por MEV demonstrou que as formulagdes com e sem BVZ apresentaram caracteristicas similares, com
forma esférica e superficie lisa, sem formacdo de grandes aglomerados de nanoparticulas. Os resultados
até o momento sdo promissores e podem contribuir na pesquisa e estudos de tratamentos contra o cancer
de pulmio.
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O projeto apresentado tem como objetivo principal a realizacdo de um estudo sistematico das propriedades
Opticas de nanoestruturas metalicas compostas por fendas metéalicas cujas dimensdes laterais sio menores
que o comprimento de onda da radiagdo incidente. (1) Estas nanoestruturas sdo fabricadas num filme
metalico depositado sob um substrato dielétrico. O estudo sera feito através de simulagdes numéricas
a partir do método de diferencas finitas no dominio temporal (FDTD). A partir do estudo serdo
determinas propriedades tais como: i) espectro de transmissdo Optica extraordinaria; ii) espectro de
reflectdncia e determinagdo de ressonancias; iii) perfis do campo evanescente formado na interface
dielétrico metal. (2) Tais estudos serdo utilizados na fabricagdo de nanoestruturas para estudos da
interacdo de plasmon-polartions de superficies com emissores quanticos.
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A pneumonia, € uma doenca infecciosa do trato respiratério inferior que acomete os alvéolos pulmonares,
levando-os a superproducdo de surfactante pulmonar, um fluido de extrema importancia para a
estabilidade dos sacos alveolares que ao reduzir a tensdo superficial das paredes do alvéolo, impedindo-os
de colabar (BROGDEN, 1991). (1) Os alvéolos sdo pequenas unidades no pulm3o os quais promovem a
troca gasosa entre o meio externo e a corrente sanguinea. Quando infectado por algum microrganismo,
seja ele fungo, virus ou bactéria, os alvéolos produzem este surfactante de maneira excessiva, fazendo
com que a respiracdo torne- se dificil, levando ao paciente a ter falta de ar. O tratamento atual para este
tipo de patologia consiste no uso de antibidticos, os quais, devido seu uso indiscriminado, vém sendo
ineficazes em varios casos. Nesse contexto, e tendo em vista a tendéncia de aumento de microrganismos
resistentes a antibiéticos nos préximos anos, vé- se a necessidade de uma terapia alternativa que consiga
eliminar microrganismos, esquivando-se de seus mecanismos de resisténcia (KASHEV; HAMBLIN, 2017).
(2) Este projeto visa analisar o efeito da terapia fotodindmica antimicrobiana -a qual associa luz em um
determinado comprimento de onda, oxigénio molecular e uma molécula sensivel a luz- para realizar
ensaios de cinética e inativagdo microbiana em um modelo alveolar. A partir de resultados anteriores
publicados no Grupo de Optica, observou- se que a presenca do surfactante pulmonar impede a interacdo
da molécula fotossensivel com o microrganismo Streptococcus pneumoniae, impedindo sua inativacdo
(KASSAB et al., 2022). (3) Nesse sentido, visto que o azul de metileno foi um fotossensibilizador que
se destacou ao interagir minimamente com o surfactante pulmonar, este serd utilizado em todos os
ensaios deste projeto. O modelo utilizado consiste no cultivo celular em co-cultura de duas diferentes
linhagens celulares (epitélio e endotélio pulmonar) a fim de simular um alvéolo pulmonar. Primeiramente,
foram realizados experimentos de inativacdo fotodindmica para verificar se, no modelo alveolar, haveria
reducdo na quantidade de unidades formadoras de colénia de S. pneumoniae.em diferentes concentracdes.
Utilizando uma fluéncia de 20 J/cm?, um tempo de incubacdo de 20 minutos, foi possivel verificar que
a concentracdo de 10 pM foi a mais efetiva nesses parametros. Em seguida, com o auxilio de um
microscépio confocal de fluorescéncia, foram realizados experimentos de cinética do fotossensibilizador
e da otimizacdo dos marcadores fluorescentes celulares, a fim de verificar os melhores pardmetros de
imageamento. A partir disso, a concentracdo de 5pM mostrou- se ser ideal para o imageamento das
células. Utilizando essa mesma concentracdo, foram realizados experimentos de cinética da distribuicdo
do azul de metileno nas células de endotélio e epitélio pulmonar, a fim de verificar a internalizacdo dessa
molécula em diferentes tempos de incubac3o.
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Hydroxyapatite (HA) is a widely studied material in biomedical areas, due to its properties such as high
biocompatibility, bioactivity and controlled biodegradability. (1) In nanomedicine, HA nanoparticles (NPs)
have been explored as important tools for the image diagnosis and therapy of diseases such as cancer.
(2) Specifically, the diagnostic function of HA NPs can be improved via the inclusion of structural defects
during the synthesis or subsequent heat treatment. (3) This study aims to demonstrate the influence of
carbon-associated defects on the self-activated photoluminescence of HA. The NPs were synthesized by
a simple chemical precipitation followed by heat treatment at 4002C/4h. The long- and short-range order
of as-synthesized and heat-treated samples were characterized, evidencing an increase in lattice disorder
as a function of impurities concentrations. The Fourier transform infrared (FTIR) spectra were used to
estimate the concentrations of the impurities, confirming their incorporation (0.6 wt.% to 10.8 wt.%) and
partial elimination after the heat treatment. Thermogravimetric analysis (TGA) evidenced that the main
mass loss in the temperature range studied is related to structural water elimination and partial elimination
of introduced impurities. Transmission electron microscopy (TEM) analysis revealed that the samples
comprise of nanorods with sizes below 40 nm. PL spectroscopy revealed that degree of incorporation of
impurities affected the intensity, position, and broadness of the defect-related broadband emission when
excited at 405 nm, confirming their impact on PL properties of HA NPs. Acknowledgments: Fundacdo
de Amparo a Pesquisa do Estado de Sdo Paulo (FAPESP), grants n® 2022/14435-8, 2020/14417-4, and
CNPq, grant n® 164373/2020-9
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O céancer de mama (CM) pode ser caracterizado por proliferagdo anormal de forma desordenada e
rapida das células do tecido mamario. Dentre as mulheres, o cdncer de mama é o mais comumente
diagnosticado e a principal causa de mortalidade devido & doenga. (1) Em meio a diferentes tipos e
subtipos de cancer de mama encontra-se o cancer de mama triplo negativo (CMTN), que é responsavel
por cerca de 10 a 15% de todos os casos de CM. Aproximadamente 20% dos casos de CMTN sio
ocasionados pela linhagem tumoral agressiva e silenciosa MDA-MB-231, a qual esta associada a op¢des
terapéuticas e prognésticos desfavoraveis. (2) A terapia citotéxica com alvos comuns entre células
saudaveis e tumorais revelou-se como uma abordagem terapéutica bastante promissora. Entretanto, ainda
se torna evidente a necessidade de se buscar moléculas capazes de modularem tais alvos de forma eficiente
e com pronunciada seletividade. Neste contexto, o presente projeto objetiva conduzir triagens biolégicas
de compostos bioativos planejados para atuar sobre a proteina tubulina, alvo molecular validado que
afeta a capacidade de polimerizacdo dos microtiabulos e inviabiliza seletivamente a proliferacdo de células
de CMTN da linhagem MDA-MB-231. Para isso, compostos sintéticos hibridos de quinazolina-chalconas
previamente selecionados em ensaios de citotoxicidade in vitro.com indice de seletividade (IS) maior
que 9 em relagdo a fibroblastos humanos saudaveis HFF-1 (AQC-02 e AQC-06) foram submetidos a
ensaios de migracdo wound healing. Os resultados apontaram perfil de seletividade citotéxica promissor,
acumulando evidéncias que apoiam a continuacdo da investigacdo e caracterizacdo das 2 moléculas em
ensaios de modulacdo da polimerizacdo da tubulina e de competitividade pelo sitio da colchicina. Os
resultados dos ensaios de polimerizacido da tubulina demonstram que os compostos apresentam atividade
inibitéria, com valores de Concentracdo Inibitéria (CI50) de 5,71uM e 3,17uM, respectivamente, o que
sugere que o seu potencial de interferir na formagdo e estabilizagdo dos microtabulos. (3) O ensaio de
competitividade pelo sitio da colchicina buscou avaliar a capacidade dos compostos em competir com a
colchicina pelo sitio de ligagdo da tubulina. A colchicina é conhecida por se ligar a um sitio especifico
na tubulina, inibindo a polimerizacdo dos microtibulos. Com base nos resultados obtidos, é possivel
afirmar que os compostos reduzem a fluorescéncia intrinseca da colchicina, indicando uma interacdo
com o sitio de ligacdo da colchicina na proteina. Portanto, os compostos foram capazes de modular a
tubulina in vitro.sendo responsaveis pela inibicdo da sua polimerizagdo em microttbulos. A partir dos
ensaios complementares de mecanismo de acdo, estima-se que a inibicdo tem, possivelmente, relacio
com a interagdo dos compostos no sitio de ligagdo da colchicina. Nesse contexto, estes inibidores de
polimerizacdo da tubulina apresentam caracteristicas promissoras e serdo otimizados quanto a diversos
pardmetros criticos para a obtencio de novos candidatos a farmacos para a terapia do CMTN.
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A terapia sonodindmica (TSD) é uma modalidade terapéutica anticincer muito promissora baseada na
interacdo do ultrassom de baixa intensidade, uma molécula sonoativa chamada de sonossensibilizador
(SS) e o oxigénio molecular presente no tecido. (1) O ultrassom & uma onda mecénica com excelente
capacidade de penetrar nos tecidos biolégicos, portanto, é capaz de ativar o SS em locais mais
profundos e induzir dano celular por meio da geragdo de espécies reativas de oxigénio (ROS). Portanto,
a importancia de quantificar as substancias reativas liberadas durante a TSD é relevante, tanto para fins
de dosimetria quanto para melhorar a compreensio dos mecanismos de acdo envolvidos nos efeitos
citotoxicos da TSD. (2) Com a finalidade de entender melhor a interagdo entre o ultrassom e o
SS, que leva & com a geracdo de oxigenio singleto (1O,), um tipo de ROS altamente citotéxico,
estudos de espectroscopia de ressonancia paramagnética (EPR) combinado com a leitura das mudancas
nas propriedades opticas das moléculas foram abordados no presente trabalho. Para os estudos
de espectroscopia UV-Vis, o 1,3-difenilisobenzofurano (DPBF) foi utilizado como sensor quimico de
oxigénio singleto. Para a analise de EPR, devido ao tempo de vida baixo do 'O, utilizou-se um
spin-trap, 2,2,6,6-Tetramethyl-4-piperidinol (TEMP) para estabilizé-lo. Os SS's estudados foram:
Protoporfirina IX, Curcumina, Azul de Metileno, Indocianina Verde e Clorina e6. Sendo todos os produtos
utilizados adquiridos da Sigma Aldrich-USA. Com soluc¢des preparadas utilizando o DPBF e o TEMP,
separadamente, os SS's foram irradiados com ultrassom utilizando o aparelho SONOPULSE Il (Ibramed,
Brasil), e em seguida as leituras de absor¢do e EPR foram coletadas. De acordo com os espectros de
absor¢do das solugdes (SS [1uM]+DPBF [30uM]), notou-se uma queda na absorbancia em 407 nm
aproximadamente, indicando geracdo de 'O, durante a irradiacio com o ultrassom. A constante de
decaimento das solu¢des para cada SS, foi possivel determinar que a geracdo de 'O, usando Protoporfirina
IX foi a maior; em relacdo as leituras de EPR, avaliando as intensidades pico-a-pico dos sinais gerados
pela ligacdo do TEMP com a ROS, pode-se notar que a geracdo de 'O, é maior para Indocianina Verde.
Com os resultados obtidos, observou-se que os SS’s que mais apresentaram formacdo de 'O, foram a
Protoporfirina IX, o Azul de Metileno e a Indocianina Verde, entretanto, como explicitado por Buhong Li,
existe uma divergéncia na sensibilidade de cada técnica espectroscépica, em vista disso, s3o necessarios
mais estudos submetendo os SS's a diferentes protocolos, com o objetivo de complementar os resultados
obtidos. (3)
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O cultivo celular 3D é caracterizado por um crescimento celular tridimensional no qual as células regulam
sua morfologia e fisiologia, tornando-se um sistema integrado e mais representativo do que ocorre in vitro,
permitindo a possibilidade de mimetizar o microambiente tecidual encontrado in vivo. (1) Buscamos
neste estudo o estabelecimento de um protocolo para obtencdo dos esferdides a partir da linhagem de
hepatocarcinoma humano, HepG2, que posssui pré-disposicdo para a formacdo natural dos esferéides.
Para obtenc3o dos esferéides empregamos a metodologia de suspensdo forcada na qual utilizamos uma
placa de 96 pogos com formato em “U", analisando a formacdo das estruturas nos dias 3, 5 e 7, em
trés diferentes concentracdes de suspensdes celulares. Em todas as condicdes avaliadas, os esferéides
apresentaram didmetro médio que variaram de 282-376 pm. A viabilidade das células presentes nos
esferdides foi confirmada pelo ensaio da integridade de membrana por azul de tripano apresentando valores
que variaram de 25 a 79%. Todos os esferéides apresentaram formato arredondado, com boa compactacio
e regido necrotica visivel a partir do quinto dia de idade. Outros experimentos estdo em andamento para
mais analises quanto a morfologia, viabilidade e medidas dimensionais dos esferdides, além de analises
microscopicas de campo claro, confocal e de varredura que serdo realizadas para melhor estabelecimento
e padronizacdo de um modelo de cultura 3D para estudo in vitro da eficacia de nanocarreadores de
farmacos.

Palavras-chave: Esferdides. Cultivo celular 3D. Crescimento celular tridimensional.
Agéncia de fomento: CNPq (138072/2022-1)

Referéncias:

1 BIALKOWSKA, K. et al. Spheroids as a type of three-dimensional cell cultures: examples of methods
of preparation and the most important application. International Journal of Molecular Sciences,
v. 21, n. 17, p. 6225-1-6225-17, 2020. DOI: 10.3390/ijms21176225.

69



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

1IC32

Avaliacido das componentes de perfusao e difusao obtidas com
a técnica de Ressonancia Magnética IVIM

SOLCIA, Gustavo!; PAIVA, Fernando Fernandes'; SENA, Rodrigo!

rodrigosena@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

A Ressonancia Magnética (RM) é uma técnica n3o invasiva de diagndstico por imagem amplamente usada
em aplicacdes clinicas. Na década de 80 foi proposto o método de Movimento Incoerente Intravoxel (do
inglés, IVIM) que ficou conhecido pela sua capacidade de separar os efeitos da microcirculagdo e da
difusdo térmica in vivo com grande potencial clinico no diagndstico e acompanhamento de doencas.
(1-2) A técnica se baseia numa composi¢do de exponenciais que carregam coeficientes que representam
a difusdo e a perfusdo, sendo D e D pardmetros referente a difusdo pura no espaco e a pseudo-difusio,
respectivamente, enquanto f se refere a fracdo de perfusio do tecido. O propdsito deste trabalho é analisar
a variabilidade de dados de difusdo e da perfusdo ao longo de regibes de interesse e investigar variacées
entre sujeitos. Para isso, implementamos um cédigo em python com uma modelagem biexponencial para
a quantificacdo de f, D e D. O fitting feito foi segmentado em 2, sendo uma regressio linear para valor
de fator de ponderacdo de difusio, valor b, menores que 200 s/mm? e a regressdo com a biexponencial
propriamente dita para valores b maiores que 200 s/mm?. Pela regressdo linear foi determinado o D,
enquanto os outros coeficientes foram determinados pela segunda regressdo. As imagens usadas para
determinacdo dos pardmetros foram de cérebro e de rim, sendo que foi observado uma grande variacdo
nos valores dos coeficientes de difusdo e perfusdo dentro de um mesmo tecido na imagem de cérebro,
o mesmo n3o foi observado no rim. Uma possivel explicacdo para isso se deve ao fato de os valores
b presentes nas imagens de cérebro estarem em pequena quantidade e mal distribuidos, visto que a
sensibilidade do método a uma determinada fonte de sinal depende do fator de ponderacio da difusio.
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The identification of the organic components involved in the degradation of natural organic matter
is crucial for understanding degradation mechanisms. Solid-state 3C nuclear magnetic resonance
spectroscopy (ssNMR) has been widely used for analyzing organic compounds, including those related
to environmental sensitive systems. However, interpreting *C NMR spectra can be challenging due
to sample complexity, with strong line superposition being a common problem. Thus, the use of
multivariate analysis has become almost mandatory, not only to identify organic components, but also to
separate samples according to their composition, origin or other physical chemical properties.Recently, an
approach that combines pulse sequence induced T spectral modulation with spectral separation based on
Multivariate Curve Resolution (PSIM-MCR) was successfully applied to help elucidating the composition
of pretreated sugarcane bagasse (1) and constructing polymers. (2) The approach explores the sensitivity
of solid state NMR to spin interaction and relaxation times, so, in principle, different type of spectral
modulation provide by a specific pulse sequences can also be used. In this presentation an analysis of
the spectral separation capability of MCR will be discussed based on the degree of line superposition,
line width and signal to noise ratio. The possible extension of the PSIM-MCR approach to decompose
solid-state *C NMR spectra based on properties such C-H coulpling, chemical shift anysotropy, Ty,
relaxation times is also considered. The approaches are tested in model samples, such semicrystalline
polymer, micro cristalline cellulose and applied to assist the interpretation of solid-state 1*C NMR spectra
used for characterizing the degradation of organic matter in colonies of fungus growing ants.
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Burns are among the skin lesions that cause the most morbidity and weakness, leaving psychological,
physical, and aesthetic sequelae. (1) They directly influence the quality of life of individuals affected
by serious accidents, especially in emerging countries where awareness and information provided by
public policies are limited, in addition to having a smaller structure for treatment. The use of dressings
as a complementary treatment subsidizes the main treatments and has great potential in preventing
complications in cases where burns profoundly affect a large-medium extension of the body.With the
advancement of technology and the availability of materials, 3D printing has become a large-scale
manufacturing process with great potential. It allows for the geometric, physical, and chemical
modulation of materials of interest, particularly printed hydrogels that emerge as potential therapeutic
products. (1-2) These products can be printed together with cell lines or printed as scaffolds for grafting
on injured sites.The present project aims to synthesize, 3D print, and characterize gelatin-alginate
formulations. (3) These formulations are subsequently soaked in low molecular weight chitosan and
calcium chloride to construct the base of a 3D printed delivery system for application in the complementary
treatment of burns. (1) Modifications were made to the printer’s hardware to obtain temperature control
that favors working with gelatin. The system achieved temperatures that oscillated in the range of 8-10
degrees Celsius, which was considered very satisfactory.By using 3D modeling software and notepads, it
was possible to design and modulate parameters that control the deposition of filaments for different
proportions of the hydrogel formulation. T-tests were carried out throughout the project to evaluate
and optimize the formulations made. The tests demonstrated the ineffectiveness of pre-crosslinking
when mixing alginate and gelatin. However, they also showed some conditions of interest for further
characterizations with non-pre-crosslinked formulations that will be used again in more detailed tests
with new proposals for formulations.
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We will discuss the application of 1H double quantum time domain NMR ( 1H DQTDNMR) to probe
distribution of mobility constraints resulting from degradation of polymers. 1H DQTDNMR allows
detecting the build-up of double quantum coherences, which can be associated to the density of points
with some movement restriction in the sample. Applying this technic at temperatures where a solid phase
is absent, the double quantum coherences can be associated to chain crosslinking or entanglement.
(1) We will discuss the most common processing procedures, the limitations and advantages of the
method considering the different polymer systems, for example elastomers, polymer melts and polymer
composites. Finally, we will show examples on how this type of method can help to characterize the
degradation process in constructing polymer such as polyamides. Acknowledgements: PETROBRAS,
CNPQ (grant 308760,/2022-0) and FAPESP.
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A descoberta de novos antibiéticos avanca lentamente e a resisténcia adquirida pelos microorganismos
tem se tornado um problema critico na area da satide. Neste contexto, peptidios antimicrobianos (AMPs
— do inglés antimicrobial peptides) tém sido investigados como potenciais agentes antimicrobianos
de amplo espectro. O presente trabalho, tem como objetivo investigar a interagdo de (AMPs) com
modelos de membrana celular que mimetizam, mesmo de que de maneira simplificada, membranas
biolégicas de mamiferos e de bactérias.O modelo mimético utilizado foi o de filmes de Langmuir,
que consiste no espalhamento de fosfolipideos sobre uma subfase aquosa, formando assim uma mono
camada lipidica na superficie, imitando de maneira simplificada metade da membrana celular. Os
lipidios utilizados nos modelosforam, o DPPG (1,2-dipalmitoyl-sn-glycero-3-phospho-rac-(1-glycerol))
para simular a membranas bacterianas, e DPPC (1,2-dipalmitoyl-sn-glycero-3-phospho-rac-(1-glycerol))
para simular membranas de mamiferos, foram espalhados sobre a subfase de tamp3o fosfato salino (PBS)
simulando o meio extracelular. (1) Os peptideos antimicrobianos (AMP0O e AMP170) foram sintetizados
a partir do veneno da tarantula colombiana P. verdolaga . Finalmente, para investigar dos efeitos dos
AMPs nos filmes de Langmuir foram utilizados de 3 métodos: compressio/expansio isotérmica dos filmes
de Langmuir apés a inje¢do dos AMPs na subfase; microscopia a angulo de Brewster (BAM) para verificar
possiveis doinomogeneidades no filme; a espectroscopia vibracional por geracdo de soma de frequéncias
(SFG), que é sensivel a conformagdo das cadeias apolares dos lipidios. (2) Os resultados mostram
que estes AMPs causam uma notavel perturbagdo nas membranas anidnicas de DPPG (bacterianas),
enquanto as membranas zwitteridonicas de DPPC (mamiferos) sdo bem menos afetadas pelos mesmos.
Isso demonstra seus potenciais como agentes antimicrobianos, com pouca propensdo a serem toxicos
para mamiferos.
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Este trabalho demonstra a montagem de um sistema de Computacdo Quantica (CQ) baseado em
Ressonancia Magnética Nuclear (RMN). O meio fisico utilizado consiste em um cristal liquido no qual o
nacleo de interesse possui spin maior que 1/2. Esses nicleos sdo chamados quadrupolares por possuirem
um momento de quadrupolo elétrico, o qual pode interagir com o gradiente de campo elétrico presente
no cristal liquido. No caso de um nicleo com spin 3/2 (Na), essa interacdo é descrita em uma base que
representa um sistema de 2 g-bits. A amostra é colocada em um campo magnético de 9.4T e através do
uso de pulsos de radiofrequéncia (RF), podemos manipular o estado quéantico do sistema e produzir os
estados da base computacional. Os pulsos de RF agem como operacdes unitarias que sdo usadas para
produzir portas légicas e algoritmos quanticos. (1) Esses pulsos sdo modulados em amplitude e fase
porém seguindo sempre uma funcio geradora que garante sua suavidade. Isso significa que ndo haverdo
mudancas bruscas de amplitude ou fase ao longo da aplicacdo das sequéncias. (2) Ao final de uma
sequéncia de operacdes, o estado quantico do sistema pode ser completamente mapeado utilizando o
processo chamado de tomografia do estado quantico, que reconstréi a matriz densidade completa desse
sistema de spin nuclear. Com isso, pretendemos reproduzir dois algoritmos quanticos: o Algoritmo de
Deutsch, que consiste em determinar se uma funcdo é constante ou balanceada; e o Algoritmo de busca
de Grover, que realiza buscas em uma lista desordenada. Também pretende-se testar um método novo
para a tomografia do estado quantico, com uma selecdo de coeréncias mais eficiente e potencial para
acelerar este processo.
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Esta pesquisa visa estudar as isoformas da proteina pulchellina presentes nas sementes da planta trepadeira
brasileira Abrus pulchellus. As isoformas da pulchellina pertencem a familia de Proteinas Inibidoras de
Ribossomo (RIP) tipo 2 que inclui toxinas conhecidas, como abrina e ricina, devido as suas poderosas
propriedades toxicas. Com uma atividade semelhante as outras RIPs, as isoformas da pulchellina
consistem em uma cadeia lectinica (cadeia B) que se liga a carboidratos, facilitando a entrada nas células,
e uma cadeia RNA n-glicosidase (cadeia A) que inativa a sintese proteica por meio da depurinagdo do RNA
ribossémico. (1) O objetivo deste estudo é demonstrar as particularidades das isoformas da pulchellina
e sua relacdo com outras RIPs. Para alcancar esse objetivo, é realizado o processo de extracdo e
purificacdo das toxinas a partir das sementes de Abrus pulchellus. Em seguida, as isoformas s3o separadas
e cristalizadas, permitindo a obtencdo de suas estruturas cristalinas. A fim de investigar propriedades
da proteina, experimentos sdo conduzidos utilizando diferentes ligantes, como a N-acetilgalactosamina
(GalNAc), que tem se mostrado eficaz em estudos anteriores envolvendo essa familia de proteinas. Além
disso, testes biofisicos sdo realizados no intuito de determinar propriedades das isoformas da pulchellina.
A importancia do estudo se mostra no potencial uso de plantas na medicina e toxicologia. A Abrus
pulchellus, sendo uma planta nativa do Brasil, possui sementes que contém proteinas altamente tdxicas,
similarmente encontradas em outras plantas como Ricinus communis (mamona) e Abrus precatorius
(ervilha do rosario). Essas proteinas sio classificadas como RIPs e s3o capazes de interromper a produgio
de proteinas nas células, mesmo em doses minimas. A compreensdo das isoformas da pulchellina e sua
relacdo com outras RIPs é de extrema importancia para o avanco da pesquisa nessa area. Ao estudar
as isoformas em nivel estrutural e suas interacdes com diferentes ligantes, é possivel compreender as
variacdes na cadeia lectinica e seu impacto na citotoxicidade da proteina. Ainda mais, esses estudos
fornecem informacdes valiosas que podem contribuir para o desenvolvimento de aplicacdes terapéuticas
e avancos em pesquisas existentes. Os experimentos realizados envolveram a extracdo, purificacio e
cristalizacdo das isoformas da pulchellina, seguidas pela determinacio de suas estruturas por meio da
difracdo de raios-X. Ademais, foram conduzidos experimentos de ligacdo com diferentes aciicares para
investigar os sitios de ligacdo e as variacdes conformacionais entre as isoformas. Testes biofisicos, como
SEC-MALS e DSF, serdo realizados para obter informacdes sobre o peso molecular, tamanho, estado
oligomérico e estabilidade térmica das proteinas, tanto isoladamente quanto em complexo com ligantes.
Em resumo, este estudo contribui para a compreens3o das isoformas da proteina pulchellina e sua relacio
com outras RIPs. Os resultados obtidos podem fornecer informac&es valiosas para aplicacdes terapéuticas
das RIPs atuais e futuras.

Palavras-chave: Cristalografia. Proteinas inibidoras de Ribossomo. Pulchellina
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Neste trabalho busca-se explorar a interacdo entre dois condensados de Bose-Einstein espacialmente
sobrepostos de espécies atémicas distintas, considerando um regime limite de grande desbalanco entre
o nimero de atomos de cada espécie, no qual a majoritaria estd em estado de vértice. Neste contexto,
a "equagdo de Gross-Pitaevskii acoplada (1)".que rege o sistema apresenta solugdo analitica, na qual a
funcdo de onda da espécie majoritaria age como um pseudo-potencial para a minoritaria, aprisionando-a
no nicleo do seu vortice. Ap6s o estudo das solucdes e determinacdo das funcdes de onda de cada espécie,
foi feita uma analise termodindmica completa sobre a condensacdo da espécie minoritaria aprisionada,
partindo do calculo da sua densidade de estados e temperatura critica de condensacg3o.
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Desde a publicacio pioneira reportando a habilidade de certos vidros no diagrama de composicdo SiOy —
CaO — NayO — P05 para juntar material ésseo sem formar tecido fibroso ao redor deles ou promover
inflagdo ou toxicidade (1), pesquisa e desenvolvimento de vitroceramicas e vidros bioativos promoveram
melhora da qualidade de vida. Dependendo da aplicacdo pretendida, aditivos podem ser incorporados
para melhor performance. O galio, em particular, se destaca por seu potencial antibacteriano, atribuido
a semelhanca entre seus ions Ga* e fons Fe®™. (2) No entanto, hd uma compreensio limitada de como
a incorporacdo estrutural do galio nesses vidros esta relacionada as suas propriedades bioativas. Para
abordar este assunto, a espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) fornece uma abordagem
quantitativa e flexivel, oferecendo insights sobre as funcées estruturais dos elementos introduzidos na rede
vitrea. Este estudo concentra-se no uso de técnicas de RMN para investigar vidros bioativos dopados com
galio produzidos por processos de fusdo/resfriamento e sol-gel, com composi¢des [(49,16 — z)Si0Oy —
(23,33)Na20 - (25, 79)0@0 - (1, 72)P205 - (ZE)G(IQO3] € [(80 - CL’)S@OQ — (15)0@0 - (5)P205 -
(x)Ga03), respectivamente. As amostras foram submetidas a estudos de RMN para os nacleos de 254,
31p 23Nq e "'Ga, que revelam a formacdo de ligacdes Ga-O-Si em ambas as composicdes. Observou-se
também que o galio é majoritariamente encontrado no namero de coordenagdo 4, indicando seu papel
como formador de rede. No caso das amostras derivadas de fusio, os resultados de 3! P indicam um efeito
de proximidade entre atomos de P e Ga. Quanto as amostras obtidas por sol-gel, os espectros de 2°Si e
31 P indicam que a formacio de ligacdes Ga-O-Si atinge um limite, levando a formacao de ligacdes Ga-O-P
com o aumento do teor de galio. Pesquisas adicionais estdo sendo conduzidas para explorar a estrutura
dada a cristalizacdo parcial das amostras derivadas de fusio, permitindo a comparacio das propriedades
bioativas entre essas vitroceramicas e as duas composicdes/técnicas mencionadas anteriormente, através
de medidas de cinética de dissoluc3o.
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The Ti:Sapphire femtosecond laser is a ultra-short pulse solid-state laser developed by Moulton (1986).
It is characterized by having a sapphire crystal doped with titanium ions, that has a four-level structure,
as a gain medium. The crystal enables the Kerr Lens Mode-locking method, since it has third-order
nonlinear optical properties that produces the self-focusing effect at high intensities. The operability of
the ultrashort pulse laser requires complete stability of the optical cavity to achieve the mode-locking
regime. (1) The cavity has a ring format, which is of the bow tie type, whose configuration is appropriate
for the generation of ultrashort pulses in the 800nm range with a temporal duration of the order of tens
of femtoseconds and a high repetition rate of 1 GHz. (2) This model allows adaptation to a laser
scanning system with high numerical aperture (NA) focusing optics, which can be applied in biological
tissue ablation studies, such as the cornea. The advantage of the low-energy and high-repetition rate
femtosecond laser is that tissue can be teared with thin, highly localized cuts without collateral damage,
producing cavitation bubbles with diameters of a few micrometers, using a compact, versatile, and
high-precision mounting. (3)
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Os modelos usados pela Ciéncia, como as Redes Complexas, tém caracteristicas topoldgicas variaveis,
resultando em niveis de complexidade diferentes. (1) Uma possivel forma de mensurar a complexidade
de redes é através da variabilidade das distribuicdes dos motifs presentes nelas, porém a identificacdo de
motifs & normalmente feita de forma supervisionada e o entendimento de como as partes de uma rede
influenciam na sua complexidade emergente permanece um problema em aberto. Neste trabalho, usamos
um novo método desenvolvido para identificacdo de motifs, estatistico e ndo-supervisionado, empregando
uma medida de semelhanca recentemente proposta, para definir os motifs de diferentes variacdes de um
modelo teérico de redes neurais morfolégicas e estimar a complexidade dessas redes através da entropia
da distribuicdo de frequéncias dos motifs. (2-3) As complexidades dos motifs sdo caracterizadas e as
complexidades resultantes das redes s3o comparadas sob a perspectiva de utilizar a frequéncia dos motifs
encontrados para melhor entender as origens das alteracdes na complexidade dos modelos.
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Time-dependent characteristics of strongly correlated electronic systems have received a great deal of
attention due to interest in the non-equilibrium aspects of quantum devices. The description of the
long-time behavior presents difficulties in Kondo systems and comparable impurity concerns. It has
been shown that the Numerical Renormalization Group (NRG) approach, which produces almost precise
predictions for the equilibrium thermodynamical, excitation, and transport properties of such systems,
is less reliable in this situation. Artificial oscillations, a direct result of the logarithmic discretization
at the core of the NRG architecture, plague the computed time-dependent curves. Here, we use a
comparable but more adaptable strategy: the recently developed real-space formulation known as eNRG.
(1) We compute the time-dependent photocurrent in a simple XPS procedure, the photoejection of a core
electron from a simple metal. The foundation of our eNRG architecture is a unidimensional lattice with a
tight-binding Hamiltonian coupling 7 between adjacent sites. We use a suddenly generated potential at
one of the lattice sites to define the final-state Hamiltonian, which simulates the electrostatic interaction
with the core hole brought on by the photoejection. The resulting spectrum comprises a bound state and
uniformly phase-shifted extended states. We contrast two smoothing techniques to remove the effects of
the discretization: (i) randomization of the couplings tau, similar to Micklitz et al. (2), and (ii) uniform
displacement of the conduction levels. The resulting photocurrents oscillate with the energy necessary
to excite an electron from the bound state to the Fermi level and decay with the Doniach-Sunjic power
law, which is in great agreement with physical expectations. (3)
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Na interface entre dois fluidos, o movimento relativo entre eles e a aplicacdo de forcas externas podem
levar ao surgimento de modulacdes que evoluem exponencialmente no tempo, resultando na chamada
instabilidade de Kelvin-Helmholtz. Em particular, quando esses fluidos estdo em repouso um em
relacdo ao outro e o fluido mais denso é empurrado contra o de menor densidade, geralmente pela
gravidade, ocorre o surgimento de perturba¢des que se parecem com cogumelos, o que caracteriza entdo
a instabilidade de Rayleigh-Taylor (RTI). As propriedades de superfluidez presentes em gases ultrafrios,
sejam eles Condensados de Bose-Einstein (BECs) ou Gases de Fermi, juntamente com os mais recentes
avancos em tecnologias 6pticas, como é o caso do Digital Micromirror Device (DMD), possibilitam o
estudo desses tipos de instabilidades hidrodindmicas classicas mas no regime quéantico. (1-3) Portanto,
almejamos nesta pesquisa desenvolver um sistema experimental capaz de criar as condi¢des necessarias
para observar a RTl em BECs. Para isso, sera utilizado um condensado bidimensional (2D) de potassio,
que sera separado em dois estados hiperfinos, o que originara dois superfluidos imisciveis distintos. Esta
separacdo, assim como o gradiente de forcas que empurrarad um fluido contra o outro, serdo produzidos
por meio de potenciais 6pticos 2D gerados com um DMD, o que, em conjunto com o uso de técnicas de
ressonancia de Feshbach, nos fornecerd um controle quase que total sobre as interacdes e perturbacdes
do sistema experimental.
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O desenvolvimento da microfabricacdo pela técnica de polimerizagdo via absorcdo de dois fétons vém
ganhando notoriedade no campo da biofoténica. O uso dessa técnica aliada ao estudo biolégico
de ambientes e dos microrganismos a serem utilizados possibilitou a criagdo de microambientes
biocompativeis para estudos de proliferacdo, adesdo e migracdo bacteriana, constituindo uma area de
estudo de grande interesse para o campo interdisciplinar da Fisica e da Biologia. (1) Para que isso fosse
possivel, a utilizacdo de um laser de pulsos ultracurtos mostrou-se de grande importancia para a promocio
do fendmeno n3o linear da absorc3o de dois fétons e, consequentemente, da reacdo de polimerizacio
quando a radiaco interage com a amostra composta por uma resina com monémeros e fotoiniciador.
Projetada a matriz de estruturas e realizada a sua fabricacdo na amostra, diferentes geometrias podem
servir para o estudo de bactérias de dimensdes compativeis com as estruturas fabricadas e pode-se analisar
a influéncia de pardmetros geométricos no desenvolvimento de microrganismos, além de caracterizar o
fator de biocompatibilidade destes altimos com os materiais da resina polimérica, constituintes das
estruturas dos microambientes. (2) Dessa forma, o presente plano de pesquisa tem por objetivo
inicial realizar a fabricacdo de microambientes fazendo uso do laser de femtosegundos de Ti:safira
para promover a reacdo de polimerizacdo por absorcio de dois fétons, fabricando estruturas que serdo
usadas como microambientes controlados para estudos da bactéria da espécie Cutibacterium acnes,
causadora da doenca de pele da acne. Para complementar a anélise do desenvolvimento da C. acnes nos
microambientes, pode-se também explorar a possibilidade de eliminar estas bactérias por meio da reacio
fotodinamica promovida pela a¢do de fotossensibilizadores e fontes de luz adequadas de acordo com as
suas bandas de absor¢do. (3) Assim, pode-se utilizar os microambientes fabricados para estudos in vitro
com vistas a avaliar a eficacia da terapia fotodindmica, na tentativa de eliminar a carga bacteriana das
C. acnes através do uso de radiacdo no comprimento de onda que o fotossensibilizador absorve e gera
radicais que podem matar as células das bactérias. Nestes microambientes, serd averiguada a relacio
de biocompatibilidade da resina com o microorganismo e, por fim, sera verificada a eficiéncia do uso da
terapia fotodindmica para eliminar as bactérias dos microambientes.
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A teoria da relatividade resultou em grandes mudancas na forma em que compreendemos os fenémenos
da natureza. Seus resultados foram testados em vérios experimentos, porém consideracdes tedricas
indicam que discrepancias podem ser encontradas em regimes de altissimas energias. Os desenvolvimentos
tedricos neste campo levaram & sugestdo e investigagdo da violagdo da invariancia de Lorentz (LIV da
sigla em inglés), a qual & prevista e suportada em diferentes modelos da fisica das mais altas energias.
A invariancia de Lorentz é um dos pilares da relatividade e sua violac3o resultaria em novos fenémenos
fisicos passiveis de testes em certas regides de parametros. Uma das principais formas de se estudar tais
regimes energéticos é a analise de raios césmicos, e, neste ponto, os mecanismos de aceleracdo destes
ainda ndo sdo completamente entendidos, principalmente na classe dos Raios Césmicos Ultra Energéticos
(UHECR). Neste trabalho, partindo de uma relacdo de dispersdo modificada, £? = m2+p?+4,p", iremos
deduzir um novo espectro para o mecanismo de Fermi de primeira e segunda ordem com a suposi¢io de
quebra de invariancia de Lorentz, definido pelo parametro livre d,, presente na hipétese de trabalho inicial.
(1) Seguiremos para uma comparagdo com os dados obtidos pelo Pierre Auger, onde focaremos no ajuste
da curva do espectro de raios césmicos para energias superiores 3 10'® eV (UHECR). (2) O ajuste nos
darad o valor do parametro de quebra 475y, e serad feito com o mecanismo de primeira ordem, o qual
consideramos ser dominante, e assim buscaremos explicar o brusco decaimento visto no espectro de raios
césmicos na ordem de 10?%eV. Ainda neste mesmo quadro de trabalho, estudamos os limites teéricos do
mecanismo de aceleracdo de Fermi, onde ndo obtivemos nenhuma mudanca significativa nas predicdes.
Além disso, buscamos modificar a invaridncia de Lorentz no caso do mecanismo de Fermi relativistico,
onde possivelmente poderemos encontrar uma contribuicdo apreciavel do mecanismo de segunda ordem,
antes desprezado. (3)

Palavras-chave: Raios césmicos. Relatividade. Fermi
Agéncia de fomento: CAPES (88887.839584/2023-00)

Referéncias:

1 LONGAIR, M. S.; YPDH, G. B. High energy astrophysics. Physics Today, v. 48, n. 7, p. 54-56,
1995.

2 AAB, A. et al. Measurement of the cosmic-ray energy spectrum above 2.5x 10 18 eV using the Pierre
Auger Observatory. Physical Review D, v. 102, n. 6, p. 062005, 2020.

3 GALLANT, Y. A.; ACHTERBERG, A. Ultra-high-energy cosmic ray acceleration by relativistic blast

89



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

waves. Monthly Notices of the Royal Astronomical Society, v. 305, n. 1, p. L6-L10, 1999.

90



F l 8 SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, S3o Carlos-SP

PG7

Searching for heavy dark matter with gamma-rays

SIQUEIRA, Clarissa'; JUSTINO, Lucca Radicce!; VIANA, Aion'

Iradicce@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

One of the most intriguing problems in particle physics and cosmology nowadays is the called dark matter
problem. We have several evidences, like galaxy rotation curves, galaxy cluster collision, baryon acoustic
oscillation, structure formation, among others, implying that we need a new particle, beyond the standard
model of particle physics (SM), to explain the major matter component of the universe and to address
all these evidences. The attempts to discover the DM particle could be via collider, direct (DD) and
indirect (ID) detection searches. In the ID scenario DM may self-annihilate on stable SM particles, such
as neutrinos, cosmic-rays and gamma-rays, which can be detected by experiments on Earth. (1) A viable
model for DM particle must predict the observed abundance as a thermal relic of the early universe (in
the WIMP paradigm through a freeze-out mechanism). Indirect detection searches restrict the parameter
space (0 v) X mpys and are complementary to relic abundance and direct detection limits. In this work we
study the phenomenology of a specific model of DM particle (the inert doublet model) and we evaluate
the sensitivity of gamma-ray observatories (like CTA) to detect a signal in the Galactic Center (GC)
region. (2)
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One example of applicability of nonequilibrium statistical physics is to explain how biological systems
work. In these systems, the definition of the thermodynamic quantities should be revised to account for
the irreversibility of the process. In this scenario, the dissipative adaptation hypothesis (1), proposed by
Jeremy England, is a general thermodynamic mechanism that explains system self-organization through
the dissipation of work absorbed from an external drive, which acts on the system over a period of time.
It establishes how the most likely or adapted states of a system subjected to a given drive tend to be
those following trajectories of highest work absorption, followed by dissipated heat to the reservoir. We
can think of dissipative adaptation as being a generalization of the Gibbs distribution for systems far
from equilibrium. Our idea, is using refs to study the quantum dynamics of a spin-boson systems (a
two-level system) with time-dependent external drive and to evaluate the thermodynamic quantities of
a self organization process, as absorbed work and heat dissipation. (2-3) In other words, we will have
an asymmetric double well potential, after some time a pump of energy is added through a variable that
can be chosen according to experimental background or other parameters of the system. Our goal is to
show that the drive in an asymmetric potential is able to localize a particle in one of the bottoms of
the well and verify that in this transition occurred the highest work absorption followed by dissipation of
energy. The relation with these thermodynamic quantities is derived using the path integral approach,
introduced by Feynman-Vernon in 1959, which is a description of an open quantum system that has been
used to study the dissipative dynamics of the quantum systems, known as the Caldeira-Leggett model
of the quantum Brownian motion. (3)
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With the ability to provide high resolution structural information of large and dynamic protein complexes,
the single-particle cryo-electron microscopy (cryo-EM) turned possible study of proteins that were
almost impossible to analyze with previous methods, due to its huge size and flexibility. So through
collaborative efforts between research groups from Chile and Brazil, a synergistic approach to determine
the cryo-EM structure of the hemocyanin from Concholepas concholepas (CCH), a marine organism
endemic to the southern Pacific coasts, became possible. Hemocyanins are megadalton-sized oligomers
that participate in oxygen transport in multiple invertebrate organisms, used as natural, non-toxic, and
nonspecific immunostimulants with critical biomedical and clinical applications; thus, understanding
the precise molecular mechanisms of hemocyanins is essential for future targeted improvement. So
far, the most well-studied hemocyanin from a structural and immunological standpoint is KLH, from
Megathura crenulate, that had its functional units revealed through the combination of cryo-EM and
X-ray crystallography, displaying highly symmetric homodecameric rings featuring extensively glycosylated
regions. However, regardless of their similarities, marine hemocyanins present a significant degree of
structural diversity among them, especially concerning glycosylation patterns, which might explain their
unequal efficiency in generating appropriate adjuvant effects on immunological oriented therapies. The
CCH has shown promising biomedical applications, with a higher stability and solubility when compared
with homologs. (1) Nevertheless, despite the unique biomedical potential of CCH, its structure and even
its amino acid sequence remain unknown. With two distinct polypeptide chains forming heterodimeric
rings, each subunit presents eight copper globular oxygen-binding domains, termed functional units (FU),
and up to 3 or 4 glycosylation sites. Thus, a 3,2 A Cryo-EM map was built allowing the construction of
the whole 8 MDa protein structure with all its FU and glycosylations.
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Nos altimos anos, os sistemas para estudos de atomos frios tém se tornado cada vez mais complexos
e mutaveis. (1) Um experimento em particular, que envolve a producdo de um condensado de
Bose-Einstein, utiliza maltiplos feixes de luz em diferentes direcdes do espaco, com intensidades que
podem variar significativamente. No entanto, o manuseio preciso dessas amostras quanticas é geralmente
limitado pela falta de acesso 6ptico e pela configuracdo do sistema. Como resultado, a maioria dos
sistemas experimentais atuais divide fisicamente os processos: o aprisionamento e o resfriamento ocorrem
em uma cdmara de vacuo, e depois que a amostra quantica é obtida, os atomos sdo transferidos
fisicamente para uma cdmara adjacente, onde n3o ha restricdes de acesso 6ptico ou manipulacdo da
amostra. Existem vérias técnicas para transportar atomos, desde armadilhas magnéticas com bobinas
moveis até armadilhas épticas com o deslocamento do ponto focal. (2) Por sua simplicidade de
implementacdo, o deslocamento do ponto focal de um laser de alta poténcia na regido do infravermelho,
que cria uma armadilha 6ptica com os atomos confinados, € amplamente utilizado. Geralmente,
as distancias percorridas sio da ordem de dezenas de centimetros até pouco mais de um metro, e
ha transladadores lineares comerciais disponiveis que podem fazer esse movimento de forma precisa,
reprodutivel e programavel. No entanto, é consenso que quanto maior a distancia a ser percorrida, maiores
s3o os requisitos de estabilidade, precisdo e espaco fisico necessario, ja que os transladadores exigem
pelo menos a mesma distancia para operar. Portanto, estratégias que possam reduzir o uso do espaco
e a distancia de deslocamento do sistema 6ptico sdo desejaveis. Recentemente, Lee e colaboradores
demonstraram o uso de um sistema de transporte 6ptico baseado em uma Optically Compensated Zoom
Lens.(OCZ). (3) Eles demonstraram, por meio de simulagcdes e experimentos, que é possivel deslocar
o ponto focal do sistema éptico em cerca de 1,5 m movendo o conjunto de lentes em apenas 7 cm,
simplificando assim os processos de transporte. O objetivo deste trabalho foi implementar e caracterizar
completamente um sistema de transporte de dtomos de Disprésio em uma armadilha 6ptica, usando um
sistema OCZ especificamente projetado para o nosso laboratério. Para isso, caracterizamos um sistema
de transporte de atomos frios de Disprésio, usando cinco configuracées diferentes de lentes no sistema
OCZ e uma dezena de parametros T.que representam o espacamento entre as lentes de cada grupo. Para
os deslocamentos intra-grupo de lentes, utilizamos um espaco de movimento que variou de 15 mm a 85
mm, resultando em uma alteracdo no ponto focal de 100 mm a 1500 mm de distancia, com intervalos de
deslocamento variando de 330 mm a 810 mm e cinturas de feixes ( waist. w no ponto focal variando de
36 pm a 130 pm. Com isso, reduzimos o espaco necessario usado para o transporte e ainda mostramos
um sistema mais estavel e viavel economicamente.
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Neste trabalho, aplicamos a espectroscopia de polarizagdo para aprimorar a eletrometria de microondas
baseada em atomos de Rydberg, por meio da medicdo do desdobramento de Autler-Townes em um
espectro de transmissdo de transparéncia induzida eletromagneticamente (EIT) em uma célula de vapor
em temperatura ambiente. (1-3) Conseguimos melhorar a amplitude minima detectavel do campo elétrico
de microondas por um fator de ~ 5 em comparacdo com o EIT convencional. Além disso, o uso de uma
lente cilindrica de micro-ondas nos permitiu triplicar o campo elétrico de micro-ondas na célula de vapor,
melhorando o limite em outro fator de ~ 3. Portanto, obtivemos um fator total de ~ 15, demonstrando
o potencial dessas técnicas na eletrometria de microondas com atomos de Rydberg em uma célula de
vapor.
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Understanding the complex behavior of neuronal dynamics has become one of the most important topics
in modern neurology and biophysics since it is directly connected with neuronal disorders. The brain
is responsible for controlling multiple processes such as emotions, vision, motor skills, breathing, and
memory. The main structure that makes this accurate level of control possible is the neuronal network,
capable of sending and receiving electrical stimuli along the whole body, where different signals are
interpreted as a specific sensation or command. Based on the intensity of received electrical stimulation,
a neuron can either become excited and generate a firing response or remain at rest. When the
stimulus is sufficiently strong, reaching an electrical potential threshold of approximately -55 mV, the
neuron’s cell membrane depolarizes due to an influx of sodium ions, generating a signal known as the
action potential. (1) Information is propagated within the neuronal network through electrical synapses,
which are gap junctions allowing direct communication, and chemical synapses, involving the release of
neurotransmitters. These synapses can result in excitatory or inhibitory responses in postsynaptic neurons.
The balance between excitation and inhibition is crucial for normal brain function. However, when this
balance is disrupted and excitation prevails over inhibition, neurons may begin to fire synchronously,
leading to partial or generalized seizures, involving a specific or total area of the brain respectively. In
1996, Penrose and Hameroff proposed the hypothesis that microtubules present in neurons could exhibit
quantum behavior in a state of superposition. (2) Despite this proposal, no observations were obtained
confirming the existence of quantum coherence in brain microtubules. Thus, the idea of quantum effects
in the brain had not been widely accepted and remained an open topic of investigation. However,
recent experimental evidence presented by Kerskens and Pérez, who collected signals through nuclear
magnetic resonance, may indicate entanglement mediated by consciousness-related brain functions. (3)
Along the line of approaching biological phenomena through quantum mechanics, we describe the
neuronal network as a set of coupled spin—boson open quantum systems. Consequently, the synchronous
firing characterizing seizures is modeled as a superradiance-like phenomenon, the superradiance being a
collective effect that occurs when a moderately dense atomic sample interacts with its environment and
the electromagnetic radiation it emits. Instead of emitting radiation independently and randomly, the
atoms synchronize their emissions to release energy in a highly coherent pulse. In our neuronal network
description, we demonstrate that a synchronized emission of multiple superradiant pulses is generated
when the neurons are strongly connected to each other, corroborating the fact that both the frequency
and the intensity of the pulses are distinctive features of seizures.
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Measuring and quantifying the progression or treatment of wounds, scars, and tumors constitutes
a fundamental aspect of our research group projects. The accuracy of such assessments can be
compromised due to the irregularity and dimensions of the lesions, as well as the variability introduced by
operators during measurements. To address these challenges, we have developed two image processing
methods using Python that utilize images captured by webcams or cellphones. The first method
involves the creation of depth maps, enabling 3D object reconstructions using point clouds. Additionally,
five image processing methods based on RGB data were developed to facilitate automatic, practical,
and observer-independent visualization of lesions. Camera distortions, such as pincushion and barrel
distortions resulting from the lens, are prevalent. To rectify these distortions, we have implemented a
script using OpenCV that can correct the captured images. Upon undistorting the images, we utilize
Epipolar Geometry to calculate the depth of each pixel in the 2D image by recognizing corresponding
real points in both image sources. (1) Two depth calculation methods have been developed based on the
results obtained from Epipolar Geometry. The first method is a stereo setup that directly implements a
stereo system, while the second method (the primary one) employs a single image (Mono Imaging) and
utilizes a neural network to displace the image and treat it as the second image for depth calculation. The
advantages of utilizing artificial intelligence (Al) for depth calculation include faster processing, improved
resource efficiency, and enhanced precision by reducing the likelihood of human error. However, the
stereo method is still under development for scenarios where the Al may be deceived, such as cases
involving reflections. obtained a depth map, we can proceed with 3D reconstruction using point clouds,
enabling visualization in three dimensions. We are currently working on converting point clouds to
meshes, which will facilitate volume calculations and use in Monte Carlo simulations—an area of growing
interest within our research group. Furthermore, we have developed five methods that leverage RGB
channels to enhance lesion visualization. (2) These methods aim to highlight the respective areas,
mitigating user-dependent subjectivity and enabling a more standardized approach. The primary focus of
this software is to provide a user-friendly and accessible tool that establishes standards within our research
group. Moreover, the software is open-source, allowing users to contribute improvements tailored to their
specific needs. Importantly, our software is independent of third-party limitations, ensuring unhindered
usage and adaptability to evolving research requirements. In the next steps, we intend to continue the
improvement of the capabilities and functionality of the software, further advancing its performance in
image analysis and visualization, as well as adding the ability to generate 3D meshes via Point Clouds
and a Graphic User Interface (GUI) for easier usage. Lesions from patients and in vivo experimental
models will be used to validate the developed methods. (3)
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Hidroclorotiazida (HTZ) é um anti-hipertensivo pertencente & classe dos diuréticos tiazidicos, que
controla os valores da pressdo arterial e reduz efetivamente a morbimortalidade cardiovascular em
adultos e idosos. (1) Infelizmente, este medicamento possui baixa solubilidade e permeabilidade, sendo
classificado como classe IV no Sistema de Classificacdo Biofarmacéutica, o que gera problemas de
absorcdo no organismo. A eficacia de um farmaco estad principalmente associada as suas propriedades
no estado sélido, como diferentes formas solidas podem alterar as propriedades fisicas e quimicas de
um composto, o uso da engenharia de cristais engloba o o aspecto econémico, proporcionando reducéo
nos custos de desenvolvimento de farmacos. (2) A fim de obter novas formas solidas considerando
a quimica verde, os cocristais aqui apresentados foram obtidos por meio da mecanoquimica, ou seja
com uso de pouco ou nenhum solvente e com alto grau de pureza. (3) Para melhorar as propriedades
fisico-quimicas da HTZ, dois coformadores diferentes foram usados, o aminoacido L-prolina e a pré-droga
5-fluorocitosina formando os cocristais denominados HTZLP e HTZ-5FC respectivamente. Este material
foi analisado por difracdo de raios X monocristal e de p6, analises térmicas e ensaios de solubilidade
relativa. Eles cristalizaram no sistema cristalino monoclinico, no grupo espacial P2; para HTZLP e
P21 /n.para HTZ-5FC. As estruturas s3o principalmente estabilizadas por pontes de hidrogénio dos tipos
NHO e NHN nos grupos sulfonamida primarios e secundarios com os coformadores. HTZLP funde a
191,0 °C, iniciando a degradacdo a 210 °C, e HTZ-5FC funde a 238,0 °C, iniciando a degradacdo a 260°,
mostrando um elevado valor de estabilidade termicaC. Os testes de solubilidade relativa a temperatura
ambiente mostraram que os cocristais HTZLP e HTZ-5FC aumentam a solubilidade do HTZ, sendo que
o cocristal HTZ-5FC mostrou ser o mais eficiente nesta propriedade.
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One manifestation of superfluidity in a Bose-Einstein condensate (BEC) is the emergence of the so-called
collective modes. Due to the breaking of gauge symmetry U, the system acquires a macroscopic
wavefunction with a global phase that can be described by the Gross-Pitaevskii equation (GPE) under
a mean-field treatment, where, by an hydrodynamic description, the eigenfrequencies of those modes
can be obtained. (1) We start by considering a BEC made of 87Rb atoms with repulsive interaction
in an anisotropic harmonic magnetic trap under action of an oscillating magnetic field being applied
at the BEC elongated direction, which firstly causes an abrupt change in the potential and excites the
cloud’s center of mass motion around the minimum of the potential. (2) This mode is known as the
dipolar mode. Besides the dipolar mode, collective modes inherent to the shape of the BEC might be
exciting. In that case, the so-called quadrupole mode and the breathing mode may arise, characterized
by out-of-phase and in-phase oscillations of the BEC widths, respectively. The oscillation frequency of
these modes is strongly dependent on the non-linear contribution of the GPE related to the system's
interaction and the configuration of the trap anisotropy. The emergence of these highly coherent modes
when externally excited offers an interesting analogy with an atom being irradiated by a resonant laser
beam. Despite the fundamental differences between the two systems, they share a fundamental common
property - coherence. This analogy raises the idea of achieving precise control over these coherent modes
in a BEC, inspired by the Rabi and Ramsey experiments. In order to do that, the external oscillation
will be modulated by a signal which can be either Rabi-like or Ramsey-like. The difference between
them is the splitting of a square pulse into two separate zones, which enables interference phenomena in
the resonance curve such as the Ramsey fringes. (3) Moreover, with this method, for strongly excited
samples using the Ramsey-like procedure, we expect to be able to analyze the persistence of coherence
of these samples as a consequence of interference from a fragmented BEC. Thus, the main proposal of
this work is the development of theoretical models and the elaboration of computer simulations that will
reproduce the experiments that are currently being carried out in order to get more knowledge about
how an external signal can modulate and also select a specific path in the route of turbulence.
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Atomos de Rydberg sdo extremamente sensiveis a campos eletromagnéticos de micro-ondas. Neste
projeto, propomos estudar atomos de Rydberg térmicos utilizando EIT (transparéncia eletromagnética
induzida) na presenca de um campo de micro-ondas (MW). (1-2) Atualmente, existem limites no menor
campo detectavel por essa técnica. Planejamos estender esse limite utilizando uma lente de uma MW e
a técnica de espectroscopia de polarizagdo com feixes Laguerre-Gauss. (3)

Palavras-chave: Atomos de Rydberg. Transparéncia eletromagnética induzida (EIT). Laguerre-Gauss.
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Malaria is one of the most prevalent infectious diseases caused by Plasmodium.genus parasites.
Artemisinin resistance has been arising in some affected areas. (1-2) Hence, the development of
new compounds against Plasmodium.is highly needed. Small peptides have been reported as strong
antimicrobial agents and their antiplasmodial activity has been investigated in the last few years. (3)
This work focused on the parasitological profile of tri- and dipeptides against P. falciparum. We assessed
the inhibitory activity of 15 tri- and dipeptides derivatives against the P. falciparum.3D7 strain. The
most potent compound (Neq1153) showed an IC50 value of 0.6 + 0.1 M and a selectivity index against
HepG2 cells of SI = 350. The time of action assay showed that Neql153 is a slow-acting inhibitor with
pronounced inhibitory activity over the mature forms of the parasite. The presence of Neq1153 caused a
swallow of the digestive vacuole (Figure 1A), suggesting a possible mode of action. Next, we assessed the
combination profile of Neq1153 with standard antimalarials (e.g., artesunate, chloroquine, atovaquone,
and proguanil). Neq1153 showed an antagonistic profile when combined with artesunate and chloroquine.
Conversely, the combination of the inhibitor with atovaquone and proguanil showed an additive profile.
Finally, the assessment of Neql153 against a panel of resistant strains of the parasite indicated that
the compound showed no cross-resistance with K1 (Rl = 1), Dd2 (Rl = 0.1), TM90C6B (Rl = 1),
3D7RMMV848 (Rl = 1) and Dd2RDSM265 (Rl = 0.1) strains (Figure 1C). Interestingly, Neq1153
exhibited a 10-fold increase in potency against Dd2 strain (chloroquine-resistant) when compared to the
potency against 3D7 strain (chloroquine-sensitive). Modifications in R1 position led to a loss of potency,
indicating that the aldehyde substituent in this position is essential for antiplasmodial activity against
both the 3D7 and Dd2 strains. Modifications in R2 and R3 position were tolerated. Di- and tripeptides
showed submicromolar potency against the chloroquine-sensitive strain of Plasmodium falciparum as
well as a pronounced selectivity index (SI = 350). Neqll153 is a slow-acting P. falciparum inhibitor
with activity peak in trophozoite forms, causing a swallow of the digestive vacuole. Moreover, Neq1153
showed no cross-resistance against a representative panel of resistant strains. These findings highlight
the importance of an in-depth investigation to indicate the true potential of a new series of compounds
as antimalarial candidates and that small peptide-like derivatives are attractive hits for an antimalarial
drug discovery program.
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Malaria is a parasitic disease caused by the pathogenic protozoa Plasmodium.spp., which has a significant
global impact on human health. (1) The increasing resistance of P. falciparum.strains to approved drugs
highlights the urgent need for the discovery of new antimalarial candidates. Guanidine alkaloids emerged
as promising natural products with antiparasitic activity. Batzelladines are tricyclic guanidine derivatives
that exhibit potent biological activities, including antiparasitic. (2-3) In this investigation, we aimed
at to investigate the parasitological profile of the natural alkaloid batzelladine L against P. falciparum.
as well as of 43 synthetic guanidine derivatives as potential anti-plasmodial agents. The inhibitory
activity of batzelladine L was first evaluated against chloroquine-sensitive P. falciparum.3D7 strain. The
natural alkaloid exhibited P. falciparum.inhibitory activity in the submicromolar range (IC503D7 = 0.4
+ 0.1 uM), consistent with the previous report on the antiplasmodial activity of batzelladine L against
a FcB1 chloroquine-resistant P. falciparum.strain (IC50 = 0.3 pM). (3) Furthermore, batzelladine L
presented moderate cytotoxicity against HepG2 cells (IC50HepG2 = 14 M) with a selectivity index (SI)
of 35. We subsequently investigated the parasitological profile of batzelladine L. Assessment of time
of action revealed that the compound is a fast-acting inhibitor, exhibiting pronounced activity against
P. falciparum.ring and trophozoite stages. Combination of batzelladine L with artesunate exhibited an
antagonistic profile. Additionally, the inhibitory activity of batzelladine L was evaluated against a panel
of P. falciparum.resistant strains. Results indicated no cross-resistance with the Dd2 (Rl = 1.5), K1
(RI'=2.0), and Dd2RDSM265 (Rl = 2.0) strains. Finally, we assessed the in vivo antimalarial activity
of batzelladine L using P. berghei.NK65 strain in an animal model. The treated group showed a 33%
reduction in parasitemia at day 5 post-infection. Such promising results led us to develop the synthesis
of batzelladine L simplified analogues. Therefore, 43 guanidine derivatives were synthesized and tested
against the P. falciparum.3D7 strain. Among these derivatives, 24 exhibited significant antiplasmodial
activity (IC503D7 < 10 pM). One derivative RCPA37P displayed inhibitory activity in the similar range
of batzelladine L (IC503D7 = 0.21 + 0.08 M) with improved selectivity against HepG2 cells (S| = 58).
These findings suggest that both natural and synthetic guanidine derivatives hold promise as attractive
compounds for the development of future lead candidates against malaria.
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Glioblastoma (GBM) is a highly malignant brain tumor with a high risk of recurrence and mortality.
Current GBM therapy has limited effectiveness due to the invasive and heterogeneous nature of the
tumor. (1) Synthetic chromene-based molecules have proven their potential for cancer treatment,
acting on several molecular targets involved in cancer progression. (2) Here, the chicken chorioallantoic
membrane (CAM) assay was employed as a well-established in vivo.model to investigate the antitumoral
and antiangiogenic activity of cell membrane-coated poly(lactide-co-glycolide) (PLGA) nanoparticles
(NPs) containing novel chromene-based molecules (MNP@CBM) against a 3D tumor formed by the
U87 cell line implanted into the CAM. Our analysis revealed that tumors treated with the negative
control (DMEM 10% FBS) exhibited an approximately 23% increase in size, whereas those treated
with mNP@CBM showed a significant 19% regression in tumor growth. Furthermore, the substantial
reduction in tumor size observed with mNP@CBM aligns with our previous findings regarding cell viability,
demonstrating the therapeutic benefits of the cell-membrane coating process. To quantify blood vessel
density, CAMs with tumors were excised and examined. Treatment with NPs resulted in a weakened
vascular network, indicating a potential antiangiogenic effect associated with their antitumoral activity.
These findings highlight the potential of the proposed delivery system in combating glioma cell lines.
Therefore, developed nanoparticles may open a new therapeutic opportunity for GBM treatment.

Acknowledgments: This study was supported by CAPES
Palavras-chave: Glioblastoma. Biomimetic nanoparticles. CAM assay.
Agéncia de fomento: CAPES (88887.821847/2023-00)

Referéncias:

1 LEE, S.Y. Temozolomide resistance in glioblastoma multiforme. Genes and Diseases, v. 3, n. 3, p.
198-210, Sept. 2016.

2 COSTA, M. et al. Biological importance of structurally diversified chromenes. European Journal of
Medicinal Chemistry, v. 123, p. 487-507, July 2016. DOI: 10.1016/j.ejmech.2016.07.057.

110



F l 8 SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, S3o Carlos-SP

PG20

Resposta fotodindmica antimicrobiana em Rhyzopus oryzae

MARQUES, Maria Jalia de Arruda Mazzotti'; SOUSA, Fernanda Alves Dias de'; GUIMARAES, Francisco
Eduardo Gontijo!; KURACHI, Cristina!

maria.julia.marques@usp.br

Unstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

Durante a pandemia da COVID-19, vérias infeccdes secundarias surgiram em pacientes infectados, sendo
uma delas a mucormicose, que é uma doenca flngica extremamente agressiva com uma elevada taxa
de mortalidade, especialmente em pessoas com sistema imune comprometido. A maioria dos casos de
mucormicose é causada pelo fungo Rhizopus oryzae. também conhecido como fungo negro. (1) Os
tratamentos atualmente utilizados sdo baseados em doses elevadas dos antifiingicos anfotericina B e
posaconazol, associadas a resseccdes cirdrgicas quando possivel. Contudo, mesmo com um tratamento
antifangico agressivo, a taxa de mortalidade atribuivel estimada é elevada. Na auséncia de desbridamento
cirargico do tecido infectado, o tratamento antifingico por si s6 ndo é curativo. (2) Por isso ha
necessidade de desenvolvimento de tratamentos adjuvantes. A Terapia Fotodindmica antimicrobiana
(TFDa) pode ser uma opg¢do terapéutica auxiliar para a mucormicose. Durante o meu mestrado, foi
estudada a resposta sobre a taxa de crescimento do fungo sob pardmetros de tratamento distintos como
concentracdo e tempo de incubac3o do fotossensibilizador e associacdo com surfactante Dodecil Sulfato
de Sédio (SDS). Para as hifas, com a combina¢do do SDS 0,05% e PDZ obtivemos uma taxa de inibicdo
de 98% do crescimento para 2 sessdes de TFDa na fase clara e 72% de inibicdo no protocolo de 1
sessdo para a fase escura. No estudo em conidio observamos a reducio de 1,7 logl0 do crescimento.
Nos estudos anteriores, a TFDa mostrou potencial antimicrobiano no estudo in vitro do R. oryzae. Os
préximos passos para a continuidade do projeto, que serdo desenvolvidos na fase inicial do doutorado,
incluem otimizar o protocolo para aumento da taxa de inibicdo do crescimento, avaliar a resposta no
modelo de biofilme e testes com outros fotossensibilizadores.
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O presente projeto propde o estudo da Cromodinadmica Quéntica (QCD) e teorias relacionadas através de
simulacdes numéricas. Mais precisamente, sera considerado o caso da teoria de Yang-Mills, utilizando-se
o grupo SU(2). Propomos o estudo de diversos aspectos das configuragdes de campos de gauge na
formulacdo de rede, tendo como objetivo abordar o problema do confinamento tanto por modelos
fenomenolégicos (e.g. tubos de fluxo) quanto por métodos mais formais. (1) Planejamos investigar
o papel dos vértices de centro no problema do confinamento, seguindo os resultados fornecidos pelas
simulagdes na rede nos altimos anos. (2) Finalmente, desejamos fazer um estudo da geometria da regido
de Gribov através das configuracdes obtidas nas simula¢des, assim como de configuracdes especificamente
construidas para esse fim.
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The first-order molecular hyperpolarizability () dispersion was measured using tunable femtosecond
hyper-Rayleigh scattering (tHRS) technique in seven chalcone-based molecules. (1) A theoretical model
for 3 dispersion based on photophysical parameters was also applied. (2) Due to the different substitution
patterns of the aryl/heteroaryl rings on the chalcones strucure, different profiles of one and two-photon
absorption spectra and [ dispersion were observed. The applied model showed two important features
for aiming high (5 values: (i) red-shifted one-photon and two-photon absorption bands and (ii) the
number of absorption bands observed. To compare the results with other molecular structures, we
employed the HRS figure of merit (FOM), which revealed that chemically engineered small chalcone
molecules FOM is comparable to larger quadrupolar and octupolar ones. This clearly demonstrates that
tunable femtosecond hyper-Rayleigh scattering measurements and its relationship with the absorptive
photophysical parameters are essential for design and characterize nonlinear optical materials.
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Cancer diagnosis relies fairly on clinical symptoms, imaging, detection of endogenous biomarkers in blood
circulation, and invasive biopsies. (1) However, cancer progresses in silence featuring confusing symptoms,
lesions below the level of imaging detection, low concentration levels of clinically relevant biomarkers in
biofluids, and often limited tissue for sampling, curtailing the benefits of early tumor detection. (2) To
tackle it, an emerging diagnostic strategy is deploying responsive nanodevices as pro-diagnostic agents to
sense molecular changes in the tumor microenvironment and generate an amplified readout in biofluids.
Tailored-assembled biosensors respond to matrix metalloproteinase upregulated catalytic activity in tumor
invasive regions by shedding upon activation a synthetic urinary biomarker that concentrates into the
urine. (3) We synthesized nanosensors by reacting an aminated inert carrier of [8-arm-poly(ethylene
oxide)]40kDa, sulfhydryl-reactive-handle-terminated crosslinker (53,4 A) of a pegylated spacer, and
cysteine-terminated substrates of matrix metalloproteinase-2, containing the substrate and the synthetic
biomarker linked by a peptide bond. The nanosensor molecular assembly was confirmed by its optical
properties. Toxicity studies of blood markers showed that the sensor does no harm when traveling through
the bloodstream. As representative formulations of our nanosensor, fluorescent probes were synthesized
and successfully activated in vitro by a protease that plays a role in tumor angiogenesis. The nanosensor
and synthetic biomarker half-lives in plasma and urine revealed the potential use of our nanosensor as a
pro-diagnostic agent. We are putting forward a disease diagnostic validated by a mathematical framework
that details relevant aspects of our nanosensor and synthetic biomarker kinetics within the body, aiming
at an informed design basis of noninvasive tumor diagnostics based on activity probes.
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Here it was studied the influence of eight peripherical groups on the photophysical and nonlinear optical
properties of acetamide-chalcone derivatives. Nonlinear optical measurements such the tunable Z-Scan
technique and fluorescence through multiphoton excitation (MPE) were performed in femtosecond
regime. (1-2) Results revealed that the incorporation of the dimethylamine group leaded to large
fluorescence quantum yield (71% in DMSO solution) that can be triggered by MPE, which is important
for biological applications. Furthermore, dimethylamine also red-shifts the lower energy band by about 90
nm, increasing its two-photon absorption cross-section by more than 100% regarding the other studied
molecules of this work. Besides, all compounds displayed two-electronic states observed through one and
two-photon absorption spectroscopy and confirmed by Quantum Chemistry Calculations (QCCs). The
Sum Over States approach was used to model the two-photon absorption cross section spectrum off all
compounds which showed a strong dependence between the coupling of the ground state with the first
excited state. (3)
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A termodindmica de buracos negros foi o primeiro campo de estudos a estabelecer uma curiosa conex3do
entre a termodindmica e a teoria da relatividade geral, mostrando que equacdes analogas as leis
da termodindmica podiam ser obtidas em espacos-tempos contendo buracos negros. Em especial,
propriedades do horizonte de eventos foram relacionadas a temperatura e & entropia do buraco negro,
sendo elas a chamada gravidade superficial e a area de secdes espaciais do horizonte, respectivamente.
Esta analogia foi expandida, em alguns aspectos, para outros tipos de horizontes causais, como o horizonte
de Rindler e horizontes cosmolégicos. Tais horizontes sdo definidos como a fronteira das regides em
contato causal com algum observador e que sejam parte do passado deste. Com isso, se conjecturou
que a termodindmica esteja de fato embutida nas equacdes de Einstein e que ela possa ser exposta ao
se considerar qualquer horizonte causal. Esta ideia foi entdo explorada de varias formas nas altimas
décadas, sendo um dos resultados interessantes a correspondéncia entre a primeira lei da termodindmica
e as equacdes de Einstein em um evento qualquer do espaco-tempo, sendo obtido ao considerar hipéteses
como o equilibrio termodindmico do horizonte causal deste evento. (1) Neste contexto, pretendemos
compreender se de fato existe uma formulacdo termodindmica intrinseca a relatividade geral e se ela
é aplicavel para horizontes causais genéricos. Na tentativa de elucidar os resultados ja existentes, este
projeto visa analisar a evolucdo temporal de um observador genérico e do universo observavel definido pelo
cone de luz passado correspondente. A fim de evitar problemas teleolégicos de definicdo, toda a analise
é restrita a uma regido finita do interior de um espaco-tempo. Desta forma, trataremos da evolucdo de
cones de luz passados com vértices ao longo de uma linha-de-mundo tipo-tempo e truncados ao atravessar
uma superficie tipo-tempo com topologia R x S?. A evolucdo dada pelas equacdes de Einstein & obtida
através do formalismo de Bondi-Sachs, no qual um sistema de coordenadas especial leva a uma forma
hierarquica de integracdo das equacdes de Einstein, fornecendo uma solucdo consideravelmente simples.
(2) Este formalismo foi generalizado neste estudo para incluir tensores de energia-momento genéricos.
A partir dele, é possivel obter uma solucdo por expansdo das funcdes presentes na métrica em torno da
linha-de-mundo do observador. Os primeiros termos nesta expansdo serdo relacionados com a aceleragio
e a rotacdo do observador, através da equacdo de transporte para a base ortonormal que o acompanha.
Espera-se entdo obter uma equacdo que represente o balanco de energia medido pelo observador, na
qual podem surgir termos geométricos relacionados a area, por exemplo. Com isso, serd estudada a
possibilidade de estabelecer quantidades analogas a entropia e a temperatura relacionadas ao universo
observavel em questdo. Usando condi¢bes de energia apropriadas, pretende-se verificar se esta entropia
possui algum principio de maximizacdo com significado fisico. Além disso, uma vez bem definido o regime
classico deste problema, sera estudado se a teoria quantica de campos em espacos-tempos curvos pode
fornecer generalizacdes das temperaturas de Hawking e de Unruh relativas ao universo observavel finito
proposto.
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Frequentemente sdo encontradas afirmacdes utilizando o teorema de Liouville no contexto de raios
césmicos e a busca por suas fontes. (1-2) Estas afirma¢des sdo feitas de modo qualitativo, e provas
rigorosas sdo dificeis de encontrar ou muitas vezes inexistentes. Nesse trabalho apresentamos solucdes
da equacdo de Liouville para um ensemble de particulas relativisticas carregadas se propagando em
campos magnéticos. Nosso interesse estd em entender a evolucdo de multipolos do fluxo para o
estudo de anisotropias de raios césmicos ultra energéticos. Em particular debatemos a afirmacio "Uma
anisotropia ndo pode surgir devido deflexdes magnéticas de um fluxo originalmente isotrépico"encontrada
em referéncias renomadas. (1) Mostramos que na realidade, "Uma anisotropia ndo pode surgir devido
deflexdes magnéticas de um fluxo originalmente homogéneo e isotrépico". Além disso, o formalismo
desenvolvido é utilizado em analises da dependéncia da amplitude do dipolo com a energia, medido pelo
Observatoério Pierre Auger; e em predi¢des do sinal de quadrupolo. (3)
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Neste trabalho, foi proposto pela primeira vez a aplicacdo conjunta de trés técnicas de medida de refracio
n3o linear: Varredura-Z Resolvida em Polarizacdo (VZRP). (1) Varredura-Z Heterodina Resolvida em
Polarizagdo (VZHRP) e Rotagdo N&o Linear da Polarizagdo Eliptica (RNLPE) para investigar, distinguir
e quantificar trés tipos de efeitos n3o lineares: eletrénico n3o ressonante, orientacdo molecular e térmico.
A grande contribuicdo deste trabalho foi a deteccdo e a discriminacdo destes trés efeitos pelas técnicas
de VZRP e VZHRP, mesmo quando estes ocorrem simultaneamente. Grosso modo, nestas duas técnicas,
a polarizaco do laser (linear e circular) discrimina os dois efeitos n3o lineares rapidos, enquanto que o
efeito térmico lento é determinado pela realizacdo de medidas em funcdo da taxa de repeticdo do laser,
na primeira técnica, e pela deteccdo heterodina, na segunda. Por outro lado, medidas de RNLPE s3o
cegas ao efeito térmico e, portanto, fornecem resultados complementares das n3o linearidades eletrénica e
orientacional. (2) E utilizado o sistema laser Carbide (Light Conversion) de pulsos de 200 femtossegundos
em 515 nm, com taxa de repeticdo variavel e alta (até 1 MHz) para realizacdo de medidas em dissulfeto
de carbono (CS2) puro e contaminado, de maneira a calibrar e testar a viabilidade das técnicas propostas.
Neste caso, os pulsos ultracurtos de altas intensidades excitam as n&o linearidades rapidas, eletrénica e
orientacional, e, simultaneamente, o efeito térmico lento cumulativo, devido a alta taxa de repeticdo do
laser. Este solvente foi escolhido por causa de suas conhecidas altas n3o linearidades e por ser bastante
estudado na literatura. (3) Além do solvente puro, que apresentou efeito térmico proveniente de absor¢cdo
de dois fétons (A2F), foi caracterizado CS2 contaminado com corante Disperse Red 13 (DR13), por causa
do seu alto efeito térmico devido a forte absor¢do linear em 515 nm. Em suma, foi possivel verificar
que os resultados obtidos pelas técnicas sdo confidveis e, desta forma, acredita-se que elas possam ser
aplicadas para detectar e discriminar diferentes efeitos n3o lineares, mesmo que ocorram misturados, em
muitos materiais.
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Abstract:.Chalcones are a family of organic compounds that exhibit good nonlinear optical properties.
(1) Additionally, they have a relatively simple synthesis and various pharmacological properties, making
them promising subjects of study, with potential applications in areas such as bio-photonics. (2) In
this work we study the dynamics of excited states and the effect of substituents (electron donors and
acceptors) on the two-photon absorption (2PA) cross-section of bromo-chalcone derivatives using the
z-scan technique. (3) Nonlinear optical experiments are performed using 200-fs pulses from a YGW
laser system, which, when coupled with an optical parametric amplifier, allows for tuning the excitation
wavelength from the UV to the near-infrared. Therefore, the 2PA cross-section spectrum is obtained,
enabling to correlate the nonlinear optical response with the molecular structure. Initially we have selected
a few chalcone compounds, which were diluted in DMSO, and their linear absorption and fluorescence
spectra have been measured. It was observed that the samples exhibited two UV absorption bands,
except for the one with the amino group (-NH2), which showed a significant shift of the first band (now
centered at 432 nm). Such a molecule was also the only one that exhibited fluorescence, centered at 558
nm. Yet, from the open aperture (absorptive) z-scan measurements with this sample, it was observed
that the transitions allowed by one photon were also allowed by two photons, which is a characteristic of a
non-centrosymmetric molecule. Further studies are being performed with the other chalcone compounds
to correlate the nonlinear spectrum and specific molecular features.
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Reposicionamento farmacéutico é uma excelente estratégia que oferece vantagens sobre o
desenvolvimento tradicional de medicamentos, uma vez que a descoberta de drogas é um processo caro,
demorado e altamente arriscado. Particularmente, com o surgimento do novo coronavirus (Sars-CoV-2),
declarado pela Organizagdo Mundial de Satide como patologia pandémica, surgiu uma enorme necessidade
de desenvolver agentes terapéuticos capazes de combater sua infeccdo. Concomitantemente, farmacos
conhecidos e ja comercializados, como o Aciclovir (ACV), foram testados para o tramento contra a
COVID-19. ACV é uma droga antiviral bem conhecida, analoga de guanosina, comumente usada
para tratar o virus herpes simplex (HSV), herpes genital e virus varicela zoster (VZV). O ACV
mostrou inibir proteases viraiscomo a Mpro associada ao Sars-CoV-2, ajudando na recuperacdo de
pacientes COVID-19. (1-3) No entanto, o ACV é uma droga classe 111/IV da Sistema de Classificagdo
Biofarmaceutico (SCB), com baixa solubilidade aquaosa e/ou permeabilidade. Visando melhorar as
propriedades farmacocinéticas do ACV, neste trabalho sdo apresentados dois novos sais inorganicos com
esta do farmaco (nitrato e sulfato), com solubilidade aprimorada. Os novos sais foram avaliados por
analises térmicas, espectroscépicas e difracdo de raios-X.
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More than a century after its creation, general relativity is the most successful theory to describe
gravitational phenomena at the classical level. Given its grandeur, it is even possible to study quantum
effects in gravitation by considering quantum field theory in a curved spacetime background. However,
although many developments have been made in the study of such effects, a satisfactory theory of
quantum gravity is still an open question. One of the most intriguing aspects of these developments
is the black hole information problem: a question about the final state of a black hole in light of its
evaporation process, as predicted by the emission of particles with perfect thermal character. (1) In other
words, one would like to understand if the information is really lost in the process of black hole evaporation,
or how this inadequate conclusion can be used to construct an adequate theory of gravitation. (2) The
goal of this work is to present the information problem and to consider, from a critical perspective,
which concepts of general relativity, quantum field theory, and thermodynamics are minimally necessary
for its formulation. First, we have reviewed the elements of general relativity necessary for the study
of black holes and the information problem. Second, within this framework, we analyzed the classical
aspects of black holes and the concepts of their formation in physically reliable spacetimes. Such an
analysis was made by representing a black hole as a region with no escape, whose internal evolution does
not affect the rest of spacetime, i.e., the outer region is causally and deterministically “well behaved".
To make such a description precise, we used the fact that, at sufficiently late times, the black hole is
uniquely described by three parameters, its mass, angular momentum, and electric charge, which give
rise to the uniqueness of the Kerr-Newman metric. (3) Third, following this description, we have used
the symmetries of the spacetime, described the black hole boundary as a null geodesic congruence and
considerations of the cosmic censor conjecture to derive several properties that are rigorous results of
differential geometry. Currently, we are deriving relevant quantum effects using the formalism of quantum
field theory in curved spacetime. At the same time, we are discussing how the assumptions used to derive
the classical properties have to be interpreted in the light of quantum effects. This will finally enable
us to discuss the relationship between the properties of black holes and thermodynamics, and thus to
present the information problem.
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Em varios objetos usados no cotidiano ha a presenca de minerais, uma vez que estes servem de matéria
prima, como no caso dos veiculos que usam o ferro para sua producdo. Ha alguns anos, o minério de
ferro brasileiro tem atendido as altas demandas de siderdrgicas internacionais. Apesar da demanda pelo
minério ter diminuido para alguns paises e o preco da commodity ser menor em comparacdo com o
altimo ano, ainda é estimado que a producdo de milhdes de toneladas desse minério ira propiciar uma
arrecadacdo da ordem de bilhdes de délares. (1) A producdo de altas quantidades do minério promove a
procura de novos depésitos e o desenvolvimento de novas técnicas que permitam identificar e caracterizar
os minerais mais rapidamente. As técnicas precisam considerar a variacdo de composicdo quimica e o
polimorfismo estrutural, como ocorre em minérios de ferro. (2) Como exemplos podem ser citados a
hematita (Fe,03), maghemita ((Fept.Oyss)Fes™O,) e magnetita (Fe?T FestO,): as duas primeiras
possuem composicdo quimica semelhante, mas possuem estruturas cristalinas diferentes. Ao contréario
da magnetita e maghemita que possuem a mesma estrutura cristalina. Neste trabalho, utilizaram-se as
técnicas de espectroscopia Raman, difracdo de raios X e a energia dispersiva de raios X para a identificacdo
e caracterizacdo das amostras de minerais de ferro. Os espectros Raman foram utilizados junto com
métodos de aprendizado de maquina supervisionados para a classificacdo de espécies minerais, uma vez
que os 6xidos de ferro apresentam modos vibracionais Raman que s3o sensiveis a alteracées estruturais
e de composi¢do quimica. (3) O trabalho se foca no uso de diferentes métodos de aprendizagem de
maquina, como o uso de vizinhos préximos e aprendizagens profundas. A classificacio foi feita de acordo
com os deslocamentos Raman presentes nos espectros.
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Variational quantum algorithms (VQA) has emerged in recent years as a promise to obtain quantum
advantage in Noisy Intermediate Scale Quantum (NISQ) devices and processes. These task-oriented
algorithms work in a hybrid loop where a quantum processor runs a parametrized quantum circuit and
its outputs are evaluated on a classical computer. (1) The outputs guide the optimization process of
the circuit parameters to reach the minimum value of the cost function where the solution for the
studied problem is encoded. Variational quantum eigensolvers (VQE) are VQA systems where the
cost function minimization gives the Hamiltonian ground state or spectra. (2) Using the VQEs we
choose some parametrized quantum circuits to benchmark them at entangled ground state detection for
many-body systems described by Heisenberg Hamiltonian. Due to the existence of entangled ground state
of the Hamiltoninan, there is a set of entangled states that could be detectable using an energy-based
entanglement witness. (3) Circuits with gates inspired in the Hamiltonian interactions presented faster
cost function convergence than circuits where the Hamiltonian doesn’t guide the gate selection.
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While niobium-containing oxide glass are used in several technological applications, especially for
high-resolution augmented reality devices, the exact structural role of niobium (Nb), which can serve
either as a network modifier or as a network former, in these glasses is still ill-understood. Solid-state
nuclear magnetic resonance (NMR) has been proven to be a powerful tool for structural elucidation of
glasses, due to its element-selectivity, inherently quantitative character, and its focus on local order.
(1) From the NMR point of view, Nb features one of the most NMR-sensitive nuclei (**Nb) which
is 100% natural abundant. Nevertheless, it suffers from a large nuclear quadrupolar moment, and
the “®Nb NMR spectra are dominated by strong quadrupolar interactions, resulting in excessive line
broadening and poor resolution. These challenges can be addressed by techniques involving fast Magic
angle spinning (MAS), wideband excitation methods and dipolar recoupling techniques. (2) Here, we
report results on glasses from the structurally more simple niobium phosphate glasses in the system
xNbyOs — (1 — )NaPO3z. Advanced NMR experiments have been used to characterize the local
environments of sodium, phosphorus and niobium with the aim of obtaining new structural insight
towards the development of new structure-function correlations. As first results, “*Nb MAS NMR and
Raman spectroscopy suggest that Nb is pentavalent and six-coordinated.
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A dindmica de fluidos computacional (DFC) é amplamente utilizada em pesquisas de biomecénica e
medicina para estudar o sistema cardiovascular. Apesar que as imagens de ressonancia magnética (IRM)
podem prover informag¢des paciente-especificas para simula¢ées, combinar DFC e IRM ainda é um desafio.
Arterial spin labeling.& uma técnica que permite a estimativa de perfusdo sanguinea cerebral (PSC).
Recentemente, a PSC esta sendo explorada em DFC para a estimativa de pardmetros ou validacio
de resultados. (1) O propdsito deste trabalho é de realizar simulagdes utilizando IRM em artérias
cerebrais saudaveis para comparacdo com valores de PSC derivados de imagens de ASL. As imagens
de IRM foram adquiridas de um Gnico sujeito saudavel em um scanner.Siemens Prisma de 3T (Siemens
Healthineers, Erlangen, Alemanha). Utilizando o software SimVascular, modelamos a anatomia arterial
com uma imagem angiografica de time-of-flight.(TOF). (2) Um fluxo sanguineo médio foi calculado
com 2D phase-contrast.(2D-PC) na regido do pescog¢o e serviu como condigcdo de contorno de entrada.
Para os demais contornos consideramos uma resisténcia total satisfazendo P=RQ e a lei de Murray
para a divisdo de resisténcias. Finalmente, com o ASL comparamos a divisdo de perfusdo da regido
anatémica denominada como circulo de Willis através de um atlas de territério vascular. As simulacdes
foram computadas utilizando o SimVascular supercomputing gateway. (3) As divisGes de fluxo mais
similares foram observadas nas regides das artérias cerebrais anteriores e posteriores. Entretanto, as
regides da artéria cerebelar e da artéria cerebral média apresentaram uma diferenca, respectivamente,
superestimando e subestimando os valores de PSC. Uma possivel razdo para essas diferencas pode ser
explicada por uma restricio de modelagem ao redor de regides proximais no circulo de Willis, mais
especificamente na artéria superior cerebelar esquerda e na artéria de comunicacio posterior esquerda.
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Com aplicagbes que vio desde o monitoramento de processos biol6gicos através de sondas fluorescentes
até o bioimageamento via microscopia de fluorescéncia por absor¢do de dois fétons, os compostos
organicos ganharam alta relevancia dentro das pesquisas em foténica, bem como suas caracterizacdes
Opticas lineares e n3o lineares. Em particular, moléculas derivadas das imidazopiridinas demonstraram-se
ser excelente candidatas para aplicacdes em biologia e medicina devido o grande escopo de propriedades
Opticas geradas pela alta deslocalizacdo de elétrons e a formacdo de tautémeros nos estados excitados.
(1-2) Nesse interim, o projeto aqui exposto buscard avaliar as caracteristicas absortivas lineares e ndo
lineares de um conjunto de imidazopiridinas sulfonadas, bem como a dindmica de seus estados excitados,
considerando as possiveis contribuicdes de diferentes grupos periféricos nesses comportamentos. Para
tal caracterizacdo, serdo realizados os experimentos de esctroscopia UV-Vis, fluorimetria, Varredura-z e
Pump-probe. Resultados obtidos até o presente momento para as caracteristicas 6pticas lineares dessas
moléculas revelam o aparecimento de fluorescéncia e absorcdo linear entre a regido final do ultravioleta e
o inicio espectro visivel, possibilitando a determinacdo de parametros experimentais que servirdo de base
para a analise da resposta absortiva n3o linear desses compostos.
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The Galactic Center (GC) represents a remarkably intricate and diverse celestial region, hosting numerous
sources of cosmic-ray acceleration and non-thermal high-energy emission. Notably, a recent breakthrough
has been made with the identification of a cosmic Pevatron, associated with the central supermassive
black hole known as Sagittarius A*. (1) Adjacent to the GC lies the Central Molecular Zone (CMZ), an
expansive expanse spanning 600 parsecs within our Galaxy's inner regions, consisting of vast, high-density
giant molecular clouds. The interaction between the high-energy cosmic rays accelerated by this Pevatron
and the surrounding molecular clouds can yield substantial gamma-ray emissions through pion production
and subsequent decay. To comprehensively interpret the observed gamma-ray emissions from the GC, it
becomes imperative to grasp the various models pertaining to the CMZ's density distribution along the
line of sight. Consequently, our study focuses on constructing radiative models capable of elucidating
the gamma-ray emissions from the GC as detected by gamma-ray telescopes. By employing simulations,
we evaluate the gamma-ray flux received on Earth using distinct models for cosmic-ray source and
propagation, along with multiple models defining the 3D geometry of the CMZ . (2) Finally, we compare
our findings with data obtained from the H.E.S.S telescope to ascertain the validity and effectiveness of
our models.
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A natureza da matéria escura (DM) tornou-se um dos mistérios mais atraentes da fisica de particulas e da
astrofisica e cosmologia. Neste projeto, propomos investigar o potencial do Telescépio Cherenkov Array
(CTA) para a detecgdo indireta de DM a partir de um sinal de raios gama produzido pela aniquilagdo ou
decaimento das particulas de matéria escura . (1) Existem dois alvos astrofisicos que despertam grande
interesse quando se trata da detecgdo indireta de DM: o Centro Galactico (GC) e as Galaxias Anis.
Sobre o primeiro, devido a sua alta densidade de matéria escura e relativa proximidade, espera-se que
seja a fonte mais brilhante de raios gama do céu resultantes da aniquilagdo ou decaimento de matéria
escura. Assim, é necessario investigar o GC como um alvo promissor para a deteccdo indireta de DM.
No entanto, também é essencial considerar o forte ruido de fundo de outras fontes astrofisicas nesta
regido. (2) Portanto, este projeto concentra-se na modelagem astrofisica do sinal de DM e de fundos
no GC. O principal objetivo serd o desenvolvimento de métodos e técnicas para desvendar as fontes
que se sobrepdem 14, a fim de detectar e caracterizar a componente de DM. Neste projeto, utilizaremos
o software gammapy a fim de calcular o fluxo esperado de raios gama provenientes de aniquilacdo de
matéria escura na regido do Centro Galactico para diferentes canais. (3) Também visamos calcular o
J-factor para o GC e a sensitividade esperada para a configuracio de telescépios inicial do CTA. A ideia
é encontrar o método ideal que serd usado com o CTA quando os dados estiverem disponiveis, além de
obter resultados que possam melhorar as restricGes no espaco de pardmetros para um ou mais modelos
de matéria escura.
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O tratamento do cancer continua sendo um enorme desafio de satde global e considerando as limitacdes
de técnicas tradicionais como a quimioterapia, a pesquisa em terapia fotodindmica (TFD) mostra que a
técnica possui vantagens pelo reduzido risco de efeitos colaterais com seletividade pelas células tumorais.
Dentre os tipos de cancer, o de pele ndo-melanoma é um dos mais comuns na populacdo e seu tratamento
com TFD ja é bem relatado na literatura. (1) Apesar da comprovada eficiéncia da TFD, ainda ndo ha
registros da eficacia da técnica em pacientes com alteragdes metabdlicas como a diabetes. (2) Desta
forma, o projeto investigara os efeitos do uso de TFD tépica com creme e com microagulhas na resposta
ao tratamento com camundongos normais (Balb/c) e diabéticos (NOD.scid), analisando como difere a
producdo de protoporfirina IX (PplX). A indugcdo tumoral serd feita a partir de uma linhagem celular
A431 de carcinoma espinocelular (CEC) humano e inoculagdo por injegdo intradérmica no flanco direito
do animal. Apds crescimento do tumor num volume de 15 a 25 mm3 serdo conduzidos os experimentos
de TFD ao aplicar as microagulhas com o precursor do PplX, o ALA, ou com um creme aplicado
topicamente, nas concentra¢des de 10% (creme e microagulha) ou 20% de ALA (creme). Serdo testados
tempos de incubacgdo de 30, 60 e 90 minutos pré-tratamento. A irradiacdo sera feita usando uma ponteira
de sistema comercial de ilumina¢do, o LINCE, para a entrega de fluéncia de 30 J/cm2. A analise do
dano a regido tumoral sera realizada com analises macroscépicas e com |laminas histolégicas, realizando
também bidpsias para testes de respirometria.
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O virus Zika (ZIKV) é responsavel pela febre zika, uma arbovirose que se tornou um problema de
satde publica em 2015/2016, principalmente no Brasil, relacionado a casos de microcefalia e sindrome
de Guillain-Barré. A falta de tratamentos especificos e vacinas disponiveis explicita a necessidade de
desenvolvimento de tratamentos eficazes. (1) O dominio da protease NS3, que requer NS2B como
seu co-factor, é responsavel pela clivagem da poliproteina viral imatura nas proteinas NS maduras,
representando assim um alvo interessante para o desenvolvimento de medicamentos. O uso de ensaios
baseados em enzimas virais, como a protease de ZIKV (NS2B-NS3pro), é uma estratégia eficaz para
triagem de bibliotecas de compostos em busca de inibidores. O objetivo deste trabalho é identificar e
caracterizar compostos com ac3o anti-ZIKV. Inicialmente sera feita a expressio e purificacdo da protease
recombinante de ZIKV a partir do plasmideo bZiPro (Addgene), em seguida sera feita a avaliagdo
em formato de triagens de alta performance de bibliotecas de compostos contra o complexo ZIKV
NS2B-NS3pro, por meio de ensaios enzimaticos, este que sera realizado manualmente e consistira em
medir a fluorescéncia obtida pela reacdo entre a NS2B-NS3pro e o substrato comercial BZ-NKRR-AMC
(International Peptides), que resulta na liberagdo de 7-amino-4-metilcumarina (AMC). (2) Os compostos
que inibirem o complexo serdo validados em ensaios celulares com o replicon subgenémico de ZIKV,
um sistema auto-replicativos nos quais os genes que codificam as proteinas estruturais do virus s3o
substituidos por um gene repérter, como uma luciferase, sera utilizada a linhagem de células de mamiferos
previamente desenvolvida pelo grupo de pesquisa, denominada BHK-21-RepZIKVIRES-Neo, que expressa
o replicon subgenémico de ZIKV contendo a Renilla luciferase como proteina repérter. (3) Dessa forma,
os efeitos inibitérios dos compostos na replicacdo do RNA viral podem ser facilmente avaliados medindo-se
a reducdo dos sinais luminescentes ou fluorescentes.
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Septins are a family of proteins closely related to small GTPases discovered by Hartwell in
Saccharomyces cerevisiae.as cell cycle elements for their ability to polymerize into long non-polar
filaments at the mother bud neck. (1) In yeast, four septins are organized in octamers as
[Cdc11-Cdc12-Cde3-Cdc10-Cdc10-Cde3-Cdel2-Cdell]n to form filaments, with Cdcll being able to be
substituted by another terminal subunit, Shsl. (2) Structurally, each septin subunit has three domains:
a guanine nucleotide-binding domain (G domain); a C-terminal domain that is usually predicted to form
coiled-coils with other subunits (C domain); and a variable N-terminal, which may interact with membrane
phospholipids, particularly through an a-helix dubbed a0 (N domain). (3) The subunits interact with
two other septins by alternating interfaces, NC and G. For this project, DNA sequences of yeast
septin subunits were cloned by Gibson assembly and expressed on E. coli Rosetta(DE3). Proteins were
co-expressed with their G-domain partners and purified by affinity and size-exclusion chromatography,
and by ion-exchange chromatography for GTP content assays. The oligomeric state was confirmed by
SEC-MALS, and protein stability by circular dichroism (CD). Crystallization assays were carried out
by the sitting drop vapor diffusion method, and the diffraction patterns of harvested crystals were
collected on the Sirius Synchrotron (Campinas, Brazil). Experiments were first conducted using the
constructs ShsING-Cdc12a0G, Cdc1ING-Cdc12a0G, and Cdc3a0G-Cdcl0a0GC. The two first pairs
were purified as dimers, but Cdc3a0G-Cdc10a0GC was obtained as a tetramer, through the formation of
a homodimeric NC interface between subunits of Cdc10a0GC. CD data also confirmed that the tetramer
was the most stable of the three complexes. All of these constructions were crystallized, but had poor
diffraction spectra, probably due to the flexibility of the a0 helix when not involved in an interface.
Concomitantly, a crystal structure of another construction of Cdc3G-Cdcl10G was solved, which was
organized as a dimer within the crystal. Therefore, in order to obtain data on the Cdc10-Cdc10 NC
interface, a new construction of Cdc3G-Cdc10a0GC was expressed and purified, again as a tetramer
in solution. This construction was crystallized and generated a structure at 2.66 A resolution through
X-ray diffraction. Unlike the first structure, Cdc3G-Cdc10a0GC was organized as two dimers in the
crystal asymmetric unit, allowing the visualization of a physiological NC interface between two subunits
of Cdc10. Analysis of this interface has allowed a better understanding of the a0 helix and its function
in stabilizing septin complexes. Cdc3 and Cdc10 were also bound to GTP and GDP, respectively, as
expected by their catalytic activities and the GTP content assays performed. Overall, this work has
allowed the first look into the structure of a central NC interface for a septin complex and, consequently,
a better understanding of how yeast septin structure correlates evolutionarily to human ones. This work
has been supported by FAPESP and CAPES. The author is funded by grant 2022/00125-7, S3o Paulo
Research Foundation (FAPESP).
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A tuberculose (TB) é uma infecgdo causada pela Mycobacterium tuberculosis e transmitida por via
respiratéria. Segundo pesquisas recentes, os casos e as mortes pela doenca aumentaram no Brasil.
(1) A detecgdo precoce é crucial para reduzir o intervalo entre a infecgdo e o inicio do tratamento,
assim como a taxa de transmissdo. No entanto, a cultura do escarro, método padrdo para diagnéstico
da doenga, é demorada (cerca de 8 semanas), podendo agravar o estado de saude do paciente. (2)
As nanoparticulas de hidroxiapatita (HANPs) possuem facil adsor¢do de moléculas em sua superficie e
podem apresentar fotoluminescéncia pela manipulagdo de defeitos em sua estrutura. (3) A combinagdo
de propriedades de fluorescéncia e a possibilidade de modificacio de superficie com biomoléculas tornam
as HANPs promissoras para o desenvolvimento de biossensores. Este projeto visa desenvolver um
nanossensor fluorescente utilizando HANPs para a detec¢cdo do complexo CFP10/ESAT6, biomarcadores
da TB. As nanoparticulas foram sintetizadas seguindo o método estabelecido por Machado et al. [3]
e funcionalizadas com polietileno imina (PEIl). Em seguida, anticorpos contra CFP10/ESAT6 foram
covalentemente ligados as HANps-PEl e os sitios ativos remanescentes foram bloqueados com albumina de
soro bovino. As etapas de funcionalizacdo foram caracterizadas por espectroscopia de infravermelho com
transformada de Fourier (FTIR), espalhamento de luz dindmico (DLS), potencial zeta e fotoluminescéncia
(FL). Mudangas significativas no tamanho, carga e nos espectros de FTIR e FL indicaram o sucesso da
imobilizacdo dos anticorpos nas HANps. Os resultados mostraram que o nanossensor é promissor para o
diagnéstico preciso, rapido e de baixo custo da TB, podendo ser utilizado em locais com poucos recursos,
como uma primeira triagem de infeccdes ou o acompanhamento do paciente durante o tratamento.
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Analisar dados de transcriptémica requer uma analise estatistica intensiva para obter informacdes e
conhecimento biolégico ateis. Uma porgdo significativa destes dados é afetado por ruido aleatério ou
até mesmo ruido inerente 3 modelagem experimental. Sem um tratamento robusto, os dados podem
ndo ser muito bem explorados e até conclusdes incorretas podem ser tiradas. Examinar a correlaco
entre perfis de expressdo de genes é uma maneira que bioinformatas extraem informacdes de elementos
de transcricdo. No entanto, os métodos de correlacdo utilizados tradicionalmente possuem limitacées
preocupantes que precisam ser lidadas. (1) Este trabalho compara as duas medidas mais comuns de
correlagdo, rho de Pearson e rho de Spearman, ao recentemente desenvolvido indice de coincidéncia,
uma medida de similaridade que combina os indices de Jaccard e interioridade e os generaliza para serem
aplicados a vetores contendo valores reais.(2) N6és usamos os dados experimentais de experimentos de
microarray da arqueia Halobacterium salinarum que avaliam os efeitos sobre este organismo quando
exposto a luz em um ambiente anaerébico. O método utilizado explora as vias metabdlicas co-expressas
medindo as correlacdes entre enzimas que compartilham metabdlitos e busca maximos locais usando
um algoritmo de anelamento simulado. (3) N6s demonstramos que o indice de coincidéncia extrai
vias maiores, mais compreensivas, e mais estatisticamente significativas que as medidas tradicionais de
Pearson e Spearman.
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A escolha da estrutura dos circuitos quanticos ainda &€, em boa parte, heuristica, onde mesmo que seja
possivel encontrar circuitos planejados para problemas especificos, a tentativa e erro ainda é o principal
método de criagdo de ansitze. Circuitos parametrizados sio entdo utilizados para mitigar esse problema e
a possibilidade de termos parametros ajustaveis faz com que esses circuitos variacionais possam alcancar
uma maior regido do espago de Hilbert dos possiveis estados. (1) Para quantificar essa caracteristica,
a figura de mérito que utilizamos é a expressividade do circuito. (2) Quanto maior essa expressividade,
mais uniforme é a distribuicdo de estados quanticos alcancados no espaco de Hilbert. Além disso,
também podemos quantificar a capacidade de emaranhamento do circuito pelo calculo da medida de
Meyer-Wallach. (2) Utilizamos entdo essas duas medidas para fazer compara¢des entre circuitos que
possuem estruturas causais definidas e indefinidas, através da utilizagdo do quantum switch. (3) Este
recurso faz com que possamos gerar a dependéncia da ordem das operacdes com o estado de um qubit em
superposicdo, de forma que, efetivamente, tenhamos a superposicdo da ordem de duas operacdes de um
circuito quantico. O objetivo do trabalho é apresentar como esse recurso influencia na expressividade e
na capacidade de emaranhamento do ansatz, e investigar se existe uma correlagdo entre estrutura causal
indefinida e melhor aproveitamento do espaco de Hilbert de um sistema, através do uso de circuitos
quanticos parametrizados.
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Agéncia de fomento: CNPq (160851/2021-1)

Referéncias:

1 CEREZO, M. et al. Variational quantum algorithms. Nature Reviews Physics, v. 3, p. 625-644,
2021. DOI: 10.1038/s42254-021-00348-9.

2 SIM, S. et al. Expressibility and entangling capability of parameterized quantum circuits for hybrid
quantum-classical algorithms. Advanced Quantum Technologies, v. 2, p. 1900070-1 - 1900070-18.
Oct. 2019. DOI: 10.1002/qute.201900070.

3 CHIRIBELLA, G. et al. Quantum computations without definite causal structure. Physical Review
A, v. 88, n. 2, p. 022318-1 - 022318-15. Aug. 2013.

142



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

PG44

Selecao de moléculas organicas para estudos de O&ptica
nao-linear através da ferramenta computacional MolShaCS

INACIO, Anna Cristina Cavallari'; MENDONCA, Cleber Renato!

anna.inacio@usp.br

Hnstituto de Fisica de S3o Carlos — USP

Um dos pilares da area de Fotonica n3o linear é o desenvolvimento de novas tecnologias e dispositivos
e, para isso, & necessario um estudo detalhado de materiais que possam ser utilizados em novas
aplicagBes, ou seja, que apresentem boa resposta ndo linear. Este trabalho propde uma maneira de
selecionar moléculas orgéanicas que apresentam melhor resposta ni3o linear e, portanto, apresentam melhor
aplicabilidade tecnolégica, através do uso da ferramenta computacional MolShaCS.(Molecular Shape
and Charge Similarity), desenvolvida pelo grupo de pesquisa de biotecnologia molecular do IFSC/USP.
(1) Pretendemos analisar moléculas orgénicas a partir de sua estrutura e carga, obtendo um indice
de similaridade entre elas e moléculas que ja tiveram seus processos ndo lineares bem estudados e
apresentaram bom resultados. Desta forma, seria possivel sugerir novas moléculas com potencial para
serem aplicadas em dptica ndo-linear. A classificacdo obtida computacionalmente serd avaliada através
da comparacio de resultados obtidos com técnicas experimentais de absorcdo n3o linear ja conceituadas
e comumente usadas na area de Optica n3o linear.
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Despite its overwhelming presence, dark matter, comprising approximately 85% of the universe's total
matter, continues to elude detection. Indirect detection, which involve searching Standard Model particles
resulting from the decay or self-annihilation of dark matter particles, represent one approach to unveil
signs of dark matter. When the dark matter particles possess masses in the GeV-TeV range, the detection
of y-rays emanating from astrophysical entities densely populated with dark matter becomes a viable
method of detection. (1) Among the celestial bodies, dwarf galaxies, despite not boasting the highest
densities, assume significance as they are predominantly composed of dark matter and are relatively close
to our planet. Particularly, dwarf spheroidal galaxies (dSphs), characterized by an aged stellar population
and lack of active star formation, become invaluable since they would exhibit negligible v-ray emissions
in the absence of dark matter. The objective of this study is to predict the potential detectability of
signals arising from dark matter annihilation or decay in dwarf galaxies utilizing the Southern Wide-field
Gamma-ray Observatory (SWGO), a future observatory to be constructed in South America. (2) The
collective observations of SWGO are shown to yield competitive constraints on dark matter within the
mass range of hundreds of GeV to hundreds of TeV. (3)
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PplX is an endogenous porphyrin whose accumulation in target cells can reach sono- and photosensitizing
concentrations by the exogenous application of ALA. Since a key component to trigger dynamic cytotoxic
effects is the sensitizing molecule, it becomes very important to verify that the sensitizing molecule to be
used for treatment is deposited in sufficient quantity in the target region. These measurements may be
feasible non-invasively using imaging when the tumor is non-pigmented. However, when the tumor lesion
is pigmented, the PplX quantification measurements using fluorescence images are not accurate. So, this
work aimed to assess the PplX deposition in melanoma tumors by in vitro fluorescence measurements
and chemical extraction method. (1) For this purpose, female BALB/c nude mice were inoculated with
10% murine melanoma cells (B16-F10) by intradermal injection on the right flank of the animal. When
the tumor volume reaches 100 £ 10 mm?, animals were subjected to ALA administration following 5
different protocols: Topical administration using a cream formulation containing 20% Methyl ALA (4
Ul, incubation time: 12 h), Intratumoral ALA administration (Dose: 200 mg/Kg b.w., incubation time:
2 h), and intraperitoneal ALA administration (Dose: 200 mg/Kg b.w., incubation time: 3, 4 and 5
h). The PpIX fluorescence spectra, in healthy skin and tumor region, were collected by in situ, ex vivo
and in vitro measurements by Steady-state fluorescence spectroscopy. For in vitro.measurements, tissue
samples (healthy skin and tumor) were excised, homogenized, and put into 1 mL methanol for 24 h
at - 20 °C. After this time, samples were thawed and centrifuged, and the supernatants were collected
for fluorescence measurements. (2) The amount of PplX extracted from the melanoma tumor was
compared with that extracted from a non-melanoma tumor model (A431) where the PplX synthesis was
induced by a clinical protocol of ALA administration for the application of photodynamic therapy. The In
vitro.measurements showed that the intraperitoneal (3 h) and intratumoral protocols induced a greater
PplIX accumulation (0.34+0.02 M) in the tumor region than the other protocols, but it was observed
a high sensitization of the healthy skin. By means of the topical protocol, it was possible to avoid the
healthy region sensitization, and the PplX concentration in the tumor (0.11+0.01 M) was almost the
same amount as that generated by the clinical protocol (0.16+0.01 M). Unlike in vitro measurements,
ex vivo measurements showed no PplX fluorescence in the tumor. This discrepancy is due to the light
absorption of the pigmented tissues, so, the direct fluorescence readings are misleading. The results
suggested that a photosensitive amount of PplX can be synthesized within the melanoma tumor by the
Intratumoral, intraperitoneal (3 h), and topical protocols.
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Ultrafast time-resolved spectroscopy is an essential field for characterization of materials, because it
allows one to measure the dynamics of excited states and also probe different characteristics of materials
on an ultrafast time scale (< 1 ns ) depending of the type of light-matter interaction being employed.
(1) In this work, a pump and probe setup with 150 - 220 fs time resolution and broad spectral coverage
was developed. This kind of time-resolved technique relies, first, on a pump pulse to optically excite the
sample. Then, a probe pulse is used to measure changes in the sample caused by the pump pulse as a
function of the relative time delay between both pulses. The new setup can have pump pulses ranging
from 210 nm to 3000 nm. Additionally, the probe pulses can be either produced by two OPAs at the 210
nm - 16 pum range or by White-Light Continuum generation with a 500-1030 nm bandwidth. The first
kind of probe is used together with lock-in detection, to measure signals with resolution up to around
1 uOD. The second kind of probe is detected by a spectrometer because of its broadband nature. In
this manner, the minimum resolution is worse, on the order of 1 mOD. Additionally, a new Non-collinear
Optical Parametric Amplifier (NOPA) has been developed in the lab. Its output currently ranges from 640
to 1000 nm and it can possibly be second-harmonic duplicated. This new tool will allow measurements
with pulses up to 18 fs to be performed. Thus, in the future, not only broad spectral coverage will be
available in the setup, but also better time coverage. Furthermore, this setup was used to study four
push-pull azobenzene derivatives, which are molecules that undergo photoisomerization on the excited
state. (2-3) With the use of pump and probe spectroscopy, the isomerization dynamics for both isomers
was shown to occur on a sub-10 ps time for both isomers. Additionally, by comparison of the four
molecules, it was possible to propose two different isomerization pathways which are available for the
trans.isomer, in contrast with only one for the cis.isomer. Transient absorption anisotropy measurements
also show the geometrical distortions that occur during isomerization and allows the identification of a
barrier in the ground state of the molecules which retards full vibrational relaxation. This was a very
important finding, because it has shown that some structures on the Potential Energy Surface of the
molecular states may be invisible to the most commonly used probes and the detection depends on the
charge symmetry properties of the molecule. In addition, spectroscopic characterization of the cis.isomer
was performed, which is not usually done for push-pull azobenzenes. Part of the study was developed in
collaboration with Tiago Buckup, in the University of Heidelberg.
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The high demand for new materials with enhanced optical features has led to a growing interest in
molecular nonlinear optics. This area of research has facilitate the creation of more efficient materials
and a decrease in the cost of recent technologies. In particular, the macromolecules has received a
special attention due your high symmetry breaking being a excellent candidate for presents a great
values of second order optical susceptibility x2. (1) The polybinaphthalenes has a ideal macromolecular
structure to link differents chromophores to optimize the nonlinear optical responses. (2) In this context,
we determined the spectral dependence of the first order molecular hyperpolarizability 5(\) of four
donor-embedded polybinaphthalenes (DEP) structures in solution. For this, we apply the tunable
femtosecond Hyper Rayleigh Scattering (HRS) technique. (3) The results show high 5 values for all
studied macromolecules, with peak values ranging from 2500 to 16000 (x10-30cm4statV-1). Concerning
the values of /3 for pNA molecule, the (DEP) are c.a. 25 to 160 times higher at the enhancement
resonance region. This giant molecular second harmonic generation makes these class of macromolecules
an exceptional candidates for photonic devices, such as, in the fabrication of highly efficient organic
crystals for second harmonic generation.
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O desenvolvimento de computadores quénticos promete ser a solucdo para diversas aplicacdes, como
simulacdo de sistemas quanticos ou resolucdo de problemas de algebra linear de grande escala, cujo custo
computacional excede a capacidade dos mais poderosos computadores classicos. O estudo de circuitos
quanticos parametrizados (PQC's) vem sendo um importante ponto de discussdo no desenvolvimento
dos chamados Variational Quantum Algorithms.(VQAs), que integram computadores quanticos com
técnicas de otimizacdo classicas (similares a machine learning) para encontrar solu¢des de maneira
computacionalmente eficiente para os problemas citados anteriormente. Com o intuito de melhor entender
como a escolha de circuito parametrizado se relaciona com a performance dos VQAs podemos adotar uma
abordagem geométrica, investigando a geometria gerada pelos circuitos parametrizados. Neste trabalho
vamos nos restringir ao caso de circuitos de dois qubits. este caso especifico, ainda que limitado,
tem uma geometria bastante rica. Iniciamos o estudo com uma descricio geométrica do espaco de
estados de um sistema de dois qubits. evidenciando sua compatibilidade com a estrutura de fibrado
de Hopf, especificamente, o fibrado S® — S7 — S* (1). A partir da estrutura de fibrado & possivel
verificar que surge naturalmente uma interpretacdo geométrica o emaranhamento, quantificado pela
concorréncia, relacionando-o a curvatura escalar (escalar de Ricci) do espago de estados sob a métrica
de Fubini-Study.(1) Este resultado nos permite investigar o ganho de performance obtido quando se faz
uso do chamado Natural gradient descent.como algoritmo de optimizacdo no lugar de algoritmos de
descida de gradiente usuais.(2) Utilizando de ferramentas da geometria de informagdo, podemos explicar
o ganho de performance, além de outras vantagens, como a invaridncia por reparametrizacdo, associadas
ao Natural gradient descent.através da métrica de informacio de Fisher e sua relacdo com a métrica de
Fubini-Study, a métrica natural do espaco de estados quéanticos puros.

Palavras-chave: Informacdo quantica. Computacdo quantica.
Agéncia de fomento: CAPES (88887.702987/2022-00)

Referéncias:

1 LEVAY, P. The geometry of entanglement: metrics, connections and the geometric phase. Journal
of Physics A: general physics, 2003. DOI: 37.10.1088/0305-4470/37/5/024.

2 KATABARWA, A. et al. Connecting geometry and performance of two-qubit parameterized quantum
circuits. Quantum, v. 6, p. 782, 2022. DOI: 10.22331/9-2022-08-23-782.

150



F l 8 SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, S3o Carlos-SP

PG50

Desvendando a Interaciao entre as Septinas Humanas e a
Toxina Botulinica

ARAUJO, Ana'; CAVINI, Italo Augusto!; MAMANI, Eloy Condorit

eloy.cm@usp.br

Hnstituto de Fisica de S3o Carlos — USP

As neurotoxinas botulinicas (BoNT) sdo toxinas potentes que podem levar a sintomas graves de
botulismo, mas que também tém sido utilizadas com sucesso no tratamento de distirbios neurolégicos e
terapias cosméticas. Os efeitos terapéuticos do tipo A da BoNT (BoNT/A) duram de 3 a 12 meses. No
entanto, os mecanismos que governam a a¢do de longa duragdo da BoNT/A nas células neuronais sdo
pouco compreendidos. De fato, a estabilizagdo da cadeia leve da BoNT /A (LCA) pode ser resultado de
sua ligacdo fisica a proteinas citoesqueléticas relativamente estaveis, como septinas, mas uma interacdo
direta entre elas ainda n3o foi demonstrada. (1-2) O objetivo deste trabalho & centrado em produzir tanto
a LCA quanto septinas humanas recombinantes, a fim de determinar e caracterizar a potencial interag3o.
Para isto, a expressdo das proteinas foi realizada em células E. coli Rosetta (DE3). A LCA foi expressa
em fusdo com GST (GST-LCA) e a SEPT7 com uma His-tag. Assim, ap6s a purificagdo das proteinas, a
interacdo pode ser avaliada por ensaios de pulldown. A GST-LCA imobilizada na resina de afinidade foi
capaz de resgatar o complexo SEPT2-6-7, demonstrando de fato a interac3o in vitro entre as proteinas.
Para melhor definir qual as regides envolvidas na interacdo, foram produzidas construcdes truncadas
de todas as proteinas. Os resultados dos ensaios usando o complexo SEPT2-6-7allAC (destituido dos
dominios C terminais) ndo resgataram a LCA. Porém, o complexo SEPT2AC-6-7 (excluindo apenas o C-
terminal de SEPT2) foi capaz de resgatar a LCA. Assim, pode ser determinado que os C terminais s3o as
regides responsaveis pela interacdo com a LCA, mas que apenas SEPT6 e SEPT7 est3o envolvidas. Para
definir melhor a regido especifica de interacdo, construcdes utilizando apenas os C terminais de SEPT6 e
SEPT7 foram produzidas e estdo sendo ensaiadas para avaliar a afinidade da interacdo septina-LCA. Em
conjunto, os resultados demonstraram, pela primeira vez, uma interacdo direta da LCA com o complexo
hexamérico formado por SEPT2-6-7 e dependente da presenca dos dominios C-terminais de SEPT6 e
SEPT7. Este trabalho esta sendo apoiado pela CAPES e FAPESP (2020/02897-1).
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Este projeto tem como objetivo o desenvolvimento de um dispositivo impedimétrico eletroquimico para
detecgdo de Mycobacterium tuberculosis. agente causador da maioria dos casos de tuberculose (TB). (1)
Relatada ha mais de um século, a tuberculose foi a principal causa de morte por um Gnico agente infeccioso
até a pandemia de coronavirus (COVID-19), superando HIV/AIDS.(1) Os métodos tradicionais para o
diagnéstico de TB s&o a baciloscopia de escarro, cultura liquida e, recentemente, testes moleculares.(2)
Esses testes apresentam muitas limitacdes, como a baixa sensibilidade e a ndo diferenciacio entre bacilos
vivos e mortos, ndo sendo Gteis para indicar a gravidade da doenca.(2) Neste contexto, os sensores
eletroquimicos tém atraido atencdo devido a sua simplicidade, instrumentacdo de baixo custo, limites de
detecgdo muito baixos e resposta rapida.(3) Neste estudo é apresentado um imunossensor impedimétrico
eletroquimico para a deteccdo da proteina recombinante CFP10:ESAT6 via bioreconhecimento de
anticorpos Anti-ESAT-6 e anti-CFP10 para diagnéstico de Mycobacterium tuberculosis. O imunossensor
é desenvolvido utilizando eletrodos de 6xido de indio estanho (ITO), cuja superficie foi modificada
com (3-aminopropil) trietoxisilano (APTES) para imobilizar covalentemente os anticorpos. Estes
sdo entdo imobilizados na superficie do eletrodo via linker EDC/NHS (1-Etil-3-(3-dimetilaminopropil )
carbodiimida/N-Hidroxisuccinimida). Em seguida, ocorre a etapa de biorreconhecimento da proteina
recombinante pCFP10:ESAT6, com concentragdo inicial de 200 ng/mL. A intera¢do da proteina com a
plataforma de reconhecimento de anticorpos foi diretamente monitorada e medida por voltametria ciclica
(CV) e espectroscopia de impedancia eletroquimica (EIS). Os imunossensores foram caracterizados com
microscopia de forca atémica (AFM) e espectroscopia Raman. Apdés a otimizagdo dos parametros
analiticos, alcancou-se uma resposta linear nas concentracdes entre 0,5 ng ml-1 a 50 ng ml-1 de
pCFP10:ESAT6, um limite de deteccdo de 4,80 ng ml-1 e um limite de quantificacdo de 15,97 ng ml-1,
em um tempo de ensaio de 4 horas no total. Os resultados indicam que o imunossensor desenvolvido é
adequado, preciso e seletivo para a detec¢do da proteina CFP10:ESAT®6, apresentando recursos excelentes
para futuras aplicacdes de diagnéstico point-of-care.da tuberculose.

Palavras-chave: 1. Imunossensores 2. Mycobacterium tuberculosis 3. Sensor eletroquimico
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The most energetic particles that have ever been detected in the present Universe are the ultra-high energy
cosmic rays. These fascinating particles originating from outer space are composed of protons and heavier
nuclei with energies exceeding 1EeV (10'®eV). The identification of astrophysical sources that accelerate
these nuclei up to the highest energies is hindered by cosmic magnetic fields responsible for the deflection
of charged particles. Although the trajectories of ultra-high energy cosmic rays do not point straight
towards the acceleration sites, their distribution of arrival directions can provide essential information
to understand their origin. In particular, the Pierre Auger Observatory has recently measured a dipolar
modulation in the large-scale anisotropies pointing almost to the opposite direction of the Galactic Center,
which is an important piece of evidence of an extragalactic origin. (1) In this work, we further develop
the understanding about the impact of astrophysical hypotheses in modeling the amplitude of the dipole
measured by the Pierre Auger Observatory. We simulated the propagation of five representative stable
primaries from nearby galaxies (three active galactic nuclei and 19 starburst galaxies) and from an uniform
distribution of background sources taking into account extragalactic magnetic fields and relevant energy
loss processes. The simulations were performed using the state-of-the-art propagation code CRPropa 3.
(2) We obtained how the amplitude of the dipole behaves as a function of the energy for three sets of
nearby galaxies and three luminosities of the sources so that we could encompass reasonable hypotheses
of ultra-high energy cosmic ray sources. We also changed the density of the uniform distribution of
background sources. For each density, a chi-squared statistical test was used to compare the amplitude
of the dipole obtained from the simulations with the measurements of the Pierre Auger Observatory. (3)
The density of background sources was considerably constrained regardless of the source model used.
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In recent years, there has been a growing interest in studying collective effects, such as sub- and
superradiance, especially with cold atom experiments. These experiments typically involve a large number
of atoms, and their theoretical description has often focused on capturing the effective dynamics rather
than the full quantum description of the system. The Linear Optics regime, which also corresponds to
the Single-Excitation regime, has been extensively used through the so-called Coupled Dipole Equations,
provided reasonably accurate results for several weak-drive experiments. However, as experiments explore
increasingly complex regimes (strong drive, with many excitations), the demand for more sophisticated
theoretical models has increased. (1) Our objective is to establish systematic comparisons between the
already-established and newly-derived models, with an emphasis on their efficient implementation through
numerical codes. To this end, we developed a library that serves as a foundation for present and future
simulations, called CoupledDipoles.jl, written in the language Julia. This library was designed to deliver
an efficient implementation of the basic routines for our cold atom system at different levels of modeling.
It relies, for example, on the multi-threading paradigm of the parts of the code that benefit most from
parallel programming, based on a study of the most common scenarios of simulations. Moreover, its code
structure is also designed to be easily adaptable to explore other regimes and levels of modeling.We apply
our tools to the study of Anderson Localization, exploring how the statistics of the scattered light may
reveal experimental signatures of the localization transition.(2) While the previous results were based
on the single-excitation approach, we investigated these statistics using our numerical tools, using the
non-linear set of equations (Mean Field Equations) which takes into account the excited population of
the atoms and thus describes the moderate-drive regime. This has allowed us to demonstrate that the
presence of multiple excitations in the system will not prevent the localization phenomenon, provided
that one monitors the elastically scattered light.Currently, various numerical results are scattered across
different research groups, with the technical implementation often not provided, which can be considered
a weakness from a scientific point of view. The ultimate goal of this package is to stimulate more unified
behavior in the community, providing the first step of an adaptable package. By providing a centralized
resource, we aim to facilitate collaboration across groups, and stimulate new work and the exploration
of new regimes in the field.
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Doencas tropicais negligenciadas, a exemplo da dengue, Zika virus, Chikungunya e febre amarela,
sdo transmitidas pelo vetor Aedes aegypti. Este mosquito tem uma capacidade bem estabelecida
de desenvolver resisténcia a diferentes tipos de inseticidas convencionais (piretréides, organoclorados,
organofosforados), utilizando maltiplos mecanismos de resisténcia. A inativagdo fotodindmica (IFD) é
uma técnica que vem se mostrando eficiente e atendendo as expectativas no controle do vetor, em especial
utilizando a curcumina como fotolarvicida. (1) A IFD se baseia no uso de uma substancia fotossensivel
(FS), que, quando excitada por uma fonte de luz em comprimento de onda adequado, libera espécies
reativas de oxigénio, capazes de causar danos oxidativos as larvas, levando a efeitos letais. Neste aspecto,
é importante monitorar a eficacia da IFD ao longo de geracdes, para poder direcionar melhores estratégias
de controle. O presente estudo, realizado em laboratério, teve como objetivo analisar, ao longo de 3
geragdes (F1, F2 e F3), os efeitos de exposicdo de larvas de Ae. aegypti a IFD realizada com curcumina
enquanto FS, considerando como respostas os aspectos do desenvolvimento do ciclo de vida do vetor.
O trabalho foi conduzido desde a etapa de eclosdo dos ovos, até o desenvolvimento do estagio larval
3. A IFD foi realizada tomando como base dois grupos: controle e tratado. A atividade fotolarvicida
foi avaliada de acordo com bioensaios descritos em protocolo adaptado. (2) Para tal, considerou-se
a concentragdo CL25 (0,001 mg/L), definida em estudos anteriores. (1) Foram avaliadas as possiveis
mudancas na mortalidade ao longo das geracdes. Os pardmetros analisados foram o nimero de ovos,
taxa de eclosdo e razdo sexual entre os organismos sobreviventes. N&o houve diferenca significativa
entre a mortalidade verificada nas gera¢des F1, F2 e F3 (p>0,05). Com relagdo ao namero de ovos,
foi possivel observar que a geracdo F2 apresentou diferenca significativa entre os grupos sujeitos a IFD
e o controle, o que, porém, n3o foi observado nas demais geracbes. A razdo sexual entre os mosquitos
adultos apresentou uma média de 53:47% da populacdo de fémeas em relacdo a machos. Contudo, a
taxa de oviposicdo das fémeas apresentou uma diminunuicdo, sugerindo uma reducdo na fecundidade ao
longo das geracdes. Este resultado preliminar podera, mediante demais investigacdes, evidenciar possiveis
efeitos do fotolarvicida sobre aspectos reprodutivos, os quais sdo relacionados a capacidade vetorial do
mosquito. Sendo assim, investigacdes considerando mais geracdes, tal como experimentos adicionais do
fitness do mosquito estdo em andamento para avaliar outros pardmetros sugestivos de resisténcia a IFD.
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O neuroblastoma (NB) & um tipo de tumor maligno extracraniano, originado a partir da medula adrenal
ou dos ganglios paravertebrais, que acomete principalmente recém-nascidos, lactentes e criancas, com
idade inferior a 10 anos. Segundo a American Cancer Society, o NB é responsavel por mais de 15% da
mortalidade, relacionada ao cancer, na populacio infanto-juvenil. Apesar dos avancos com os tratamentos
convencionais, poucos éxitos foram obtidos em relacdo as taxas de sobrevida dos pacientes, consideradas,
ainda, muito baixas. Esse cenario mostra a gravidade da situac3o e a urgente necessidade de busca por
alternativas terapéuticas mais eficazes. A nanotecnologia é uma abordagem promissora, oferecendo
possibilidades direcionadas a alvos tumorais especificos, melhorando propriedades farmacocinéticas e
farmacodindmicas dos farmacos nanoencapsulados e a reduzindo a toxicidade. (1) Neste estudo,
nanoparticulas (NPs) de poli(acido latico-co-acido glicdlico) (PLGA) carregadas com paclitaxel (PTX)
foram desenvolvidas como alternativa para entrega especifica do PTX no tecido tumoral. As NPs foram
preparadas pelo método de nanoprecipita¢do anti-solvente e emulso simples (utilizando sonicador). A
caracterizaggo fisico-quimica foi realizada através da analise de tamanho e potencial zeta (ZP), utilizando
Dynamic Light Scattering (DLS) e Nanoparticle Tracking Analysis (NTA). Apds otimizagdo da sintese, a
melhor nanoformulacdo foi selecionada. O didametro das NPs foi da ordem de 166,2 nm + 0,3 nm; PDI
foi de 0,18 + 0,02, indicando que as amostras apresentaram homogeneidade de distribuicdo de tamanho,
e ZP - 26,8 mV + 0,4 mV, apontando estabilidade elétrica das NPs. O NTA revelou um tamanho
de 148,4 nm + 4,3 nm, corroborando os dados de tamanho do DLS. A concentracdo das NPs foi de
1,22 x 102 particulas/mL. A nanoencapsulacdo do PTX oferece uma oportunidade para melhorar suas
propriedades fisico-quimicas e aumentar sua eficacia antitumoral. A préxima etapa deste estudo serd o
revestimento das NPs com membranas de células tumorais extraidas de NB (SH-SY5Y). A utiliza¢do da
nanotecnologia para carreamento do PTX mostra um potencial significativo para aprimorar os resultados
terap@uticos, superar as limitacdes dos tratamentos convencionais e abrir caminho para uma abordagem
mais direcionada e eficiente no tratamento do neuroblastoma. (2)
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A identificacdo de seres humanos é fundamental para interesses legais e governamentais. Uma das
formas mais comuns é a comparacdo da impress3o digital com uma base de dados obtida previamente.
As tecnologias para imageamento 2D de impressdes digitais, no entanto, podem n3o ser eficientes nos
casos em que a pele tenha sofrido alteracdes, propositais ou ndo, e em bebés, que tém as estruturas
da digital muito pequenas. Um scanner.utilizando a técnica de Tomografia de Coeréncia Optica (OCT)
esta sendo desenvolvido no Instituto de Fisica de S3o Carlos em parceria com a empresa HA TECNO
e sera utilizado com o objetivo de tornar o processo de identificacio mais seguro e confiavel. A
Tomografia de Coeréncia Optica (OCT), utiliza interferometria de luz baixa coeréncia (Diodo Super
Luminescente — SLD) no infravermelho préximo (836 nm) para gerar um perfil de refletividade em
fungdo da profundidade da amostra. (1) O interferémetro em desenvolvimento opera no dominio da
frequéncia, utilizando um espectrémetro customizado, onde sdo capturadas as franjas de interferéncia,
sobre as quais a transformada de Fourier é aplicada gerando um perfil de refletividade em funcdo da
profundidade em um ponto da amostra chamado de A-Scan. Utilizando um microespelho giratério é
possivel varrer uma linha da amostra e, ao concatenar os A-scans dos pontos, é formada uma imagem
de secdo transversal denominada B-scan. Acionando o eixo perpendicular do espelho, sdo gerados varios
B-scans e, agrupando-os pode ser obtido um volume tomografico, a partir do qual se faz a leitura da digital
interna (derme) que é idéntica a externa (epiderme), sendo possivel, desta forma, identificar fraudes. O
objetivo desta pesquisa é obter um sistema portatil e rapido, com leituras de até 5 s. Contudo, para o
reconhecimento da digital, é necessario escanear uma area de 15 x 15 mm com resolugdo de 20 pum em
adultos ou 5 x 5 mm com resolu¢do de 10 um em bebés, um total de 560 e 250 mil pontos, o que torna
a velocidade de aquisicdo um desafio. O equipamento sera utilizado em hospitais, nos bebés e nas mies
para evitar trocas e trafico de bebés, e em locais de alta seguranca. No sistema atual, foram gerados
A-scans de um espelho totalmente refletor, de uma laminula de vidro de 150 um de espessura e de um
dedo. Os valores dos parametros de sensibilidade e fall off. que sdo a menor refletividade detectavel
e a profundidade em que a intensidade do sinal cai pela metade, sdo da ordem de 80 dB e 350 um,
respectivamente, que ainda ndo s3o ideais para a aplicagcdo. Os préximos passos serdo trocar a cdmera
e o espelho giratério para melhorar a sensibilidade, o fall off.e gerar B-scan e volumes tomograficos.
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O transplante de 6rgdos é um procedimento médico que vem sendo cada vez mais realizado e em
varias situacbes é a (nica maneira de preservar a vida de um paciente. Porém, a espera para o
procedimento é um processo frequentemente demorado devido a diversos empecilhos que tornam os
6rgaos inviaveis para o transplante, sendo um dos principais fatores a contaminag¢do por microrganismos,
o que resulta na morte de milhares de pessoas anualmente enquanto aguardam na fila pela cirurgia.
(1) E entdo necessaria a busca por métodos capazes de realizar a descontaminacdo de érgdos sem
prejudicar seu funcionamento, assim aumentando a quantidade de 6rgdos saudaveis disponiveis para
transplanta¢do e entdo suprindo a demanda de pacientes. A terapia fotodindmica antimicrobiana é
um método de combate a agentes infecciosos, conhecida por ndo causar danos a tecidos saudaveis e
evitar quadros de resisténcia antimicrobiana. A técnica tem grande eficacia em estudos in vitro.e in
vivo.e € uma grande candidata para solucionar o problema da contaminacido de 6rgdos, podendo agir
durante processo de captacdo e preparo do 6rgdo com liquidos de preservacdo. Estudos ex vivo.desta
abordagem apresentaram uma diferenca no comportamento esperado dos agentes fotossensibilizadores,
que tiveram sua eficacia fotodindmica antimicrobiana consideravelmente reduzida no caso do azul de
metileno, molécula com potencial fotodindmico bem conhecido. (2-3) Por isso, sdo necessarios estudos
detalhados para compreender melhor os mecanismos envolvidos na ac3o fotodindmica do azul de metileno
e de outros fotossensibilizadores em solucées de preservacio e compreender os fatores que levam a
técnica a se tornar ineficiente. Tal investigacdo permitird que novas estratégias sejam propostas para
solucionar o problema. Portanto, durante esta investigacdo, serdo realizados estudos espectroscépicos
do azul de metileno nas solucdes de preservacdo Steen, Perfadex e Custodiol, com aumento gradual da
complexidade do meio até que esse se aproxime das caracteristicas do ambiente ex vivo.de aplicacio
da terapia fotodindmica antimicrobiana. Serdo feitas analises dos espectros de absorcdo, ensaios de
fotodegradacdo e estudos sobre a acdo antimicrobiana, com excitacdo no comprimento de onda de 660
nm. Com esses dados, sera realizada a modelagem do sistema para analisar precisamente as interacdes
entre as moléculas do meio e quantificar as transicdes entre os estados eletronicos da molécula, estudando
também por qual tipo de interacdo o fotossensibilizador realiza a ac3o antimicrobiana e comparando os
dados obtidos para cada meio. E esperado que, com essas informacdes, seja possivel compreender as
interacdes do fotossensibilizador com o meio e os efeitos que prejudicam a acio fotodindmica, auxiliando
na busca por solucdes viaveis que tornem a técnica eficiente e aplicavel na descontaminacdo de érgios
para transplante.
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We study the interaction between a cloud of ultracold strontium atoms and the light modes of an optical
ring cavity laser-pumped near a forbidden atomic transition. In our cavity 0.1 photons are enough to
saturate the narrow transition, which enables us to study saturation-induced effects even on resonance
without being hampered by spontaneous emission. Furthermore, with the cavity decay rate exceeding by
far the rate of spontaneous emission, we are in the so-called 'bad cavity’ limit. The number of interacting
atoms is sufficiently high to reach the strong collective coupling regime, where the energy exchange
exceeds the energy loss rate, resulting in a characteristic normal-mode splitting of the cavity transmission
spectrum. When the cavity was pumped sufficiently strong, however, our measured transmission spectra
revealed the presence of a third peak near the atomic resonance, which has not been observed before.
We were able to explain this peak as being due to saturation induced bistability caused by a nonlinear
interaction between the Autler-Townes effect and normal-mode splitting. (1-3)
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A doenca de Chagas (CD), causada pelo protozoario Trypanosoma cruzi. foi descoberta em 1909 pelo
médico brasileiro Carlos Chagas, que identificou ndo apenas o agente etiolégico, como também o vetor
da doenca e 0 modo de transmissdo. A CD afeta aproximadamente 8 milhdes de pessoas em todo
o mundo, e cerca de 25 milhdes vivem em areas de risco de infeccdo. Atualmente, é tratada com
compostos nitroheterociclicos, como os farmacos benzonidazol e nifurtimox, que apresentam resultados
satisfatérios apenas na fase aguda e causam efeitos sérios adversos. (1) Entretanto, o nifurtimox teve sua
comercializacdo interrompida no Brasil por apresentar elevada toxicidade, podendo causar alteracdes na
estrutura do tecido cardiaco, sendo o benzonidazol a Gnica alternativa atualmente disponivel, mas com
eficacia apenas na fase aguda. O principal alvo molecular validado para o planejamento de farmacos é a
cisteino-protease cruzaina, presente em todo o ciclo de vida do parasita. A enzima é importante para o
desenvolvimento, sobrevivéncia e diferenciacdo do protozoario, sendo responsavel por sua nutricdo, evasio
do sistema imune e invasdo de novos tecidos. (2) Para o desenvolvimento de novos inibidores, algumas
caracteristicas sdo desejaveis: carga neutra, baixa massa molecular e baixa toxicidade, estabilidade
termodinamica e hidrolitica. Estas caracteristicas permitem que farmacos sejam capazes de atravessar
membranas bioldgicas, tanto para absorcdo pelo organismo quanto para atingir o alvo biol6gico. Bons
rendimentos sintéticos e baixo custo de producdo também s3o caracteristicas desejaveis. Para se atingir
este objetivo no planejamento de farmacos, a pesquisa e desenvolvimento de medicamentos modernos
combina habitualmente métodos de planejamento baseado na estrutura do receptor (SBDD - sigla em
inglés para Structure-based drug design), como por exemplo técnicas de ancoragem molecular e de
dindmica molecular, e planejamento baseado na estrutura do ligante (LBDD - sigla em inglés para
Ligand-based drug design), como por exemplo técnicas de QSAR 2D e 3D (3). Utilizando as técnicas
combinadas de LBDD e SBDD, o presente trabalho busca desenvolver novos agentes quimioterapicos
tripanocidas, através de colecdes de compostos altamente qualificados obtidos por meio de colaborages.
Apés estudos computacionais, as estruturas mais promissoras serdo sintetizadas pelo Instituto de Quimica
da UNICAMP, para posterior ensaios in vitro contra a forma amastigota de T. cruzi. em conjunto com
avaliacdo de citotoxicidade e seletividade.
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Os propagadores de quark, funcdes de correlacdo entre os graus de liberdade fermidnicos da
cromodindmica quantica (QCD), devem conter informacGes relevantes para o estudo de fenémenos
n3o-perturbativos da teoria. (1) Apresentamos resultados preliminares para o propagador de quark no
calibre de Landau calculados em uma simulacdo de QCD na rede, um dos métodos mais robustos
para estudo do regime n3o-perturbativo. (2) O calibre de Landau é o mais utilizado para estudos de
propagadores na rede e no continuo. (3) Os resultados apresentados foram obtidos no dmbito de um
projeto para o calculo do vértice quark-glion a temperatura finita.
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Neste trabalho, relatamos a producdo de um feixe supersénico de Rby no vibracional vy = 0 do estado
fundamental a partir de um feixe molecular inicialmente distribuido em diferentes estados vibracionais,
por meio da técnica de bombeamento éptico utilizando uma fonte de luz de banda larga espectralmente
moldada. Transicdes 6pticas do estado fundamental XlZ;r para o potencial excitado B! Pi, podem ser
induzidas por essa fonte, composta por diversos lasers de diodo multimodo, na faixa de 14350 — 14730
em ™!, permitindo o bombeamento da populacdo para o estado XIE;'(UX = 0). A moldagem espectral
é realizada usando uma configuracio de grade de difracdo 4F e um dispositivo de micro-espelhos digital
(DMD). As moléculas foram detectadas por a técnica de fotoionizago, através de transicdes entre
os estados XlE:{ — B!1I, usando um laser de corante pulsado, na faixa de 680 — 685 nm, e em
seguida, fotoionizadas por um laser pulsado de 532 nm. Os espectros de Rbj mostram que a maioria
das moléculas sdo bombeadas para vy = 0. Utilizamos esse feixe molecular vibracionalmente frio para
realizar espectroscopia do potencial C'II,. Simula¢des indicam que um resfriamento rotacional pode ser
alcancado melhorando o esquema de moldagem espectral usando uma grade de difracdo e uma matriz
de fase de imagem virtual(VIPA) no sistema 4F. (1)
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Complexity theory is the study of temporal and spatial resources required for solving computational
tasks. With the advent of quantum computation, the complexity of quantum algorithms was usually
treated as how the number of necessary quantum gates increased as the size of the input grew. An
alternative approach, presented by M. A. Nielsen, is based on the idea that geodesics on the manifold of
the symmetry group of transformations on n qubits, the SU(2") group, are curves whose length is a lower
bound of the usual definition of complexity, that is, the number of required quantum logic gates. (1) The
general proposal is to use some suitable Riemannian metric that penalizes directions that correspond to
hard-to-make operations. More recently, an alternative method was proposed, in which a sub-Riemannian
metric is used instead, meaning some dimensions of the manifold are completely forbidden and the
geodesics live in a subgroup. (2-3) In the current developments of quantum computers, sometimes
called the NISQ era, the main obstacle to reaching high-scale quantum computers is the presence of
noise in such devices. With that in mind, the objective of this work is to utilize the sub-Riemannian
geometry formalism to investigate the influence of noise and error correction on the complexity of a
problem. Initially, we study the case of a single noisy qubit, which can be simulated using quantum
purification with an ancillary qubit. We aim to identify geodesics that connect the identity to a unitary
operation, sufficiently close to the ideal case, despite the presence of noise. The main challenge lies
in determining the unknown initial conditions for the desired unitary operator. An approach that has
shown promising results involves utilizing a neural network to correlate unitary operations with the initial
conditions. Interestingly, the predicted initial conditions can lead to high-fidelity gates using control fields
that do not require rapid oscillations or pulses, as seen in dynamic decoupling methods, for example.
Future work includes extending this idea to a two-qubit case, as high-fidelity single-qubit gates combined
with entanglement enable universal quantum computation. Furthermore, we might consider testing the
calculated control fields on practical devices, such as those provided by IBM and other companies.
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A Ressonancia Magnética (RM) esteve sempre a frente das ferramentas de analise e diagnéstico por suas
caracteristicas n3o-invasiva e ndo-destrutiva do objeto em estudo. Recentes pesquisas em diversas areas,
como a de agronomia (1), estdo trazendo tal tecnologia de forma mais acessivel e portatil e que necessita
de flexibilidade para que os pesquisadores possam adapta-las as suas necessidades. O desenvolvimento de
novos métodos de ressondncia magnética, como o FREE (2), exige atualmente o avanco e a flexibilidade
ndo encontrados em equipamentos comerciais, gerando demanda para o desenvolvimento realizado dentro
deste escopo. A importancia do estudo das restricdes dos softwares comerciais para o uso na programacao
dos equipamentos de Ressonancia Magnética se reflete na dificuldade de programacio das ferramentas
de auxilio para desenvolvimento, gerenciamento e manutencdo dos itens de software. Além disso, os
principais softwares existentes s3o de dificil acesso e n3o integram ferramentas de programacio dos
equipamentos de Ressondncia Magnética com ferramentas de desenvolvimento de software de cédigo livre.
O objetivo deste projeto é integracdo do PyMR framework.(3) que auxilia a programagdo, gerenciamento
de equipamentos e criacdo de interfaces com o ambiente de desenvolvimento Spyder onde deverdo ser
gerados os plug-ins, oferecendo maior suporte e agilidade ao pesquisador. Os plug-ins integrados ao
Spyder tém a funcio de auxiliar o pesquisador com tarefas repetitivas ou que possam ser programadas,
acelerando o processo de desenvolvimento. Todo o framework.PyMR, assim como os plug-ins, s3o
suportados por técnicas atualizadas de programacdo que geram uma API capaz de ser integrada com
outras ferramentas externas como simuladores e bibliotecas cientificas. As versées preliminares dos plugins
ja estdo em uso no sistema de RM local do CIERMag e com colaboradores internacionais, provendo um
ambiente para praticas, testes e aperfeicoamentos.
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According to an analysis conducted by the Center for Advanced Studies in Applied Economics (Cepea)
at ESALQ/USP, in partnership with the Confederation of Agriculture and Livestock of Brazil (CNA),
the agricultural sector plays a crucial role in the Brazilian economy. In 2021, the Gross Domestic
Product (GDP) of Brazilian agriculture experienced a growth of 8.36%. (1) This increase represents a
significant share of 27.4% of the total Brazilian GDP. Furthermore, statistics collected by the Brazilian
Association of Seeds and Seedlings (Abrasem) reveal that Brazil holds the top position in the global
ranking of soybean seed production. The quality of seeds is a critical factor that significantly influences
crop development and directly impacts productivity levels. Current seed evaluation methods, such as the
tetrazolium test, the germination test and the utilization of X-ray images, still do not provide accurate and
non-destructive identification of lesions in the early stages of the process. Therefore, Magnetic Resonance
Imaging (MRI) has been proposed to evaluate seed injuries, allowing observing internal structures on a
three-dimensional scale. While MRI is commonly used for imaging soft tissues, its application to hard
tissues with low water content, such as bones, teeth, and seeds, remains challenging. In these cases,
the water content is typically confined to a solid phase, i.e water interacting with biological tissue or
confined in a porous system, which reduces its mobility and results in a relaxation profile with short
or ultra-short relaxation times (i.e., T2 0.1 - 10 ms). Producing images of samples with very short
transverse relaxation time depends on the acquisition and encoding of the signal done very quickly after
excitation and before the signal decay in the transverse plane. The challenge in this implementation
lies in the existence of an intrinsic hardware delay time, also known as dead time, required to switch
between the two operating modes of a radio frequency transmit/receive. (2) Some techniques were
developed in an attempt to overcome these limitations and produce high-resolution images for samples
with short transverse relaxation time, among them: Fast Low Angle Shot (FLASH), Zero Echo Time
(ZTE), Ultra-short Echo Time (UTE) and Sweep imaging with Fourier transformation (SWIFT). Results
obtained previously in (3) demonstrated that the transverse relaxation time of a healthy soybean seed
falls within the range of 0.1 - 10 ms. Moreover, images of various seed types were obtained using FLASH,
ZTE, and a modified variation of ZTE with the addition of a magnetization transfer pulse. This research
project aims to investigate the application of MRI and image segmentation techniques for evaluating
mechanical injuries and damage inflicted on seeds by insects during field or storage conditions. The
approach to achieve this objective will involve utilizing various NMR methods and imaging segmentation
techniques. Additionally, the implementation of these NMR methods will be carried out using two
spectrometers: Bruker and the Digital Magnetic Spectrometer (DMRS) developed by Centro de Imagens
e Espectroscopia por Ressonancia Magnética (CIERMag).
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O virus Chinkunguya (CHIKV) é um arbovirus da familia Togaviridae, transmitido pela picada de
mosquitos das espécies Aedes albopictus e A. aegypti. (1) InfecgBes causadas pelo CHIKV foram
registradas pela primeira vez na Tanzania, em 1952, durante um surto de febre chikungunya ocorrido na
regido. (2) Apds este primeiro relato, iniameras infecgdes por CHIKV foram identificadas em paises da
Asia e Africa subsaariana, e na ultima década, o virus se espalhou por mais de 100 paises nas Américas,
Africa, Europa e Asia, afetando inclusive o Brasil, onde o ntimero de casos vem aumentando desde
o primeiro surto de febre chikungunya em 2014. Até o presente momento, no foi estabelecido um
protocolo de tratamento para a febre chikungunya, e nio ha uma vacina disponivel, sendo tomadas
apenas medidas para alivio dos sintomas. A demanda por um tratamento e um vacina contra CHIKV é
cada vez mais urgente, ja que é considerada uma doenca tropical negligenciada, afetando principalmente
pessoas de classe socioeconémica mais baixa e paises subdesenvolvidos, onde o controle de vetores é a
anica medida profilatica apresentada, limitando a contenc3o do virus. (3) A protease nsP2pro do CHIKV,
uma cisteina viral protease, é responsavel por processar quatro poliproteinas ndo estruturais (nsPs), que
formam o complexo de replicacdo, sendo assim outro alvo promissor para drogas. Os objetivos deste
trabalho incluem a clonagem, expressio e purificagdo da nsP2pro, para sua posterior caracterizacio e
busca da potenciais compostos antivirais. Os genes sintéticos codificadores das proteinas de CHIKV
foram sintetizados pela empresa GenScript, com base na sequéncia GenBank KY703894.1. A clonagem
do fragmento codificante da nsP2 dominio protease foi realizada utilizando o método Gibson Assembly
e o vetor pET-M11. Os plasmideos contendo os fragmentos de interesse s3o utilizados para transformar
células de Escherichia coli pelo método de choque-térmico em diferentes linhagens de expressdo. Os
plasmideos de interesse sdo purificados utilizando um kit comercial, o PureYield™Plasmid Miniprep
System (PROMEGA®), segundo as especificaces do fabricante. Em seguida, os plasmideos extraidos
e purificados sdo transferidos para as linhagens de expressdo no qual foi utilizada Rosetta2 (DE3). As
linhagens bacterianas, ja contendo os vetores de interesse, foram utilizadas para testes de expressio
em meio TB contendo antibidticos apropriados, crescidos & 37 °C durante 12 h, sob a agitacdo de
200 rpm, até a D.O. atingir o valor de 600 nm para ent3o, logo depois adicionar 0,5 mM de isopropil
[-D-1-thiogalactopiranosideo (IPTG) ao meio, e continuar a agitagdo a 18 °C por cerca de 12 h. Apés a
expressdo, as bactérias foram submetidas a centrifugacido e lise celular para purificagdo. A purificagdo foi
feita por cromatografia de afinidade por niquel em um coluna HisTrap e uma segunda etapa utilizando a
coluna HiLoad Superdex 75 16/60 (GE Healthcare®). A pureza das amostras é checada em cada passo
através do gel de eletroforese 15% (SDS-Page).
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Esse projeto se faz presente no ambito de instrumentacdo éptica voltada para oftalmologia, mais
especificamente na elaboracdo de um sistema 6ptico de iluminacdo por LED com funcdo de mediar o
processo de terapia fotodindmica no combate de ceratites infecciosas em olhos humanos como croméforo
Rosa Bengala. Os desafios de tal projeto est3o ligados a obten¢io de um sistema 6ptico que seja capaz de
gerar uma regido de iluminacdo com caracteristicas fisicas ideais para que o tratamento obtenha melhor
performance. Entre tais atributos, podemos citar a poténcia éptica, perfil de intensidade, formato e
didmetro da regido iluminada e distancia de operacdo do equipamento. Aliadas a tais fatores, levamos
em conta ainda medidas de protecdo necessarias para a preservacdo das demais estruturas do sistema
ocular uma vez que tratamos de relativa alta poténcia. Complexidades inerentes ao sistema fazem-se
presentes pela adoc3o de tais medidas pois, apés repetidas iteracdes, definimos uma configuracdo de
iluminagdo ndo axial (considerando o eixo ptico ocular) que por sua natureza angulada, incita a aplicagdo
do principio de Scheimpflug para adequacdo da orientacdo de elementos 6pticos para definicdo de uma
regido de iluminagdo focada.(1)
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Rejeitos agroindustriais frequentemente sdo materiais ricos em celulose, hemicelulose e lignina (materiais
lignocelulésicos). O reaproveitamento desses materiais com objetivo de obter produtos de valor
agregado tem sido uma tendéncia da indastria agricola por mitigar problemas de descarte e aumentar
lucros. Tal reaproveitamento, passa, necessariamente, pela desconstrucio e fracionamento do material
lignocelulésico, cuja fragdo hemicelulésica € amplamente explorada nesse contexto. Particularmente,
sdo de interesse biotecnolégico mecanismos de degradacdo do xilano, que é o principal constituinte da
hemicelulose da cana-de-acicar, cuja cultura é um dos principais motores da agroindistria brasileira.
(1) O xilano de bagago de cana-de-aclicar apresenta um esqueleto principal constituido de unidades
de xilopiranosideo, ao qual estdo ancorados, como ramificacdes, residuos de arabinofuranosideo. (2) A
presenca dessas ramificacdes é fator dificultador da hidrélise enzimatica do xilano por xilanases, uma
vez que elas apresentam impedimentos estruturais, de maneira que quanto mais ramificado, menor a
eficiéncia da enzima em converter o polissacarideo em carboidratos de baixo grau de polimerizacdo.
(2) Assim, a proposta deste trabalho é analisar o impacto da aplicagdo de uma arabinofuranosidase
de Bifidobacterium longum.em conjunto com xilanases para a desconstrucdo do xilano de bagaco de
cana-de-agicar, visando produzir xilooligossacarideos. Estudos mostram que os xilooligossacarideos
possuem diversos impactos positivos sobre a saide humana e animal, devido a suas extensivamente
estudadas propriedades pré-bidtica, anti-inflamatéria, antioxidante e antibiética. (2-3) Devido a essas
propriedades, o estudo de rotas de producio desses carboidratos tém sido alvo de interesse das indistrias
farmacéutica, alimenticia e de insumos pecuarios.
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Estamos interessados na taxa de adesdo que acontece a partir do processo de colisdo entre um atomo
ou molécula e uma superficie. Esse mecanismo de adsorcdo é de grande importancia nas areas de Fisica
e Quimica, explicando fenémenos como a catalise e corros3o.

Qualitativamente o problema pode ser descrito por um atomo, inicialmente neutro se aproximando
da superficie metalica. A superposicio entre os orbitais desse atomo e os da superficie cresce e
possibilita transferéncia de carga. Quando um elétron é transferido o 4tomo passa a ter carga elétrica
e consequentemente aparece um potencial de carga imagem, o que acelera a particula em direcdo a
superficie. Na colisdo subsequente a geracdo de fénons e de pares elétron-buraco no metal rouba energia
do atomo incidente, que pode ficar preso no potencial atrativo. Existe, portanto, uma probabilidade de
que essa particula seja adsorvida pela superficie. O desafio tedrico & calcular essa probabilidade, que
recebe o nome de coeficiente de ades3o S.

A aproximacio de Born-Oppenheimer, tradicionalmente empregada para separar a parte nuclear da funcéo
de onda da eletrdnica, n3o é capaz de explicar o fenédmeno. Além disso, ndo podemos usar aproximacdes
adiabaticas uma vez que sdo justamente as ndo-adiabaticos que possibilitam a perda de energia do atomo.
Portanto, o calculo completo empregando tratamento numeérico preciso da funcdo de onda dependente
do tempo W(z,t) é necessario.

A dindmica da colisdo unidimensional é descrita pela Eq. de Schrédinger,
O (z,t) = | =202 4 He(2)| (2, 1),

onde M é a massa do atomo, z é a distancia entre o dtomo e a superficie e H¢ & o Hamiltoniano
eletrénico.

A modelagem desse problema é realizada de forma simplificada pela incidéncia normal de um atomo de
hidrogénio, inicialmente neutro, sobre a superficie de um metal, que serd descrito por uma banda de
conducdo sem estrutura. Para descrever a parte eletrénica, empregaremos o modelo de Anderson de
uma impureza com um termo extra que é o potencial de carga-imagem,

He = 5dde + UndTn(u + Zk: Z‘f}CCLC,IC + \/Lﬁ Zk(dTCk + hC) + (Ild — 1)2% Zkk’ CLCk/. (].)

Aqui d representa o orbital atémico, ¢, os orbitais da banda, V' = Ve "* é o acoplamento entre o orbital

do 4tomo e a banda e W = Wiz é a amplitude do potencial de carga-imagem que s6 aparece se o

2
atomo for ionizado (ng = 0 ou 2).

Simplificadamente o procedimento para encontra o S baseia-se em calcular o espectro de energias
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eletrénicas, utilizando o método de Grupo de Renormalizagdo Numérico (NRG), para cada valor da
distancia z. (2) No estado inicial, a particula esta longe da superficie, e sua fungdo de onda é o produto
entre o estado inicial eletrénico e uma Gaussiana centrada numa posic3o inicial, a qual descreve a parte
nuclear. O procedimento de Crank-Nicolson permite calcular a evolugdo temporal da funcdo de onda,
até que, depois da colisdo, a funcdo se divida em uma parte localizada perto da superficie e outra que
se afasta dela. (3) A integral espacial do médulo quadrado da primeira parte determina o coeficiente de
adesdo S.
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Even though the integral form of the equations of classical electrodynamics is well known, the same does
not hold for non-abelian gauge theories. In 2012, L. A. Ferreira and G. Luchini, based on concepts in
loop spaces and on a generalization of the non-abelian Stokes theorem, presented an integral form of the
classical Yang-Mills equations and used it to solve the long-standing problem of constructing non-abelian
electric and magnetic conserved charges, for any field configurations, that are invariant under general
gauge transformations. (1,2) In this poster, we present a novel symmetry of non-abelian gauge theories.
It corresponds to an infinite symmetry group of the integral Yang-Mills equations, where the group
elements are holonomies of connections on loop space. It differs from the usual holonomy group in the
sense that its product law defines a composition of connections on every loop, and not a composition of
loops. (3) In addition, the integral Yang-Mills equations are equivalent to a zero curvature condition for
a connection on loop space, and that group constitutes the group of gauge transformations of those flat
connections.
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Os primeiros indicios do entendimento da presenca de eventos aleatdrios remonta a dinastia chinesa do
imperador Fu Xi, e desde entdo com o passar dos séculos & um tépico ao qual se busca ter uma certa
compreens3o. (1) Dito isso, hoje & possivel dividir a aleatoriedade em categorias, entre elas tem-se os
geradores de nameros aleatérios verdadeiros (TRNG), que sdo produzidos por fontes ndo deterministicas
(como processos fisicos quanticos) em que n3o ha uma dependéncia entre eventos consecutivos e nem
uma distribuicdo de probabilidade conhecida. A outra categoria s3o os geradores de nimeros pseudo
aleatérios (PRNG), que sdo gerados de forma deterministica, mas que os nimeros gerados por essas fontes
possuem propriedades de nimeros aleatérios verdadeiros, em geral, tal gerador possui um ciclo de duracéo
bem como uma semente, que garantird que com a mesma semente a mesma sequéncia sera gerada. (2)
Ha diversos geradores de PRNGs, mas aqui a énfase é dada nos mapas k-logisticos, que possuem seu
alicerce na teoria do caos. Além disso, espera-se que uma sequéncia de nameros pseudo-aleatérios possa
se passar por uma sequéncia de niameros aleatérios verdadeira, por isso, é necessario realizar uma bateria
de testes (como o NIST e o DIEHARD), para saber se essas sequéncias é formada por bits aleatérios
independentes, cada um assumindo o valor 0 ou 1 com probabilidades iguais independentemente dos
outros ou n3o. Por outro lado, mesmo com os testes de aleatoriedade ndo é possivel escancear todas as
caracteristicas da sequéncia, de tal forma que, ndo ha como afirmar se em algum momento a sequéncia
apresenta um padrdo ou ndo. Portanto, o trabalho aqui apresentado tem como objetivo modelar uma
sequéncia de PNRGs (gerados por um mapa k-logistico) em grafos, na tentativa de encontrar alguma
caracteristica ou padrido relevante. Isso porque as redes complexas sdo amplamente utilizadas na criacdo
de descritores no reconhecimento de padrdes. (3) Ademais, nesse trabalho em especifico, busca-se utilizar
uma abordagem de aprendizado de maquina (RNN/ELM) que foi proposta como uma alternativa eficiente
para treinar redes neurais de uma Gnica camada oculta, numa tentativa de encontrar algum padrdo ou
caracteristica relevante no que diz respeito a uma sequéncia de nimeros pseudo aleatérios.
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Atualmente, a Agricultura de Precisdo destaca-se como uma das areas mais promissoras para o
desenvolvimento de tecnologias no Brasil. Algumas tecnologias advindas dessa area incluem, por exemplo,
o mapeamento de areas de produtividade e o desenvolvimento de sensores para analises do solo, visando
o uso inteligente dos recursos durante o manejo das lavouras e auxiliando o produtor durante as etapas
de tomada de decisdo. (1) Dentre os problemas da agricultura moderna estd o uso intensivo e nio
localizado de herbicidas que, além de ser prejudicial ao meio ambiente, contribui para altos custos para
o produtor e resulta na aplicagdo de produtos em organismos ndo desejados. (2) Visando contornar
este problema, o presente projeto visa, através de métodos de Visdo Computacional e Inteligéncia
Artificial (IA), o desenvolvimento de um sistema capaz de obter imagens de plantas em diferentes
comprimentos de onda, construir imagens multiespectrais e classificar as plantas presentes nas imagens
em plantas de soja ou plantas daninhas para posterior aplicacdo de herbicidas apenas nas plantas daninhas
detectadas. Para a obtencdo de imagens de plantas de soja e plantas daninhas em condicées de campo,
foi realizado um experimento em uma lavoura de soja na regido de S3o Carlos para construgdo de um
banco de imagens multiespectrais. O equipamento utilizado para captura das imagens multiespectrais
foi desenvolvido utilizando um computador embarcado Advantech MI02360, um médulo contendo uma
cadmera CMOS RGB e uma cdmera CMOS monocromatica com filtro passa-banda no comprimento de
onda do infravermelho préximo (NIR 800-900 nm), um suporte para estabilizar o processo de captura,
uma bateria 12 V para alimentacdo do sistema e uma carenagem impressa em uma impressora 3D. A
constru¢do do banco de imagens ocorreu durante a Safra 2022/23 e foram capturadas 10.000 imagens
RGB e as respectivas 10.000 imagens NIR através do posicionamento do sistema de captura paralelo
as linhas de plantio da soja. O processo de rotulagdo das imagens foi realizado utilizando o software
CVAT (do inglés, Computer Vision Annotation Tool., as imagens foram divididas nos subsets treino,
validacdo e teste na proporcdo 60:20:20 e o algoritmo YOLO em sua versdo v5 foi utilizado para treinar
dois modelos para as tarefas de deteccdo e classificacdo de plantas daninhas e plantas de soja, sendo um
para as imagens RGB e outro para as imagens NIR. Os resultados obtidos para as métricas Precision.e
Recall.foram 0,772 e 0,726, respectivamente, para a banda RGB e 0,733 e 0,735 para a banda NIR,
demonstrando que o algoritmo foi capaz de detectar e classificar as plantas com acurécia suficiente
nestas etapas iniciais. Além disso, os resultados para a métrica mAP(0,5) foram 0,800 e 0,782 para as
bandas RGB e NIR, respectivamente, sugerindo que as imagens espectrais de vegetacdo no comprimento
de onda do infravermelho desempenham um papel importante como complemento para as imagens RGB
na area de deteccdo de plantas por imageamento.
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No contexto de espacos lineares munidos de forma hermitiana ndo-degenerada com assinatura bem
definida, vamos apresentar a geometria de grassmanianas permitindo estabelecer uma relacdo entre
a geometria projetiva (pseudo-)riemanniana da por¢do regular e a estrutura conforme do absoluto.
(1-2). Especificamente, iremos comentar sobre a estrutura conforme usual no absoluto do espaco de
Sitter e a estrutura causal no absoluto do espaco anti-de Sitter. Futuramente, a intencdo é formular
a correspondéncia AdS/CFT nesta linguagem com o objetivo de avaliar, para esta correspondéncia, o
papel das ferramentas geométricas disponiveis na teoria de geometrias classicas.
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Reservoir computing is a concept that emerged in the early 2000s which consists of using nonlinear
dynamics of physical systems (reservoir) as a neural network. However, unlike a classical neural network,
where each element of the network needs to be pre-trained, the elements of the non-classical reservoir
functioning in a untrained fashion. The reservoir uses the non-linear dynamics of its elements to propagate
information and only the output layer of the reservoir is trained to fit the desired regression/classification.
(1) In this work, we evaluated the construction of physical reservoirs based on electropolymerized
conducting polymers microfibers based on EDOT, pyrrole and aniline derivatives. We found that EDOT
microfibers were easily growth by using a square voltage with amplitudes between 2 and 10 V, and
frequencies ranging from 10 to 200Hz. As for the Aniline, o-Anisidine and pyrrole, there is no growth in
any of the tested conditions. After sorting the monomers, the physical reservoir was built by placing a
monomeric solution in contact with several gold electrodes and applying a sinusoidal voltage so that the
polymeric fibers grow and connect to the electrodes. The physical reservoirs obtained with EDOT were
characterized for varied dynamical responses and nonlinear transformations. Beyond that, we also aimed
to test single fiber EDOT reservoirs to analyze how the single element of a reservoir (a fiber) interacts
with signals coming from other sources, with the aim to quantify the electrical resistance variance of the
fiber to see the electrical changes in the input signal related to the output signal, analyzing if the single
fiber is enough to distinguish between two signals and perform some sort of simple data classification.
References [1] Nakajima, Kohei & Hauser, Helmut & Li, Tao & Pfeifer, Rolf. (2015). Information
processing via physical soft body. Scientific reports. 5. 10487. 10.1038/srep10487.
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Nos altimos 20 anos, testemunhamos quatro surtos de coronavirus: SARS (sindrome respiratéria aguda
grave, 2002 e 2003), MERS (sindrome respiratéria do Oriente Médio, desde 2012) e agora Covid-19 (desde
2019). Evidéncias cientificas sugerem que os coronavirus surgirdo novamente no futuro, potencialmente
representando uma ameaca existencial. Por isso, cientistas buscam entender a fisiopatologia desses
virus e descobrir métodos de tratamento e diagnéstico para a atual pandemia, bem como para outras
pandemias que podem acontecer no futuro. Neste momento, temos pouca compreensdo do universo
dos coronavirus endémicos e potencialmente emergentes, depender do desenvolvimento de novas vacinas
para lidar com cada mutacdo mais complexa que aparece n3o pode ser a Gnica solucdo, exigindo atencio
urgente para encontrar novas estratégias que possam contribuir para a prevencdo da propagacdo viral
através da inativacdo de virus em superficies, aerosséis e corpo humano. Nesse contexto, diferentes
estratégias tém sido estudadas e mais especificamente em nosso grupo de pesquisa, as baseadas em
luz tém sido utilizadas como ferramentas para inativar o virus, tornando-as recursos promissores contra
a pandemia de COVID-19. (1) Em nossos laboratérios desenvolvemos um modelo pseudotipado de
SARS-CoV-2 com o objetivo de estudar os mecanismos de inativagdo fotodindmica do virus (PDI)
através do uso de fotossensibilizador. O mecanismo de inativacdo viral através de PDI baseado em
fotossensibilizador de fotoditazina (PDZ) foi estudado em particulas pseudovirais que abrigam o gene
reporter Luciferase-IRES-ZsGreen. (1-2) O tratamento com PDZ pode danificar a proteina spike do virus,
desativando a expressdo do gene repérter da luciferase em células infectadas por virus foto-inativados.
Observamos que as células expostas ao virus tratadas com PDZ foram incapazes de expressar o gene
repérter da luciferase, ou seja, ndo conseguiram entrar nas células, comprovando a inativacdo viral apesar
da presenca de genes intactos de RNA e DNA. (2) A partir deste resultado, nos propusemos a tentar
entdo desativar a entrada viral com outros mecanismos que estavam sendo estudados, como os peptideos
diméricos n3o téxicos derivados da bothropstoxina-I (BthTX - 1), que é uma miotoxina isolada do veneno
da cobra jararacussu, homoéloga a Fosfolipase A2 (PLA2). Embora n3o seja cataliticamente ativa, a
regido C-terminal da toxina mostrou efeitos antimicrobianos, aparecendo como uma proposta também
a desativacdo viral, ja que eles ja foram utilizados em outros estudos e diminuiram consideravelmente a
atividade de PLpro, que é responsavel pela clivagem e processamento de poliproteinas virais, reconhecendo
os motivos tetrapeptidicos LXGG localizado na poliproteina viral ppla e hidrolisando a ligacdo peptidica,
liberando assim as proteinas nspl, nsp2 e nsp3. (3) Desta forma investigamos se também ha alguma
atividade destes peptideos nos mecanismos de entrada viral do coronavirus, para posteriormente também
testa-los junto com terapia fotodindmica, em busca de estratégias ainda mais eficientes. (2-3)
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Um dos problemas fundamentais em evolugdo pré-bidtica é explicar a coexisténcia de moléculas
auto-replicadoras distintas, condicdo necessaria para o surgimento e estabilizacdo de aglomerados
moleculares suficientemente complexos capazes de codificar (ou mesmo atuar sobre) um metabolismo
rudimentar. Modelos classicos de evolucio pré-bidtica, como o modelo de quase-espécies, ndo permitem
esse tipo de coexisténcia: apenas o replicador mais eficiente e seus mutantes estruturalmente similares
sobrevivem. Uma solucdo para isso é a introduc3o de elementos cooperativos na dindmica de interaco
molecular, originalmente puramente competitiva, levando aos ciclos moleculares cataliticos, denominados
hiperciclos. Nesse sentido, o objetivo desse projeto foi de estudar a dindmica de interacdo entre moléculas
auto-replicadoras usando mecanismos de cooperacio, para isso é necessario a familiarizacdo de conceitos
de teoria de jogos aplicados na dindmica de sistemas evolucionarios ( Nowak 2006. e o estudo da analise
de estabilidade de sistemas n3o-lineares dado o efeito cooperativo e as taxas de crescimento intrinseco de
cada auto-replicador, conforme introduzido por Michod (1983). (1-2) Além disso, sera mostrado como
a dindmica é facilitada em uma populacdo estruturada na distribuicdo das macromoléculas associadas a
replicacdo, de forma que sera feita analises mais aprofundadas para as distribui¢cées binomial e de Polya,
estudando seus efeitos de forma analitica e computacional.
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Neste trabalho exploro maneiras de escrever teoremas de flutuacdo.em condensados de Bose-Einstein
espinoriais.no regime de campo classico. (1-2) Os teoremas de flutua¢do sdo ferramentas importantes
para descrever propriedades universais de flutuagdes de sistemas fora de equilibrio. (3) Esses teoremas
aplicados a sistemas quanticos sdo importantes, uma vez que sdo capazes de descrever propriedades
termodindmicas desses sistemas. Por exemplo, as relacdes de Jarzynski.e Crooks. e a desigualdade
trabalho-energia livre. (3) Em particular, discuto como o principio variacional do pardmetro de ordem de
um condensado carrega informacdes acerca da segunda lei da termodindmica e mostro uma maneira de
simular temperatura em sistemas condensados a partir de um potencial externo com uma chave seletora
quantica de caminho (i.e., os possiveis caminhos estdo associados a estados quénticos ortonormais de
um sistema acoplado externo; mais detalhes na apresenta¢do). Além disso, mostro que existe uma
desigualdade analoga a segunda lei da termodindmica para a temperatura simulada.
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A malaria é uma doenca tropical transmitida por mosquitos fémeas do género Anopheles infectados com
protozoarios do género Plasmodium. Este trabalho concentra-se no Plasmodium falciparum, responsavel
pela forma mais grave da doenca e presente em regides endémicas. Observou-se recentemente o
surgimento de resisténcia as terapias de combinagdo com derivados de artemisinina (ACTs), que s&o
a primeira linha de defesa contra o P. falciparum, assim como a disseminac3o de parasitas resistentes
a outros antimalaricos convencionais, como cloroquina e atovaquona, além da artemisinina. O objetivo
deste trabalho foi descobrir inibidores de cepas sensiveis e resistentes do parasita P. falciparum como
compostos lideres para o desenvolvimento de novos farmacos antimalaricos. Os compostos investigados
foram derivados nitrofuranicos, que tém sido estudados por sua a¢do contra agentes causadores de
doencas tropicais, como Leishmaniose, Doenca de Chagas e malaria. Entre os 65 compostos avaliados,
os dados experimentais de triagem biolégica indicaram que 39 apresentaram atividade antiplasmodial
significativa (IC50P.falc < 10 uM). Os ensaios de determinagdo da citotoxicidade indicaram que 8 (JO04,
JO29, J04, J09, J21, J40, J41 e J42) desses 39 compostos apresentaram baixo efeito téxico em células
de hepatocarcinoma humano (HepG2). O indice de seletividade (IS = IC50HepG2/1C50P.falc) calculado
para esses 8 compostos mostraram resultados adequados (IS > 10) para o desenvolvimento da série
quimica. Para complementar os dados obtidos, os compostos com maiores valores de IS (JO29 e J42)
estdo sendo avaliados contra um painel de cepas resistentes de P. falciparum. Os resultados obtidos
indicam que a série de derivados nitrofuranicos é atrativa para o desenvolvimento de novos candidatos a
compostos lideres para a malaria. (1-3)
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Time domain NMR (TDNMR) is one the most effective methods for porous media characterization.
While pores with dimensions in the range of hundreds of nm to tens of um can be characterized by
various NMR-TD techniques based on relaxation and molecular diffusion, pores with dimensions in the
range of tens to hundreds of nm can be characterized using the so-called cryoporometry techniques. (1)
In general, cryoporometry explores variations in the melting temperatures of fluids confined in nanoscale
spaces, which can be characterized by monitoring the emergence or (disappearance) of the NMR signal
from a liquid phase as a function of temperature. This is usually achieved using a standard spin echo
pulse sequence. (2) We present an alternative approach to perform NMR-cryoporometry experiments
using dipolar echoes pulse sequences. By combining a dipolar echo pulse sequence, such as mixed Magic
Sandwich Echoes (mixed MSE), with dipolar filters, such as spin echo or Goldman-Shen, the signals
from the full, solid + liquid, and the liquid phase can be obtained almost simultaneously. (3) This makes
possible to calculate the fraction of the liquid phase at a given temperature directly from the signal
intensities, i.e., without the need of an extra experiment for correcting the temperature dependence of
the magnetization with temperature, as in the spin echo-based experiments. The approach was tested
in controlled pore glasses (CPG) of different pores sizes, using water and terc butanol as probe fluids. In
comparison with the experiments performed with standard spin echo, the dipolar echo approach presented
some advantages such as faster execution and processing time, easier determination of the temperature
range and conditions for avoiding the appearing of supercooled fluid at low temperatures. Additionally,
we will show some applications of the approach t to characterize mesopore distribution in materials such

porous biopolymers, natural biomass and soils. FAPESP, CAPES, CNPQ (grant 308760,/2022-0)
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In this work, we study two-point density correlations in measurements of freely expanding
out-of-equilibrium Bose-Einstein condensates. Density fluctuations arise during the excitation process
and are distributed throughout the cloud during the relaxation time in the harmonic trap. By imaging
the sample after expansion and inspecting the fluctuations in the detected light, we derive correlations
in the momentum space and compare the results with simulations. (1) In a non-excited sample, the
correlation function shows c¢(Ak) ~ 1, exhibiting its coherent nature. For short distances, it shows
c¢(Ak) > 1; this is simply the matter-wave analog of the celebrated Hanbury Brown and Twiss effect
of photon "bunching". (2) An additional and counterintuitive effect appears in the correlation function:
an anticorrelation dip ¢(Ak) < 1 at separated points. This effect originates from the strong mutual
repulsion between atoms and is also related to the anisotropy of the trap. (3) Analyzing the correlation
function, we noticed that its maximum value ¢(0) varies with the excitation amplitude injected into the
sample and evolves during the relaxation time; therefore, it is a good indicator of the evolution of the
cloud out of the equilibrium. Our study can be expanded and deepened to answer fundamental questions
about equilibration or thermalization in non-equilibrium quantum systems.
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Diferentes estratégias baseadas em luz foram investigadas para inativar virus. Aqui, desenvolveu-se um
modelo pseudotipado baseado em HIV de SARS-CoV-2 (SC2) para estudar os mecanismos de inativagdo
do virus usando duas estratégias diferentes; fotoinativagdo (FI) por luz UV-C e inativa¢do fotodindmica
(IFD) com o fotossensibilizador fotoditazina (PDZ). Usou-se duas particulas pseudovirais que abrigam o
gene repérter Luciferase-IRES-ZsGreen com um pico do SARS-CoV-2 na membrana ou sem spike como
um pseudovirus naked control. O mecanismo de inativacdo viral por UV-C e PDI baseado em PDZ
foram estudados por meio de caracterizagbes bioquimicas e PCR quantitativo em quatro niveis; danos
virais de células livres; entrada de células virais; integracdo de DNA; e expressdo de genes reporteres.
Os tratamentos UV-C e PDZ podem destruir o RNA de fita simples (ssRNA) e a proteina spike do
virus, com proporcdes diferentes. No entanto, o virus ainda foi capaz de se ligar e entrar nas células
HEK 293T que expressam a enzima conversora de angiotensina 2 (ACE-2). Uma maneira dependente
da dose de irradiacdo UV-C danifica principalmente o ssRNA, enquanto a IFD baseada em PDZ destréi
principalmente o pico e a membrana viral em concentragio e maneiras dependentes da dose. Observou-se
que as células infectadas pelo virus e tratadas com UV-C ou PDI a base de PDZ n3o expressaram o
gene repérter da luciferase, significando a inativacdo viral, apesar da presenca de genes de RNA e
DNA intactos. Uma maneira dependente da dose de irradiagdo UV-C danifica principalmente o ssRNA,
enquanto a PDI baseada em PDZ destréi principalmente o spike e a membrana viral em concentracdo e
maneiras dependentes da dose. Observamos que as células infectadas pelo virus e tratadas com UV-C ou
PDI a base de PDZ n3o expressaram o gene repérter da luciferase, significando a inativacdo viral, apesar
da presenca de genes de RNA e DNA intactos. Uma maneira dependente da dose de irradiagio UV-C
danifica principalmente o ssRNA, enquanto a PDI baseada em PDZ destréi principalmente o pico e a
membrana viral em concentracdo e maneiras dependentes da dose. Observamos que as células infectadas
pelo virus e tratadas com UV-C ou PDI a base de PDZ n3o expressaram o gene repérter da luciferase,
significando a inativagdo viral, apesar da presenca de genes de RNA e DNA intactos. (1-2)
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Melanoma is the most aggressive type of skin cancer and a major health problem. Even with a low
incidence, it has a high mortality rate when not diagnosed at local stage. (1) The standard treatment
is surgery and for advanced stages, treatments such as chemotherapy, radiotherapy and immunotherapy
are only palliative. There is a need, therefore, to develop new therapeutic options. In the case of
cutaneous melanoma, therapies that use light in the wavelength of visible light show a poor response
due to the limitation of light penetration into the tumor caused by melanin. In this study, the effect of
a indocyanine green nanoemulsion (NanolCG) was evaluated in an animal model for the treatment of
cutaneous melanoma, using photothermal therapy (PTT) with irradiation at 808 nm and its association
with optical clearing agents (OCAs). PTT is a technique based on the use of a compound called
photosensitizer (PS) and light at a suitable wavelength for its activation. Upon gaining energy from
light, the PS goes to an excited state and returns to the ground state, releasing heat. (2) This localized
temperature rise can cause cell damage and even death. OCAs decrease attenuation in tissues causing
light to reach deeper into the tissue, increasing response to therapy. (3) Different doses of light and
concentrations of the molecule were tested, in addition to intratumoral and systemic administration.
Experiments were also carried out with the same B16F10 cell line, but with two different phenotypes:
one had greater melanin production while the other less. Optical properties of the tumors were also taken,
such as diffuse reflectance, to better understand the response to treatment in these two conditions. The
group with intratumoral administration and with less pigmented cells showed a better response to PTT,
in which 66% of the animals had complete reduction of the lesion within 14 days. Macroscopic response
and histological analyses are performed to evaluate the PTT response. PTT with more pigmented cells
showed total or partial tumor reduction in 57% of the animals. Kaplan-Meier curves for animal survival
are also compared for the investigated protocols, in which animals with less pigmented tumors survived

up to approximately 30 days and with more pigmented tumors more than 50 days. The groups with
OCAs are being held.
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Neste trabalho, estudamos a dindmica de um sistema quantico aberto de n qubits ruidosos e n3o
interagentes, em que cada qubit interage com um campo bosénico externo diferente, com uma interacio
de defasagem pura. (1) Através da purificagdo quantica, encontramos uma dindmica efetiva que substitui
a interagdo dos qubits com os campos bosénicos por uma interagdo com qubits auxiliares. (2) No caso de
um qubit, também mostramos como adequar a dinadmica efetiva obtida para incluir termos de controle,
que representam as operacdes para eliminar o ruido. Essa adaptacdo foi realizada na aproximac3o de
Born e considerando um regime em que o operador de evolucdo temporal para a parte do sistema
varia lentamente em relacdo a dindmica ruidosa. Por fim utilizamos a dindmica efetiva, que emula os
efeitos ruido, para estudar o problema de um ponto de vista geométrico, explorando duas geometrizacdes
distintas no grupo de Lie especial unitario SU(2"). Na primeira geometrizag3o, consideramos a métrica
usual da complexidade quantica, que penaliza operacées envolvendo 3 ou mais qubits no Hamiltoniano,
onde as geodésicas para o problema s3o dadas por geodésicas de Pauli. (3) Na segunda geometriza¢so,
encontramos uma geometria na qual a curva geodésica coincide com a trajetéria realizada pelo operador
unitario efetivo. Para isso, introduzimos uma funcdo custo dada por uma Lagrangiana que depende
explicitamente do tempo.
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A termodindmica é uma teoria fisica consolidada, criada para entender as transformacées da matéria
e a relacdo entre energia, calor e trabalho. No entanto, ao lidar com sistemas de pequena escala que
ndo estdo em equilibrio, especialmente no contexto quantico, ela apresenta limitagdes. (1) O estudo
da termodindmica em sistemas pequenos, como atomos e moléculas, procura estender seus conceitos
tradicionais, levando em consideracdo flutuagdes de origem térmica e/ou quéntica que sdo fundamentais
e ndo podem ser ignorados nesta escala. (2) Neste trabalho, exploraremos um novo modelo experimental.
Este modelo descreve o balanco energético de uma molécula sob excitacdo 6ptica, do ponto de vista da
primeira lei da termodindmica. A molécula em questdo sofre uma mudanca em sua configuracio espacial
ao absorver e emitir fétons. (3) Essa analise permitira realizar a calorimetria em uma Gnica molécula
através da sua interacdo com a luz.
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Real-world datasets in various domains, ranging from telecommunications to healthcare, often contain
anomalous or outlier data that deviate significantly from the norm. Before applying modeling techniques,
it is essential to filter out these anomalies to ensure data quality. This requirement has led to the
development of robust anomaly detection models that can be deployed for data cleaning or to raise
alarms in dynamic information processing systems, such as browsing, spam detection, or credit card
fraud detection. However, there are cases where anomalies are the focus of investigation, shifting the
attention from anomaly detection to anomaly generation. In certain domains, anomaly detection models
face limitations due to the scarcity of training data, which hinders their predictive potential. In such
situations, generating anomalies to populate synthetic training datasets has emerged as a promising
approach to address data scarcity. (1) To tackle this challenge, it is crucial to investigate advanced
methods for testing the robustness of molecular representations. In this context, we highlight the need for
exploring advanced representational robustness testing methods in conjunction with the progress made
in maximizing molecular representation robustness. We propose leveraging deep learning techniques,
specifically variational autoencoders (VAE), to generate anomalies in a recently developed molecular string
representation called SELF-referenclng Embedded Strings (SELFIES). (2-3) The objective was to test
the robustness of the SELFIES representation, which assumes 100% validity when converting to SMILES
notation. Through the exploration of a hyper-spherical latent space, we demonstrated that a VAE trained
on SELFIES representations can generate molecules that violate the assumption of validity, surpassing
a set of null models in the same task. We propose the VAE and the associated anomaly generation
methodology as an effective means of testing the robustness of molecular representations. Furthermore,
we discuss potential sources of invalidity in the SELFIES representation (latest version 2.1.1) and suggest
validating modifications to address these issues. This discussion aims to invite further discourse on
SELFIES and molecular string representations, fostering continuous improvement and development in

the field.
Palavras-chave: Variational Auto-Encoder. SELFIES. Anomaly generation.
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O metabolismo mitocondrial possui fundamental importancia para diversas funcdes celulares, pois gera
energia para a célula, por meio da oxidacdo de moléculas organicas, e precursores para a biossintese
de macromoléculas. Também contribui para a manutencdo do equilibrio redox e para o processamento
de subprodutos metabdlicos. Disfuncdes e alteracdes nessas vias estdo relacionadas ao surgimento e
progressdo de varias doengas, inclusive canceres. (1) Uma caracteristica comum de células tumorais
é a capacidade de reorganizar processos metabdlicos. Essa habilidade é denominada adaptabilidade
metabdlica e é decorrente da capacidade da célula em processar substratos de varias maneiras, atendendo
as suas necessidades energéticas e biossintéticas. Uma importante adaptagdo metabdlica, frequentemente
observada em vérias linhagens tumorais, é o efeito Warburg, também conhecido como glicélise aerébica.
A observacdo desse efeito € muito utilizada para o diagnéstico de cancer. Glicose € um nutriente
com papel central para o metabolismo mitocondrial e na adaptacdo metabdlica tumoral, pois satisfaz
duas necessidades basicas para a proliferacdo de células tumorais, a bioenergética e a biossintese. De
fato, as taxas de consumo de glicose por células tumorais sdo muito mais altas do que as de outros
nutrientes. (2) Nesse contexto, esse projeto propde o estudo de uma proteina-chave para o metabolismo
mitocondrial da glicose, o carreador mitocondrial de piruvato humano (MPC). MPC1 e MPC2 s3o
proteinas transmembrana responsaveis pelo transporte de piruvato através da membrana mitocondrial
interna humana. Resultados experimentais sugerem que elas podem originar oligémeros de alta ordem.
A formacgdo de oligdbmeros de MPC esta diretamente relacionada com a sua capacidade de transporte,
decorrente da quantidade minima necessaria de hélices transmembrana para a formacdo e estabilizacdo
do poro transmembrana. (3) Entdo, utilizaremos crio-microscopia eletrénica (cryo-EM) de particula
nica para estudos estruturais dos oligbmeros do MPC, este inclusive, podendo estar encapsulado com
lipidios da membrana. Ademais, também pretendemos utilizar a crio-tomografia eletrénica (cryo-ET)
para estudar essas proteinas transmembrana in situ. Objetivamos obter um modelo estrutural de
alta resolucdo que proporcione uma compreensdo mais profunda sobre a organizacio oligomérica e o
mecanismo funcional dessas proteinas. O projeto encontra-se nas etapas iniciais, foram realizadas a
transformacgdo e a expressdo em Saccharomyces cerevisiae, esta que foi confirmada por microscopia de
fluorescéncia confocal. Subsequentemente, serdo realizadas a lise celular e a extrac3o das proteinas da
membrana por meio de encapsulamento por acido estireno maleico (SMA), seguida da purificacdo por
cromatografia de afinidade e de exclusdo molecular. Entdo, o MPC encapsulado e purificado, seguira
para as etapas de crio-microscopia de particula Gnica.
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A resisténcia antimicrobiana é um desafio urgente para a satde global com impactos econémicos
significativos. Estima-se que até 2050 alcangaremos a marca de 10 milhdes mortes causadas por bactérias
resistentes. (1) A espécie Escherichia coli.( E. coli. tem se destacado pelo fato de ser um microrganismo
que afeta as instalacdes de saide e a comunidade em geral. As cepas de E. coli.de terceira geracdo
sdo especialmente prevalentes em infecgdes do trato urinario e na corrente sanguinea, destacando seu
impacto na satde pablica. (2-3) A inativagdo fotodindmica de bactérias (IFD) tem se apresentado
como uma alternativa para este cenario e se baseia na acdo de uma agente fotossensivel que, sob
excitacdo de luz em um comprimento de onda especifico, produz espécies reativas capazes de inativar
os microrganismos-alvo. Contudo, os processos de internalizagdo dos fotossensibilizadores (FS), que
s3o fundamentais para uma performance satisfatéria da IFD, ainda n3o est3o totalmente esclarecidos.
Nesse sentido, esse trabalho teve como objetivo avaliar os efeitos térmicos e temporais no processo
de internalizacdo do FS curcumina em E. coli.(ATCC 25922). Suspensdes purificadas de E. coli.foram
expostas a solucdes de curcumina, e, em sequéncia, separadas em grupos destinados a incuba¢do em
diferentes temperaturas. Para cada temperatura avaliada, ocorreu a exposicdo durante intervalos de
tempo distintos. A estimativa de internalizacdo de FS foi realizada por meio de absorcdo UV-visivel,
considerando a resposta espectral esperada da curcumina para as concentracdes testadas. Os resultados
sugeriram uma influéncia da temperatura e do tempo no processo de internalizacdo do FS. Todavia,
estudos adicionais sdo necessarios para indicar a contribuicdo das variaveis independentes testadas e
quantificar detalhadamente a internalizacdo. Dessa forma, sera possivel direcionar os procedimentos a
condicdes ideias de internalizacdo deste FS no processo de IFD da E. coli. assim como elucidar um dos
fatores essenciais envolvidos nos mecanismos de fotoinativa¢io utilizando curcumina.
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O conhecimento preciso do decaimento do béson de Higgs em dois glions é crucial para testar o
setor do Higgs no modelo padrdo. A amplitude de decaimento comeca em um loop e é atualmente
conhecida até a sexta ordem, ou next-to-next-to-next-to-next-to-leading order.(N4LO). (1) No entanto,
apesar desse resultado importante, a série perturbativa da QCD para esse processo ndo apresenta um
bom comportamento ordem a ordem e retém uma incerteza de truncamento consideravel associada a
variacdes na escala de renormalizacdo. Reduzir essa incerteza é de extrema importancia para futuros
testes de precisdo da fisica do Higgs em aceleradores futuros, como o FCC-ee. Nesse contexto, utilizamos
métodos para a estimativa de coeficientes desconhecidos da série com o objetivo de reduzir a incerteza de
truncamento. Entre os métodos utilizados, destacam-se os aproximantes de Padé, que s3o aproximantes
racionais amplamente empregados na literatura. Utilizamos, primeiramente, o método no espaco de
Borel. Tal método no espago de Borel (Padé-Borel) para o correlator de dois gltions no limite large- (3,
que serve como um laboratério para testar nosso método antes de aplica-lo ao decaimento H — gg,
pois nesse limite conhecemos exatamente os coeficientes do correlator em todas as ordens em teoria
de perturbagdo. (2) Além disso, investigamos os Aproximantes de Padé em conjunto com as técnicas
de mudanca de esquema de renormalizacdo e mapeamento conforme. Apds realizarmos nossas analises
nesse contexto, constatamos o sucesso das estimativas realizadas ao compara-las com os coeficientes
exatos do limite large-3). A luz dessas perspectivas, produzimos estimativas independentes de modelo
para o coeficiente de O(a’) do decaimento I'(H — gg) no esquema de renormalizagdo MS, além de
investigar a dependéncia desse observavel em relagdo ao nimero ny de quarks ndo massivos. Para o
caso fenomenolégico de interesse, ny = 5, o coeficiente estimado, acompanhado de um erro gaussiano,
écs = —292 + T8,
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No final do século XIX, o surgimento do eletromagnetismo de Maxwell desafiou os fundamentos da fisica
newtoniana, em particular a relatividade de Galileu. Para investigar esse impasse, Michelson e Morley
conduziram eu notdrio experimento, e seus resultados tiveram um impacto direto no desenvolvimento da
teoria da Relatividade de Einstein. Atualmente, um dos grandes desafios na fisica é a busca por teorias que
possam descrever de forma satisfatéria a gravitacdo em nivel quantico. Algumas dessas teorias sugerem
a possibilidade de violagdo da invariancia de Lorentz (LIV), uma simetria fundamental da Relatividade,
em escalas de energia préximas a escala de Planck (~ 10?® eV). Essa potencial violagdo poderia ter
efeitos observaveis em escalas de energia mais baixas, resultando em perturbacdes na cinematica e nas
interacdes das particulas. (1) Neste trabalho, nosso objetivo é explorar a deteccdo e a restricdo dos
efeitos associados a possivel violacdo da LI no contexto da propagacio de particulas energéticas e suas
interacdes com a atmosfera, com uma énfase especial no setor hadrénico e na formagao de pions. (2-3)
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A resisténcia antimicrobiana é um problema de satde mundial que decorre do uso indiscriminado de
antibidticos, resultando no surgimento e disseminacdo de patégenos resistentes. A persisténcia bacteriana
é um fendmeno fenotipico no qual um subconjunto de bactérias sobrevive a doses letais de antibidticos,
levando a infec¢des persistentes e dificuldades de tratamento. A inativagdo fotodindmica (PDI) combina
o uso de fotossensibilizadores e luz especifica para gerar espécies reativas de oxigénio que podem inativar
bactérias. Estudos tém mostrado que a combinacdo de PDI e antibiéticos tem efeitos sinérgicos no
tratamento de infecgdes. (1) O uso de PDI combinado com antibiéticos é uma abordagem promissora
para o tratamento de infeccdes persistentes. O presente estudo encontra-se nos estagios iniciais. Foi
utilizada a bactéria Staphylococcus aureus (ATCC 25923). A cepa é cultivada em meio Brain Heart
Infusion (BHI) durante a noite a 37 ° C e 150 rpm. O inéculo é centrifugado, ressuspenso em solucdo
salina tamponada com fosfato (PBS) e padronizado para 107 a 108 unidades formadoras de colénias
por mililitro (CFU/mL). A partir do preparo do inoculo foi feito a curva de crescimento da bactéria.
E para a curva de time-dependent killing a bactéria foi reativada e cultivada da mesma forma que foi
citado anteriormente e ap6s esses passos foi feito a diluicdo do inoculo bacteriano em uma concentracio
de 1:1000 e novamente esse inoculo foi incubado em uma incubadora shaker por 3h até atingir a fase
estacionaria, em seguida 1mL foi transferido para tubos eppendorfs e adicionado o antibiético, voltando
para incubagdo e depois 3h foi coletado as amostras para determinar o UFC/mL. (2)
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As ondas ultrassonicas podem ser utilizadas para diversas terapias e diagnéstico de doencas humanas.
Dentre as vantagens da utilizagdo de terapias com ultrassom (US), pode-se citar a facil penetracdo do
mesmo no tecido biolégico e sua ndo absor¢do por tumores pigmentados, o que pode torna-lo eficaz no
combate a células do tipo melanoma. (1) Dentre as terapias que se utilizam do US, tem-se a Terapia
Sonodindmica (TSD), baseada na interagdo do US com um farmaco que pode resultar na producdo de
espécies reativas de oxigénio (ERO). Tal terapia consiste em um procedimento n&o invasivo que pode
ser utilizado no combate de células cancerigenas, pois uma alta concentracdo de ERO provoca a morte
celular. A propagagdo do US no tecido pode desencadear uma série de efeitos capazes de causar danos
as células, como a nucleac3o e cavitacdo acisticas, ou seja, a formacdo e oscilacdo de bolhas de gas e
vapor no meio. (2) Isso faz com que uma boa compreensdo da propagagdo no US em meios biol6gicos
seja fundamental para sua aplicagdo na TSD. Tendo isso em vista, o objetivo do presente projeto consiste
em entender e propor modelos capazes de descrever a propagacdo de ondas ultrassénicas nos tecidos
bioldgicos alvos da TSD, em especial a pele, visando o tratamento de neoplasias nessa regido a partir de
tal técnica. Para isso, inicialmente vem sendo feito um levantamento bibliografico dos modelos teéricos
utilizados na descricdo da propagacdo do US em diferentes tecidos biolégicos, a fim de se entender
a importancia dos fenémenos de absor¢do (atenuagdo), refracdo, reflexdo (eco) e difragdo da onda
actstica. Também buscamos considerar por completo as caracteristicas do transdutor plano utilizado
como gerador do US para terapias de baixa intensidade, como o Beam Nonuniformity Ratio (BNR), as
regides de Fraunhofer e Fresnel, a fim de que seja possivel obter um modelo computacional que descreva
localmente a intensidade e variacdo de press3o acustica no meio bioldgico, seguindo os valores comumente
utilizados na TSD (frequéncia = 1 MHZ e intensidade = 1,5 W/cm2, por exemplo). Além disso, as
analises também serdo realizadas considerando-se propriedades da pele saudavel e contendo tumor do
tipo melanoma disponiveis na literatura, uma vez que tecido tumorais podem interagir com o US de
maneira diferente devido as suas propriedades fisicas distintas, como elasticidade e tensdo superficial.
A solugdo e modelamento dos casos descritos sera realizada nos softwares Wolfram Mathematica e
MATLAB. A analise realizada até o momento tem mostrado que existem diversos trabalhos que descrevem
a propagacdo do US no tecido biol6gico, especialmente na area da ultrassonografia. No entanto, para
que seja possivel descrever como ocorre tal fendmeno visando sua aplicacdo na TSD, faz-se necessario
adaptar e resolver os modelos propostos considerando, por exemplo, as caracteristicas do transdutor
e os valores dos pardmetros ultrassénicos utilizados neste tipo de terapia, a fim de que seja possivel
descrever com maior precisdo o comportamento das ondas sonoras no tecido humano, para a elaboracio
um protocolo seguro para a TSD no tratamento do cancer.
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Todos os anos, em unidades de tratamento intensivo é realizado o procedimento de entubacio
endotraqueal, uma intervencdo emergéncial e invasiva ao paciente. Quando associada a necessidade de
uso prolongado, uma das complicagdes relacionada a esta técnica é a pneumonia associada a ventilagao
mecanica (Ventilator-associated pneumonia - VAP) originada por uma infecgdo no trato respiratério,
causada pela formagdo de biofilmes na superficie do tubo endotraqueal (TET) e a ventilagdo de espécies
bacterianas e fungicas aos pulmdes, pela debilitacdo natural do sistema imunolégico do paciente as VAP's
estdo ligadas a altas taxas de mortalidade. (1) Trabalhos anteriores mostram a eficiéncia do processo em
espécies bacterianas, como complemento este trabalho busca estudar o comportamento de biofilmes na
superficie de um TET funcionalizado com curcumina com a finalidade de reduzir a formag&o de biofilmes
da sepa fungica de Candida Albicans. (2) A metodologia deste trabalho é a infecgdo controlada por C.
albicans (108 CFU/mL) em pedacos de 1cm de tubos funcionalizados com diferentes concentracdes de
curcumina e posteriormente aplicacdo de terapia fotodindmica antimicrobiana (aPDT) com diferentes
dosagens de radiagdo. Utilizando a técnica de contagem de col6nias obtemos uma estimativa da taxa
de sobrevivéncia dos micro-organismos apds a aplicacdo da aPDT. O tempo de formacdo do biofilme
foi de 48h apés a infeccdo inicial, dado que este & tempo minimo conhecido para o desenvolvimento de
VAP. Foram testados trés diferentes concentracdes de curcumina no processo de funcionalizacdo sendo
elas: 1/2, 1/3 e 1/5. (2) As doses de luz para avaliagdo da eficiéncia dos diferentes TET utilizadas
foram 50J, 100J e 150J com uma fonte de irradiancia de 140mW/cm? e comprimento de onda de
445nm aplicadas por fibra 6ptica pelo interior do tubo. Os resultados obtidos indicam que todas as
concentragdes causam algum desequilibrio na formagdo do biofilme, porem as concentra¢des de 1/5 e
1/2 n&o s3o significativas para aPDT (menor que 1 log de redugdo), ja a concentragdo de 1/3 é a que
tem reducio mais significativa em comparacdo ao grupo controle quando avaliada a taxa de sobrevivéncia
dos diferentes grupos com reducdo de até 1,77 logs de CFU/mL e taxa de morte de 98,3% em relacdo
ao grupo controle, logo ap6s, os valores das dosagens de luz foram especificados para 15J, 30J, 45J e
60J para o grupo 1/3 para otimizagdo dos resultados. Dessa forma, o presente trabalho demonstra a
eficiéncia do TET funcionalizado na concentra¢do de 1/3 em comparagio aos demais.
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A nanotecnologia tem proporcionado um efeito terapéutico melhor com a entrega mediada por
nanoparticulas, reduzindo a toxicidade de diferentes quimioterdpicos. (1) A cisplatina é um
quimioterapico amplamente utilizado, que apresenta elevada toxicidade dependente da dose. (2) Neste
estudo, foi desenvolvido e validado um método analitico para quantificacdo da cisplatina encapsulada
em nanoparticulas a base de acido poli(latico-co-glicdlico; PLGA), revestidas com membranas hibridas,
derivadas de células linfoblasticas e células tumorais de pulmdo (A549; NP@m), para o tratamento
do cancer de pulm3o. O método foi desenvolvido e validado utilizando espectroscopia UV-Vis apés
derivatizacdo a cisplatina com o-fenilenediamina (complexo OPDA; CIS) a 705 nm, seguindo as diretrizes
da Conferéncia Internacional sobre Harmonizagdo (ICH). As nanoparticulas foram sintetizadas pelo
método de nanoprecipitagdo e caracterizadas por espalhamento de luz dindmico (DLS), analise de
rastreamento de nanoparticulas (NTA). A morfologia das nanoparticulas foi avaliada pela microscopia
eletronica de varredura (MEV) e a eficiéncia de encapsulagdo foi obtida pelo método indireto. Os
resultados mostraram que o método de quantificacio foi seletivo, preciso (98,8%), reprodutivel e o limite
de quantificacio foi de 0,28 pg/mL de CIS. As nanoparticulas exibiram uma forma esférica bem definida,
com um didmetro médio de aproximadamente 142 4+ 6 nm e PDI de 0,106, indicando a homogeneidade
de distribuicdo das amostras. O potencial zeta negativo foi de -6 &= 1 mV, caracteristico do polimero, e a
eficiéncia de encapsulacio de 43%, demonstrando a capacidade das nanoparticulas em reter e encapsular
a cisplatina com eficacia. O método de quantificacdo demonstrou sua alta sensibilidade na quantificaco
de CIS* e o nanocarreador desenvolvido mostrou-se uma nanoplataforma altamente promissora para o
carreamento eficiente da cisplatina.
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O cancer é uma das doencas com maior mortalidade e, consequentemente, de maior impacto na economia
mundial, de acordo com a Organizacdo Mundial de Satde. O cancer de pulm&o é o responsavel pelo
maior niamero de casos, devido principalmente ao diagnédstico tardio. Além disso o uso do farmaco padrio
doxorrubicina (DOX) tem apresentado resisténcia medicamentosa e certa toxicidade, principalmente
ao sistema cardiovascular, quando usada livre. (1) Estudos que possibilitem novas tecnologias para
diagnéstico e tratamento de cincer sdo de extrema importincia. A nanomedicina avanca cada vez
mais, principalmente na area de terandsticos para deteccdo e tratamento de doencas. Para conferir
especificidade ao sistema, o recobrimento de nanoparticulas com membrana natural de células € uma
estratégia inovadora, oferecendo superficies seletivas e a possibilidade de diminuir efeitos adversos da
doxorrubicina. (2) Aliada aos avancos de camuflagem de nanoparticulas estd a terapia fototérmica
com nanorods de ouro (AuNRs) que pode gerar um rapido aquecimento localizado a partir do efeito
de ressonancia plasmoénica de superficie da nanoparticula. (3) Esse estudo teve como objetivo o
desenvolvimento de sistemas terandsticos com membrana celular (CM) da célula humana de cancer
de pulmao A549, para recobrimento de nanorods de ouro e doxorrubicina, em conjunto com a terapia
fototérmica. As células A549 foram cultivadas, e sua membrana celular extraida. As caracterizacées
demonstraram um tamanho de 346 nm, indice de polidispersdo (Pdl) 0.665 e potencial zeta igual a
-30mV, e a extragdo foi quantificada pela concentracdo de proteinas obtida por ensaio de BCA. As
nanoparticulas sintetizadas por métodos de extrusdo apresentaram um tamanho de 220 nm e potencial
zeta -9mV. As nanoparticulas sintetizadas em banho ultrassom apresentaram potencial zeta -21mV. Serdo
realizadas caracterizacBes adicionais e analises de microscopia para verificar se os componentes foram
encapsulados pela membrana, para que ent3o o sistema completo com membrana celular, AuNR e DOX
seja desenvolvido e testado in vitro.em células saudaveis e em células de cancer de pulm3o.
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Among all the high-energy environments of our Galaxy, the Galactic Center region is definitely the richest
with HESS J1745-290 being its brightest source of y-rays. (1) However, its origin is still unknown, and it
may be related to accretion in the central black hole (Sgr A ), a wind from prolonged pulsars, or another
type of source. This work aims to investigate whether the central source of y-rays would be linked to
cosmic particle accelerators, discovered in this region, capable of accelerating particles to PeV energies,
called Pevatron. In this scenario, the stochastic acceleration of protons (up to PeV/ energies) interacting
with the turbulent magnetic field in the vicinity of Sgr A.could produce an escape flow of relativistic
protons that diffuse outwards interacting with the molecular clouds that surround this region producing
the observed ~-ray. (2) To explore this hypothesis, the morphology of the molecular clouds inside the
central 10pc Sgr A* were modeled, as well as the production of y-rays from the decay of 7° that are
produced through the proton-proton interaction of cosmic rays, which in the diffusion process collide with
these clouds. With the elaboration of a computational code, the flux of -rays was calculated in two
different scenarios, from a source of impulsive and continuous injection cosmic rays, and in each case
a 2D image of these flows was made, obtaining different morphologies for each scenario. In the next,
we will simulate the observed morphology of these two scenarios by convolving them a ~-ray telescope
, such as CTA, instrument response function. We hope to be possible to infer if CTA will be able to
differentiate which of the ~-ray emissivity scenarios is occurring in this region.
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O comportamento infravermelho de propagadores e de vértices é de fundamental importancia para o
entendimento do limite de baixas energias da Cromodinamica Quéantica (QCD), especialmente no que diz
respeito ao problema do confinamento de quarks e de glions. O objetivo deste projeto é tentar conciliar
os argumentos geométricos do cenéario de confinamento de Gribov-Zwanziger (1) [que prevé —no gauge
de Landau e no caso de espaco-tempo de dimens3do trés e quatro— um comportamento infravermelho
das funcdes de Green de acordo com a chamada solugdo conforme das equagdes de Dyson-Schwinger
(EDS)] (2) com os resultados obtidos usando simulagdes numéricas de QCD na rede, que favorecem a
chamada solucdo massiva das EDS.
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The presence of an environment perturbing a quantum system introduces errors that can hinder
information storage and processing in quantum computers. Minimizing these errors requires efficient
synthesis of the desired evolution. A key concept in achieving this goal is quantum complexity, which
measures the difficulty of synthesizing a specific evolution. (1) Traditionally, quantum complexity is
quantified by the number of gates from a universal gate set needed to generate a desired unitary
transformation. In our approach, we used the redefined complexity: it is the length of the geodesic
connecting the system identity to the desired unitary evolution. (2) Previous studies have explored the use
of recurrent neural network architectures for predicting control sequences to synthesize desired unitaries.
(3) Our research builds upon these references by introducing noise to the steered Hamiltonian. We model
noise as a non-controllable drift Hamiltonian and purify the system by adding one ancillary qubit for the
qubit of interest. The drift Hamiltonian is modeled by a dephasing noise, based on the Caldeira-Leggett
theory of Brownian motion. By using artificial neural networks that predict good costates of the desired
evolution, and using usual minimization tools on the predicted costates, we are able to obtain infidelities
of 1078 between predicted and target unitaries. Furthermore, we investigate the impact of noise on
complexity. Specifically, we explore how the inclusion of noise affects the number of gates required for
synthesis. By advancing the understanding of efficient synthesis techniques and accounting for noise
effects, our research contributes to improving the reliability and performance of quantum computing
systems.
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associacao com matéria organica dissolvida e sua toxicidade
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Nos altimos anos temos colaborado efetivamente com os pesquisadores Prof. Paulo Hilario Nascimento
Saldiva e Dra. Mariana Matera Veras do Laboratério Experimental de Poluicdo do Ar no estudo da
localizacdo do material particulado proveniente da poluicdo atmosférica da cidade de S3o Paulo no corpo
humano. As subunidades de fuligem, nanoparticulas de black carbon.(BC), advindas principalmente da
queima incompleta de combustiveis fésseis podem prejudicar a saide humana e do meio ambiente,
ja que possuem tamanhos nanométricos e propriedades aerosséis. (1) E possivel identifica-las em
diferentes tecidos humanos por meio de microscopia de fluorescéncia confocal multifénica. Estudamos
sua morfologia e forma de agregacdo molecular através da caracterizacdo 6ptica. A estrutura espacial dos
estados agregados nas nanoparticulas é responsavel por todos os seus processos foto fisicos (conversdo
ascendente do féton, emissdo de fluorescéncia na regido do vermelho, absorcdo em todos os comprimentos
de onda do visivel e infravermelho préximo) e fotoquimicos (geragdo de oxigénio singleto). Todas essas
caracteristicas permitem sua identificacdo inequivoca nos tecidos humanos e em amostras ambientais.
Durante o mestrado identificamos as particulas de BC em tecidos humanos de forma qualitativa através
do apontamento dos pontos "vermelhos"nas imagens espectrais colocalizadas com os pontos "pretos"nas
imagens de transmiss3o Optica, status definido pela caracterizacdo dptica extensa através da microscopia
confocal por excitacdo multifoténica realizada também durante o periodo do mestrado. Neste projeto de
doutorado serad incorporada a identificacdo das particulas de BC em amostras ambientais maritimas
recolhidas da Baia de Toulon na Franca apés a caracterizacdo optica por excitacdo multifotdnica
da associagdo de matéria organica (MO), como éacidos hamicos e falvicos, e particulas de BC. (2)
Também sera investigado os efeitos toxicol6gicos destas particulas em zooplanctons, microrganismos
base da cadeia alimentar, através da quantificagdo da geracdo de oxigénio singleto em condicdes
miméticas as zonas euféticas. Inicialmente, para automatizar a identificacdo destas particulas nas imagens
multifénicas foi criado uma rotina de identificacdo das particulas em imagens de tecido utilizando software
MATLABR2021b. A rotina colocaliza a intensidade de emissdo em imagens, apds a passagem destas
para escala de cinzas, de 4 canais distintos (Ch 1 — 400nm — 410nm; Ch2 — 450nm-590nm; Ch3 -
600nm-690nm; maxima intensidade), (Ch4 — luz transmitida; minima intensidade), apds a excitagdo
por dois fétons em 810nm. (3) Os pardmetros de intensidade para cada canal foram correlacionados
com os dados obtidos nas caracteriza¢cdes Opticas anteriores. Foram realizados testes com 2 imagens de
bulbo olfatério, a primeira de camundongo, exemplares que inalaram as particulas de BC por 6 meses e
bulbo olfatério humano (amostras cedidas pela Faculdade de Medicina da Universidade de Sdo Paulo do
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Laboratério Experimental de Polui¢do do Ar). A rotina foi capaz de identificar as particulas de BC em
ambos os tecidos e quantifica-las da maneira correta, sendo mais eficaz que as analises qualitativas. A
rotina sera testada para amostras contendo particulas de BC associadas a MO e diferentes comprimentos
de onda de excitacdo por dois fétons. Espera-se que ela seja capaz de auxiliar na identificacdo das
particulas de BC ao longo deste trabalho de doutorado.
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Nos altimos 25 anos, o uso de métricas ndo-convencionais em sistemas quanticos tem se tornado
fundamental para abordar uma classe de hamiltonianos ndo-hermitianos que exibem simetrias antilineares,
especialmente os hamiltoniano PT simétricos.  (1-2) Uma caracteristica surpreendente desses
hamiltonianos n3o-hermitianos é a existéncia de autovalores reais. Esses sistemas, quando analisados
em uma métrica especifica, tém revelado efeitos fisicos que ndo se manifestam em sistemas hermitianos
convencionais.  (3) Normalmente, adotamos a métrica usual (operador identidade) para sistemas
hermitianos e métricas ndo-convencionais para sistemas ndo-hermitianos que apresentam simetrias
antilineares. Neste trabalho, exploramos o uso de métricas ndo-convencionais em sistemas hermitianos
para demonstrar a possibilidade de criar interacdes entre um atomo de 2 niveis e um modo do campo
eletromagnético, mesmo quando ndo hd uma interacdo fisica real entre eles. Essas interacdes se
manifestam nas medidas dos observaveis do sistema. A possibilidade da construcdo desse simulacro
desafia nossa compreensdo da natureza das medidas e da realidade. Além disso, a implementagdo dos
simulacros quanticos pode ter implicacdes tecnoldgicas de grande relevancia, permitindo a superacio de
efeitos indesejaveis em sistemas quanticos, como a decoérencia e a dissipagdo.
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Nanofios semicondutores de compostos |1I-V apresentam grande variedade de aplicacées em dispositivos
tecnolégicos. O avanco das técnicas de crescimento dessas nanoestruturas, permite obter nanofios na
fase zincblend ou wurtzita puros, como também é possivel produzir nanofios onde essas duas fases
coexistem. Essa coexisténcia dessas duas fases é denominada de politipismo, e tem grandes efeitos
sobre as estruturas de bandas, devido ao confinamento dos portadores de carga. O politipismo das fases
zincblend e wurtzita em nanofios de compostos Il1-V, esta relacionado a pardmetros como o didmetro
do nanofio e a temperatura de crescimento dessa nanoestrutura. (1) A descrigdo realista das estruturas
de bandas permite entender a influéncia do confinamento sobre os portadores de carga, e como isso
afeta as propriedades opticas e eletrénicas do sistema. Neste trabalho, o método k - p sera usado
para construir o Hamiltoniano 8 x 8 para as estruturas cristalinas zincblend e wurtzita. Partindo da
formulacdo das funcées envelope, construiremos o Hamiltoniano matricial para uma heteroestrutura no
espaco direto, e expandindo as fung¢bes envelope em ondas planas, construiremos o Hamiltoniano para
uma heteroestrutura no espaco reciproco. O politipismo acarreta em constantes de redes diferentes para
as duas fases cristalinas, que tendem a se ajustar na interface politipica. (2) O principal objetivo deste
trabalho é construir um modelo matematico que descreva como os parametros de rede das fases zincblend
e wurtzita se ajustam na interface politipica. O strain, que resulta dessa interacdo dos atomos da fase
zincblend e wurtzita na interface politipica, sera aplicado em um pogo quantico para investigar quais
seus efeitos sobre as estruturas de bandas de um sistema politipico wurtzita/zincblend.
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A superradiancia em amostras atdmicas moderadamente densas foi predita em 1954 por R. Dicke (1), e
consiste no processo de emissdo espontanea coletiva da amostra. Este processo de emissdo coerente de
um pulso de luz da-se em funcio da interacdo indireta dos atomos com os fétons emitidos, o que ocorre
num intervalo detempo igual a 27/N, sendo 7! o tempo de decaimento por emissio espontanea de
um atomo. A intensidade deste pulso é proporcional a N2, em contraste com a intensidade do processo
incoerente de fluorescéncia, proporcional a N. Em 2014, Higgins e colaboradores (2) propuseram o
processo de superabsorcdo da luz por uma amostra atdémica, a reciproca do processo de superradiancia,
e mais recentemente, em 2021 (3), propusemos a constru¢do das oscilagdes coerentes de Rabi quando
da interacdo de uma amostra atémica com um modo da cavidade, através da combinacdo dos processos
de superradiancia e superabsorcio. O periodo dessas oscilacdes coerentes de Rabi, /N vezes menor que
aquele da interacdo de um Gnico atomo com o modo da cavidade, encontra aplicacdo na implementacio
do processamento de informagdo quéntica, contribuindo para o campo da computagdo e comunicag¢do
quanticas. No presente projeto pretendemos estudar os processos de superradidncia e superabsorcdo em
amostras densas, nas quais consideramos a interacio dipolo-dipolo entre os atomos, ao invés dos atomos
n3o interagentes das amostras moderadamente densas. Logo, além da interacdo dos 4tomos com o meio
ambiente, devemos agora considerar as interacdes dos &tomos entre si, o que demanda técnicas adequadas
para a derivacdo da equagdo mestra que descreve o sistema. A partir desse estudo, devemos prosseguir
com o acoplamento de uma amostra densa com um modo da cavidade, analisando as potencialidades da
utilizacdo de amostras atémicas densas no campo da eletrodindmica quantica de cavidades e no campo
da informacdo quantica. Como perspectivas futuras, devemos analisar os processos de superradidncia e
superabsorcdo considerando um par de amostras atémicas interagente. E possivel que a superradiancia
de uma amostra induza o processo analogo em outra amostra? Em caso afirmativo, a primeira amostra
estaria induzindo uma transicdo de fase de segunda ordem na segunda amostra, analoga a transicdo de
fase do ferromagnetismo, em que a magnetizacdo é substituida pela polarizacdo atémica. O campo dos
processos coletivos em 6ptica quantica encontra-se em seus primoérdios, e nele ha muito ainda a se fazer,
em particular no ambito da eletrodindmica quéntica de cavidades quando amostras atémicas interagem
com modos do campo de radiaco.
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As modificacdes da Relatividade Geral sdo geralmente motivadas assumindo que a Relatividade Geral
é apenas um limite classico de baixa energia de uma teoria quéntica da gravidade. Um dos melhores
candidatos para tal teoria continua sendo a teoria das Cordas. Uma previsdo notavel da Teoria das Cordas
é a chamada dualidade calibre/gravidade, uma conjectura que relaciona as teorias da gravidade em (d
+ 1) dimensdes espago-temporais as teorias de calibre em d dimensées. O exemplo mais bem testado e
bem estudado é a correspondéncia Anti-de Sitter / Teoria de Campo Conforme (AdS / CFT) (1), que
conecta uma teoria da gravidade no espaco-tempo AdS em (d + 1) dimensdes a uma teoria de calibre
na fronteira de AdS. Essas ideias foram aplicadas principalmente a descricdo de supercondutividade
de alta temperatura na estrutura de supercondutores holograficos (2) também como a descri¢do do
plasma quark-gluon. Em alguns desses modelos, foi demonstrado que os buracos negros formam cabelos
escalares ou vetoriais espontaneamente. (3) O objetivo deste projeto é compreender o caso da vetorizacdo
espontanea em AdS.
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O trabalho investiga os efeitos da combina¢do de Radioterapia (RT) e Terapia por Fotobiomodulagio
(PBMT) na vascularizagdo tumoral. Um dos fatores que determinam o sucesso da RT é a oxigenagdo
tecidual, uma vez que tecidos hipdxicos, ou seja, pouco oxigenados, sdo mais radiorresistentes. A
PBMT utiliza a luz para modular a atividade celular, reduzindo a inflamacdo e aumentando a
vascularizacdo tecidual. Estudos anteriores mostraram que a PBMT tem o potencial de contribuir
para a radiosensibilizacdo do tumor. (1-2) Foram realizados experimentos in vitro.com a linhagem
endotelial humana EA.hy926 para investigar as possiveis alteracdes vasculares causadas pelo protocolo
combinado PBMT (5J/cm?, 780nm) - RT (2,5Gy) e com a linhagem de carcinoma epiderméide
humano A431 para avaliar os efeitos de morte proliferava causada pelo protocolo proposto. Os
resultados de MTT-maltiplo (proliferacdo) revelaram que as células endoteliais submetidas a RT e
a PBMT-RT apresentaram uma restauracdo parcial de sua taxa de proliferacido. O mesmo n3o foi
observado para as células de carcinoma, uma vez que sua proliferacdo diminuiu ao longo do tempo.
Consequentemente, as células endoteliais apresentaram maior resisténcia a radiagdo, o que pode ser
vantajoso para o protocolo PBMT-RT ao preservar a vascularizagdo do tumor durante a terapia e
contribuir para a perfusdo, mantendo assim a oxigenacdo tecidual. O ensaio de incorporacdo de BrdU,
uma analise de proliferacdo por imunofluorescéncia, e por isso, mais sensivel que o anterior, indicou
que aproximadamente 7% das células endoteliais entraram na fase S do ciclo celular, enquanto para
a A431 esse valor foi cerca de 30%, sem diferenca entre os grupos PBMT-RT e RT para nenhuma
linhagem. Com esses experimentos in vitro.concluiu-se que o potencial radiossensibilizante da PBMT
provavelmente n3o ocorre por vias de alteracdo na proliferacdo de células endoteliais. Experimentos in
vivo.com xenoenxertos de carcinoma em camundongos balb/c NUDE mostraram que o grupo PBMT n&o
apresentou diferencas estatisticamente significativas em comparacdo com o grupo controle durante todo
o periodo de observacdo e o grupo combinado PBMT-RT n3o diferiu significativamente do grupo RT,
indicando que a combinacdo PBMT-RT tem o potencial de ser segura, sem prejudicar a eficacia da RT.
Em relag3o a resposta vascular ao protocolo proposto, analises de imagem por método de Tomografia de
Coeréncia Optica (OCT) mostraram que o grupo PBMT-RT apresentou um aumento de 20% no diametro
no 92 dia apés a primeira sessdo de RT. No entanto, ndo foram observadas alteracdes significativas em
termos de densidade vascular média. Esses resultados indicam que o mecanismo radiossensibilizante da
PBMT provavelmente n3o ocorre por vias de angiogénese, mas sim de respostas fisiolégicas frente a
iluminacdo tumoral, como por exemplo, a vasodilatacdo observada. Esse fenémeno pode ser positivo no
contexto oncolégico, uma vez que se sabe que a angiogénese se relaciona com um aumento do potencial
metastatico do tumor. (3) Além disso, analises imuno-histoquimicas estdo em andamento para avaliar as
areas hipoxicas dos tumores submetidos ao protocolo combinado PBMT-RT, com o objetivo de avaliar
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se a variagdo do didmetro observada levou a uma alteragdo quantitativa de areas hipdxicas do tecido
tumoral.
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Protoporphyrin IX (PPIX) is an endogenous photosensitizer widely studied for its use in photodynamic
therapy (PDT) in some types of skin cancer and dermatological diseases.(1) Administration of
5-aminolevulinic acid (ALA) induces the endogenous synthesis of PPIX in mitochondria, via the heme
biosynthetic pathway, making mitochondria the primary target of PDT. (2) With that in mind, it is
important to understand the effects and mechanisms of PDT with PPIX directly on mitochondria at
the bioenergetic level. In this study, we isolated mitochondria from healthy C57BL/6 mice's livers
and evaluated mitochondrial respiration and swelling after PDT treatment at 635 nm. We analyzed
mitochondrial respiration using different PPIX concentrations (0.5, 1.0, 4.5, and 9.5 uM) and light doses
(0.6, 1.2, and 1.8 J.cm-2) in the PDT treatment. At first, we tested the different PPIX concentrations
with the lower light dose (0.6 J.cm-2) in respiration, and 0.5 M was the only one we could not see any
effect. Thus, we choose this PPIX concentration to test the different light doses. Overall, respiration
after PDT treatment showed an increase in mitochondria proton leak, reducing the respiratory control
ratio (RCR) and coupling efficiency, and promoting a partial loss of cytochrome ¢, proportionally higher
as the PPIX concentration or light dose increased. Besides, it also promoted mitochondrial swelling due
to the opening of the mitochondrial permeability transition pore. These results indicate that PDT using
PPIX as a photosensitizer probably causes damage to mitochondrial membranes, impairing respiration,
which can contribute to cell death afterward.
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Este trabalho concentra-se nos fenémenos de interacdo luz-matéria moldados pela presenca de uma
cavidade éptica anelar com aplicacdes em sensoriamento quantico. Construimos um experimento para
resfriar nuvens de atomos de estréncio a temperaturas ultrabaixas préximas ao limite de recuo de um Gnico
féton e armazena-los no potencial dipolar formado por um modo do laser da cavidade anelar, bombeado
longe de uma estreita transicdo atdémica. Os espectros de transmissdo da cavidade exibem uma divisdo
dos modos normais do sistema atomo-cavidade, o que comprova que estamos no regime coletivo forte.
Atualmente, estamos configurando um interferémetro de matéria de alta sensibilidade usando nuvens
atémicas ultrafrias para sensoriamento inercial e gravimetria (1), seguindo duas rotas alternativas: a-
usando uma sequéncia de pulsos Ramsey-Bordé, dividiremos e recombinaremos ondas de matéria de
estroncio em um interferémetro do tipo Mach-Zehnder. (2) A fase das franjas de interferéncia é muito
sensivel & presenca de forcas externas. b- Observando as oscilagdes de Bloch realizadas por dtomos de
estroncio ultrafrios dentro de uma rede 6ptica periédica formada por dois modos contrapropagantes da
cavidade anelar. A periodicidade das oscilaces de Bloch é estritamente proporcional as forcas externas.
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SARS-CoV-2 is the causative agent of COVID-19 and responsible for the global pandemic. The viral
Main Protease (Mpro) is responsible for cleavage of the viral polyproteins, including its own N and
C-terminus, therefore is a key enzyme for viral cycle and one of the most promising targets for drug
development. (1) The main objective of this project is the elucidation of the Mpro maturation process.
Three different constructs of the enzyme were obtained: an immature form (IMT Mpro), a native
form (Mpro) and an inactive mutant (C145S Mpro). Both proteins were purified and crystallized. In
addition, the constructs were characterized using SEC-MALS, FRET-based activity assays and native
mass spectroscopy. Using C154S Mpro, a 3.5A cryo-EM structure was also obtained. (1) The crystal
structure of IMT Mpro revealed several structural changes compared with native protein, including
differences in the substrate binding pocket. Also, the enzyme exhibited significant reduced activity and
monomeric in solution, contrasting with the native form. Furthermore, we solved the crystal structure
of C145S Mpro, which reveal to be in complex with both N and C-terminal peptides. This construct
presented both monomeric, dimeric, trimeric and tetrameric oligomeric states. (2) Moreover, the cryo-EM
structure of tetrameric C145S Mpro was obtained in complex between non cleaved N-terminal peptide,
revealing details of N-terminal processing. Native MS results exhibited the presence of both cleaved
and non-cleaved particles, showing that N-terminal cleavage is not required for dimerization. Lastly,
we investigated how different classes of inhibitors affect Mpro oligomerization. Our data indicates
that a non-covalent inhibitor MAT-POS-e194df51-1 hinders dimer formation, meanwhile the covalent
inhibitor Nirmatrelvir enhance dimerization (3), suggesting that induced fit caused by covalent linkage
is responsible for Mpro dimerization. The elucidation of this process can be used to propose specific
inhibitors targeting intermediate immature forms of Mpro.
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Sélitons sdo ondas localizadas que se manifestam nos mais diversos meios, particularmente em
condensados de Bose-Einstein onde fenémenos notaveis associados a observacdo dos mesmos podem
aparecer. (1) O estudo de sistemas dessa natureza confinados em armadilhas com determinadas
geometrias mostra-se especialmente interessante e promissor, como, por exemplo: em cascas esféricas
com configuragdes radiais ajustaveis e em planos com curvaturas. (2-3) A proposta do projeto é
estudar analiticamente e numericamente gases quanticos dipolares nas geometrias supracitadas através
da observacdo de sélitons uni e bidimensionais. Além disso, deseja-se investigar também as interacées
entre os sélitons gerados.
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The deep understanding of light-matter interaction brought a myriad of scientific possibilities, such as
improvements in atom interferometry, accurate spectroscopic methods, and control of ultracold gases.
The 1997 Nobel Prize in Physics was awarded jointly to Steven Chu, Claude Cohen-Tannoudji, and
William D. Phillips for developing methods to cool and trap atoms with laser light, also known as laser
cooling. (1) The workhorse of laser cooling is the magneto-optical trap (MOT), a technique to trap and
cool a dilute atomic gas. Briefly, the atoms in a magnetic quadrupole field scatter photons from a laser
beam arrangement. The momentum exchange, which relies on the scattering events, yields a trapping
and viscous force whose magnitude depends on the scattering rate. Such rate is related to the atomic
linewidth I" so that the lower I', the lower the minimum reachable temperature. An MOT operating with
I" close to the photonic recoil is known as a narrow-line magneto-optical trap (nMOT). (2) The current
MOT theories based on Doppler cooling are limited to predicting quantities such as temperature and
cloud size from analytical expressions. In many experiments, there is either the absence of theoretical
predictions or the necessity of adjustable scaling factors. The difficulty arises from three-dimensional
laser arrangement in the presence of a magnetic quadrupole field. (3) The case of nMOTs is even more
delicate since gravity can be comparable with optical forces and, therefore, must be included. In this
work, we proposed a Monte Carlo simulation in order to predict quantities of dysprosium and strontium
nMOTs by considering as many parameters as possible. Our model relies on sampling atomic trajectories
as a discrete stochastic process to infer probability distributions of position and velocity. We could predict
the temperature, centre of mass, and cloud shape of dysprosium and strontium nMOTs in agreement
with experimental data.
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Strongly-correlated systems are present in many phenomena in physics. From superconductors in
condensed matter to superfluids in atomic physics, many-body strongly-interacting systems appear in
several areas. The union of Bardeen-Cooper-Schrieffer (BCS) and Bose-Einstein condensates (BEC)
theories, which were once distinct paradigms, led to a better understanding of superconductivity and
superfluidity: the so-called BCS-BEC crossover. (1) At the two-body level in three dimensions (3D),
the interaction between two particles may lead to a bound state if the attractive potential is strong
enough to bind them. In the context of a superfluid Fermi gas, this is called the BEC regime of bosonic
dimers. On the other hand, for weak attractions, the superfluid phase is characterized by the formation
of weakly-coupled Cooper pairs, the BCS regime. Between them lies the most strongly-interacting region
of the entire crossover, the unitary regime. Controlling the interparticle interactions is the first step
in investigating the BCS-BEC crossover. In cold atoms experiments, this is achieved with a technique
known as Feshbach resonances. Numerically, we modeled the interactions using a short-range microscopic
potential which can be tuned to reproduce the desired scattering length and effective range. (2) We
continuously varied the interaction strength of different potentials to analyze the behavior of the scattering
length. Regarding the dimensionality aspects, the crossover has been realized in three and two dimensions
(2D). We propose to investigate a two-component Fermi gas when the dimensionality is varied from 3D
to 2D with Quantum Monte Carlo (QMC) methods, which have been successfully applied to many
strongly-interacting systems, including cold Fermi gases in the crossover. (3) We will introduce an
external confining potential to reduce the size of the system in one direction. The system will eventually
be in a quasi-2D regime as the external potential strength increases. This topic has important applications
in cold atom systems and nuclear physics.
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O melanoma é um tipo de cancer de pele que afeta os melandcitos, células especializadas na producéo
de melanina, pigmento que oferece protegdo contra os raios ultravioleta (UV) do sol. Infelizmente, o
melanoma é conhecido por sua alta capacidade de metastase, o que resulta em uma taxa de sobrevivéncia
reduzida para os pacientes. (1) Dependendo das caracteristicas do tumor, existem diversas opgdes
terapéuticas disponiveis, incluindo resseccdo cirlirgica, quimioterapia, radioterapia e imunoterapia. (2)
No entanto, a resisténcia tumoral, que frequentemente resulta na falta de sucesso do tratamento, tem
se tornado um problema de satde puablica significativo. (2) Em resposta a essa situa¢do, a terapia
fotodindmica (TFD) e a radioterapia (RT) tém sido estudadas como abordagens que podem n3o s
eliminar diretamente os tumores primarios, como também, em combinacdo com a imunoterapia, induzir
a morte celular imunogeénica e ativar uma resposta imune antitumoral eficaz. (3) Portanto, nosso objetivo
de pesquisa é investigar a morte celular in vitro das células B16F10 apés a aplicacdo de radioterapia e
terapia fotodindmica, tanto de forma isolada como combinadas. Com base em estudos anteriores, foi
usado uma clorina (Photoditazine(R) ou PDZ, composto comercial, aprovado para uso em seres humanos
e produzido na Russia) como fotossensibilizador (FS) e o comprimento de onda em 660 nm. Realizamos
os experimentos de RT com 4 Gy e TFD com fluéncia de 2 J/cm2 e concentragcdo de PDZ de 5 pg/ml,
para a combinacdo de ambas as terapias. Para andlise da atividade metabdlica relativa, foi utilizado o
teste colorimétrico do sal de MTT apés 24 horas de tratamento. A técnica de citometria de fluxo foi
utilizada para analisar o tipo de morte celular causada pelo tratamento. Foi considerado o intervalo entre a
aplicagdo das terapias, tempos de 24 e 48 horas, utilizando os pardmetros citados acima. Como resultado
podemos observar que o protocolo de 48 horas para o grupo combinado (RT+TFD) apresentou diferenca
significativa em relacdo aos demais grupos de tratamento e obteve uma maior taxa de morte de células
B16F10 quando comparado ao intervalo de 24 horas, demonstrando assim uma melhor eficiéncia entre
os dois protocolos. A anélise de citometria de fluxo do grupo de 48 horas apresentou uma taxa de morte
celular por apoptose de 37%. A associacdo das terapias e o maior intervalo de tempo entre as aplicacées
se mostraram mais eficazes em células B16F10, quando comparado ao efeito das técnicas realizadas de
forma isoladas. Além disso, o protocolo de 48 horas entre terapias apresentou uma taxa de apoptose
promissora para a ativacdo do sistema imunolégico. Mais pardmetros s3o necessarios para avaliar a
eficacia da ativagdo do sistema imunolégico, como a liberagdo de moléculas sinalizadoras imunogénicas,
a ativacdo de células imune especificas e a resposta imune global, que estdo previstos para projetos
futuros.

Palavras-chave: Melanoma. Radioterapia. Terapia fotodindmica.
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O problema de fases é notério na cristalografia de proteinas por difracdo de raios-X. A perda experimental
de informacdes sobre as fases das ondas espalhadas construtivamente pelos componentes do cristal se
devem as limitagBes tecnoldgicas intrinsecas aos sistemas de deteccdo dessa radiagdo. (1) Assim, é
impossibilitado o calculo direto da funcio de distribuicdo de densidade eletrénica na cela unitaria através
de uma transformada de Fourier. Atualmente, ha dois métodos experimentais que podem ser aplicados
para contornar esse problema: (i) a quantificagdo seletiva do componente dispersivo (A-dependente)
do fator de espalhamento atémico ou (ii) a substituicdo parcial do solvente aquoso ordenado por ions
mais elétron-densos (metalicos ou halogénicos). (2) Alternativamente, informagdes prévias, na forma
de estruturas cristalinas conhecidas que sdo funcionalmente relacionadas ou homélogas a componentes
no cristal, podem servir como fonte de um conjunto inicial de fases. Apesar de desafiadoras, quando
viaveis, as aplicacdes desses diferentes métodos ja possibilitaram a determinacdo de mais de uma centena
de milhares de modelos atémicos, para as mais diversas proteinas (e seus complexos). Tendo em vista
a existéncia de uma vasta colecdo de informagdes estruturais ja disponibilizadas no banco de dados
Protein Data Bank, prop&e-se aqui uma analise multiparamétrica do problema das fases, com base em
aprendizagem de maquina profunda (AMP). (3) Nossa hipétese € a de que o extensivo mapeamento
estatistico de observacbes sobre distribuicdes de fases conhecidas, como um modelo preditivo, pode
permitir conclusdes sobre o valor alvo de fases em conjuntos de dados ainda n3o resolvidos, eliminando
assim a necessidade de experimentos adicionais ou de estruturas homélogas previamente conhecidas.
Assim, neste Projeto de Mestrado, estdo sendo testados modelos para um seleto grupo de estruturas de
lisozimas provenientes da clara do ovo de galinhas (da sigla HEWL, do inglés Hen egg-white lysozyme),
no sentido de avaliar a aplicabilidade e sua reprodutibilidade para outras estruturas no futuro. Até
este momento foi obtido éxito em realizar um ciclo completo, isto significa que foi possivel a saida da
predicdo das fases por AMP e a utilizacdo destas para a reconstrucdo dos mapas de densidade eletrénica
(MDE).Foi desenvolvido um modelo de predi¢do que possui uma acuracia média de 15-20 graus. Agora
tem-se como objetivo refinar ainda mais o modelo e desenvolver uma avaliacdo quantitativa da fidelidade

dos MDEs.
Palavras-chave: Aprendizado de maquina. Cristalografia. Problema de fases.
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No presente trabalho, foi utilizado uma equacio de estado empirica para estudar gases quanticos como
os condensados de Bose-Einstein. (1) A espécie atdmica em quest&o foi o rubidio, Rb87 . Esta equacdo é
representada por uma grandeza fisica chamada de pardmetro de press3o, cujo grafico com a temperatura
ilustra o comportamento energético do sistema. Outra quantidade associada do modelo de estudo é
o volume harménico que junto com a pressdo nos fornece a energia do sistema. A equacdo de estado
empirica é composta pelos seguintes elementos: Paradmetro de pressdo, temperatura e coeficientes.
O parametro de pressdo e a temperatura sdo obtidos experimentalmente. Um diagrama dessas duas
quantidades pode ser obtido usando uma grande quantidade de pontos. Em seguida, um ajuste é
realizado para obter os coeficientes. Uma vez que se tenha os coeficientes, que sdo fixos, a equagdo
pode ser obtida em fun¢do da temperatura. Também, o estudo pode ser realizado com a variagdo do
volume harménico. Com a equacio de estado e o volume harménico, os ciclos termodindmicos podem ser
obtidos. Ciclos do regime classico podem ser refletidos e estudados no regime quantico. Como exemplo,
temos os ciclos de Carnot, Otto e Stirling, entre outros. A eficiéncia de cada ciclo também pode ser
calculada. Em relacdo aos condensados de Bose-Einstein, eles tém uma transicdo de fase quantica e
os ciclos podem ser estudados antes, durante e depois da transicdo. Com isso é possivel notar se ha
mudanc¢a de comportamento ou n3o na regido da transicdo.
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Microtubules (MTs) are intracellular polymers that act as fundamental components of eukaryotic cells.
Recent advances in protein purification techniques have begun to shed light on the importance of MTs
intrinsic dynamic properties such as growth and shrinkage—both regulated by a cohort of molecular
motors and microtubule-associated proteins. The dynamic instability of the MT cytoskeleton is crucial
for cell division and motility, core processes that underpin abnormal behaviour in cancer development.
(1) Within this framework, we have been carrying out in Brazil a PhD project entitled “Discovery of New
Bioactive Ligands with Anticancer Properties” (FAPESP grant 2018/25289-7), working on MT-targeting
agents for the treatment of triple-negative breast and hormone-refractory prostate cancers—both
of which are metastatic.c. From a set of thirty-two initial compounds, ten passed the screening
involving a series of assays: cell proliferation, migration, and invasion; experimental determination of
pharmacokinetic parameters; tubulin polymerisation and site competition. The compounds’ effect on
tubulin polymerisation was found to be inhibitory, i.e., they promote destabilisation by favouring the
switch from growing to shrinking (“catastrophes”) at MT assembly in the colchicine binding site. (2)
That said, here we describe the research proposal outcomes of the effects of these hit-compounds on
MT dynamics, during a Research Internship Abroad programme under the supervision of Prof. Dr. Anna
Akhmanova at Utrecht University. For those samples, using time-lapse microscopy, kymographs were
generated to annotate and quantify MT dynamics both in cells and in in vitro.reconstitutions. At Prof.
Akhmanova's laboratory, the conjunction of cellular expertise and advanced microscopy made possible to
perform several experiments that were significant for our already screened compounds, in order to select
those that will be forwarded for pre-clinical trials with animal models and thus, to elect the lead ones.
Here, we used live-cell imaging and in vitro.reconstitution assays to show that the cis-2e.indolizine lactone
and para-3c.quinazoline-chalcone hybrid indeed inhibit MT polymerisation and they are the most potent
representative for each respective chemical series. Both induced catastrophes in cells stably expressing
EB3-GFP and led to a decrease in the growth rate (Gr) [ Gr(cis-2e). 6.76 &+ 0.44; Gr(para-3c). 8.15
+ 0.44] and an increase in the catastrophe frequency (Cf) [ Cf(cis-2e). 8.92 + 0.64; Cf(para-3c).
7.38 £ 0.39] in comparison with the negative control (nc) and the vehicle DMSO 0.1% (v) [ Gr(nc).
20.59 £ 1.95; Gr(v). 20.98 + 1.10; Cf(nc). 2.94 + 0.25; Cf(v). 2.87 + 0.15]. Furthermore, in in
vitro.reconstitution assays, they led to a mild decrease in the growth rate [ Gr(cis-2e). 1.46 + 0.17,
Gr(para-3c). 1.97 £ 0.22] whilst resulted in more frequent catastrophes [ Cf(cis-2e). 1.75 + 0.11;
Cf(para-3c). 0.82 + 0.10] in comparison with the negative ones [ Gr(nc). 2.91 + 0.45; Gr(v). 2.66
+ 0.20; Cf(nc). 0.49 £ 0.05; Cf(v). 0.51 + 0.07]. Our results suggest that the novel compounds
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contribute to the non-maintenance of microtubule integrity, with values tending towards the positive
control colchicine (col) in both assays [cells: Gr(col). 6.07 + 0.63; Cf(col). 9.99 + 1.04 / in vitro.
Gr(col). 1.59 + 0.17; Cf(col). 1.72 & 0.11]. (3)
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Gymnotus carapo.é uma espécie de peixe elétrico pulsador de campo fraco que possui um érgdo gerador
de pulsos elétricos e células sensoriais especificas chamadas de eletroreceptores capazes de detectar
campos elétricos produzidos pelo préprio animal e oriundos de outras fontes, constituindo o que pode ser
considerado um “sentido elétrico”. (1) Por conta disso, estes animais s3o capazes de mapear seus arredores
através da interpretacdo de deformacdes no campo elétrico autogerado e estabelecer comunicacdo com
seus coespecificos. (2) Esses animais sdo muito sensiveis a estimulos de diversas naturezas, reagindo
imediatamente a novas percepcdes com aceleracdes transientes dos pulsos de seu 6rgdo elétrico, o que é
conhecido como Novelty Response.(NR). (3) Entretanto, enquanto o sentido elétrico ja foi caracterizado
em diversos trabalhos, outras modalidades sensoriais foram pouco exploradas. Além disso, mesmo
que a NR seja um comportamento natural conhecido ha véarias décadas, sua utilizacido para inferir
a percepcdo de outras modalidades sensoriais € uma novidade que sé foi possivel com a aplicacio
de técnicas experimentais, desenvolvidas em nosso laboratério, que n3o restringem os movimentos
do animal no aquario de experimentos. Dessa forma, este trabalho visa quantificar de maneira n3o
invasiva a sensibilidade visual de G. carapo.em relacdo a diferentes estimulos luminosos, utilizando as
NRs como indicacdo de que os estimulos foram percebidos pelos animais. Para isso, foi desenvolvido um
aparato experimental capaz de gerar estimulos luminosos com comprimentos de onda correspondentes
ao infravermelho, vermelho, verde e azul, e em dois valores de intensidade. Além da apresentacdo dos
estimulos em uma ordem aleatéria e durante um longo periodo de tempo, o setup permite a gravacdo
do sinal elétrico dos animais. Os resultados obtidos indicam que a espécie tem sensibilidade para os
comprimentos de onda no espectro visivel apresentados, em ambas as intensidades luminosas. Os
proximos passos do projeto consistem em realizar alteracdes no aparato experimental para que seja
possivel determinar a localizagdo dos animais durante o experimento, e garantir que eles estejam em uma
posicdo em que possam visualizar diretamente os estimulos.

Palavras-chave: Gymnotus carapo. Novelty response. Sistema visual.
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The phenomenon known as Spontaneous Scalarization arises once a certain threshold in curvature
is exceeded. It is triggered by an instability on the scalar field system that can lead to a stable
scalarized solution. In this work, we show that an extended, self-gravitating system, which is static,
cylindrically symmetric, and possesses electromagnetic fields, can undergo spontaneous scalarization. We
demonstrate that a real massive scalar field condenses on the Melvin Magnetic Universe when introducing
a non-minimal coupling between the scalar field and (a) the magnetic field, and (b) high-order curvature
terms, respectively. We found that in both cases the solution exists on a finite interval of the coupling
constant and solutions with a number of nodes, k, in the scalar field, exist. For case (a) we observe
that the intervals of existence are mutually exclusive for different nodes. For a more detailed explanation
check and references therein. (1)
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A Terapia Sonodindmica (TSD) é uma nova técnica para o tratamento do cincer, que utiliza ultrassom
(US) e um farmaco denominado sonossensibilizador (SS), que podem causar efeitos sonomecanicos e
sonoquimicos, levando a necrose ou apoptose de células. (1) O US é uma onda mecénica e sua agdo
pode ocorrer na bicamada fosfolipidica das membranas celulares (BFMC), a estrutura basica da célula.
Um desses efeitos é o fendmeno denominado nucleac3o, caracterizado pela formag3o de bolhas de gas e
vapor. A BFMC é indispensavel para a funcio celular, e é possivel que diversos gases possam se acumular
ali, atingindo concentra¢cdes que podem levar a nuclea¢do. A interacdo entre o gas e a BFMC foi validada
por dados que mostraram que alguns gases possuiriam uma solubilidade maior na bicamada do que na
agua (que corresponde ao elemento em maior concentragdo dentro e fora das células). (2) Esses gases
tendiam a se concentrar em regides especificas do lipidio, como no centro da bicamada, potencializando
o fendmeno da nucleacdo. Além disso, a menor tens3o superficial da membrana, quando comparado
com a agua, facilita o processo de nucleagdo na BFMC. Existem dois tipos de nucleagdo: homogénea e
heterogénea. A nucleacdo homogénea ocorre quando as bolhas sdo formadas em meios sem impurezas
ou imperfeicdes, a partir de uma transi¢cdo de fase (liquido - vapor). A formagdo de bolhas neste caso
esta diretamente relacionada a tensdo superficial da BFMC, indicando a quantidade necessaria de energia
para a geracdo de bolhas. A medida que a tens3o superficial das BFMC diminui, a energia necessaria para
a formacio das bolhas também diminui, facilitando a sua formacdo. Ademais, esse fendbmeno também
depende das pressdes acusticas incidentes e do raio inicial da bolha que estda sendo formada, e pode
ser descrito matematicamente pela teoria classica de nucleagdo (TCN). A partir de corre¢des na TCN
pode-se descrever a nucleacdo heterogénea, que ocorre quando as bolhas sdo formadas por meio de
perturbacdes na membrana em meios com heterogeneidades, como, por exemplo, devido a presenca de
gases dissolvidos. Além disso, a nucleacdo heterogénea também depende de outros fatores tais como a
compressibilidade, flexibilidade e elasticidade das BFMC. A tensdo superficial das membranas celulares,
tanto em células saudaveis quanto cancerigenas, é importante para a formacdo das bolhas nas BFMC.
(3) Os tumores apresentam uma tensao superficial menor em comparagdo com as células saudaveis, o
que pode resultar em uma nucleacdo mais rapida e, consequentemente, em um aumento da mortalidade
celular quando submetidos ao US. Porém, é importante destacar que existem diferencas na composicdo e
organizacdo das membranas de células saudaveis e cancerigenas, que desempenham um papel significativo
no processo de nuclea¢do. Portanto, este estudo visa entender, se ocorre nucleacdo a partir das condicdes
do ultrassom utilizado na TSD, e como as caracteristicas das células influenciam esse processo. Dessa
forma, sera possivel esclarecer os efeitos citotdxicos da técnica e, por consequéncia, permitir sua aplicacio
no cenario clinico.
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As infeccdes do trato respiratério, como a pneumonia, representam uma das principais causas de
mortalidade e morbilidade globalmente. A pneumonia bacteriana provoca inflamag¢do nos alvéolos,
levando ao acimulo de liquido nos pulmdes e dificuldades respiratérias. Diante da ineficacia dos
tratamentos convencionais e do aumento da Resisténcia Antimicrobiana (RAM), a Terapia Fotodindmica
Antimicrobiana (TFDa) surge como uma alternativa promissora. A TFDa tem apresentado excelentes
resultados in vitro e em estudos clinicos, mostrando acdo em maltiplos alvos celulares com alta seletividade
e carater pouco ou ndo invasivo. Nossos estudos, conduzidos pelo grupo de pesquisa, demonstraram a
eficiéncia e seguranca de um protocolo para fotoinativagcdo de Streptococcus pneumoniae in vitro, bem
como a entrega de luz e fotossensibilizador em modelos animais (Kassab et al., 2020). (1) Entretanto, a
reducdo de microrganismos in vivo ainda apresenta desafios a serem superados, principalmente devido a
presenca do surfactante pulmonar (SP). Assim, este trabalho tem como objetivo analisar as propriedades
fisico-quimicas do SP para compreender o seu impacto na TFDa. Em estudos conduzidos, foram
utilizadas formula¢des contendo 1-bromperfluorooctano (PFB) e Pluronic(R) F-127 para a entrega de
indocianina verde (ICG). Observou-se que no grupo controle, composto por ICG e o surfactante pulmonar
clinico Survanta(R), a terapia fotodindmica antimicrobiana (TFDa) ndo estava sendo inibida, conforme
demonstrado anteriormente em ensaios in vitro. Simula¢des dindmicas moleculares realizadas pelo grupo
anteriormente (Kassab et al., 2022) mostraram que o principal fosfolipidio que se associa a ICG é
a dipalmitoilfosfatidilcolina (DPPC). (2) Portanto, amostras de Survanta(R) com diferentes datas de
fabricacdo foram submetidas a analises em cromatografia liquida acoplada a espectrometria de massas
(LC-MS), onde foi possivel quantificar o DPPC, correspondente ao ion m/z 735. Verificou-se que as
amostras mais antigas continham quantidades menores de DPPC, o que pode explicar a falta de inibic3o
da TFDa pelo Survanta(®. Além disso, foram realizadas analises de tensdo superficial do Survanta(®),
revelando uma variabilidade e aumento da tensdo em amostras mais antigas, indicando a perda de
integridade. Portanto, é necessario utilizar o conteido dos frascos de Survanta(R) em no maximo 15
dias para garantir a precisdo dos resultados. Adicionalmente, a influéncia da concentracdo de DPPC
na inibicdo da TFDa utilizando ICG foi avaliada, confirmando a importancia desse componente no
surfactante pulmonar para a eficacia da terapia, conforme demonstrado nas simulacées anteriores. Os
resultados deste estudo ressaltam a necessidade de pesquisas adicionais para aprimorar a eficacia da
TFDa e explorar novas estratégias terapéuticas no combate a infeccdo por Streptococcus pneumoniae.
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A pneumonia &€ uma das principais causas de morte em todo o mundo e frente ao aumento dos
microrganismos resistentes aos antibiéticos, faz-se necessario o uso de tratamentos alternativos com a
Terapia Fotodindmica Antimicrobiana (TFDa), que possui amplo espectro de a¢do e que até o momento
ndo foi descrito resisténcia microbiana derivada dos processos foto-oxidativos. Estudos realizados por
nosso grupo de pesquisa demonstraram a eficacia da entrega de fotossensibilizador (ICG) e luz (808
nm) em modelo animal, porém devido a presenca do surfactante pulmonar (SP) nos alvéolos, o sucesso
da terapia apresentou-se limitada, uma vez que o SP aprisiona a ICG, como demonstrado em analises
de simulagdo dindmica molecular e estudos in vitro.contendo SP. (1) Uma estratégia promissora para
aumentar a atividade da TFDa consiste em sua associagdo com ultrassom (US) de baixa intensidade
e baixa frequéncia, que possui alta penetrabilidade nos tecidos e acdo antimicrobiana comprovada.
Assim, no presente trabalho, primeiramente foi avaliado o efeito da variacdo da intensidade do US
(1 a2 W/cm?) sob suspensdes de Streptoccocus pneumoniae. e posteriormente a combinacio de TFDa
com US foi empregada (A=808nm, D=20J/cm?, f=1MHz, 50%, t=5 min (f=100Hz)). Nos estudos
realizados, observou-se que ao se utilizar somente o US com 1,2 W/cm? ha reducdo de 2 logl0 da carga
bacteriana, e que a partir de 1,4 W/cm? ha redugdo total. Dessa forma, optou-se pela intensidade de 1
W/cm? para combinagdo com TFDa. Os resultados demonstraram que o uso de 5 min de US anterior
a TFDa é suficiente para promover elevada redu¢do in vitro.na presenca de 5% (v/v) do surfactante
pulmonar Curosurf(R), em condi¢cdes na qual as terapias isoladamente n3o sdo eficazes. Os mecanismos
que explicam o aprimoramento da TFDa com US ainda n3o foram totalmente elucidados, podendo ser
resultantes da combinagdo de varios fatores, como os efeitos cavitacionais e reagdes sonoquimicas. (2)
Além destes efeitos, também é essencial investigar as causas e efeitos do US em células humanas. Para
tal, nos estudos subsequentes, serdo utilizados modelos in vitro.mais completos, como o transwell. que
permite melhor avaliar a dindmica celular frente ao tratamento da infeccio.
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This poster delves into the concepts of quantum state and quantum process tomography, using NV
centers as the primary system for demonstration of theses concepts. The focus is on applying Bayesian
inference and maximum likelihood estimations as data analysis processes within quantum systems.
The presentation begins with an introduction to quantum state and quantum process tomography,
emphasizing the challenges involved in characterizing and reconstructing quantum states and processes,
as well as the importance of accurate measurements and statistical methods. NV centers, which are
defects found in diamond crystals, serve as the experimental system for this study. The subsequent part
of the presentation explores the practical implementation of Bayesian inference and maximum likelihood
estimations for extracting meaningful insights from experimental data obtained through quantum state
and quantum process tomography. (1-2) The presentation also investigates the potential application of
transformers, known for their success in natural language processing, for data analysis and Hamiltonian
estimation in the quantum domain. (3) By understanding these concepts, it is possible to gain insights
into the practical applications of Bayesian inference, maximum likelihood estimations, and transformers,
contributing to the accurate characterization of quantum systems.

Palavras-chave: Nitrogen-vacancy. Statistical inference. LLM.
Agéncia de fomento: Sem auxilio

Referéncias:

1 HINCKS, I.; GRANADE, C.; CORY, D. G. Statistical inference with quantum measurements:
methodologies for nitrogen vacancy centers in diamond. New Journal of Physics, v. 20, n. 1,
p. 013022-1-13022-39, Jan. 2018. DOI: 10.1088/1367-2630/aa9c9f.

2 VERDEIL, F.; DEVILLE, Y. Unitary quantum process tomography with unreliable pure input
states. 2023. DOI: 10.48550/arXiv.2306.07867.

3 AN, Z. et al. Unified quantum state tomography and hamiltonian learning using
transformer models: a language-translation-like approach for quantum systems. 2023. DOI:
10.48550/arXiv.2304.12010.

259



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

PG119

Estudos estruturais e bioquimicos de 10 enzimas com
possivel atividade de PET hidrolase oriundas de metagenoma
antartico

GARRATT, Richard Charles!; PEREIRA, Humberto D Muniz!; SCULACCIO, Susana Andréa’;
SANTILLAN, Jhon Antoni Vargas!; CABREJOS, Diego Antonio Leonardo!; FURTADO, Adriano Alves!

adrianofurtado@ifsc.usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

Nos altimos anos, os plasticos tornaram-se o produto industrial com maiores niveis acumulativos e a
sua fragmentacdo é um dos maiores poluentes. O polietileno tereftalato (PET) é um dos materiais
mais utilizados para a fabricacdo de garrafas descartaveis e tem sido foco estratégico de decomposicio
e ponto estratégico de mitigacdo da poluicdo. No entanto, os processos desenvolvidos até agora tém
sido ineficientes. Com a descoberta de enzimas que degradam o PET, surge a oportunidade de sua
aplica¢do biotecnoldgica na minimizagdo desses problemas, otimizando sua eficiéncia catalitica. (1) Neste
trabalho, estudamos 10 enzimas recombinantes da Antartida com potencial atividade catalitica contra
PET, identificadas durante um levantamento metagendmico. Pardmetros de expressdo e purificacdo
de proteinas foram otimizados para cada uma das proteinas, desde o uso de cepas com caracteristicas
especiais ao uso de ATP para remogdo de chaperonas contaminantes. (2) Ensaios de cristalizagdo nos
levaram a 8 cristais, dos quais 4 foram resolvidas com resolucdes que variaram entre 2,32 A e 1,2 A,
Analises das estruturas resolvidas foram realizadas revelando mudancas sequenciais e estruturais criticas,
destas a presenca de um dominio de ligagdo a carboidrato CBM se destaca, ndo estando presente
naturalmente em nenhuma PETase conhecida. (3) Com a intengdo de acumular um maior conhecimento
sobre PETase, que poderia ser empregada na melhoria das enzimas para fins biotecnoldgicos, experimentos
biofisicos e bioquimicos foram realizados, onde observamos comportamentos distintos tanto para a
estabilidade térmica quanto para atividade.
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Self-assembly of metabolic enzymes into filaments and supramolecular structures coincides with metabolic
changes and has been most widely described in bacteria and yeast, with few examples in mammalian cells.
Currently, it is believed that the formation of non-membranous compartments may also play a critical
role in regulating metabolic networks. (1) A recent study on filament-forming yeast enzymes showed a
direct association between metabolic enzymes from connection points of a given main pathway with its
metabolic arms to activate or inactivate a given enzyme in times of growth or stress, thus ensuring the
metabolic flow to different destinations. Several of the enzymes previously detected in yeast are conserved
in humans (2); however, these aggregated states have been functionally and structurally characterized
only for a few of these homologs. (3) In this project, 14 human metabolic enzymes, homologous to yeast,
will be evaluated for their ability to aggregate in vitro in response to the presence of substrate, product,
and co-factors, using biophysical techniques that kinetic assays will complement. Finally, up to three of
these enzymes will be selected for electron cryo-microscopy studies, with the objective of high-resolution
structural determination.
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Indirect observations from typical rotation curves of spiral galaxies, gravitational lenses, the bullet cluster,
baryon acoustic oscillations, among others, provide evidence for the existence of Dark Matter (DM) in the
Universe. This DM is thought to be composed of a novel elementary particle that is neutral, stable, and
non-baryonic in nature. The Weakly Interacting Massive Particle (WIMP) model proposes a candidate
for the DM particle with masses ranging from GeV to TeV, and that, in high density environments of
the Universe, could self-annihilate and produce, among other Standard Model particles, gamma rays.
(1) The Galactic Center (GC) is an important source of gamma rays, with some known and cataloged
objects that can produce such high energy emission. However, recent observations by the Fermi Large
Area Telescope (Fermi-LAT) aboard the Fermi Gamma Ray Space Telescope, have indicated a level of
gamma-ray radiation above the predicted models, known as the "Galactic Center GeV Excess", for which
none of the cataloged sources can account for it. The chosen method to analyze its possible origin will
be through the subtraction of the most updated background models, in order to recover the famous
"Galactic Center GeV Excess"residual emission and interpret it in terms of a DM self-annihilation signal.
(2). The objective of this work is to understand if the detected "excessive"radiation originates from an
astrophysical object unknown until now or if it is due to the presence of DM in the GC, based on the
data collected by Fermi-LAT. (3).
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Optical biosensors with plasmonic substrates are typically used with detection methods based on spectral
measurements with spectrometers and sophisticated optical instruments. To allow this type of biosensors
in POC applications it is necessary to employ simple optical detection methods and data analysis. The
use of optical microscopes as tools for measuring the response of the AuNI/glass biosensor devices
can offer a simple alternative, as the images can be analyzed using machine learning (ML) algorithms
for image classification. Here, we propose a system exploiting computer vision with ML, including
Deep Learning algorithms, for microscopy image classification as measurement method for plasmonic
genosensors. We demonstrate the use of ML for optical microscopy image classification of plasmonic
substrates formed by AuNI/glass after surface modifications in a genosensor for SARS-CoV-2 virus. (1)
The optical transmission microscopy images (40x magnification) were classified with Deep Learning and
other ML algorithms. (2) The networks were able to distinguish the images of the genosenosors after
the interaction with SARS-CoV-2 ssDNA from those which interacted with non-complementary ssDNA
sequences or other three control groups (clean, 11-MUA, Blank). The accuracy was 0.87 with up to
96.8% sensitivity. In summary, simple optical microscopy coupled with a deep neural and ML networks
can be employed in detection using plasmonic genosensors. Further studies are required to help identify
the optimal classification descriptors for plasmonic sensors and other biosensing applications.
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O momento magnético anémalo do muon, a,, é um dos observaveis mais precisamente conhecidos da
fisica. A medicdo de a, em 2021 pelo experimento FNAL E989 (no Fermilab) confirmou uma tensdo
de 4.20 entre o resultado experimental e as previsdes do Modelo Padrdo (SM) da fisica de particulas,
fundamentada no uso de uma relacido de dispersdo baseada em dados para o calculo das contribuicées
hadronicas dominantes (1) Muito recentemente, um resultado completo para a contribui¢do hadrénica
obtido com QCD na rede pela colaboracido BMW foi publicado, e com este resultado, o valor baseado no
SM é apenas 1.50 menor do que o experimento. (2) Compreender as discrepancias entre experimento e
teoria, e entre os calculos dispersivos e na rede, das contribuicdes hadronicas para a, é uma das tarefas
cruciais da fisica de particulas atualmente. Nesse projeto, pretendemos usar informacdes de dados do
decaimento do tau em hadrons (3), combinados com resultados da rede para contribuigdes de quebra
de isospin, a fim de examinar em detalhe e refinar o calculo de a, no SM. No presente evento, vamos
apresentar brevemente o observavel a,, e as respectivas tensGes entre previsdes tedricas e resultados
experimentais. Além disso, vamos mostrar como os decaimentos do 7 estdo relacionados com a,, e
expor os resultados tedricos para 7 — (léptons) + v, e 7 — (hadrons) + v,. Por fim, apresentaremos a
técnica computacional adotada para a combinagdo e tratamentos de dados experimentais utilizados no
projeto.
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Currently, the scientific community widely acknowledges that the primary component of the matter
density in the Universe is an enigmatic entity known as dark matter.(DM). It is hypothesized to
consist of neutral, stable, and non-baryonic elementary particles. In regions of high matter density,
such as the Universe's galaxy clusters, DM has the potential to undergo self-annihilation or decay,
generating a significant gamma-ray (v-ray) signal. Galaxy clusters are the largest gravitationally bound
structures observed in the Universe, with DM accounting for approximately 80% of their total mass,
while the remaining 15% and 5% are attributed to intracluster gas and galaxies, respectively. (1)
Consequently, galaxy clusters represent promising candidates for hosting substantial high-energy ~-ray
emissions resulting from DM interactions. The objective of this study is to investigate the differential
~-ray flux and a parameter known as the J-factor, which characterizes the distribution of DM in galactic
halos. Based on the theory applied to our own Milky Way galaxy, we've extended it to encompass
galaxy clusters. (2) The presence of substructures within the main halo of such targets, in the form
of self-contained regions of enhanced DM density, can amplify the annihilation/decay signal, yielding a
catalog of the largest J-factors. (3) This analysis also facilitates a comparison between the differential
~-ray flux and the sensitivity of current gamma-ray detectors, such as Fermi-LAT, as well as future
observatories like the Cherenkov Telescope Array (CTA). Consequently, ground-based telescopes, which
are still in the developmental stage, are being considered for their observation capabilities regarding these
galaxy clusters with the most significant visible J-factors. The detectability of these observatories is an
ongoing area of study, playing a crucial role in our future projects.
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Os virus emergentes com potencial pandémico representam uma ameaga constante para a satde
publica global. A infeccdo humana pelo novo coronavirus, COVID-19, resultou em uma pandemia sem
precedentes. Até maio de 2023, foram registrados mais de 670 milhdes de casos confirmados e mais de
6,8 milhdes de mortes em todo o mundo. (1) O SARS-CoV-2 é um virus de RNA de cadeia simples
e polaridade positiva. Apés entrar na célula, seu genoma viral é usado como mRNA para sintetizar
poliproteinas virais pelos ribossomos, que sdo entdo clivadas por proteases para gerar proteinas nio
estruturais. Em seguida, sdo produzidos RNAs subgenémicos que impulsionam a producdo de novos
RNAs gendmicos e proteinas estruturais necessarias para a formacdo de novos virus. Esse processo
de transcri¢do/replicagdo viral é mediado por um complexo de replicase composto por subunidades de
proteinas ndo estruturais (nsp7-nsp12-nsp8), sendo a enzima nsp12 uma RNA polimerase dependente de
RNA fundamental nesse complexo. A RNA polimerase dependente de RNA (RdRp) é um alvo promissor
para farmacos antivirais devido a sua natureza exclusivamente viral e alto grau de conservacio estrutural
em comparagdo com outros coronavirus. (2) A proteina RdRp (nsp12) foi expressa em células de inseto
usando o sistema de Baculovirus e posteriormente purificada em trés etapas de cromatografia. As
proteinas cofatoras foram expressas em sistema bacteriano e purificadas em dois passos de cromatografia.
A atividade da polimerase, isoladamente e em complexo, foi avaliada usando uma técnica de medicio
direta que monitora o alongamento de um RNA modelo, utilizando a fluorescéncia de uma sonda
intercalante (SYBR Green | - SGI). A formagdo do complexo aumenta consideravelmente a eficiéncia
do processo de alongamento da cadeia peptidica. Até o momento, aproximadamente 160 compostos
com potencial inibitério foram testados contra o complexo replicase. Esses compostos foram obtidos
de colecbes comerciais e da biblioteca disponivel em nosso grupo. Alguns desses compostos ja foram
descritos na literatura como inibidores de RdRp de outros virus, como Zika e Chikungunya. A maioria
dos compostos testados n3o inibiu a atividade do complexo replicase, no entanto, identificamos quatro
moléculas que demonstraram inibicdo promissora com valores de IC50 na faixa de baixo micromolar (0,9
a 6,0 uM). Os ensaios de deslocamento térmico (Differential Scanning Fluorimetry — DSF) revelaram
alteracdes significativas na temperatura de fusdo (Tm) da proteina em sua forma apo, em comparagio
com a proteina incubada com cada um desses quatro ligantes (3 a 20°C), indicando que a proteina
apresenta afinidade pelos ligante. Esses resultados abrem caminho para a descoberta de novos inibidores
de RdRp como candidatos a farmacos antivirais.
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A pesquisa estd desenvolvendo a teoria da dindmica opto-térmica dos microrressonadores, para
assim obter uma visdo analitica rigorosa de forma ainda n3o vista em publicacdes sobre o tema.
Assim, o foco é o desenvolvimento tedrico e a obten¢do de conclusdes gerais sobre a dindmica que
ocorre nos microrressonadores quando luz é acoplada. Nota-se que ndo ha muitos estudos na area
dos microdispositivos orgdnicos e da dindmica opto-térmica dessas estruturas. Assim, desenvolver
teoricamente o comportamento da dindmica optotérmica dos microrressonadores, € uma contribuicio
pertinente. A teoria basica por tras das temperaturas de equilibrio dos microrressonadores acoplados foi
desenvolvida, corrigindo algumas equacées de artigos da bibliografia e fazendo discussées em relacdo a
dindmica opto-térmica, suas equacdes e metodologias de solucdo, que ou ndo sdo feitas ou sdo feitas
superficialmente pela maioria da bibliografia. O comportamento oscilatério nessa dinadmica, foi modelado
por um sistema de equacdes diferenciais ordinarias ndo lineares, de modo que diversas aproximacdes
foram feitas e diversas técnicas de integracdo para obtencdo de solucdes analiticas aproximadas foram
utilizadas. Entretanto, algumas equa¢&es precisam de comprovacdo experimental e a analise no plano de
fases trouxe uma visdo mais abrangente dessa dindmica, fornecendo alguns resultados condizentes com
a realidade. As equacdes analisadas s3o diferenciais ndo lineares interdependentes, de modo que n3o se
encontrou solucdo por aproximac3o. Assim, a Gnica forma de resolver as equacdes obtidas é por métodos
computacionais. No entanto, a anéalise no plano de fases permite estimativas para periodos e regides de
oscilacdo do sistema sem a necessidade de realizar a solucdo computacional, o que é interessante, pois
dado um método, nem sempre equacdes n3o lineares irdo convergir. Assim, encontrar uma metodologia
essa estimativa n3o seria valida apenas para casos especificos. As demonstracdes analiticas do equilibrio
trouxeram conclusdes pouco discutidas na literatura, de forma que essas conclusdes foram confirmadas
pela anélise linear no plano de fases e pelos resultados experimentais da bibliografia. Algumas das
concluses principais sdo que pode haver 1 ou 3 pontos de equilibrio, mas sempre, 1 e apenas 1 sera
estavel; se o sistema aumentar muito a absor¢ido de energia, o ponto de equilibrio estavel pode deixar
de existir; a temperatura de equilibrio estavel é sempre superior a ambiente, o que mostra que o sistema
possui a tendéncia de esquentar, como verificado experimentalmente; para os coeficientes usuais dos
materiais utilizados para a fabricacdo dos microrressonadores, provou-se que sempre ha situacdes em
que ha ponto de equilibrio estavel; o fator “a” &€ uma medida do quanto do quanto as propriedades do
microrressonador alteram conforme o calor é absorvido; fator “a" negativo pode gerar um blueshift.ao
aquecer o microrressonador. Também se confirmou que caso haja ponto de equilibrio estavel em torno do
qual acontece uma dindmica de equilibrio, ele é tnico. Por conseguinte, a pesquisa ja estd caminhando
para a finalizacdo do processo de desenvolvimento da analise no plano de fases para curvas limite. De
modo que, a pesquisa pretende confirmar algumas conclusdes experimentalmente, para reforcar e validar
as concluses tedricas que serdo colocadas na tese. (1-3)
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A wealth of astrophysical and cosmological observational evidence shows that the matter content of the
universe is made of about 85% of non-baryonic dark matter. Huge experimental efforts have been deployed
to look for the direct detection of dark matter via their scattering on target nucleons, their production in
colliders, and their indirect detection via their annihilation products. (1) Inelastic scattering of high-energy
cosmic rays off dark matter particles populating the Milky Way halo would produce secondary gamma rays
in the final state from the decay of the neutral pions produced in such interactions, providing a new avenue
to probe dark matter properties. (2) We compute here the sensitivity for H.E.S.S.-like observatory, a
current-generation ground-based Cherenkov telescopes, to the expected gamma-ray flux from collisions of
Galactic cosmic rays and dark matter in the center of the Milky Way. We also derive sensitivity prospects
for the upcoming Cherenkov Telescope Array (CTA) and Southern Wide-field Gamma-ray Observatory
(SWGO). The expected sensitivity allows us to probe a poorly-constrained range of dark matter masses
so far, ranging from keV to sub-GeV, and provide complementary constraints on the dark matter-proton
scattering cross section traditionally probed by deep underground direct dark matter experiments.
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A papilomatose respiratéria de laringe é causada por infeccdo do papilomavirus humano (HPV, do termo
inglés Human Papilomavirus) na regido orocervical resultando em sintomas como rouquiddo e dificuldade
respiratéria. A extracdo cirdrgica das lesdes tem sido o tratamento padrdo, apresentando uma taxa de
recidiva com mais de 30%, apresentando uma necessidade necessitando de novas alternativas terapéuticas
(XIMENES FILHO et al,, 2003). (3) A Terapia Fotodindmica (TFD) é uma técnica cada vez mais
difundido e com protocolos bem estabelecidos para o tratamento de cancer de pele ndo melanoma. Esta
utiliza luz, uma substancia fotossensibilizadora e oxigénio para induzir a morte em células que possuem
um metabolismo alterado (HANDERSON; DOUGHERTY, 1992). (2) Este é um estudo pré-clinico
utilizando modelo de lesdes induzidas quimicamente em lingua de rato para simular condi¢bes aspectos
do tecido semelhantes a lesdes de condilomas de orofaringe. A lesdes foram induzidas com aplicacdo
tépica da solugcdo de 4-nitroquilonine n-oxide (4NQO) em propilenoglicol (BARCESSAT et al., 2014)
e o protocolo foi estabelecido com um 3 aplicagdes semanais por 5 e uma semana de intervalo para o
experimento. (1) Nestas condigdes foi possivel obter lesdes permanentes sem edema aparente. A partir
desse protocolo, o modelo foi utilizado para compreender o comportamento da producio e acimulo de
fotossensibilizador protoporfirina IX (PplX) em tecidos com e sem leses durante um periodo de 7 horas.
Foram testadas diferentes solucdes do pré-farmaco acido aminulevulinico (ALA), aplicadas diretamente
na lesdo ou sistemicamente. A analise dos espectros de fluorescéncia permitiu identificar picos de acamulo
do fotossensibilizador nas linguas dos animais. Os grupos sem les3o mostraram comportamento similar
para as diferentes formas de entrega do pré-farmaco. Nos grupos de animais com lesdes, as curvas
de acumulo da PplX se mostram diferentes para as distintas aplicacdes do pré-farmaco, sendo que o
grupo que recebeu a solucdo diretamente na lesdo mostrou uma producdo menor de PplX comparada
a entrega sistémica. Apesar desses dados, é necessario realizar a analise das imagens de campo amplo,
onde poderemos também avaliar se existe seletividade da produg¢do da PplX nas regiGes de lesGes.
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Abordaremos o ruido de fase através do modelo de spin e béson, com uma densidade espectral do banho
bosénico éhmica. (1) O calculo da descoeréncia de um qubit de memoéria foi feito analiticamente para
obtermos a soluc3o exata do sistema global, incluindo o qubit e o banho, através da resolu¢io da equacio
de Schrodinger. Também foi feito o calculo analitico da solugdo da equagdo mestra ndo markoviana. A
realizacdo destes calculos indicam que estas respostas s3o idénticas. Pretendemos encontrar a resposta
para a raz3o da coincidéncia e entender se é ou n3o possivel obter a protecdo contra o ruido para um
qubit de memoria no contexto do procedimento de desacoplamento dindmico continuo no limite em que
o ruido se torna markoviano.
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Melanina é um termo utilizado para denominar uma série de pigmentos naturais encontrados em uma
abrangente gama de organismos. A principal funcdo conhecida da melanina é a fotoprotecdo devido a
sua alta capacidade de absor¢do e espalhamento de luz visivel. (1-2) Além disso, o desenvolvimento
de novas aplicacdes em moléculas estruturalmente parecidas com a melanina aumentou o interesse no
entendimento da estrutura desse tipo de aglomerados. Neste contexto, o entendimento dos mecanismos
envolvidos no processo de formacdo de aglomerados de melanina é de fundamental importancia para
a implementacdo das novas aplicagBes supracitadas. (3) Portanto, esse trabalho visa realizar a
caracterizacdo Optica, definicio de caracteristicas Gnicas e comparacdo entre melaninas produzidas
sinteticamente, por células de mamiferos e por fungos. Experimentos de microscopia confocal com
excitagdo por dois fétons (acrénimo do inglés para Two photon excitation - TPE) em 800nm foram
conduzidos em células de melanoma murino (B16F10), Rhizopus oryzae e melanina sintética a fim de
analisar a emiss3o de fluorescéncia estacionaria em funcio da forma de producdo da melanina. Particulas
de melanina extraidas de células e diluidas em NaOH foram caracterizadas por microscopia confocal de
transmissdo e microscopia de fluorescéncia TPE. Essas duas técnicas em conjunto forneceram informacio
necessaria para estimar o tamanho das particulas de melanina. Os menores particulados mediram
entre 0,5um a 1,2pm. O fungo Rhizopus oryzae também foi caracterizado e apresentou larga banda
emissdo de fluorescéncia. Além disso, melanina medida em diferentes regides de células B16F10 (intra
ou extracelular) foram separadamente analisadas e mostraram uma diferenca média de 10% no intervalo
de comprimento de onda entre 650nm e 700nm na fluorescéncia espectral adquirida por TPE. A melanina
extracelular apresentou um sinal de fluorescéncia menos disperso e com menor intensidade nesse intervalo
de comprimento de onda, quando comparado com a melanina interna.
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The polarization state is a fundamental property of light, and its manipulation exhibits important
applications in transmitting information on optical technologies. The development of polarization
controllers on the nanoscale with noble materials has attracted the attention of researchers in the last
decades. In this scenario, plasmonic structures in thin metals exhibit remarkable properties such as the
generation of surface plasmon polaritons (SPPs) and extraordinary optical transmission (EOT), which is
a consequence of the SPP-light coupling and can be used for polarization controlling. For instance, the
bull's eye nanostructures give rise to beaming with a focusing property on the subwavelength regime. (1)
They can be implemented for linear polarization selection modifying the geometry of the aperture. In this
research, different plasmonic bull's eye structures were fabricated in gold films on Er®*-doped tellurite
glass for linear polarization manipulation at 1.5 um. All nanostructures exhibit an elliptical aperture,
which filters parallel electric field components to their major axis. Here, the ErT is excited under 980
nm and emits at 1.5 um. Such wavelength is used in optical communications. Afterwards, the emitted
light interacts with the plasmonic structure, where light and SPP couple and generate EOT through
the aperture. This EOT is polarized parallel to the minor axis of the aperture. A linear polarizer is at
the entrance of a photodetector, and the collected signal obeys Malu's law of polarization varying the
polarizer angle. Therefore, the system acts as a nano-polarizer and can be implemented for photonic and
signal-processing applications.
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Developing protocols for preserving information in quantum systems is a fundamental pursuit in realizing
practical quantum computation. In this regard, the Quantum Zeno Effect has emerged as a widely utilized
technique to safeguard classical information stored in quantum systems. (1) However, existing results
pertaining to this method often assume operations performed infinitely quickly on the system of interest,
which only serves as an approximation to real-world scenarios, where the temporal resolution of any
experimental apparatus is inherently finite. (2) In this study, we go beyond this conventional assumption
and derive the effective Zeno dynamics for any time interval between operations. Our analysis considers
a qubit undergoing thermalization, as described by a generalized amplitude damping channel, while the
operations performed consist of projections onto an orthonormal basis that may or may not coincide
with the pointer basis to which the system is thermalizing. By obtaining the probability of successfully
storing a bit of information after a given time, we investigate the performance of the protocol in two
important scenarios: the limit of many interventions, with a first-order correction to the Zeno limit,
and the limit of very few interventions. In doing so, we provide valuable insights into the protocol’s
performance by establishing bounds on its efficacy. These findings enhance our understanding of the
practical applicability of the Quantum Zeno Effect in preserving classical information stored in quantum
systems, allowing for better design and optimization of quantum information processing protocols.
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Os transistores organicos por efeito de campo (OFETs) desempenham um papel fundamental na eletrénica
organica, assim como os transistores convencionais desempenham na eletrénica. A camada dielétrica
é um componente crucial desses dispositivos, e suas caracteristicas tém um impacto significativo na
eficiéencia dos OFETs. Por exemplo, a escolha das caracteristicas dessa camada afeta diretamente a
corrente de fuga de porta e a tens3o de operacdo dos dispositivos. Portanto, a compreensdo dos eventos
fisicos e quimicos que ocorrem na camada dielétrica é essencial para o aprimoramento dos OFETs.
Neste estudo, comparamos transistores a base do polimero semicondutor poli(3-hexiltiofeno) (P3HT)
com dielétricos organico (PMMA) e inorganico (AlOx). Nosso objetivo foi analisar as caracteristicas
elétricas de cada tipo, fornecendo informacdes relevantes para trabalhos futuros. Os resultados mostraram
que os transistores com AlOx operam com tensdes aplicadas da ordem de 5V, sendo adequados para
aplicacdes de baixa tensdo, enquanto os transistores com dielétrico orgdnico requerem tensdes de
operacdo mais elevadas ( 80V). Essa diferenca é atribuida ao valor da constante dielétrica de cada
material (entre 7,5 e 15 para AlIO e 3 para o PMMA, assim como a espessura e condutividade das
camadas dielétricas. (1-2) Embora os dielétricos organicos polares, como o PMMA, exijam alta tenso
de operacdo, eles sdo cientificamente interessantes devido a orientacdo dos grupos polares em resposta
ao campo elétrico aplicado. Esse alinhamento molecular pode ser utilizado para mapear o campo elétrico
(e consequentemente a distribuicdo de cargas) ao longo do canal de OFETs. Como trabalho futuro, a
espectroscopia por geracdo de soma de frequéncias (espectroscopia SFG) sera utilizada para investigar
o alinhamento dos grupos polares e, consequentemente, o campo elétrico no dielétrico, sem danificar
o dispositivo ou alterar a distribuicdo de cargas sondada. (3) Portanto, tanto os transistores com
dielétrico inorganico quanto os com dielétrico organico tém aplicagdes promissoras na ciéncia e tecnologia,
justificando a quantidade significativa de pesquisas dedicadas a eles.
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Este projeto de pesquisa tem como principal objetivo desenvolver um framework para aplicacdes cientificas
de inteligéncia artificial (IA). O framework consiste em uma colecdo integrada de componentes que
colaboram para produzir uma arquitetura reutilizavel dado uma categoria de aplicativos relacionados.
(1) Nos altimos anos, a area de IA experimentou um crescimento explosivo, a medida que se concentrou
na criacdo de dispositivos capazes de exibir comportamentos identificados como inteligentes, impactando
significativamente o campo e impulsionando a inovagdo tecnolégica. (2) Entretanto, a disseminagao
e compartilhamento de modelos de IA desenvolvidos representam um desafio significativo no campo,
dada a complexidade em tornar esses modelos acessiveis e utilizdveis pela comunidade cientifica e pela
sociedade em geral. Nesse contexto, almeja-se desenvolver um framework inovador que permita aos
pesquisadores da area de |A desenvolverem suas aplicacdes cientificas de forma agil e intuitiva, ao mesmo
tempo em que promovem a difusdo e compartilhamento dos resultados obtidos, ampliando o impacto
e a acessibilidade das pesquisas realizadas. Para alcancar este propésito, as Redes Neurais Artificiais
(RNAs), modelos computacionais inspirados no funcionamento de neurénios biolégicos, auxiliara no
processo de capacitar o framework em identificar, catalogar, armazenar e reconhecer padrdes, o que
é fundamental para diversas aplicagdes, incluindo analise de dados e processamento de imagens. (3)
Além disso, pretende-se criar uma interface que facilite a integracdo do usuério e maximize a usabilidade
da aplicacdo desenvolvida. Para atingir os objetivos propostos, serd realizada uma analise detalhada
das melhores praticas de desenvolvimento, selecdo de ferramentas adequadas e aplicacdo de técnicas
de aprendizado de maquina. Sera utilizado um servidor para conduzir simulacdes e testes para garantir
a eficacia e usabilidade do framework. Espera-se que este projeto contribua significativamente para o
avanco da pesquisa e inovacdo em aplicacdes cientificas de IA. O desenvolvimento do framework permitira
que os pesquisadores tenham uma ferramenta poderosa e amigavel para operar em diversas plataformas,
facilitando e agilizando a producio de projetos e pesquisas. O framework resultante proporcionarad uma
nova abordagem para a criacdo de interfaces que integrem o usuario de forma eficiente a aplicacio
desenvolvida, isso permitira a elaboracio de projetos especificos em uma base comum. Além disso, o
framework acelera a implantacdo na sociedade de solucdes desenvolvidas na academia, promovendo o
avanco da |A e suas aplicacdes praticas. Em resumo, este projeto busca criar um framework inovador
para o desenvolvimento de sistemas integrados méveis e web, capaz de auxiliar em aplicacdes cientificas
que lidam com analise de dados e inteligéncia artificial. Pretende-se desenvolver uma solucio versatil,
acessivel e eficiente, permitindo que pesquisadores e cientistas realizem suas atividades de forma agil e
maximizem o impacto de suas descobertas no campo da inteligéncia artificial.
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No ramo da engenharia civil, muitos materiais sdo de grande utilidade a depender da aplicacdo desejada,
tais como rigidez, forma e propriedade fisico-quimica da estrutura. Dentre uma variedade de materiais,
a presente pesquisa tem como objetivo o estudo do material conhecido como argamassa, um produto
constituido de cimento e aditivos quimicos que quando adicionado a agua se torna uma pasta viscosa
e aderente. No emprego desta substancia, é utilizado o termo Open Time.(OT), referente ao tempo
disponivel que o material possui decorrido desde o seu preparo até sua aplicacdo para que haja uma boa
adesdo. (1) O OT é influenciado diretamente pelos mecanismos de secagem e hidratagdo caracteristicos
da argamassa, no entanto, o comportamento de tais mecanismos n3o sio completamente entendidos,
sendo uma questdo em aberto nesta area de pesquisa. (1) E conhecido que & possivel controlar o
OT através da adicdo de compostos quimicos na formulacdo da argamassa, um composto utilizado
atualmente é o methylhydroxyethylcellulose.(HMEC), cuja a adi¢do de pequenas concentra¢des ja alteram
significativamente os tempos de hidratacdo e secagem. (1-2) O principal interesse aqui em questdo
é estudar a influéncia do HMEC em diferentes formulacdes e concentracdes, através de técnicas de
Relaxometria e imagens por Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) aplicada aos nucleos de atomos de
hidrogénio (*H) presentes nas amostras. O uso de técnicas de RMN para estudo de materiais aplicados
a engenharia civil tem se tornado de grande popularidade devido ao seu carater no invasivo, permitindo
acompanhar a evolugdo dos materiais sem interferéncias no sistema. (3)
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A resisténcia microbiana aos antibi6ticos tem se tornado um dos principais riscos a satde pablica mundial.
Tendo em consideracdo apenas a resisténcia antimicrobiana, estima-se que até 700 mil mortes podem
ocorrer anualmente, e caso essa essa situacdo n3o seja controlada, este nimero pode aumentar para mais
de 10 milhdes por ano até 2050 e um custo econdmico global estimado em 100 trilhdes de délares. (1)
InfeccBes hospitalares ja sdo um problema grave de satde publica, gerando milhares de mortes diarias
e tendo como consequéncia, os constantes aumentos nos custos dos tratamentos médicos avaliados
atualmente em $33 bilhdes nos Estados Unidos e €13 a €24 bilhdes na Unido Europeia por ano. Um
modo natural da obtenc3o de resisténcia antimicrobiana por certas espécies de bactérias é a formacio
de biofilmes. Biofilmes sdo estruturas complexas que agregam células microbianas dentro de uma matriz
extracelular composta majoritariamente por exopolissacarideos (EPS), DNA extracelular e proteinas, onde
os EPS comp&em a principal fragdo em cerca de 85%. (2) Como estes EPS s3o de grande importancia
para a formacdo e manutencio do biofilmes, enzimas ativas em carboidratos complexos serdo utilizadas
para a degradacdo do biofilme bacteriano. Em especial, serdo usadas glicosil hidrolases (GHs), que
agem principalmente na despolimerizacdo de polissacarideos, das familias GH9 e GH48 que atuam como
celulases. (3) No contexto deste trabalho, propomos conduzir estudos de enzimas ativas em carboidratos
complexos com potencial na degradacdo e prevencio da formacgdo dos biofilmes bacterianos utilizando
técnicas biofisicas, estruturais e de enzimologia molecular.
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Topological insulators are novel phases of matter characterized by the existence of gapless edge (2D) or
surface (3D) states. Similarly, topological superconductors are predicted to host Majorana zero modes
that could be used for topological quantum computing. (1) In this work, we consider a quantum
anomalous Hall state (QAH) in proximity with an s-wave superconductor first studied by Qi et al. (2) By
analyzing its bulk energy bands as a function of the model parameters, we construct the phase diagram
of the system and show the existence of a topological superconducting phase that hosts chiral Majorana
edge states via the bulk-edge correspondence. This is further corroborated by the numerical study of the
system on a strip geometry.
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As células solares organicas (OSC) sdo dispositivos baseados em pequenas moléculas ou polimeros
conjugados, capazes de transformar energia luminosa em corrente elétrica. (1) Esses dispositivos tém
atraido a atencdo da comunidade cientifica devido ao baixo custo de fabricacdo, compatibilidade com
eletrénicos flexiveis e eficiéncias que se aproximam das do silicio semicristalino. Apesar das altas
eficiéncias das OSCs, ha uma falta de estudos cientificos que investiguem os processos de degradacéo
em uso continuo e em condi¢cdes ambientes. O primeiro passo rumo a padronizagdo nos testes de
confiabilidade/estabilidade das OSCs foi dado em 2011 durante o Intentional Summer on Organic
Photovoltaic Stability (ISOS), onde diretrizes e protocolos de teste foram estabelecidos. (2) No entanto,
os protocolos do ISOS ainda ndo sdo completamente seguidos pela comunidade de OSCs, tornando os
dados de degradacido em fotovoltaicos dificeis de serem comparados e replicados. Portanto, este trabalho
tem como foco de desenvolver uma instrumentacdo a fim de estudar a estabilidade e os fenédmenos de
degradagdo em operagdo continua dos dispositivos fotovoltaicos em condicdes do exterior , seguindo os
protocolos do ISOS. Para isso, foram utilizadas camadas ativas produzidas a partir de uma mistura de
polimero de P3HT - poli(3-hexiltiofeno) - com PC61BM - acido [6,6]-fenil-C61-butirico -, com area de
0,045 cm2 e a estrutura convencional ITO/PEDOT:PSS/P3HT:PCBM/Ca/Al, que é uma estrutura bem
conhecida de células solares orgénicas de heterojungdo em massa (BHJ). A caracterizag&o foi realizada
utilizando um simulador solar classe AAA da ThermoOriel e uma fonte e medidor 238 da Keithley.
Medidas de corrente e tensdo (J-V) sob iluminagdo (100 mW/cm2) foram obtidas, permitindo extrair
caracteristicas e parametros das OSCs. Os dispositivos novos apresentaram um valor médio de densidade
de corrente de curto-circuito (JSC) de 10 mA/cm2, tensdo de circuito aberto (VOC) de 0,62 V, fator
de preenchimento (FF) de 51% e eficiéncia de conversdo de energia (PCE) de 3%. Com o intuito de
monitorar a degradacdo em operacdes continuas, um sistema foi desenvolvido, utilizando Arduinos, relés
e sensores de temperatura, irradidncia e umidade relativa nas condigdes ambientes. Seguindo o protocolo
de teste ISOS-O-2 aqui, o dispositivo é exposto ao ar atmosférico, sem encapsulamento adicional. (2)
Os resultados indicaram que o dispositivo manteve 80% de sua eficiéncia de conversdo de energia (PCE)
(T80) apéds 20 horas de operagdo continua, enquanto a densidade de corrente de curto-circuito (JSC)
e o fator de preenchimento (FF) cairam para 80% de seus valores iniciais somente apés 30 e 60 horas
de operagdo, respectivamente. Além disso, a tensdo de circuito aberto (VOC) permaneceu constante
durante todo o teste. Reafirma-se que o oxigénio &€ um dos principais fatores que influenciam a degradacéo
de um dispositivo fotovoltaico, e sdo discutidas diretrizes para melhorar a vida atil das OSCs em operacio
continua.

Palavras-chave: Solar cells. 1ISOS protocols. Estabilidade.

285



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

Agéncia de fomento: CNPq (380849/2023-2)
Referéncias:

1 DOUMON, N. Y. The degradation of organic solar cells: from chemistry to device physics through
materials. Groningen: University of Groningen, 2019.

2 REESE, M. O. et al. Consensus stability testing protocols for organic photovoltaic materials and
devices. Solar Energy Materials and Solar Cells, v. 95, n. 5, p. 1253-1267, May 2011.

286



F l 8 SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, S3o Carlos-SP

PG139
Dynamic of vortex in a dipolar BEC bubble

BERETA, Salvio Jacob'; SANTARELLI, Ménica Andrioli Caracanhas!

salviojacobbereta@yahoo.com.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

In this project is presented a semi-analytical solution to the density profile of a Bose-Einstein condensate
(BEC) with dipolar interaction in a quasi-2D shell potential. This solution will allow us to determine
each term that compose the system total energy, and will help to understand the cloud collapse. There
theoretical models for purely 2D shell where the cloud does not collapse even for high dipole interaction.
(1) However, we verified numerically that for quasi 2D shell the BEC dipolar cloud can collapse when
the ratio of the dipolar interaction and the contact interaction parameters are order of 1. The dipolar
energy increases with the density, our numerical simulations presents that for higher number of particles
and confinement this ratio is smaller to collapse the cloud. We intend to apply our ansatz to determine
these critical parameter values. With our analytical solution for the stationary dipolar BEC, it is possible
to solve the dynamics of the vortices in the shell through the time-dependent Lagrangia formalism, using
the results obtained by the author'and already published. (2)
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Porphyrin's molecular structure confers the ability to efficiently generate singlet oxygen, which is the
primary cytotoxic agent responsible for the elimination of cancer cells, and this efficiency is related to the
formation of molecules at the triplet long lifetime excited state. (1) Organic molecules exhibiting nonlinear
optical responses have key advantages because of their potentially increasing depth of light penetration
in tissue. (2) In this work, to complement the triplet study, we report on the study of two-photon
absorption (TPA) spectra of a series of tetraphenyl porphyrin with chalcone derivatives groups in its
neutral and cationic forms. It was expected that the electronic nature of porphyrins leads to a significant
change in two-photon absorption cross-sections due to different electron-accepting groups and symmetry
changes, influencing the TPA magnitude with distinct chalcone derivatives, which is extremely important
in applications such as fluorescent bioprobes. (3) As it is known, so far, in the literature a few works report
measurements on TPA cross-sections in porphyrins molecules, which is known to be difficult because of
the easy aggregation of those at low molar concentrations. Thus, to circumvent this problem, we have
set up a technique based on monitoring the fluorescence induced by a two-photon absorption that can
be used for solutions at very low concentrations, avoiding aggregation.
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Diversas tarefas de aprendizado de maquina podem ser formuladas como a predicdo de interacBes entre
pares de entidades, muitas vezes representando relacdes entre objetos de duas classes distintas. Exemplos
de tais tarefas sdo abundantes na biologia molecular computacional e incluem a predicdo de interagcdes
entre proteinas, entre proteinas e farmacos, entre proteinas e RNAs longos ndo codificantes (IncRNA)
e entre microRNAs e RNAs mensageiros. O presente trabalho visa estudar e aprimorar algoritmos
de aprendizado especificamente voltados a resolver esse tipo de problema, propondo modificacées
que melhorem tanto sua performance de predicdo como sua complexidade computacional. Aspectos
complicantes dos problemas de predicdo de interacbes sdo as altas dimensionalidade e esparsidade dos
rétulos disponiveis, que se originam natureza quadratica do nimero de possiveis pares em relacdo ao
namero de entidades de cada tipo. Como consequéncia, uma parcela pequena das possiveis interacées sdo
experimentalmente verificadas e compdem o conjunto de dados de treinamento, e a maioria das interacdes
sdo desconhecidas. Tal cenério, por vezes denotado positive-unlabeled learning, coloca nudncias na forma
como o treinamento dos modelos é realizado e sugere que abordagens semi-supervisionadas, em que
agrupamentos de entidades comp&em o processo de treinamento, podem apresentar vantagens conforme
o nimero de intera¢des desconhecidas aumenta. (1) Assim, propomos algoritmos baseados em arvores
de decisdo semi-supervisionadas que operam diretamente sobre redes bipartidas, e os comparamos com
modelos ja bem estabelecidos na literatura. Mostramos desempenho de predicdo competitivo com o
estado-da-arte em diferentes tarefas de predicdo de interacdes, e ganhos no tempo de treinamento sdo
demonstrados para as adaptacdes de algoritmo desenvolvidas em relacdo aos modelos originais. Espera-se
que as ideias discutidas e ferramentas disponibilizadas possam fomentar o estudo das arvores bipartidas
e permitir que dados cada vez mais volumosos sejam levados integralmente em consideragio.
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Este trabalho é a continuacdo de uma série de estudos que buscam demonstrar a viabilidade do uso de
técnicas fotdnicas acopladas a maquinas de suporte de 6rgdos durante o transplante renal para evitar
a contaminacdo do doador para o receptor. Atualmente, existe um grande nimero de érgdos que sdo
deixados para serem transplantados em decorréncia da infecgdo por esses patégenos. (1) O transplante
renal é atualmente uma atividade que melhora a qualidade de vida em pacientes com insuficiéncia renal
irreversivel (doenga renal cronica), que se tornou um problema de satde piblica mundial. (2) Somado
a isso, a Associacdo Brasileira de Transplante de Orgdos aponta que S3o Paulo é a cidade com mais
pacientes em fila de espera para doagdo de rins, com um total de 14.330 pessoas (3), dados que agregam
importancia a pesquisa. A expectativa do estudo é eliminar ou reduzir a carga bacteriana do liquido
refundido pelo 6rgdo e dos residuos bacterianos que permanecem em seu tecido, garantindo o sucesso da
descontaminagdo. A radiagdo ultravioleta C (UV-C) foi utilizada com a combinagdo de ultrassom (US)
e/ou adicdo do detergente Tween 80% ou Ps80% no fluido de perfusdo do 6rgdo para descontaminar o
fluido de perfusio circulante do rim ex-vivo.para transplante durante 4 horas de perfusio. A técnica UV-C
pode reduzir 100% da carga microbiana na solu¢do de preservacdo em menos de 2 h de irradiacdo durante
a perfusdo do 6rgdo, enquanto que apds a aplicacdo do US a mesma carga bacteriana inicial é recuperada
nos tecidos renais perfundidos. Experimentos preliminares com Ps80% no fluido de preservacdo durante
a perfusdo possivelmente mostram mais liberacdo bacteriana ap6s a maceracdo do érgdo. Possiveis
melhorias no processo de descontaminagdo circulante de rins suinos em solugcdo de preservagio de HTK
por irradiacdo de UV-C em combinacido com Ps80% sio destacadas e o US neste estudo n3o teve
sucesso na remocdo de microorganismos. Por outro lado, UV-C continua sendo uma excelente técnica
para descontaminacio de S. aureus.no liquido.
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A malaria é uma doenca infecciosa causada por protozoarios do género Plasmodium ssp..Apesar do
sucesso significativo do combate 3 doenca nas duas altimas décadas, em 2020 houve uma estimativa
de 241 milhdes de casos e 627000 6bitos devido a malaria. O surgimento de parasitos resistentes aos
antimalaricos padrdes contribui para a persisténcia desses quadros endémicos. Dessa forma, é de extrema
importancia a descoberta de compostos potentes e com mecanismos de acdo inovadores. Para isso, a
estratégia de modulacio das vias de sinalizacdo mediada por proteinas quinases tem sido explorada para
inibir o desenvolvimento do parasito e combater a infecgdo. (1) A proteina quinase 3 ciclina-dependente
(CLK3) & um alvo validado, sendo essencial para multiplos estagios do parasito P. falciparum. incluindo
o estagio sanguineo, hepatico e sexual. Essa enzima catalisa reacdes de fosforilacdo de proteinas ricas
em serina-arginina, responsaveis na regulacdo de splicing alternativos impactando no processamento
pos-traducional do RNA do parasito. Nesse sentido, selecionamos a quinase CLK3 para a elucidagdo
estrutural e a descoberta de inibidores como candidatos a compostos lideres para a malaria. (2) Assim,
o objetivo central deste trabalho é o estudo estrutural de um alvo validado e a analise da relagdo entre
estrutura e atividade de compostos para a descoberta de novos inibidores de classes moleculares diversas.
Para isso, foi realizado o estudo da estrutura e funcdo enzimatica através dos relatos na literatura e
dos bancos de dados PlasmoDB. AlphaFoldDB.e InterPro. A partir disso, selecionamos duas partes da
sequéncia do gene Pf.CLK3 (PF3D71114700), uma referente a proteina inteira (CLK3) e outra somente
do dominio catalitico (CLK3 truncada). Para isolar a sequéncia desses genes, foi realizado o cultivo in
vitro da cepa sensivel 3D7 do parasito P. falciparum.e purificado seu RNA total para a confeccdo de uma
biblioteca de cDNA do estagio de trofozoitos. Em seguida, utilizando a técnica de biologia molecular
Reag¢do em Cadeia da Polimerase (PCR), foram isolados e clonados os genes CLK3 e CLK3-truncada
em vetores para a expressdo em E. coli.(pET-M11/LIC e pET-Trx/LIC, ambas com a Histag) e em S.
cerevisiae.(pBTEV, que possui a enzima GFP fusionada no C-terminal). Posteriormente, foram realizados
diversos testes de expressdo com as cepas bacterianas BL21, Rosetta 2, Rosetta Gami Plyss. A analise da
expressdo foi feita pela identificacdo das bandas proteicas em gel de poliacrilamida e analise com Western
Blot.utilizando anticorpos Anti-His, mostrando a inexisténcia de expressdo de ambas as proteinas nesse
sistema heterdlogo. Consecutivamente, foi realizado o teste de expressdo em S. cerevisiae.selecionando
24 coldnias positivas, analisando a expressdo por meio do sinal de fluorescéncia da GFP. Nesse altimo
teste, foram identificadas colénias cuja expressdo heteréloga mostrou-se promissora. A partir disso,
sera estudada a otimizagdo da expressdo proteica, para em seguida realizar a purificagdo, cristalizacdo,
resolucdo da estrutura e estudos computacionais para encontrar possiveis inibidores dessa quinase.
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Os biossurfactantes (BS) sdo compostos produzidos por microorganismos que possuem propriedades
surfactantes, permitindo que se distribuam eficazmente na interface 6leo/agua e reduzam as tensdes
superficiais e interfaciais. (1) Sua aplicabilidade é vasta em diversos setores, na industria de petréleo, esses
compostos podem ser particularmente Gteis em processos de recuperacdo terciaria de petréleo, também
conhecidos como MEOR. (2) Este trabalho teve como objetivo avaliar as fragdes de um biossurfactante
semipurificado produzido pela linhagem bacteriana identificada como Bacillus alveayuensis.Ar35D5,
utilizando sacarose e ureia como fontes de carbono e nitrogénio. O foco do estudo era determinar
qual fracdo desse biossurfactante semipurificado demonstraria maior potencial para ser empregado em
processos de MEOR. Para isso, utilizou-se o teste de inversdo de molhabilidade de rocha carbonatica
e posteriormente se procedeu com a caracterizacdo do tipo de biossurfactante identificado. Bacillus
alveayuensis.foi cultivado em Meio Mineral com sacarose e ureia (C/N: 2/1), a 55°C, por 144 horas.
As células bacterianas foram entdo removidas por centrifugacdo e o sobrenadante acidificado com HCI
(5N) a pH 2,0 e armazenado overnight a 4°C. Os precipitados recolhidos foram reajustados para pH 7,0 e
liofilizados para obtencdo do BS-Bruto. Este passou por uma extracdo com cloroférmio, sendo em seguida
seco e purificado parcialmente em uma coluna de silica gel. Para isso, amostras de 0,1% do BS-Extraido
foram dissolvidas em agua ultrapurificada, adicionadas a coluna e eluidas com acetonitrila em gradientes
crescentes de 25%, 45%, 60%, 75% e 100%. As fracdes obtidas foram liofilizadas resultando no produto
final, o BS-Semipurificado. Amostras do BS-Semipurificado (25%, 45%, 60% e 75%) foram avaliadas
através do teste de inversdo de molhabilidade de rocha carbonatica, conforme o método de Washburn
(3), com o uso de um tensiémetro (Sigma 701 — OneAttension). O procedimento envolveu a adi¢do de
0,2 g de rocha carbonatica molhavel a 6leo a um cilindro de vidro com fundo poroso, que foi em seguida
imerso nas solucdes contendo 0,1% das respectivas fracdes de biossurfactante em teste. O aparelho
registrou a quantidade de solucdo absorvida pelo cilindro por capilaridade ao longo de 30 minutos. Para
fins de controle, utilizou-se o surfactante quimico Tergitol (Sigma) na concentra¢do de 0,1% e 100 ppm
como controle positivo, e dgua destilada para o controle negativo. Posteriormente, a identificacio do tipo
de biossurfactante foi realizada por espectrometria de massas (Maldi-TOF), usando a surfactina (Sigma)
como referéncia para comparagdo dos picos espectrométricos. Os resultados obtidos das amostras de
BS-semipurificado indicaram que a fragdo de 60% (BS-Semi60%) exibiu a maior capacidade de alterar a
molhabilidade do carbonato tratado com éleo, superando as demais fracées testadas e o controle positivo
do surfactante Tergitol a 0,01%. A anélise espectrométrica da fracdo BS-Semi60% revelou a presenca
de um biossurfactante do tipo lipopeptideo, apresentando picos caracteristicos de iturina e surfactina.
Tais descobertas evidenciam que a fracdo BS-Semi60% possui potencial promissor para aplicacio em
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processos de recuperagdo terciaria de petréleo (MEOR).
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One of the most common polymers used as active material in organic electrochemical transistors (OECTs)
is the PEDOT:PSS. This happens due to his high conductivity and stability in water. Being a depletion
mode material, the transistor’s current is controlled by the de-doping of the PEDOT:PSS channel, with
ions from the electrolyte layer. That is, the device is initially in the on state and it is turned off by
the diffusion of cations from the electrolyte. A ratio between the on and off currents can be used
to quantize the efficiency of the de-doping. This is the on/off ratio of the transistor, and it is an
important parameter to be analyzed when thinking in sensing applications. Common on/off ratios for
PEDOT:PSS-based OECTs with aqueous electrolytes are in the order of 10%. (1) Here, we achieved a
high on/off ratio of 10° using an ionic gel as electrolyte layer. The gel consists of PVA as the polymer
matrix and [BMIM][HSO,] as the ionic liquid. This record on/off ratio indicates a good de-doping of
the PSS chains, which leads to a very low off current in the order of 107® A. While needing a more
deep understanding of the de-doping mechanism, it probably comes from two effects. One is the low
energy barrier for ions, due to the small phase difference between the solid channel and the semi-solid
electrolyte. The other is the low leakage current due to the more resistive electrolyte. The use of ionic
gel in PEDOT:PSS-based OECTs are a novelty and can pave the way for devices with higher on/off
ratios.
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No contexto de sustentabilidade e uso consciente de matérias-primas, o aproveitamento de residuos
agro-industriais para obtencdo de produtos de valor agregado tem sido um tépico de grande interesse
nos Gltimos anos. N&o obstante, a recalcitrincia da biomassa se apresenta como o maior desafio
para sua degradacdo, uma vez que limita o acesso de enzimas aos diferentes polimeros da parede
celular vegetal. Nesse sentido, a descoberta de monooxigenases liticas de polissacarideos (LPMOs)
tem revolucionado o processo de despolimerizacdo de biopolimeros como a celulose, hemicelulose e
quitina, principalmente apds a avaliacdo do papel da luz enquanto fonte de energia limpa e renovavel
como facilitador da decomposicdo da matéria vegetal. (1) Trabalhos recentes trouxeram clorofilina,
TiO2, lignina e exoesqueleto de insetos como compostos capazes de utilizar essa energia provinda da luz
para alimentar sistemas contendo LPMOs; atuando tanto como fonte de elétrons para reducio do cobre
catalitico da enzima, quanto na geracdo de peréxido de hidrogénio como co-substrato para promover a
oxidagcdo do substrato. (1-3) Ndo ha relatos do uso de fotossensibilizadores, tipicamente empregados
na terapia fotodindmica (PDT), como alternativas para a composi¢do de fotobiossistemas com LPMOs.
O projeto em questdo se propds estudar a clivagem oxidativa de celulose amorfa utilizando a LPMO
de Myceliophthora thermophila.(MtLPMO9A) como modelo para a fotoativagdo de monooxigenases na
presenca de fotossentibilizadores/luz, com &nfase no azul de metileno (AM, fotossensibilizador Tipo
). Resultados revelaram que, na presenca de luz, AM sozinho é suficiente para ativar a MtLPMO9A,
tornando desnecessaria a adi¢cdo de um agente redutor externo como doador de elétrons (ex: acido
ascorbico). Observamos, também, que assim como nos demais fotobiossistemas discutidos na literatura,
sistemas formados por AM/LPMO/luz produzem H202 in situ, o que & crucial para a atividade da
LPMO. No entanto, a geracio de perdxido induzida por luz se apresentou como uma faca de dois gumes:
por um lado, quando em pequenas quantidades, aumenta a atividade catalitica da enzima, e por outro,
seu excesso é acompanhado por inativacdo da LPMO devido a danos oxidativos em seu centro catalitico.
Experimento com bissulfito de sédio, um consumidor quimico de H202, enfatizaram essas conclusdes ao
resguardar a monooxigenase de efeitos deletérios causados por espécies reativas de oxigénio. Ademais,
confirmamos o papel do radical superéxido, produzido no fotobiossistema PDT, como agente redutor
de LPMOs. Por fim, comparamos a eficacia de fotossensibilizadores Tipo | e Tipo Il na ativacdo da
MtLPMOOA, e hipotetizamos que apenas os do Tipo | sdo capazes de alimentar os fotobiossistemas.
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acao de agentes antimicrobianos em células individuais
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A técnica do aprisionamento 6ptico permite manipular células procariéticas, eucariéticas e virus de
forma n3o invasiva, despertando grande interesse em estudos de biologia e fisica biomolecular. (1)
Neste trabalho, usaremos um sistema de pinca éptica que emprega dois lasers: um laser infravermelho
(980 nm) para aprisionar as particulas e um segundo laser de luz visivel (532 nm) para detectar seu
movimento. Uma lente objetiva de alta abertura numérica é empregada para concentrar a luz do
primeiro laser na regido de aprisionamento e coletar imagens e dados da regido focal. A partir dessas
informacdes, podemos realizar analises estatisticas do sinal para interpretar o movimento das particulas
confinadas opticamente, o que permite criar quantificadores de interesse fisico ou biol6gico. Por exemplo,
ao aprisionar células bacterianas, buscamos identificar diferencas no padrdo de movimento browniano
causadas pelo movimento flagelar da célula, que € uma particula ativa devido a sua fonte interna de
energia (2), ao contrario de particulas passivas impulsionadas apenas por flutuagdes térmicas. Essa
comparacdo é atil para determinar a vitalidade celular na presenca de agentes antimicrobianos, permitindo
estudos dindmicos precisos sobre esses agentes (3) e também explorar informacdes fisicas relacionadas a
analise termodindmica do movimento celular. (2)
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Autématos celulares e Redes Complexas sdo mecanismos e estratégias para o estudo dos chamados
sistemas complexos, aqueles onde um grande namero de agentes relativamente simples se organizam,
sem a atuagdo de um comando central, em um todo coletivo que cria padrdes, usa informagbes e em
alguns casos pode até evoluir. (1) Enquanto o primeiro é definido como uma estrutura de grade, formada
por componentes (células), que podem apresentar diferentes estados discretos, que variam ou ndo no
tempo, esse dado por passos também discretos, de acordo com regras que dependem do préprio estado da
célula em questdo e dos estados das células dentro de uma vizinhanca, o segundo pode ser definido como
uma estrutura composta por um conjunto de néds (ou vértices) aos quais estdo atrelados um conjunto
de links (ou arestas). Seu grande potencial e abrangéncia ndo sé os consolidaram como ferramentas
desses sistemas como também revelaram sua importancia, voltando a atencdo para si mesmos de forma
a tornarem-se objetos de investigacdo, por exemplo no caso das redes, da chamada ciéncia das redes. (2)
Ainda, alguns autores tém proposto formas de atrela-los e sua composicdo ganha notoriedade e enfoque.
Caso dos Life-Like Network Automata (LLNA), método proposto para o reconhecimento de padrdes em
redes complexas, no qual a estrutura para evolucdo dos autématos celulares ao invés de ser uma grade é
uma rede complexa, cada célula é alocada em um né da rede, e sua evolugdo, baseada nas regras do Jogo
da Vida de Conway, produz padrdes espaco-temporais que provém as informacdes para a classificacdo
das redes. (3) Esse trabalho visa investigar e aprofundar os conhecimentos a respeito desses padrdes a
partir das seguintes perguntas. Existe alguma ordenac3o das células, nés das redes, ideal ou facilitadora
para identificagdo e distingdo dos padrdes de diferentes modelos de redes? A evolugdo desses autématos
e com isso os padrdes sdo sensiveis aos estados iniciais impostos a cada célula? Como esses padrdes
respondem em casos de falhas e ataques as redes? Utilizando-se majoritariamente, até o momento, de
uma base de redes sintéticas compostas de redes de Erd6s-Rényi, mundo-pequeno e de Barabasi-Albert,
avaliou-se a ordenac3o por diferentes medidas estruturais e topolégicas das redes, sendo a melhor por por
grau. Porém, uma vez que varios nds apresentam o mesmo grau, investigou-se o desempate desses nés de
acordo com grau hierarquico, ndo resultando em diferencas significativas. Quanto aos estados iniciais, ou
semente, os estudos desenvolvidos revelaram que os padrdes podem ser sensiveis a posicdo de alocacdo
do estado “um” em relacdo as caracteristicas topoldgicas das redes, a depender do modelo dessas redes.
Ja nos estudos sobre falhas e ataques, os padrdes mostraram-se mantenedores de sua estrutura geral,
quando a semente é aleatéria, para todos esses modelos de redes. Considera-se o aprofundamento desses
estudos no que diz respeito a ordenac3o por caracteristicas ou medidas que n&o estruturais ou topolégicas,
a avaliacdo da tarefa de classificacdo quando aplicadas as diferentes sementes, as quais determinados
modelos mostraram-se sensiveis e a tarefa de classificacdo em redes com falhas ou ataques.
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Semicondutores sdo fundamentais na construcdo de células solares, computadores e celulares menores,
mais rapidos, com maior capacidade de armazenamento, processamento e melhores baterias.
Propriedades dos semicondutores sdo estudadas além de sua composicdo quimica, envolvendo a
compreensdo dos atomos que constituem seu arranjo cristalino. As propriedades fisicas desses materiais
sdo estudadas por meio de suas estruturas de bandas, que do ponto de vista teérico sdo descritas pelo
Hamiltoniano da equacdo de Shrédinger, Hyp = Ey. O método k-p.vem sendo utilizado ha algumas
décadas na construcdo de Hamiltonianos efetivos e fornecem uma descricdo realistica das estruturas
de bandas com baixo custo computacional em relacdo aos métodos de primeiros principios. (1-2) Esta
abordagem permite ajuste de curvas sob dados experimentais para descricdo dos spin-splitting.e fatores-g
efetivos (1-3) A construgdo desses Hamiltonianos utiliza propriedades de simetria do grupo cristalino que
se pretende estudar a partir da teoria de grupos, no entanto, esse processo resulta na dependéncia de
alguns pardmetros. (1,3) O Laboratério de Fisica Computacional do IFSC desenvolveu e utiliza, em
parceria com o QTNano do IQSC, um método que extrai pardmetros por meio de fitting.das estruturas
de bandas previamente calculadas, utilizando o particionamento de Léwdin e termos de massa efetiva
que vao além da ordem zero.(1,3) Para uma descrigdo envolvendo modelos com gap.indireto (topo da
banda de valéncia e fundo da banda condug¢do n3o alinhados), ou mesmo quando o gap.é da ordem do
spin-splitting. e também quando se deseja estudar regides mais distantes do ponto I' na Zona de Brillouin
(ZB), é necessario a inclusdo de mais bandas, o que ainda mantém o custo computacional elevado. Uma
maneira de abordar esse tipo de problema com solucées realisticas &, a partir das simetrias do sistema,
utilizar os termos impares responsaveis por uma abertura mais significativa das energias, com a inclus3o
de vinculos que possibilitem descrever a simetria de inversdo espacial no Hamiltoniano. Essa estratégia
permite uma descricdo mais realistica, levando a uma melhora no fitting.para determinar pardmetros
como a massa efetiva, fatores—g, e parametros de Luttinger e Kane, com menor custo computacional e
podendo ser futuramente integrada a abordagem conhecida por High Throughput in Material Science.
Os fittings.obtidos foram extremamente bons e se mantiveram bem ajustados em regiées mais distantes
do ponto I" na ZB, além de resultarem em pardmetros que estdo em conformidade com os reportados
na literatura para o GaAs na forma Zincblende.
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O dominio da computacdo quantica vem se mostrando como a préxima revolucdo tecnolégica do nosso
tempo. Apesar da teoria ser bem estabelecida e j& existirem diversos algoritmos quanticos, existe
um grande desafio para torna-los Gteis de maneira geral, ja que a constru¢do de qubits estaveis em
larga escala - com milhdes de qubits, é muito sensivel a temperatura e interacdes externas. Existem
diferentes abordagens na construcdo de qubits como uso de fétons emaranhados, supercondutividade,
atomos ou ions aprisionados e também através de materiais semicondutores. Os tamanhos usuais
dos dispositivos semicondutores para producdo de qubits aumentam a expectativa de que uma vez
consolidados possam ser fabricados em escala e encapsulados em circuitos integrados, popularizando
e barateando a tecnologia. Existem diversos sistemas semicondutores cujo estudo podem ser qubits
vidveis e Gteis para o desenvolvimento das tecnologias de computacdo n3o-classicas. Entre os mais
conhecidos, podem ser utilizados redes com impurezas doadoras de elétrons, que s3o étimos qubits
isolados, com excelentes tempos de coeréncia (1) e os Quantum Dots (QD) que sdo mais facilmente
acoplaveis e existe um certo dominio em sua fabricagdo. (2) No caso dos sistemas com impurezas
ndo é facil realizar o acoplamento de maltiplos qubits, além de ser necessario ter uma precisdo quase
atémica no posicionamento do dopante, o que dificulta sua constru¢do. Em geral, os materiais utilizados
para a construgcdo de QD sdo jun¢Bes de arsenetos do tipo IlI-V (GaAs, InAs, AlAs) cuja produgdo é
feita através da epitaxia por feixe molecular, que possui uma baixa densidade de erros. Porém, devido
as possiveis aplicacdes na computacdo quanticausando qubits baseados em spin, existe um crescente
interesse em nanoestruturas de silicio, que no entanto, possuem tamanhos menores (=~ 20 nm) que os
QDs dos arsenetos, devido as massas efetivas serem maiores neste material e portanto sdo um desafio
para sua fabricagdo. (3) Uma abordagem mista poderia usar os QD para mediar a interagdo entre as
impurezas, facilitando a fabricacdo e seu acoplamento. Dessa forma, uma abordagem atomistica, que
em geral produz bons resultados, poderia ser utilizada porém tal abordagem ndo escala muito bem com
o nimero de dtomos. Assim, para tornar possivel tratar sistemas mais realistas de engenharia usaremos o
formalismo de massa efetiva, em que os resultados s3o satisfatérios contanto que as aproximacdes feitas
sejam tais que levem em conta as interacdes mais importantes na descri¢do do sistema.
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In this work, we seek to understand the evolutive dynamics of general quantum systems. For that, the
quantum system is described as an open quantum system, that is, a physical system that can interact
with the environment. Such evolutive dynamics can be represented, in general (for both open and closed
systems), with the formalism of quantum channels, i.e: we get a mapping of density operators onto
density operators that describe the evolution of the system'’s state for every time "t>=0". Moreover, it's
possible to get a description in terms of Master Equations, in which the evolution of the system is given
in terms of a differential equation involving the density operator. As a result, such evolutions may have
a "memory effect", where the state in a posterior time can depend on states from anterior times. These
dynamics are called "Non-Markovian Dynamics". In general, dynamics of open quantum systems are
usually non-Markovian. However, for a range of interesting physical systems, such memory effects can
be neglected and the state in a time t does not depend on the states from anterior times t'<t. By this
approximation, the dynamic of the system is called "Markovian Dynamic". Another important feature
of evolutive dynamics of quantum systems is called Quantum Speed Limit. The Quantum Speed Limit
(QSL) is the time lower bound for a given initial state to evolve to another state. Actually, recent results
have shown that there is no general connection between the quantum speed limit and non-Markovianity.
(1) Moreover, recent works also propose that non-Markovianity can be used to decrease the QSL between
two quantum states. Therefore, the objective of this work is to understand how non-Markovian dynamics
can affect the Quantum speed limit between two quantum states, which is an open problem yet, and
also to understand how the divisibility of the Dynamical Map can affect the QSL.

Palavras-chave: Quantum information. Quantum speed limit. Non-Markovian quantum dynamics.
Agéncia de fomento: CAPES (N&o se aplica)

Referéncias:

1 TEITTINEN, J.; LYYRA, H.; MANISCALCO, S. There is no general connection between the quantum
speed limit and non-Markovianit. New Journal of Physics, v. 21, p. 123041-1-123041-13, Dec. 2019.

306



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

PG152

Characterization of a Dimerized Indocyanine Green
Nanoemulsion as a Photothermal Agent

JASINEVICIUS, Gabriel Oliveiral; KWON, Nahyun?; MARTINELLI, Leticia Palombo!; KASSAB, Giulia?;
BAGNATO, Vanderlei Salvador'; CHEN, Juan?; ZHENG, Gang?, BUZZA, Hilde Harb* KURACHI,
Cristinal

gabriel jasine@ifsc.usp.br

!nstituto de Fisica de S3o Carlos - USP; 2University of Toronto - U of T; 3University Health Network -
UHN: “Pontificia Universidad Catolica de Chile - UC

Photothermal therapy (PTT) has emerged as a promising non-invasive approach for cancer treatment,
harnessing the conversion of light energy into heat to selectively destroy cancer cells while minimizing
damage to healthy tissues. (1) However, the photostability limitations of light-absorbing agents like
Indocyanine green (ICG) and other organic dyes present a significant obstacle to the effectiveness of
PTT. (2) To address this challenge, this study explores the utilization of nanotechnology, specifically
ICG as a surfactant in a nanoemulsion (Nano-dICG). Nano-dICG engineering promoted the formation of
stable ICG dimers in the emulsion shell, resulting in enhanced photostability even during prolonged light
exposure. (3) The characterization of Nano-dICG involved multiple techniques. High-performance liquid
chromatography (HPLC) was employed to determine its chemical composition, purity, and molecular
weight distribution. Transmission electron microscopy (TEM) provided detailed insights into the size,
shape, and structural integrity of the Nano-dICG particles, allowing for morphological assessment. UV-Vis
spectroscopy was employed to measure absorbance properties across various wavelengths, revealing
the light absorption capabilities and spectral characteristics, including the formation of self-assembled
J-aggregates. Fluorescence spectroscopy examined the emission of fluorescence signals, indicating a
decrease in fluorescence compared to the monomeric counterpart. To evaluate the heat conversion and
photostability properties of Nano-dICG, a laser (810 nm, 1 W/cm?) was utilized, and the heat production
performance was assessed using a thermocouple and thermographic camera. These measurements
facilitated the quantification and visualization of the photothermal conversion efficiency in vitro. which
revealed a 2-fold increase in photothermal conversion efficiency and 4-fold slower rate of photodegradation
compared to regular ICG. Phantom models demonstrated a substantial improvement in heat production
following irradiation, reaching 129 °C for Nano-dICG and only 38°C for ICG. Furthermore, an in
vivo.experiment was conducted using Balb/c mice with 4T1 orthotopic tumors to compare the PTT
efficiency of Nano-dICG with that of free ICG molecules and ICG-loaded liposomes. After the intravenous
injection of the compounds and the start of the laser irradiation (825 nm, 0.65 W/cm?), heat production
was monitored using a thermographic camera. The results of this experiment showed a 2-fold increase
in heat production of Nano-dICG compared to regular ICG or liposome ICG. Overall, the development of
Nano-dICG as a stable and efficient light-absorbing agent gives an important insight in overcoming the
photostability limitations associated with monomeric cyanine dyes.
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O céncer é uma das doencas crénicas mais recorrentes na populacdo brasileira e mundial. Neste
cenario, o carcinoma hepatocelular estd entre as neoplasias com maior nimero de mortes no mundo
e a elevada frequéncia de casos de recidivas e metastases demandam o desenvolvimento de novas
propostas terapéuticas para aumentar a atividade dos principais mecanismos efetores da imunidade
celular. (1) Atualmente, a aplicagdo simultdnea de diferentes quimioterapicos melhora a eficiéncia
do tratamento dos pacientes. No entanto, a eficicia desses tratamentos ainda é limitada devido a
varios problemas antigos, como a falta de especificidade das drogas, bem como sua baixa solubilidade,
metabolismo e meia-vida. A nanomedicina é uma alternativa de grande potencial, tanto na terapia,
quanto no diagnéstico antitumoral. Os materiais nanoengenheirados est3o se tornando uma ferramenta
complementar cada vez mais relevante para as técnicas imunoterapéuticas, apresentando resultados
positivos e superando as dificuldades comuns aos tratamentos convencionais. (2) As nanoparticulas
biomiméticas para administracdo direcionada de drogas podem direcionar sua atividade para as células
tumorais ou para células imunes, melhorar a biocompatibilidade e diminuir a imunogenicidade com
toxicidade minima. Como um dos principais fatores que favorece o crescimento e a expansio das células
neoplasicas é sua capacidade de modular o microambiente tumoral e evadir-se da imunovigilancia (1),
o presente estudo visa desenvolver nanocarreadores para o transporte de agentes imunomoduladores
para o interior de células tumorais, e para modulacdo das principais células do sistema imune. Com esse
proposito, nanoparticulas baseadas em exossomos e membranas plasmaticas, isoladas de células tumorais,
serdo funcionalizadas com sequéncias de siRNA, visando seu enderecamento para as células tumorais e
a entrega de material antigénico a mondcitos. Nossos resultados contribuem para o entendimento
da aplicacdo de nanoparticulas biomiméticas como nanocarreadores de agentes antineoplasicos e seus
efeitos no cancer hepatico, em células saudaveis e iniciando estudos para observar interacdes com células
imunocompetentes.
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Septins are highly conserved proteins that are present in fungi and animals. They are essential for many
cellular functions i.e., cell proliferation, phagocytosis, ciliogenesis, cell polarization and morphogenesis
and others that require restructuring cytokinesis. (1) In the specific case of M. oryzae. septins play a
critical role in the formation of a toroidal actin filament network at the base of the appressorium, enabling
the penetration of the leaf surface. Research is needed to investigate the precise roles and contributions
of septins 7 and 8 in the cellular processes and pathogenicity of M. Oryzae. The aim of this study is
to structurally describe both the individual and collective M. Oryzae.septins. The septins are isolated
after being expressed in E. coli.Rosetta (DE3) and then analyzed for their stability, oligomerization, and
nucleotide content. Crystallization and X-ray diffraction data collection are performed to resolve the
structures, while negative contrast electron microscopy confirms complex organization. (2) Cryo-EM
is employed for structural resolution of the complexes. We are currently able to express sep8-G for
complex analysis while Sep-7 and Sep8-sumo and MBP is still unable to express. After purification
of the sample by affinity chromatography (on a nickel column, the samples were purified by molecular
exclusion chromatography (superdex200) and the chromatogram showed that Sep8-G in a volume that
would correspond to the fact that they are forming Dimers. The denaturing SDS-PAGE gel showed
that the septins are not being expressed equimolarly and modifications in conditions are also being made
to improve stability and expression. Using the Gibson Assembly method (3) sub-clonings will be made
to express the G domains of the septins: sep7G, sep8G and sep8GCDTM, these sub-clonings will be
sequenced to confirm that the sequences are correct and to continue with the expression tests.

Palavras-chave: Magnaporthe oryzae. Crystallography. Electron Microscopy (EM).
Agéncia de fomento: CAPES (88887.801323/2023-00)

Referéncias:

1 VALADARES, N. F.; PEREIRA, H. M.; ARAUJO, A. P. U.; GARRATT, R. C. Septin structure
and filament assembly. Biophysical Reviews, v. 9, n. 5, p. 481-500, Oct. 2017. DOI:
10.1007/s12551-017-0320-4.

2 OSES-RUIZ, M. et al. Appressorium-mediated plant infection by Magnaporthe oryzae is regulated
by a Pmk1-dependent hierarchical transcriptional network. Nature Microbiology, v. 6, n. 11, p.
1383-1397, 2021. DOI: http://dx.doi.org/10.1038/s41564-021-00978-w.

3 GIBSON, D. G. Enzymatic assembly of overlapping DNA fragments. /n. VOIGT, C. (ed.) Synthetic

311



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

biology part B: computer aided design and DNA assembly. San Diego: Acadmic Press, 2011. cap. 15,
p. 349-361. (Methods in Enzymology, v. 498). DOI: 10.1016/B978-0-12-385120-8.00015-2.

312



SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, Sdo Carlos-SP

PG155

Caracterizagdo funcional do complexo de replicacao (DNA
polimerase) do virus Monkeypox, visando a busca por
candidatos a fadrmacos antivirais

OLIVEIRA, Juliana Roberta Torini de Souza'; OLIVA, Glaucius'; SILVA, Bianca Righetti da’

bianca.rsilva@usp.br

Hnstituto de Fisica de Sio Carlos - USP

Em maio de 2022, a Organizagdo Mundial da Satde (OMS) foi informada de um caso confirmado da
variola do macaco causada pelo virus Monkeypox (MPXV) no Reino Unido, e apés isto, houve uma
rapida dissemina¢do da doenca em outros paises. (1) O MPXV, pertence ao género Orthopoxvirus,
familia Poxviridae e apresenta DNA de fita dupla. (2) Esse virus possui duas polimerases essenciais,
uma DNA polimerase (DNApol) e uma RNA polimerase dependente de DNA (DdRp). A DNApol é um
complexo catalitico que possui 3 subunidades proteicas, que juntas estabilizam a holoenzima, s3o elas,
F8, A22 e E4. (3) Além disso, essa enzima é um importante alvo molecular, por ser essencial tanto na
replicacdo viral quanto na sintese precoce no processo de infeccdo. Obter a DNA polimerase do virus
MPXV com suas 3 subunidades, com alto grau de rendimento e solubilidade, visando caracteriza-las
funcionalmente através da padronizacdo de ensaios cinéticos e estruturais. Os genes para expressdo
em E.coli.das subunidades F8, A22 e E4 foram sintetizados comercialmente em vetores pET28a. Para
expressdo em células de inseto S. frugiperda (Sf9) foram desenhados primers para a subclonagem em
diferentes vetores (pFastBac-6Hzb, pFastBac-Bse e pFastBac-CT10) visando analisar o melhor processo
de purificacdo. Esses vetores permitem a expressdo da proteina alvo fusionada a proteina 6Hzb; a uma
cauda de histidinas no N-terminal e 8 uma cauda de histidinas no C terminal, respectivamente. Os vetores
pET28a contendo o gene das subunidades F8, A22 e E4 foram ressuspendidos em agua autoclavada na
concentracdo de 50 ng/pl, 2 pl foram utilizados para transformar cepas de E. coli.BL21, BL21 Star
e Rosetta. Observou-se o aparecimento de colénias isoladas apés 24 horas, que foram inoculadas em
meio LB seletivo contendo 50 pg/mL de kanamicina. Os plasmideos foram recuperados utilizando o Kit
Fast-n-Easy Plasmid mini-prep e serdo utilizados para amplificacdo e posterior subclonagem dos genes
em vetores de expressdo em células Sf9, caso seja necessario. As cepas transformadas serdo submetidas
a teste de expressdo em pequena escala, variando o meio de expressdo (LB — Luria Bertani, TB - Terrific
Broth e ZYM - meio auto indutor) e a concentragdo de IPTG (0,25 mM, 0,5 mM e 1M). Apéds os
testes de express3o, sera possivel avaliar rendimento e solubilidade das proteinas alvo, estabelecendo um
protocolo otimizado de expressio e assim seguir para os testes de purificacdo e padronizacdo dos ensaios
cinéticos.
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A terapia fotodinamica (TFD) tépica aplicada para o tratamento de céncer de pele ndo melanoma tem
recebido muita atenc3o devido a sua abordagem n3o invasiva e aos minimos efeitos colaterais. O protocolo
convencional consiste na aplicacdo de um creme para induzir o acimulo de um fotossensibilizador
(FS) endégeno, a protoporfirina IX (PplX). Apés a incuba¢do do creme, é feita a aplicacdo de luz
com comprimento de onda especifico para gerar a formac3o de espécies reativas e eliminar as células
cancerigenas. Para garantir a eficacia da TFD toépica, é importante assegurar que o FS atravesse as
camadas da pele e se distribua no tumor de forma homogénea. Neste contexto, uma opc¢do para
otimizag3o é o uso de microagulhas dissolviveis (MD), dispositivos minimamente invasivos de baixo custo
e facil fabricacdo, com potencial terapéutico para a entrega intradérmica de farmacos. Um modelo de MD
contendo 5% de acido aminolevulinico (ALA) e 20% do polimero Gantrez AN-139 foi previamente testado
para TFD em estudos pré-clinicos, apresentando uma distribuicdo mais homogénea do FS comparada ao
tratamento com creme com 5% de ALA. (1) No entanto, a pratica clinica atual utiliza creme contendo
20% de precursor de PplX. Por isso, o presente estudo avaliou a otimizacdo da formulacio deste modelo
de microagulhas, buscando aumentar a concentracdo do ALA. Foram avaliados novos protocolos para
alcangar a produgdo inédita de MD contendo 10% de ALA (PDT Pharma, Brasil). Para isto, foram
testadas diferentes condicdes de temperatura e umidade. Adicionalmente, foram realizados testes in vitro
para caracteriza¢do da resisténcia mecanica usando texturémetro (Texture Analyzer System, Stable Micro
Systems, Surrey, Inglaterra) em modelo de parafilme. (2) As MDs produzidas foram suficientemente
rigidas e com capacidade de inserc3o efetiva, apresentando poucos ou quase nenhum sinal de degradac3o.
(3) Posteriormente, foram realizados estudos in vivo com aplicagdo em um modelo de tumor animal para
analise da eficiéncia da producio de PplX, comparando com a aplicacdo do creme contendo a mesma
concentracdo de ALA. Foi feito o monitoramento utilizando espectroscopia de fluorescéncia (ex. 408
nm) e imagens de campo amplo de fluorescéncia (exc. 450 nm e 630 nm) para a analise da distribuicdo
da PpIX. Atualmente estio em andamento os estudos complementares relacionados aos efeitos da TFD
avaliados por histologia a partir de biépsias dos tumores tratados.
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A técnica de Imagens por Ressonincia Magnética (IRM) é amplamente utilizada na area médica e em
pesquisas por ser capaz de estudar objetos de interesse de forma segura e ndo invasiva. Nos Gltimos
anos, houve avancos significativos na tecnologia dos scanners de IRM, melhorando a resoluc3o espacial, a
velocidade de aquisi¢do e a relagdo sinal-ruido (SNR). No entanto, as imagens de ressondncia magnética
ainda apresentam problemas, como inomogeneidades de intensidade de sinal, ruido e artefatos, que
podem degradar a qualidade das imagens obtidas. O sinal de IRM é intrinsecamente baixo, o que
implica que a relacdo entre tempo de aquisicio e qualidade da imagem é um aspecto crucial a ser
considerado, principalmente em aplicacdes "in vivo". Aquisicdes mais curtas resultam inevitavelmente
em imagens mais degradadas pelo ruido, dificultando a realizacdo de analises adequadas, diagndsticos
e interferindo em eventuais etapas de pés-processamento. O termo ruido aqui se refere estritamente
ao ruido térmico, também conhecido como ruido de Johnson-Nyquist. (1) A supressdo de ruido em
imagens de RM é um problema significativo e tem sido extensivamente discutida na literatura recente.
(2-3) Ao contrario do problema usual de supressdo de ruido em imagens naturais, que se assume uma
distribuicdo Gaussiana para o ruido, nas imagens de Ressonancia Magnética (RM), o ruido geralmente
segue distribuices distintas. Isso ocorre devido & dindmica & qual o ruido é submetido no processo de
reconstrucdo da imagem a partir dos dados brutos de RM, o que torna a escolha de um método adequado
de supressdo de ruido consideravelmente mais complexa. Neste trabalho, exploramos inicialmente a
utilizacdo de métricas de qualidade de imagem (MQI) para comparar diferentes métodos tradicionais de
supressdo de ruido em imagens, adaptados para uso em IRM, e demonstramos que embora produzam
resultados satisfatérios, exigem ajustes manuais de pardmetros e estimativas precisas das caracteristicas
estatisticas do ruido. Além disso, esses métodos apresentam limita¢Bes na capacidade de generalizacdo
e sua complexidade de uso acaba dificultando sua aplicacdo pratica. Nos altimos anos, as técnicas
de aprendizagem de maquina tém desempenhado um papel significativo em diversas areas, incluindo a
restauracdo de imagens. A supressdo de ruido é um desafio particular nesse contexto, levando muitos
pesquisadores a explorar o potencial dessas técnicas para desenvolver modelos de aprendizado capazes
de converter imagens ruidosas em imagens livres de ruido. Essa abordagem surge como uma alternativa
promissora aos métodos tradicionais. Diante desse cenario, colocamo-nos a investigar a hipétese de
que a combinacdo de modelos de deep learning.com analise multi-espectral, utilizando a Transformada
Wavelet. é capaz de resultar em modelos de supressdo de ruido mais robustos e aptos a lidar de forma
efetiva com diferentes caracteristicas estatisticas.
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Traditionally Bose-Einstein condensate is an equilibrium state with a distribution of population between
the ground state and the excited states of an external potential for particles. However, in some
situations, modifications can take the system out of the traditional equilibrium. (1) Because the system
can thermalize through interactions, returning to the equilibrium situation. The observation of such
phenomena can be done through a sudden change in the potential. In this process an initial Hamiltonian
defined as H(a) has the system in an equilibrium state. Suddenly the Hamiltonian is changed to H(b),
and the system finds itself out of the situation of equilibrium of the new Hamiltonian. A time evolution
that must occur promotes the system to a new state and the reaching of these new states corresponds to
a transient regime. (2) Experimentally, this occurs when we produce abrupt changes in the potential that
trap the atoms. In our laboratory, at the research center (CePOF) in Sdo Carlos - Brazil, this quantum
quench is performed for sodium atoms, by changing the frequency from 216 rad/sec to 700 rad /sec,
followed by observing the system during different time intervals. The main result is that our system
suffers a quench, producing evolution of the condensate fraction and also the temperature. Preliminary
measurements indicate how fast the new equilibrium condition is reached.
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Decisdes de agentes sdo pautadas pela sua habilidade de compreender aspectos do meio em que est3o
inseridos e, como uma alternativa a investigacdo individual, podem contar com a informacdo social
(1) fornecida por companheiros, seguindo um comportamento imitativo. Numa perspectiva de agdo
coletiva, o acesso a conhecimento que leva a decisdes em prol do bem comum se traduz em segurancga
epistémica (2), que pode ser posta em risco quando a informagdo espalhada ndo é fidedigna. Para
investigar como informacdes enganosas podem ameacar a seguranca epistémica numa populacdo que
conta com informac3o social, desenvolvemos um modelo evolucionario baseado em teoria de jogos, no
qual individuos devem estimar uma propriedade de seu ambiente para gerar descendentes. Tal estimativa
pode ser feita explorando o ambiente ou copiando, com possiveis distorcdes, aquela feita por um colega.
Informacdes enganosas foram incorporadas como uma distorcdo que sempre tende a uma menor chance
de sobrevivéncia, ou seja, uma estimativa mais imprecisa. O modelo possui uma solucdo analitica no
caso de uma populacdo homogénea, na qual todos os agentes tém a mesma probabilidade de cépia, um
pardmetro que representa a credulidade. (3) Simulacdes em populacdes heterogéneas, quando os agentes
tém diferentes probabilidades de cépia e esse comportamento é transmitido para seus descendentes,
indicam uma convergéncia para uma credulidade que n3o necessariamente representa a melhor chance
de sobrevivéncia no caso homogéneo. No entanto, existem indicios que populacdes heterogéneas
geram situacdes iguais aquelas encontradas em homogéneas: em um ambiente perigoso e com chance
baixa o suficiente de copiar uma informac3o enganosa, a melhor estratégia se torna sempre copiar de
outros individuos; enquanto em um ambiente de baixa periculosidade e alta distorcdo em informacdes
transmitidas, a melhor estratégia é a apenas exploratéria, ndo havendo mais compartilhamento de
informacdo.
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O imageamento hiperespectral tornou-se uma das principais técnicas para diagndstico precoce de doengas
por se tratar de um método n3o-invasivo e com sensibilidade de deteccdo da assinatura de diversos
croméforos e fluoréforos. (1) O método consiste em combinar as vantagens do imageamento com
a espectroscopia, possibilitando expandir o dominio de anéalise para o tridimensional e permitir uma
interpretacdo mais precisa e rapida em relacdo aos métodos convencionais. No caso de doencas de pele,
estimar os padrdes de croméforos, como oxi e desoxiemoglobina, melanina e espessura da epiderme, sdo
primordiais para o rastreamento. (2-3) No entanto, esses sistemas contém uma elevada quantidade de
dados, tornando a aquisicdo e processamento relativamente lento para certos tipos de aplicacdes. Porém,
técnicas utilizando redes neurais ja se mostram eficazes em reduzir o tempo de processamento, resultando
em redugdes de até 9000 vezes para estimar multiplos parametros de pele. (3) O desenvolvimento de
instrumentacdes cada vez mais rapidas também permite aplicacdes em tempo real, a depender da laténcia
da instrumentacdo e do processamento da imagem. Assim, com uma instrumentacdo adequada e uma
rede neural bem projetada é possivel desenvolver um sistema capaz de estimar os mapas de diversos
croméforos em tempo real. Objetivou-se desenvolver um sistema capaz de coletar imagens hiperespectrais
e estimar os principais croméforos da pele, como oxi e desoxiemoglobina, melanina e espessura da
epiderme em tempo real utilizando uma fonte luminosa na regido do visivel. Primeiramente, montou-se
um sistema 6ptico composto por uma cdmera monocromatica, um filtro sintonizavel de cristal liquido,
uma lente objetiva e uma fonte luminosa circular. Em seguida, elaborou-se um algoritmo em LabView
(Austin - TX, EUA) para realizagdo das aquisicdes das imagens em uma varredura de comprimentos de
onda predefinidos. Assim, com a instrumentagdo conectada a um computador, coletou-se imagens da
m3o de um voluntario saudavel submetido a um experimento de oclusdo, dividido nas etapas de repouso,
oclusdo e liberacdo. Posteriormente, realizou-se o processamento das imagens, utilizando as equacdes
provenientes da Lei de Beer-Lambert e de consideragdes da concentragdo de oxi e desoxiemoglobina
em pontos isosbésticos. (2) Processando-se as imagens adquiridas, foi possivel constatar que o valor
médio dos pixels, que é proporcional ao nivel de saturacdo de oxigénio, de regides vascularizadas é maior
que o de regides ndo-vascularizadas. Ademais, também foi possivel se obter a dindmica da saturacdo
de oxigénio, com a deplecdo da intensidade dos pixels nas regides vascularizadas durante a oclusdo, e
uma recomposicdo dos valores de intensidade dos pixels apds a liberacdo da oclusdo retornando aos
valores do estado inicial de repouso. Assim, foi possivel se construir um sistema de imageamento
hiperespectral, e imagear regides vascularizadas de voluntarios saudaveis durante o experimento de
oclusdo. Também aplicou-se algoritmos de obtencdo dos mapas de oxi e desoxiemoglobina, obtendo-se
valores que corroboram com o experimento de oclusdo. Espera-se, como préximos passos, obter os mapas
de melanina e de espessura da epiderme, usando-se métodos semelhantes, e treinar algoritmos de redes

322



F l 8 SIFSC 13, 21 a 25 de agosto 2023, S3o Carlos-SP

neurais para se obter baixa laténcia, adquirindo-se imagens hiperespectrais em tempos compativeis com
experimentos in-vivo em tempo real.
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As septinas s3o ubiquas em fungos e animais e podem ser encontradas em diversos locais nas células
e podem-se envolver em muitos processos importantes além da citocinese. (1) No fungo Magnaporthe
oryzae que é o agente causador da brusone do arroz, uma rede de filamentos se forma na base do apressério
por meio das septinas, que formam uma estrutura de anel dindmica, que se colocaliza com a os filamentos
de actina. (2) As septinas, fornecem a rigidez cortical e a curvatura da membrana necessarias para a
protrusdo de uma cavilha de penetracdo rigida para romper a superficie da folha. O objetivo deste
trabalho e a caracterizacdo estrutural das septinas de M. oryzae, individualmente e de seus complexos,
tendo como objetivos expressar as proteinas em E.coli, purificar e caracterizar as septinas de forma estavel
e depois avaliar o grau de oligomerizacdo, teor de nucleotideo além de realizar ensaios de cristalizacdo;
coletar dados de difracdo de raios-x dos cristais obtidos para resolucio das estruturas, realizar ensaios de
microscopia electrénica por contrastacdo negativa para confirmar a organizacdo dos complexos com as
proteinas integrais e resolver a estrutura dos complexos por Crio-ME. Atualmente conseguimos expressar
e avaliar o estado oligomérico através da técnica SEC-MALS do complexo sep5-sep6-sep3-sep4 (octdmero
em NaCl2 300mM), sep5-sep6 (dimero em 300mM de NaCl2). No caso de sep7 a proteina nio e muito
estavel, entdo trabalhamos sé com o dominio GHLa0 o que resulto em um dimero. No caso de sep3-sep4
ainda n3o foi avaliado o estado oligomerico mas ja foi purificado de forma estavel. Depois de avaliar o
estado oligomerico fizemos ensaios de cristalografia onde obtivemos cristais e microscopia electrénica por
contrastacdo negativa onde os resultados da mostram que o complexo sep5-sep6-sep3-sep4 em NaCl2
50mM forma filamentos, e em NaCl2 300mM forma octdmeros e hexdmetros. Quando se fez microscopia
electrénica por contrastacdo negativa de sep5-sep6 em NaCl2 150mM olhamos tetrameros, informagdo
que vamos confirmar no SEC-MALS. Usando o método de Gibson Assembly (3) foram feitas subclonagens
para expressar os dominios G das septinas: sep3G-sep4G, sep5G-sep6G, sep7G e sep8G e sep8GCDTM,
essas subclonagens estdo sendo sequenciadas para confirmar se as sequéncias estdo corretas e continuar
com os testes de express3o.
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Na éptica biomédica, o conhecimento da cor da pele & fundamental para o desenvolvimento e a otimizacio
de fototerapias, bem como é relevante para técnicas de fotodiagnéstico que podem auxiliar na deteccéo
precoce e no monitoramento de doencas. Além disso, é crucial para o desenvolvimento de dispositivos e
sensores Opticos utilizados em aplicagdes biomédicas. A cor da pele humana é determinada principalmente
pela quantidade e distribuicdo de dois croméforos: melanina e hemoglobina. Diretrizes para a medicio
da cor da pele (1) sugerem usar o indice de melanina (MI) e o indice de eritema (El) para quantificar
indiretamente melanina e hemoglobina in vivo. Ml e El sdo quantidades calculadas a partir da refletancia
difusa da pele em duas bandas especificas, 568 (no verde) e 655 nm (no vermelho). Mostramos
previamente que utilizando o espectro de refletdncia da luz no intervalo de 380 a 700 nm, é possivel
calcular as coordenadas de cor da pele (no espago de cores Lab.) assumindo um iluminante padrao
e um observador padrdo; em especial, mostramos que a luminosidade L.diminui com o aumento das
fracdes volumétricas de melanina e hemoglobina em simulagcdes de Monte Carlo. (2) As simulagdes de
Monte Carlo permitem explorar as inameras formas de interacdo da luz com tecidos biolégicos e nas
mais variadas condicdes. Diante disso, o presente estudo visou conduzir a investigacdo de uma relacio
matematica simples existente entre M|, El e L , a partir do processamento de dados experimentais
disponiveis em uma base de dados e de resultados de simula¢des de Monte Carlo. Primeiro, uma base
de dados disponivel publicamente com 4932 espectros de refletancia da pele humana (3) obtidos em 9
distintas regides anatdomicas foi utilizada. Em seguida, simula¢des de Monte Carlo foram executadas com
o simulador CUDAMCML assumindo um modelo simplificado de quatro camadas para o comportamento
6ptico da pele humana na regido do braco e antebraco. As simulacbes cobriram o intervalo entre 380 e
700 nm para diferentes pares de fracdes volumétricas de melanina e de hemoglobina e variando outros
pardmetros de entrada, como a razdo de mistura das melaninas, a saturacdo do sangue, as espessuras
das camadas e as curvas espectrais do coeficiente de espalhamento das camadas. Foram executadas
51.480 simulagdes, resultando em 792 amostras. As quantidades MI, El e In(L). apresentaram forte
correlagdo tanto para os resultados do processamento dos dados experimentais quanto para os resultados
das simulacdes. Essa possivel relacdo existente entre MI, El e L é particularmente interessante porque
Ml e El s3o respectivos a apenas dois comprimentos de onda, 568 e 655 nm, enquanto a luminosidade
L é respectiva a toda regido espectral entre 380 e 700 nm. Esse resultado de que é possivel obter a
luminosidade L da pele humana de forma simples e a partir de dados de refletdncia em apenas dois
comprimentos de onda abre caminhos para novas aplicacdes tecnolégicas e clinicas, como, por exemplo,
na personalizacdo de dosimetria de luz para fototerapias, em técnicas de fotodiagnéstico e fabricacdo de
proteses.
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Moléculas frias e ultrafrias se apresentam como uma nova revolucdo no campo da fisica atémica, molecular
e optica (AMO). Por terem uma estrutura energética mais complexa e um maior namero de graus de
liberdade em comparacio com os dtomos, seu controle quantico preciso pode abrir novos caminhos em
areas como testes de precisdo da fisica fundamental, quimica fria, computac3o e informac3o quantica
e fisica de materia condensada. No entanto, essa mesma complexidade impossibilita a aplicacdo de
dispositivos de resfriamento e desaceleracdo conhecidos da fisica atémica, tornando-as dificeis de controlar
experimentalmente. Atualmente, o resfriamento a laser de apenas um conjunto muito restrito de espécies
moleculares tem sido realizado. Recentemente, em nosso laboratério foi possivel resfriar vibracionalmente
um feixe supersénico de moléculas Rbs inicialmente distribuidas em varios niveis vibracionais, seguindo o
esquema proposto pelos autores Torres M.A.L. e outros. (1) Este artigo apresenta as principais ideias de
um novo projeto que visa melhorar o sistema de bombeamento éptico e modelagem espectral utilizado
em nosso laboratério, para produzir uma amostra densa de moléculas Rb, aprisionadas em seu estado
fundamental. Uma vez alcancado este objetivo, propomos o estudo de colisées bi-moleculares.
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Levofloxacin is a broad-spectrum antibiotic used to fight infections in the respiratory system,whose
action in topical administration (via inhalation) depends on molecular-level interactions with the alveolar
membrane. (1) Here, we investigate the interaction between levofloxacin and Langmuir monolayers
mimicking the lung surfactant. The possible conformations and hydrophilicity of levofloxacin upon
interacting with water were determined using optimized coarse-grained (CG) MARTINI forcefield
parameters for the zwitterionic levofloxacin of bonded and nonbonded parameters. (2) The CG structure
for levofloxacin was compatible with that obtained in atomistic simulations, yielding similar radii of
gyration and octanol-water partition coefficient. The influence of levofloxacin on a Langmuir monolayer
of hydrated dipalmitoylphosphatidylcholine (DPPC), one of the main components of lung surfactant,
was studied with molecular dynamics (MD) simulations. Levofloxacin induces an increase in pressure
for the phase transition in surface pressure-area isotherms, consistent with experimental results. (3) It
also causes an increase in surface pressure and displacement to larger areas, with monolayer expansion
and stability. Levofloxacin molecules are accumulated in the DPPC-water interface, being forced to
the headgroup region upon compression as verified in the charge density and DPPC-levofloxacin energy
distributions. The presence of levofloxacin has little effect on the DPPC-water interaction, i.e. it does
not affect the total value of the Coulomb and LJ energies. These findings may provide insights into
efficient ways for topical medication with this drug.
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The Cherenkov Telescope Array (CTA) will be the next-generation gamma-ray observatory offering better
flux sensitivity than the current generation. (1) Each telescope will detect the Cherenkov emission from
air showers initiated by gamma and cosmic rays. State-of-the-art deep learning algorithms, such as
convolutional neural networks (CNNs), are used to reconstruct the energy and classify the primary
particle. (2-3) CNNs are commonly used for image classification because they extract and learn from the
features and patterns within an image. In this work, we proposed an architecture to separate iron and
proton induced showers using the image recorded in the camera (Img), the depth of the shower maximum
(Xmax), and the particle energy (E) associated with the air shower. We tested the CNN performance
with three different inputs: (i) Img + E, (ii) Img + Xmax, and (iii) Img + Xmax + E. In addition,
we used reconstructed and true values (for the Xmax and E) during the training and the prediction.
This architecture takes advantage of the image patterns and the air showers’ mass-sensitive parameters.
Therefore, we aim to obtain significant efficiency in identifying iron and proton events.
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O cancer é uma doenca altamente prevalente e com taxas de incidéncias em ascensdo no mundo inteiro.
Mortes e adoecimento por cancer devastam familias e impedem o paciente de ter uma vida normal
depois da descoberta. O tratamento por terapias convencionais foi importante, mas devido aos diferentes
tipos de cancer e efeitos colaterais extremamente agressivos, terapias alternativas s3o necessarias para
contornar os problemas, sendo t3o eficientes quanto, ou até mais. As terapias dindmicas sdo amplamente
difundidas e algumas ja utilizadas na oncologia, como a terapia fotodindmica (TFD). (1) A terapia
sonodindmica (TSD) se apresenta como mais uma alternativa nesse espectro e possui muitas vantagens
em relacdo a TFD, porém seu desenvolvimento estd apenas no comeco e uma melhor fundamentacio
é necessaria. Visando a caracterizacdo do perfil de dano histolégico e anatémico proveniente da acdo
do ultrassom com e sem sensibilizador, assim como variando outros pardmetros, é possivel determinar
procedimentos operacionais padrdo para a entrega de energia e sua relacio com o alvo. Para isso,
modelos animais serdo utilizados para tratamento da TSD e a caracterizacdo se darad em tecido hepatico.
Uma vez entendido como as ondas sonoras interagem com o tecido (distribui¢do espacial) e o dano
causado, é possivel avancar os estudos cujo alvo sejam células neoplasicas com o objetivo de desenvolver
a TSD até sua aplicacdo clinica.
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Os centros de nitrogénio vacancia (NV) em diamantes sdo sistemas de spin de estado sélido promissores
para aplicacdes em computacdo quantica e processamento de informacdo quantica. Esses centros
possuem um longo tempo de coeréncia em seu estado fundamental tripleto A%, podendo alcancar
cerca de 1,8 ms. (1) Além disso, eles sdo facilmente manipulaveis e mensuraveis usando luz laser
e micro-ondas, mesmo em temperatura ambiente. Essas caracteristicas tornam os centros NV (teis
para estudar propriedades fundamentais de termodindmica quéantica e investigar relacdes de flutuacdes
quanticas. No contexto da termodindmica estocastica, as relacdes de flutuacdes quanticas sio relacées
exatas que descrevem fenémenos fora do equilibrio. Em particular, nesse contexto, uma hipétese postula
que a variagdo de energia (AFE) em um sistema aberto, entre dois tempos distintos, segue uma relagdo de
troca de flutuacdo. Para verificar essa relacdo, foi aplicado um protocolo experimental buscando obter a
estatistica das mudancas de energia nesse sistema. Neste trabalho, apresentamos medidas realizadas em
um ensemble de centros NV, inspiradas em um estudo anterior (2) que verificou a relagdo mencionada
utilizando centros NV isolados (single-NV).
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A Doenca de Chagas, causada pelo protozoario Trypanosoma cruzi. ainda afeta milhdes de individuos
em todo o mundo. Trata-se de uma enfermidade que persiste sem vacinas e sem op¢des adequadas
de tratamento para sua fase cronica e a quimioterapia disponivel para a fase aguda é dificultada pela
limitada eficacia e efeitos colaterais graves. (1) Os processos pelos quais o parasita adquire infectividade
e sobrevive em diferentes hospedeiros envolvem a regulacdo da expressdo génica, principalmente a
nivel pés-transcricional. No entanto, a estrutura/organizacdo da cromatina dos tripanossomatideos é
semelhante a de outros eucariotos, incluindo variantes de histonas e modificacdes pds-traducionais.
Evidéncias recentes sugerem que mecanismos epigenéticos desempenham um papel fundamental na
biologia desses parasitas, apresentando uma abordagem promissora para o desenvolvimento direcionado
de novos medicamentos. (2) Para desvendar o funcionamento desses mecanismos, torna-se essencial
explorar a organiza¢do da cromatina, a estrutura atémica das histonas e de seu complexo, o nucleossomo.
Sendo assim, o presente estudo visa investigar a estrutura das histonas, produzidas por meio de técnicas
de expressdo recombinante, bem como do préprio complexo, utilizando técnicas de Crio-Microscopia
Eletronica (do inglés, Cryogenic Electron Microscopy. Cryo-EM). Além disso, busca-se estudar as
propriedades cinéticas e termodindmicas que regem a montagem do nucleossomo e sua interagdo com
o DNA. Para alcancar esses objetivos, tanto as histonas candnicas (H2A, H2B, H3 e H4) quanto as
histonas variantes (H2A.Z, H2B.V, H3.V e H4.V) est3o sendo expressas com o auxilio de constru¢des de
genes (nicos, bem como de policistrénicos, de modo a superar instabilidades no enovelamento natural
das proteinas. Os aspectos biofisicos da formacdo do complexo e sua interacdo com regides especificas
do genoma de T. cruziestdo sendo avaliados por meio de técnicas de anisotropia de fluorescéncia.
Investigacdes estruturais serdo conduzidas utilizando Cryo-EM, a fim de se obter o entendimento da
organizacdo e func¢do dos nucleossomos em T. cruzi. Os resultados preliminares obtidos até o momento
destacam a importancia de estudos adicionais para construir o conhecimento necessario sobre a regulacdo
génica de T. cruzi. estabelecendo, assim, as bases para o desenvolvimento futuro de medicamentos e
terapias inovadoras para o combate efetivo da Doenca de Chagas.
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With the addition of a mobile ion species, ionic conductivity is introduced in a glass matrix, which makes
these materials interesting for applications in batteries and sensors. However, when a second mobile ion
species is added to the system, strong anomalies in the conductivity might be observed, reducing the
values by orders of magnitude below the expected additive behavior. (1) This phenomenon is known
as the mixed ion effect (MIE). The extent of the deviation is usually correlated with the size mismatch
between the mixed ions, attaining several orders of magnitude for pairs such as Li-Na or Li-Rb. Other
properties of the material dependent on ion diffusion also exhibit nonlinear behavior. A model that tries
to explain the MIE is the Random lon Distribution Model (RIDM) (2), whose hypothesis is the random
mixture of mobile species and the presence of structurally different sites of occupation for each ion.
To study the validity of the model, the random mixture of ions will be frustrated by manipulating the
structural properties of the matrix or by the introduction of a third mobile specie, with high Colombian
potential. Therefore, a vitreous system with intense MIE (Li-Cs metaphosphate) was disturbed by the
addition of a third non-mobile specie (Sr), looking for conditions to inhibit MIE associated with the
mixture of alkaline ions, according to the composition (50 — z — y)Cs,O — zLi;O — ySrO — 50P, 05,
varying x from 0 to 37.5 mol% and y from 0 to 40 mol%. A second vitreous system, without MIE
(Li-Ca metaphosphate), had its vitreous matrix distorted by leaving the metaphosphate composition for
the polyphosphate, according to the composition zLi;O — yCaO — (50 — x — y)P20s5, varying x from 20
to 60 mol% and y from 0 to 30 mol%. With solid-state NMR, we measured average isotropic chemical
shifts and line widths of the nucleus 31P, 7Li and 133Cs as a function of their ionic density. For all Li-Cs
and Li-Ca ratios, we observed linear behaviors, indicating that variations of any of the ions do not affect
the dilution of the others, indicative of the random mixture of ions, in accordance with the RIDM. In
addition, through impedance spectroscopy and static NMR with variation on temperature, we show that
MIE is still present after the addition of Sr, which acts as blocking ion in the diffusion of Li and Cs,
decreasing the conductivity globally.
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Na atualidade a resisténcia aos antibiéticos € um problema que forma parte de global e urgente. A
estimativa pela OMS diz que, em 30 anos, um aproximado de 10 milhdes de mortes anuais em decorréncia
direta de infeccdes causadas por organismos resistentes a antibiéticos. O problema é agravado pelo
namero limitado de vias/alvos sobre os quais agem os antibi6ticos atualmente disponiveis. De acordo
com Walsh e Wencevicz (1), os antibi6ticos atualmente existentes sdo restritos a apenas cinco alvos/vias
de acdo. Desta forma, somam-se (i) a difusdo de cepas resistentes, (ii) o nimero decrescente de
novos antibiéticos ou de moléculas inovadoras, e (iii) o nimero reduzido de alvos sobre os quais os
antibidticos agem. Recentemente, a enzima tiamina fosfato quinase (Thil) foi validada como um novo
alvo para o desenvolvimento de antibiéticos contra Pseudomonas aeruginosa. (2) Enzima que faz parte
da via de sintese de tiamina (vit-B1) presente em muitos microrganismos e em plantas, mas ausente
em mamiferos. Recentemente foi avaliada a delecdo da enzima ThiL que causa defeitos de crescimento
em P. aeruginosa e reduz a viruléncia da bactéria. (3) Neste projeto, propomos um estudo da relagdo
estrutura-funcdo sobre a enzima ThiL em organismos importantes do ponto de vista clinico, dentre os
quais Klebsiella pneumoniae.e Escherichia coli. Para esta finalidade os genes para as enzimas ThilL de K.
pneumoniae.(KpThiL) e E. coli.(EcoThilL) foram sintetizados com otimiza¢do de cédons para a expressdo
bacteriana e a metologia empregada envolve a expressdo e purificacdo por afinidade ao metal e por
exclusdo por tamanho. Experimentos iniciais de DSF (Differential Scanning Fluorimetry) serdo realizados
para mapear a intera¢do das enzimas com os substratos visando experimentos de co-cristalizagdo. Os
primeiros resultados indicam que as proteinas de KpThilL e EcoThil sdo bem expressas em E. coli.Rosetta,
e sdo purificadas na fragdo solavel, com um rendimento médio de 12 e 9 mg/mL respetivamente. Os
ensaios com o DSF variando pH e concentracdo de NaCl sugeriram uma estabilidade maxima em um
pH 8.0 e em uma concentragdo de 700 mM de sal. A mesma técnica também revelou o aumento da
estabilidade térmica na presenca de Mg2+ e ADP. Foram foram obtidos cristais de ThilL de Kp, obtendo
um conjunto de dados de difracio até 1,53 A, ja esta em fase de analises. Com este resultado inicial
pode se iniciar testes de inhibicdo por docking molecular.
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Malaria is an infectious disease that affects millions of people worldwide, mainly in developing countries.
According to the World Health Organization (WHO), it was estimated that 241 million cases were
responsible for approximately 627 thousand deaths globally in 2020. During the coronavirus disease
(COVID-19) pandemic, WHO and partners collaboratively work to avoid service disruptions, so many
campaigns to prevent and control this disease were completed.(1) Despite these efforts, the increase in
malaria cases and malaria incidence was associated with the disruption of the services, thereby highlighting
the importance of surveillance to tailor rapid responses to these changes. Malaria is a complex disease
to eliminate and eradicate. Because of that, changes in how new antimalarial drugs are discovered
and developed have been made. Currently, the antimalarial research is focused on discovering active
molecules against resistant parasite strains, including parasites with reduced susceptibility to artemisinin,
which are a great concern in the WHO African Region. Moreover, molecules capable of breaking the cycle
of disease transmission are prioritized, which corresponds to compounds targeting parasite gametocytes
(TCP-5), the insect vector (TCP-6), and active against hypnozoites (TCP-3).(2) Historically, natural
products (NP) have been an attractive source of molecules for drug discovery. According to Newman
and Cragg, from January 1981 to September 2019, over 68% of all small molecule approved drugs, and
specifically, 60% of antiparasitic drugs, including antimalarial agents, were directly or indirectly derived
from NPs. Plants are rich sources of new chemical scaffolds due to the development of molecules to
fight off animal and environmental attacks. Examples of successful antimalarial agents inspired on plant
metabolites are quinine and artemisinin. The icetexanes diterpenoids are a family of NPs that have been
isolated from different terrestrial plants with diverse biological activities. These compounds have a 6-7-6
tricyclic framework, which is a key feature of the icetexane skeleton. In addition, the wide degree of
oxygenation and oxidation in each ring of these compounds leads to diverse structures and biological
activity.(3) In this research project, we investigated brussonol and synthetic derivatives as P. falciparum
growth inhibitors. In this sense, we conducted extensive biological profiling to assess the antiplasmodial
properties of brussonol that indicated the natural compound as a new antiplasmodial lead candidate.
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Os circovirus suinos ( Porcine Circovirus - PCV. sdo os menores virus de DNA de fita simples pertencentes
a familia Circoviridae. Ha quatro espécies conhecidas (PCV1 a PCV4), sendo que o PCV2 & o mais
conhecido por ser o causador da circovirose suina. (1) Essa familia de virus tem ganhado cada vez
mais importancia e atenc3o na suinocultura, principalmente devido ao aumento do nimero de variantes
conhecidas e novos dados que relatam sua ocorréncia em outras espécies e em uma variedade maior
de organismos, inclusive no ser humano. (2) Este trabalho tem como objetivo estudar as estruturas de
PCV1, 3 e 4 para identificar possiveis regides alvo (epitopos) que podem ser facilitadoras da identificacdo
e/ou imuniza¢do de animais portadores do virus. lIsso sera feito por meio de analises comparativas
entre si e com a literatura de PCV2. (3) Para tanto, simulamos suas estruturas unitérias usando o
Alphafold e a forma de capsideo viral ( Virus Like Particle - VLP. usando o Modeller, in silico. refinando
cada construcdo adequadamente. Ja in vitro. expressamos heterélogamente cada alvo em Escherichia
coli Rosetta.transformada com o conjunto TaKaRa de plasmideos (chamada de GRO-I) para sintese
de chaperonas capazes de melhorar o enovelamento e a solubilidade da proteina-alvo. Em seguida,
purificamos cada alvo por meio de técnicas cromatograficas de troca catiénica e exclusdo molecular.
Estudamos os alvos biofisicamente e enviamos para analise microscépica. Nossos resultados indicam que
a regido N-terminal destes alvos pode apresentar uma funcdo importante para a formacio do VLP, mas ao
mesmo tempo dificulta a sintese das proteinas-alvo. Isso representa um impasse em caso de producdo em
escala, uma vez que em cepa bacteriana, ndo observamos expressdo na presenca desta regido. Estamos
realizando experimentos complementares para responder melhor a essas perguntas e esperamos obter mais
informacdes sobre os epitopos e a funcdo da regido N-terminal a partir dos resultados de microscopia.
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This study investigates optimal protocols in the mesoscopic regime, focusing on processes designed to
minimize dissipated energy. Our approach involves the use of dynamically modulated optical tweezers.
Specifically, we explore the time-dependent stiffness control of the trap, as proposed by Schmiedl and
Seifert (1) and our group (2), and analyze the effects of various control parameters, such as the amplitude
of modulation and switching time. By comparing the measured stochastic work distributions of the
optimal protocols with linear (suboptimal) ones, we have obtained preliminary results that confirm the
advantage of optimal protocols. (3) These results demonstrate that the average work of optimal protocols
is consistently lower than linear protocols in all the parameters studied.
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Os minerais s3o importantes, seja por suas estruturas cristalinas, suas composicdes quimicas e pelas
propriedades que os tornam tecnologicamente relevantes. O Brasil possui uma das maiores reservas
minerais do planeta sendo um dos maiores exportadores de minério da atualidade, entretanto, as
informacdes acerca das espécies minerais tipicamente brasileiras sdo escassas, contando somente com
76 espécies minerais descritas. (1) A pesquisa sobre os minerais brasileiros tem ampla potencial tanto
para fortalecer as industrias nacionais como tornar o Brasil mais competitivo internacionalmente. Esta
pesquisa, portanto, visa contribuir com os objetivos do Centro de Caracterizacdo de Espécies Minerais
(CCEM), um projeto iniciado em parceria com grupo de Cristalografia do IFSC e que ja caracterizou mais
de uma dezena de novos minerais. As amostras sdo adquiridas através da colaboracdo de nosso grupo
com museus, colecionadores, mineradoras e centros de pesquisa em geociéncias nacionais e internacionais
e que ja renderam publicagdes importantes. (2) A caracterizagdo mineral ocorre pela aplicagdo de um
conjunto de técnicas analiticas, como por exemplo a difracdo de raios X de monocristal e pd, fluorescéncia
de raios X, espectroscopia Raman e no Infravermelho, anélises térmicas como TGA e DSC e Microscopia
eletrénica de varredura. Foram adquiridos, cinco conjuntos de amostras de minerais brasileiros, quatro
do Estado do Amapa (3) e um do Estado de Minas Gerais, ligados a problematicas diversas, mas que,
em todos os casos, dependiam da caracterizacdo. Durante o desenvolvimento desse projeto de doutorado
abordou-se o estudo de modificacdes quimicas superficiais em minério de caulim do Estado do Amapa;
a caracterizacdo de rejeito de caulim gerado industrialmente, a fim de buscar aplicacdes tecnoldgicas
para este material; a caracterizacdo de argila vermelha e cinzas de caraipé da comunidade de Maruanum,
no Estado do Amapa, visando elucidar problematicas ligadas a antropologia; as analises de cerdmicas
arqueolégicas indigenas amazénicas, particularmente do Sitio Ilha Mirim, em Macapa-AP, Brasil; e a
caracterizacdo de amostras de minerais do grupo da romeita brasileiros obtidos da cidade de Ouro
Preto-MG, Brasil, com o intuito de determinar uma nova espécie ou ocorréncia mineral.
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Evolucido dos observaveis de um fluido quantico turbulento
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A partir de uma simulagdo computacional de um Condensado de Bose-Einstein (BEC) aprisionado por
um potencial harmonico, contendo inicialmente um par de vértices anti-paralelos duplamente carregados
(1), extraiu-se a evolugdo temporal de uma série de observaveis de interesse. Esses observaveis ajudam
a delinear um entendimento mais completo a respeito da evolucdo do sistema nessas condicdes, como
o surgimento de um regime turbulento excitado pela interacdo dos vértices quanticos. A analise da
evolucdo da densidade de momentos e do espectro de energia mostra que a partir de um determinado
instante, se estabelece um regime de turbuléncia caracterizado pela presenca de cascatas de energia e de
particulas, evidenciadas pela presenca de regides do espectro que obedecem 3 leis de poténcia de escalas
conhecidas. O regime de turbuléncia ultraquantico de Vinen, observado em experimentos realizados em
hélio liquido e caracteristico de superfluidos, foi detectado na simulacdo como resultado da interacio dos
vortices. Através da analise direcional das densidades de momentos, nos quais comparam-se os espectros
limitados a direcdes e angulos sélidos especificos, mostra-se que a isotropia da densidade de momentos
é atingida assim que o regime turbulento se inicia, & despeito da anisotropia inicial da geometria do
sistema. Além disso, realizando-se uma separacdo dos espectros de energia cinética em suas componentes
rotacionais e compressivas, observa-se que a evolucdo do sistema desencadeia o transporte de energia
compressiva para a rotacional. Extraindo-se da simulacdo os fluxos de energia e particulas através das
classes de momentos (2), obtém-se um comportamento oscilatério caracteristico do modo de respiragdo
do sistema. Em particular, o fluxo de particulas apresenta uma regido positiva e praticamente constante
no intervalo de momentos no qual se identifica o regime de turbuléncia de Vinen, indicando a presenca
de uma cascata direta de particulas.
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O sincronismo de tempo e frequéncia entre osciladores é crucial para troca de informacdes de forma rapida
e confiavel. (1) Além da sincronizagdo de tempo para nossos reldgios, que é importante para manter ndo
somente a cronologia das informacdes, também temos que nos atentar para a sincronia e estabilidade
de frequéncia. Uma fonte ou referéncia local de frequéncia mal sintonizada e instavel, que fornece sinais
para uso em relégios e também para geracdo de sinais de radio, pode gerar diversos problemas em
comunicacdes como perda de dados, ruidos de diferentes niveis no espectro de radiofrequéncia e lentiddo
em sistemas que precisem de altas velocidades de processamento. Variados protocolos de comunicacio
e, coincidentemente alguns dos principais, dependem de boa sincronia de tempo e frequéncia para seu
correto funcionamento. Desde a implementacdo das redes 3G, e hoje com LTE e 5G, a sincronizagio de
tempo e frequéncia garantindo estabilidade e remocio de deslocamentos de frequéncia é extremamente
importante. Se observarmos bem, em toda ERB (Estagdo de Radio Base) de redes méveis veremos uma
pequena antena para aquisi¢do de dados GNSS. (2) Além de oferecer informagGes geograficas da antena
aos dispositivos mdveis, esses receptores sincronizam os relégios e circuitos de sintese de frequéncia
dos instrumentos e equipamentos de telecomunicacdes ali presentes. Embora a frequéncia na qual um
oscilador a cristal opere seja usualmente estavel, ndo é possivel garantir que os cristais nos diferentes
computadores funcionem na mesma frequéncia. Na pratica, quando um sistema possui “n"” computadores,
todos os “n" cristais estardo em taxas ligeiramente diferentes, levando os relégios a ficarem gradualmente
fora de sincronismo. Esta diferenca em valores de tempo é chamada clock skew. Como consequéncia
deste clock skew. programas que se baseiam no tempo associado a um arquivo, objeto ou processo podem
falhar, caso precisem atuar simultaneamente e em conjunto. Vemos entdo que temos grande necessidade
de métodos de sincronizacdo de tempo e frequéncia, tanto no armazenamento de informacdes como na
troca de dados entre servidores, criptografia, etc. Hoje, os sinais de transmiss3o e recepcdo por radio,
cabo, ou fibra demandam sincronia temporal e de frequéncia para a correta demodulacdo e modulacéo
dos mesmos, devido ao grande volume de dados em um curto espaco de tempo. (3)
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O papel fundamental dos padrdes de frequéncia baseados em atomos frios na sociedade atual é inegavel.
(1) Como parte de um grupo de pesquisa comprometido em desenvolver sistemas atémicos cada vez mais
confiaveis, temos dedicado varios anos ao aprimoramento da infraestrutura de laboratérios para referéncias
de tempo e frequéncia. (2) Nosso foco principal tem sido nos padrdes de atomos frios, os quais sdo
desenvolvidos utilizando instrumentagdo dptica e eletrénica de altima geragdo. (3) O objetivo central
do nosso projeto é avaliar e refinar as fontes de ruido presentes nos lasers utilizados para manipulacio e
avaliacdo dos atomos frios, os quais desempenham o papel crucial de referéncia de frequéncia na regido de
micro-ondas. Reconhecemos que o desempenho alcancado esta diretamente vinculado a largura de linha
das fontes de luz utilizadas, influenciando aspectos como capacidade de resfriamento, bombeamento
6ptico e relacdo sinal-ruido durante a deteccdo. Portanto, é essencial determinar os tipos, niveis e
pesos das diferentes fontes de ruido nos lasers dos nossos sistemas, o que permitird estabelecer novos
limites operacionais para nossas referéncias de frequéncia. Através dessa pesquisa, buscamos avancar
significativamente na confiabilidade e precisdo dos padrdes de frequéncia baseados em atomos frios,
contribuindo assim para diversas aplicacdes em areas como metrologia, comunicacdes e sistemas de
navegacao.
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Este estudo foca no desafio significativo na area de conservacdo florestal: a identificacdo de espécies
de madeira utilizando métodos de aprendizado de maquina e processamento de imagens. Este desafio
é particularmente importante na Africa, onde a classificacdo de espécies de madeira é uma necessidade
premente, dada a diversidade e a demanda por recursos madeireiros na regido. Para abordar essa
lacuna, nossa pesquisa foi conduzida em espécies comerciais de madeira da Republica Democréatica do
Congo (RDC) usando a colecdo de madeira do Museu Real da Africa Central da Bélgica (RMCA).
Foi constatado que as caracteristicas de textura extraidas das secdes transversais microscépicas tém
um potencial discriminativo na classificacdo de madeira. Neste artigo, buscamos avancar o campo
de identificacdo de espécies de madeira utilizando um método de transfer learning.em um conjunto
de dados multivisdo. Este conjunto de dados, proposto por Silva et al. (1), abrange trés se¢des de
madeira: transversal, tangencial e radial, contendo 805 imagens que representam 77 espécies distintas
de madeira. Através desta base, avaliamos nossos métodos propostos de aprendizado de maquina
para a classificagdo de espécies de madeira. Para aumentar a precisdo obtida por Silva et al. (1),
propomos duas abordagens de transfer learning.que aproveitam o poder dos modelos pré-treinados e
as técnicas de aprendizado avancado. Em particular, utilizamos duas metodologias para extracdo de
caracteristicas texturais das imagens de madeiras da base de dados. Primeiro utilizamos um simples
Global Average Pooling.(GAP) na dltima camada do modelo pré-treinado e também método RADAM
proposto por Scabini et al. (2), que demonstrou ser eficaz na extracio de caracteristicas de imagens com
propriedades texturais, tendo alcancado o estado da arte em vérias bases de dados de textura. Diferente
do GAP, RADAM analisa diversas camadas de pesos da rede neural para fazer o pooling. Ao analisar
o desempenho desses métodos em diferentes secBes anatémicas, sendo elas transversal, tangencial e
longitudinal, observamos uma melhora notavel em relacdo as abordagens anteriores. Notavelmente,
as secbes transversais e tangenciais demonstraram um poder discriminante superior em comparacio
com a secdo radial, reforcando a ideia de que diferentes aspectos da estrutura da madeira podem
fornecer informacdes valiosas para a identificacdo de espécies. Além disso, a combinacio das trés secdes
mostrou-se eficaz, oferecendo os melhores resultados em termos de acuracia de classificacdo. Entre os
dois métodos propostos neste estudo, RADAM demonstrou consistentemente desempenho superior em
diferentes bases de dados, secdes anatomicas e estratégias de fusdo de caracteristicas. Isso destaca a
robustez do RADAM em lidar com diversas condicdes e reforca seu potencial como uma ferramenta
eficaz ndo s6 para reconhecimento de textura, mas também para identificacdo de espécies de madeira.
Além disso, nossas descobertas podem potencialmente contribuir para a automacdo da identificacdo de
espécies de madeira, reduzindo a dependéncia de conhecimento especializado e possibilitando abordagens
mais eficientes e escalaveis. Isso é particularmente relevante no contexto de monitoramento e regulacio
da cadeia de suprimentos de madeira, onde a capacidade de identificar rapidamente e com precisdo as
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espécies de madeira pode facilitar as interven¢des e promover praticas responsaveis.
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