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Apresentacao

E com enorme satisfacdo que realizamos, no dia 14 de setembro de 2018, o 162
Congresso Interno do Programa Institucional de Bolsas de Iniciacdo Cientifica (PIBIC) do
Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM). Entre agosto de 2017 e
julho de 2018, vinte e oito alunos de graduacdo participaram do programa PIBIC do
Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e Tecnoldgico (CNPg). Os alunos,
provenientes dos cursos de Fisica, Quimica, Biologia e Engenharias de varias
universidades de Campinas e regido, desenvolveram trabalhos em diferentes areas do
conhecimento, incluindo fisica de aceleradores, materiais nano-estruturados, estrutura
e funcdo de proteinas e bioprocessos voltados a geracdo de biocombustiveis. Os
detalhes dos projetos apresentados pelos alunos no 162 Congresso Interno do
PIBIC/CNPEM estdo reunidos neste livro de resumos.

Aproveitamos a ocasido para agradecer ao CNPq pelas bolsas concedidas ao nosso
programa e a todos do CNPEM que de alguma maneira contribuiram para a realizacdo
deste evento. Gostariamos de agradecer especialmente aos membros dos Comités de
Avaliacdo Internos e Externos pelos trabalhos prestados e aos alunos e orientadores
gue, com muita dedicacdo e empenho, desenvolveram seus projetos com extremo rigor
cientifico.

Atenciosamente,

Coordenacdo do Programa PIBIC do CNPEM
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O Programa PIBIC no CNPEM

O Centro Nacional de Pesquisa em Energia e Materiais (CNPEM) coordena e viabiliza,
através de seus Laboratérios Nacionais, o Programa Institucional de Bolsas de Iniciacao
Cientifica (PIBIC), financiado pelo Conselho Nacional de Desenvolvimento Cientifico e
Tecnoldgico (CNPq).

O PIBIC tem como principal objetivo estimular a formagao cientifica de estudantes de
graduacdo e representa o primeiro passo na trajetéria profissional de jovens que
pretendem atuar em pesquisas nas areas de ciéncia e tecnologia. Essa oportunidade de
contato direto com as atividades cientificas enriquece o curriculo e beneficia o futuro
profissional dos estudantes. A iniciagao cientifica de exceléncia disponibiliza ao aluno a
base necessaria para a construcdo e a consolidacdo de uma sélida carreira profissional.
Nesse sentido, o PIBIC é um valioso mecanismo de incentivo aos jovens talentos.

O PIBIC no CNPEM promove a participa¢ao ativa dos alunos em projetos de pesquisa
com mérito cientifico e potencial para serem continuados na pds-graduagao. Os
Laboratérios Nacionais do CNPEM oferecem ainda um ambiente de pesquisa com
infraestrutura e instrumentacao cientifica de excelente qualidade.

Esse cenario favorece o sucesso do Programa. A maioria de nossos ex-alunos de
iniciacdo cientifica resolvem cursar a pds-graduacdao; muitos deles continuam
trabalhando nos laboratérios do CNPEM enquanto outros acabam atuando no setor
privado. Dessa forma, reconhecemos a importancia do Programa e acreditamos que o
PIBIC/CNPEM atinge seu principal objetivo de contribuir significativamente para a
formacao de nossos alunos.

Atenciosamente,

/Lﬁﬁv_@mzﬁ Z% |

Celso Benedetti
Coordenador do PIBIC - CNPEM
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Estrutura atomica e eletronica do o6xido fosforeno: um novo material 2D para
nanotransistores

Bolsista: Ana Carolina Rodrigues

Universidade: Universidade Estadual de Campinas

Unidade CNPEM: Laboratdrio Nacional de Luz Sincrotron (LNLS)
Orientador: Dr. Wendell Simdes e Silva

Resumo

O trabalho tem sido desenvolvido na linha de luz PGM (Planar Grating Monochromator)
do Laboratério Nacional de Luz Sincrotron (LNLS), que faz parte do Centro Nacional de
Pesquisa em Energias e Materiais (CNPEM). Nesta segunda fase do projeto focamos no
estudo da estrutura eletrénica do fésforo negro (black phosphorus BP), utilizando as
técnicas de Difracdo de Elétrons de Baixa Energia (LEED) e Espectroscopia de
Fotoemissao (PES). A preparacdo da amostra se deu por cleaving in situ na camara de
Epitaxia por feixe molecular (MBE), com pressao abaixo de 1.10-9 mbar. Obtivemos
padrdes de LEED na faixa de 70 e 110 eV. A estrutura eletronica foi obtida com a
Lampada de He | (21,2 eV) pressdao de medida melhor que 1.10-10 mbar. Os resultados
obtidos estdo de acordo com o que é reportado na literatura. Os préximos passos sao
realizar a oxidacao superficial do BP e comparar com os resultados obtidos até entao.
Iniciaremos a oxidacdo da superficie do Fésforo Negro utilizando um cracker
carregado com oxigénio no MBE. Realizando o acompanhamento do processo com o
LEED, teremos indicios sobre a formacdo do 6xido de forma controlada. Em seguida,
iremos realizar experimentos no para observar possiveis modificagdes na estrutura
eletrénica do dxido formado.




Screening de bactérias promotoras de crescimento vegetal através da producao de
compostos organicos volateis e solubilizacdao de fosfato

Bolsista: Ana Carolina Teixeira

Universidade: Centro Universitdrio Claretiano

Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol (CTBE)
Orientador: Dra Juliana Velasco de Castro Oliveira

Co-orientador: Bruno Henrique Silva Dias

Resumo

Os microrganismos rizosféricos sdao capazes de promover o crescimento vegetal,
tornandose uma alternativa vidvel para a agricultura, uma vez que estdo relacionados
com o aumento da produtividade agricola, de uma forma ambientalmente sustentdvel.
Dentre os microrganismos rizosféricos, as bactérias exercem um impacto positivo no
crescimento e saude vegetal e por isso sdo denominadas bactérias promotoras de
crescimento vegetal (BPCV). Entre os mecanismos pelos quais as BPCVs promovem o
crescimento e salde das plantas, pode-se citar: producdo de hormonios vegetais, como
auxina; regulacdo de producdo de etileno; aumento da disponibilidade de fésforo (P),
nitrogénio e ferro no solo; entre outros. A disponibilidade de P é um tépico importante
pois, em solos tropicais, hd o predominio da ocorréncia de argilas e éxi-hidréxidos de
ferro e de aluminio. Estes minerais possuem elevada capacidade de adsorc¢ao de fésforo,
fixando grande parte deste elemento quando proveniente da adubacdo fosfatada.
Assim, estima-se que apenas 30% do P-fertilizante sejam aproveitados pelas plantas.
Neste sentido, o uso de bactérias que solubilizem estes compostos é de interesse para
agricultura moderna. Recentemente outro mecanismo de promoc¢do de crescimento
vegetal vem chamando atencao, que se deve pela acdo de compostos organicos volateis
(COVs). Embora os COVs possam ter importante influéncia no solo, sabe-se
relativamente pouco sobre os tipos e quantidades de compostos organicos volateis
trocados, e 0s organismos que os produzem. Assim, o objetivo deste trabalho foi avaliar
o potencial de cepas bacterianas isoladas de solo e raiz de cana-de-aglcar para
solubilizar fosfatos e promover o crescimento de Arabidopsis thaliana através da
emissao de COVs. Em relagdo a solubilizacdao de P, das 13 cepas testadas apenas uma
mostrou um crescimento maior da raiz quando na presenca de fosfato tricalcico, em
relacdo ao controle (sem indculo), o que pode indicar uma solubilizacdo in vivo deste
composto. Em relagdo aos COVs, os melhores resultados foram obtidos para duas cepas
de Serratia sp, pois os volateis dessas bactérias induziram o crescimento da raiz e parte
aérea de A. thaliana, quando comparado com o nosso controle negativo (sem inéculo).
Em particular, destacamos a cepa IAT P6F4, que aumentou em mais de 2,5 vezes a
biomassa seca da parte aérea e da raiz, e o comprimento, volume e area da raiz em 2,
3,5 e 2,5 vezes, respectivamente. Esta cepa parece promissora e novos ensaios serao



feitos pelo grupo para investigar os volateis que estdo sendo produzidos através da
técnica de HS-GC/MS.

Palavras-chave: bactéria promotora de crescimento vegetal, solubilizacdo de fosfato,
composto organico volatil.

Estudos estruturais de proteinas de uma nova familia de hidrolases glicosidicas

Bolsista: Beatriz Paiva de Souza

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)

Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol (CTBE)
Orientador: Dra Camila Ramos dos Santos

Resumo

Aspectos estruturais e funcionais de hidrolases glicosidicas vém sendo estudados ha
décadas e ainda assim ha muito para se descobrir nessa drea. Familias importantes ainda
ndo foram totalmente exploradas. Por exemplo em 2012 Aspeborg e colaboradores
subdividiram uma familia com cerca de 3000 membros em 51 subfamilias e observaram
que 20 delas ndo tinham sequer um membro caracterizado (Aspeborg et al., 2012). Além
disso, muitas familias apresentam somente um membro caracterizado, justamente
aquele responsavel pela criagdo da familia. Se por um lado pouco se conhece do
universo GH, por outro lado os avancos tecnoldgicos tém permitido avancar muito
rapidamente na descoberta de novas estratégias para a degradacdo de carboidratos,
como por exemplo, as celulases multidominios que “escavam” a fibra de celulose
(Brunecky et al., 2013).




Desenvolvimento de antagonistas do receptor B2-adrenérgico empregando uma
estratégia “soft drug”

Bolsista: Bianca Alves de Oliveira

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade do CNPEM: Laboratdrio Nacional de Biociéncias (LNBio)
Orientador: Dra. Marjorie C.P. Bruder

Resumo

Receptores B-adrenérgicos sdao uma classe de receptores de membrana envolvidos em
mecanismos de sinalizagdo celular, relacionados a substancias agonistas, como a
adrenalina, ou antagonistas, chamados de beta-bloqueadores. Os receptores estdo
distribuidos em tecidos de importantes 6rgdos. Receptores B1 podem ser encontrados
nos rins e no coracdo, enquanto receptores B2 estao localizados nos pulmdes e na pele.
Antagonistas sintéticos sdo utilizados para tratamento de problemas cardiacos (receptor
B1), enquanto agonistas do receptor 32 sdo utilizados para tratamento de asma. Tais
substancias antagonistas sdo amplamente estudadas nos dias atuais, uma vez que estas
podem estar ligadas ao combate ao cancer (inibicdo de metdstase) e o tratamentos de
alergias e inflamacgdes na pele. Neste Ultimo caso, estratégias de soft drug poderiam ser
empregadas no desenho de novos antagonistas. Apds estudar as caracteristicas
estruturais determinantes na seletividade para o receptor B2 da molécula de ICI-
118,551, bem como de seus derivados, os compostos foram avaliados em ensaios
biolégicos por colaboradores da Universidade de Nottingham. A andlise dos dados
bioldgicos mostrou a importancia do grupo metila em diferentes por¢des do composto
tanto para a afinidade de cada composto pelos receptores Bl e B2 e para a seletividade
para o receptor B2. A partir destes resultados obtidos, também foi possivel selecionar
compostos para incorporar o elemento responsavel pela fung¢ao soft drug e propor
novos candidatos a farmaco.




Filmes finos de cupratos supercondutores de alta temperatura critica

Bolsista: Pedro Caetano Sabino Santos

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratdrio Nacional de Luz Sincrotron (LNLS)
Orientador: Dr. Thiago José de Almeida Mori

Resumo

Na maioria dos casos o crescimento de um filme fino epitaxial ndo é trivial porque
pequenas alteragdes nas condi¢cdes de crescimento podem gerar distor¢des na
microestrutura da amostra. Tendo isto em vista, este trabalho tem como objetivo
analisar a influéncia dos parametros de crescimento na estrutura e morfologia de filmes
finos supercondutores (YBa2Cu307). Os filmes sdo depositados sobre substratos de
SrTiO3 por deposicdo por laser pulsado (PLD). Técnicas de difracdo de raios-x,
espectroscopia de fotoelétrons excitados por raios-x, e microscopia de varredura por
sonda sdo utilizadas para verificar a qualidade estrutural, a estequiometria e a
morfologia de cada amostra, respectivamente. Os resultados de microscopia mostraram
gue o aumento da espessura depositada, da frequéncia dos pulsos ou da fluéncia do
laser ocasionam um aumento da rugosidade. Ja os difratogramas mostraram que a
diminuicdo da espessura do filme e da fluéncia do laser refletem em uma melhora da
estrutura cristalina da amostra, enquanto o aumento da fluéncia tem como impacto
uma piora dessa estrutura. A analise quimica das amostras, apesar de pouco conclusiva,
indicou que filmes crescidos a 10 Hz apresentam uma estrutura quimica mais préxima
da esperada de um YBa2Cu307 supercondutor. Por fim, o resultado obtido para o teste
de resistividade mostrou que a amostra com melhores caracteristicas possui uma
transicdao supercondutora em uma temperatura préxima a do material em forma
massiva.




Desenvolvimento de um método de alinhamento automatico da estagao experimental
XTMS (X-Ray Diffraction and Thermomechanical Simulation)

Bolsista: Carlos Eduardo Mendes

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratdrio Nacional de Nanotecnologia (LNNano)
Orientador: Dr Rodnei Bertazzoli

Resumo

A Iniciacdo Cientifica teve como intuito a integracao de etapas utilizadas para analise de
materiais na linha XTMS, de diferentes softwares, para Python e o alinhamento
automatizado enquanto a maquina executa a varredura de dados. Finalizado o projeto
inicial, ainiciacdo estd voltada para correcdo e criacao de arquivos em Matlab para gerar
dados de interesse. Para isto, foi necessario a utilizacao de bibliotecas disponiveis pelo
Python, sendo Matplotlib, detect_peaks e LmFit responsaveis pela Varredura de Picos e
Fit dos Graficos, e a biblioteca Py4Syn responsavel pelo Alinhamento Automatico. Como
resultado, foi realizado um conjunto de arquivos em linguagem Python que permitem
gerar graficos e dados de interesse do usuario, salvar dados e atualizar em arquivos de
texto e repetir etapas de alinhamento. Também, um conjunto de interfaces graficas para
o Matlab foi criado, para gerar arquivos, graficos e videos de interesse.




Conectando o intestino e o cérebro: investigando o papel do microbioma no
surgimento e evolugao da doenga de Parkinson esporadica

Bolsista: Dionisio Pedro Amorim Neto

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Biociéncias (LNBio)
Orientador: Dr. Matheus de Castro Fonseca

Resumo

A doenca de Parkinson (DP) é uma doenca neurodegenerativa progressiva com
manifestagbes clinicas devastadoras. Na DP, a morte neuronal estd associada ao
acumulo intracelular de uma proteina sinaptica denominada a-sinucleina, formando
estruturas conhecidas como corpos de Lewy. A doenca é encontrada em duas formas
principais: DP familiar, compreendendo 10% dos casos e DP esporadica,
compreendendo 90% dos casos. Embora a causa da DP esporddica ndo seja
completamente compreendida, evidéncias sugerem que a a-sinucleina mal-enovelada é
encontrada nos nervos entéricos antes mesmo de aparecer no cérebro. Desta forma,
uma possivel causa da PD esporadica é o mal-enovelamento e acimulo da a-sinucleina
no intestino, sua migracdo pelos nervos periféricos e espalhamento no sistema nervoso
central. Isto é devido ao fato de que a a-sinucleina mal enovelada inicia o misfolding de
a-sinucleina nativa em células receptoras, fazendo com que a DP seja considerada uma
prion-like disease. Demonstrou-se que as células enteroenddcrinas (EECs), que fazem
parte do epitélio intestinal, possuem propriedades semelhantes aos neurdnios e se
conectam aos nervos entéricos. Uma vez que as EECs estao expostas ao [lUmen intestinal,
essas células estdao em constante interagdo com o microbioma, que pode regular muitos
processos fisiolégicos e patoldgicos. O processo evolutivo centrado na interagdo do
microbioma com o trato gastrointestinal propde um papel importante da microbiota
associada ao intestino na manutencdo da homeostase e saude humana. Avancos
recentes na pesquisa de microbiomas sugerem que a microbiota gastrointestinal pode
desempenhar um papel importante na patogénese de disturbios neurodegenerativos,
como a DP e esclerose multipla (EM). Descobriu-se que dois grupos de bactérias,
Acinetobacter e Akkermansia, eram quatro vezes mais abundantes em pacientes com
EM do que em individuos sem a doenca. J4 um outro grupo, Parabacteroides, foi quatro
vezes mais abundante em pessoas saudaveis. Portanto, as EECs, dada sua conexdo com
as células neuronais e interacdo com o microbioma intestinal, podem desempenhar um
papel critico na transmissao da patologia do parkinson do intestino para o sistema
nervoso central. Portanto, entender como o microbioma pode influenciar a agregacao
de a-sinucleina e como esses amildides sdo internalizados pelos neurdnios periféricos
intestinais lancard nova luz sobre intervencdes clinicas inovadoras e descoberta de
novas drogas para o tratamento da doenca.
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Estudo de um possivel efeito torsiocalérico em polimeros

Bolsista: Edson Paschoal Bueno Branddo

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Luz Sincrotron (LNLS)
Orientador: Dr Alexandre Magnus Gomes Carvalho

Resumo

A refrigeracdo de estado sélido baseada em efeitos i-caldricos é considerada a
principal alternativa aos métodos de refrigeracdo convencionais. O efeito i-caldrico
induzidos por tor¢gdes, chamado torsiocalérico, nunca foi observado
experimentalmente até o momento. De modo modo a preencher essa lacuna, no
presente estudo foi construido um aparato para experimentos de tor¢do com controle
da temperatura. Os testes realizados utilizando amostras poliméricas demonstraram
que é possivel obter um controle preciso de temperatura na dentro da faixa de -
1002C e 100°C, mostrando que os experimentos torsiocaléricos com esse sistema
sdo vidveis. Também foi dado inicio ao projeto de uma redoma retratil, que ird gerar
um ambiente controlado para experimentos em uma maquina de ensaios universais.
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Nanoparticulas de silica funcionalizadas com carboidratos e sua interacdo com a
membrana bacteriana

Bolsista: Gabriel Floriano Costa

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (Unicamp)
Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Nanotecnologia (LNNano)
Orientador: Dr Mateus Borba Cardoso

Resumo

O relatdrio a seguir descreve a sintese de nanoparticulas de silica (SiO2NPs) e diferentes
estratégias de funcionalizagdo com sacarideos (glicose e galactose) visando aumentar
sua interacdo com a membrana de bactérias. Esses microrganismos possuem estrutura
simples e auséncia de receptores especificos, sendo recobertos por uma camada dos
chamados lipolissacarideos (LPS). Dessa forma a modificacdo com sacarideos pode
potencializar a interagdo nanoparticulabactéria através de uma interagao carboidrato-
carboidrato, resultando no seu direcionamento. Caracteristicas das particulas
sintetizadas como tamanho, distribuicdo de tamanho e agregacdo das SiO2NPs foram
avaliadas por espalhamento de luz dindmico (DLS) e microscopia eletronica de varredura
(MEV). Esta ultima também foi utilizada para investigar o comportamento e interacdo
das nanoparticulas quando incubadas com as bactérias. A funcionaliza¢do da superficie
das particulas foi avaliada por potencial zeta. Foi estudada a estabilidade coloidal das
nanoparticulas em meios como tampao fosfato (PB) 10 mM e tampao fosfato salino
(PBS) 10 mM ambos em pH 7,4 pela técnica de DLS ja que sdao meios utilizados nos
experimentos com bactérias Escherichia coli (gram-negativa).
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Levantamento de dados para uso do modelo DayCent na avaliagdo da dinamica do
carbono do solo associada a remog¢ao da palha de cana-de-agtlicar para produgao de
bioenergia.

Bolsista: Guilherme Nobre de Araudjo

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)

Unidade CNPEM: Laboratdério Nacional de Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol (CTBE).
Orientador: Dr Ricardo de Oliveira Bordonal

Resumo

A producdo de bioenergia, em especial os biocombustiveis liquidos, tem sido
evidenciada, a fim de aumentar a seguranca energética e reduzir os impactos das
mudancas climaticas. Este cendrio, somado ao aumento de demanda por energia para
os préximos anos tem fortalecido investimentos em tecnologias, a fim de, utilizar os
residuos de culturas como matéria-prima para a produc¢ao de bioenergia. Diante deste
contexto, a palha de cana-de-acucar surge como potencial de utilizacdo na industria,
maximizando a producdo de bioeletricidade e/ou etanol de segunda geragdo (2G). No
entanto, apesar da remoc¢do da palha de cana-de-agucar do solo para producdo de
bioenergia ser vantajosa do ponto de vista de seguranca energética, a manutengao
dessa matéria-prima no campo desempenha um papel fundamental no fornecimento
de servigos ecossistémicos, tais como a melhoria da qualidade do solo e a producgado de
biomassa. O objetivo neste projeto foi avaliar os efeitos da remocdo da palha na
dindmica temporal do carbono (C) do solo levando-se em conta peculiaridades de solo,
clima e manejo da cultura na regido centro-sul do Brasil. A fim de alcangar os resultados
almejados, a proposta foi dividida em duas fases. A primeira foi compreendida entre 01
de fevereiro de 2018 e 31 de julho de 2018, realizando a coleta e avaliagao dos dados
experimentais de campo de curto e médio prazo. Ja a segunda etapa serd compreendida
entre 01 de agosto de 2018 e 31 de dezembro de 2018, utilizando a modelagem
matematica (DayCent) para simular e antever as implicacdes da remocao da palha sobre
os estoques de C do solo em longo prazo, de modo a indicar um manejo adequado
visando atenuar os potenciais efeitos adversos dessa remocao. Espera-se que resultados
gerados neste projeto possam auxiliar em definicGes de politicas publicas e setoriais
visando a sustentabilidade da producdo agricola de cana-de-acgucar e bioenergia.

Palavras-chave: DayCent; modelagem biogeoquimica; matéria organica do solo; manejo
da palha; etanol 2G; gases de efeito estufa; sustentabilidade.
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Dopagem eletrostatica em filmes finos de 6xidos complexos

Bolsista: Hélio Antonio Geiger Porta

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade do CNPEM: Laboratdrio Nacional de Luz Sincrotron (LNLS)
Orientador: Dr Pedro Schio de Noronha Muniz

Resumo

O presente manuscrito é um relatdrio de atividades de um projeto de iniciacao cientifica.
O projeto propde o estudo e caracterizagao elétrica de liquidos idnicos para posterior
aplicacdo em dopagem eletrostatica. Este relatdrio ‘e relativo ao periodo entre janeiro
e junho de 2018 no qual o estudante teve primeiro contato com os temas relacionados
com o projeto. A seguir encontra-se uma breve descricao dos materiais denominados
liquidos i0Gnicos e de algumas caracteristicas de um experimento eletroquimico. Para
prosseguimento do trabalho foi necessario o desenvolvimento de um programa para
controle e automacado de experimentos de aplicagdao de tensdo e leitura de corrente
elétrica. O programa foi escrito em linguagem lab view e se encontra descrito, assim
como medidas realizadas em resistor e capacitores utilizando mesmo.
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Desenvolvimento de algoritmos iterativos para p-tomografia de amostras bioldgicas

Bolsista: Henrique Carvalhinho Biill

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratério Nacional da Luz do Sincrotron (LNLS)
Nome do Orientador: Dr Carlos Sato Baraldi Dias

Resumo

A tomografia computadorizada é uma modalidade de imagem que utiliza projecdes de
raios X em diversos angulos para obter informagdes necessarias para reconstruir
computacionalmente o interior de um objeto de estudo de forma ndo invasiva ou
destrutiva. A reconstrucdo das imagens é feita com base em métodos matematicos
especializados que sdo aplicados por algoritmos desenvolvidos para cada condicdo
experimental. Portanto, é grande a importancia do estudo de algoritmos de
reconstrugdo que visam otimizar a qualidade das reconstrucdes e obter melhores
qualidades de imagens. Dentre esses métodos, destaca-se o teorema da fatia de Fourier
e a transformada de Radon. Este projeto visou o desenvolvimento de um algoritmo que
implementasse a transformada de Radon para simular projecdes tomograficas a partir
de uma imagem base de teste. Além disso, este trabalho descreve como implementar o
codigo para construir o espaco de Fourier utilizado o teorema da fatia de Fourier.
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Resumo

A utilizacdo de células de pressao (DAC) é imprescindivel em experimentos de altas
pressdes. Assim, deseja-se desenvolver um sistema para carregar hidrogénio
criogenicamente em uma DAC usando como modelo os sistemas desenvolvidos por
Machida [1] e Chi [2]. Para isso, hd uma tubulacdo e um sistema de valvulas para
direcionar o gds para dentro de uma camara onde estard a DAC. Esta cdmara estara
conectada ao criostato por um passante térmico, sendo uma extensdo do dedo frio do
criostato, o qual é utilizado para atingir temperatura de liquefa¢do, da ordem de 15K.
Apds liquefazer o hidrogénio, o liquido deve preencher o porta-amostra da célula de
pressdo. Em seguida, a célula de pressdao deve ser fechada através da aplicacdo de
pressdo, que é feita por meio de quatro parafusos. Através de um sistema de
transmissdao, o torque do motor é transmitido para uma gearbox. Esta transmite o
torque do motor para dois eixos, os quais devem girar em sentidos opostos para maior
estabilidade (torques se anulam). Os eixos da gearbox estao acoplados a dois passantes
mecanicos que transmitirdo a rotacdo para dentro da camara contendo a DAC sem que
haja perda de gas ou pressdo. Esses passantes mecanicos estdo alinhados e conectados
aos parafusos do cell holder, recipiente no qual a célula estara acondicionada. Os
parafusos do cell holder movimentam um pistdao que movimentara o pistdo da célula,
fechando-a. Retirando o cell holder da camara com a DAC ainda dentro, pode-se apertar
manualmente os quatro parafusos da célula. Dessa forma, o gas liquefeito fica preso
dentro da DAC em uma pressao de aproximadamente 1,2 GPa. Também foi projetada
uma gearbox para ser utilizada na linha de luz a temperatura ambiente com o propdsito
de aplicar pressao com maior controle.
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Resumo

Em face ao petréleo, uma fonte fdssil ndo renovdvel de producdo de energia e de
compostos quimicos, biomassas lignoceluldsicas apresentam-se como alternativas
ecologicamente sustentaveis para a producdao de etanol e outros produtos de valor
agregado, o que vem chamando a atencdo de diferentes setores industriais. Neste
sentido, as biomassas lignoceluldsicas, especialmente os seus macrocomponentes,
celulose, hemiceluloses e lignina, representam um importante potencial para o
desenvolvimento de novos produtos. Dentre os insumos de interesse industrial que
podem ser obtidos a partir de fontes renovaveis, destacam-se os alquil pentosideos, que
podem ser empregados como surfactantes ndo idnicos em industrias como a de
detergentes, agroquimicos, alimentos e cosméticos. Os alquil pentosideos podem ser
sintetizados a partir de hemiceluloses e, por isso, o presente trabalho teve por objetivo
estudar a sintese destes compostos a partir do licor hemicelulésico do bagaco da cana-
de-agucar pré-tratado com acido sulfurico diluido, tendo em vista a abundancia desta
biomassa no Brasil e a possibilidade de seu aproveitamento para esta finalidade. O
estudo foi dividido nas seguintes etapas: (i) sintese de padrdes analiticos, (ii) estudo dos
parametros de processo em um meio sintético, (iii) avaliacdo das condi¢Ges otimizadas
no licor hemicelulésico e (iv) testes de emulsdo e limpeza. Como resultados, observou-
se que, no meio sintético, as melhores condi¢cdes de sintese foram 80°C e 1,5% de acido
metanossulfonico, obtendo um rendimento de 0,2424 + 0,01 g de isoamil-xilosideo
(alquil pensotideo eleito como alvo de avaliacdo) por g de meio sintético. Replicando-se
a condicdo para o licor hemicelulésico, apenas 0,0204 + 0,09 g de isoamil-xilosideo por
g de licor foram obtidos, o que corresponde a cerca de 10% do valor produzido no meio
sintético. Parte dessa perda de eficiéncia do processo deve estar relacionada aos
compostos interferentes presentes no licor hemiceluldsico, que por ndo se tratar de um
meio puro, precisaria de processos mais seletivos para a remocdo e preservacdo dos
acucares. Com relacdo a performance, o produto sintetizado exibiu propriedades
limpantes, mas ndo emulsionantes. Com isso, infere-se que ele pode ser um
intermediario sustentdvel na sintese de alquil pentosideos de cadeia longa, capaz de
concorrer com produtos comerciais como o cloreto de cetrimonio e o lauril sulfato de
sddio, amplamente empregados como surfactantes em variadas formulagdes.
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Estudo do acoplamento magnetoelétrico em interfaces de heteroestruturas de oxidos
complexos

Bolsista: Maira Dombroski Neme

Universidade: Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)
Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Luz Sincrotron - LNLS
Orientador: Dr Julio Criginski Cezar

Co-orientadora: Flavia Regina Estrada

Resumo

O efeito magnetoelétrico é um fendmeno que permite controle da magnetizacdao de um
material ao aplicar um campo elétrico, ou da polarizacao elétrica ao aplicar um campo
magnético. Este efeito é observado quando, em certo intervalo de temperatura, um
material apresenta ordem ferroelétrica e ferromagnética. Outra situacdo que este efeito
pode ser observado é quando materiais magnéticos e materiais ferroelétricos sao
integrados na forma de compdsitos ou, como no caso deste projeto, na forma de
heteroestruturas nanométricas. Este tipo de acoplamento magnetoelétrico é baseado
na interface entre duas camadas diferentes e tem grande potencial para aplicacdo em,
por exemplo, dispositivos de memadria e sensores magnéticos. Heteroestruturas dos
oxidos BaTiO3 e (La,Sr)Mn0O3 com diferentes espessuras entre as camadas sdao um
sistema modelo para o estudo destes fendmenos. Ambas as fases apresentam estrutura
perovskita, o que facilita a integracdao destes materiais em filmes. Neste sistema o
BaTiO3 apresenta propriedades ferroelétricas enquanto o La2/35r01/3Mn0O3 é um
composto ferromagnético com alta polarizacdo dos spins. Neste projeto, reportamos o
crescimento e caracterizacdo de 22 heteroestruturas de (La,Sr)MnO3 e BaTiO3 em
substratos de SrTiO3 orientados na direcdo (100) para investigar o acoplamento
magnetoelétrico entre as camadas. Utilizamos difracao de raio X, microscopia de forga
atémica, microscopia de forga piezoelétrica, microscopia kelvin e microscopia eletrénica
de varredura por transmissdo para observar topografia, defeitos de crescimento,
polarizacdo elétrica e defeitos nas interfaces. Nossas amostras cresceram epitaxiais, no
entanto, alguns defeitos na estrutura cristalina do BTO tém aparecido depois de 5nm.
Pudemos gravar dominios elétricos em 3 amostras, demonstrando que elas sao
ferroelétricas. A rugosidade das superficies (drea de 1um?2) variou de 200pm a 6nm.
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Resumo

O cacaueiro (Theobroma cacao) é muito atingido pela doenga vassoura-de-bruxa,
causada pelo fungo patégeno Moniliophthora perniciosa. A doenc¢a traz grandes
prejuizos para as plantacdes de cacau, configurando um dos maiores problemas
fitopatoldgicos do Brasil. O fungo citado tem um complexo ciclo de vida hemibiotréfico,
com duas fases, a primeira causa hipertrofia das areas infectadas; e a segunda fase causa
a necrose, gerando cogumelos e fechando o ciclo de esporulagdo. Todo esse ciclo sugere
que a interacdo planta-patégeno envolve uma série de moléculas para que a doenca
consiga se estabelecer com sucesso na maior parte dos hospedeiros. Para o combate da
doenca tem sido estudada a inibicdo da enzima Oxidase Alternativa (AOX) e os
resultados tém sido promissores. A AOX é uma enzima transmembrana, parte da cadeia
respiratdria do fungo. Sua fungdo é permitir que a respiracdo do fungo continue mesmo
com a via principal bloqueada (acdo de antifungicos tradicionais). Com base nesse
cendrio, o objetivo dessa pesquisa é projetar e sintetizar moléculas derivadas das N-
fenilbenzamidas, que ja mostraram significativa atividade inibitdria na enzima em testes
preliminares, para bloquear a rota alternativa de respiracdo do fungo. Essa tem se
mostrado uma forma promissora de combater a doenga Vassoura-de-bruxa. Para a
obtencao dessas moléculas foram utilizadas rotas sintéticas baseadas nas rea¢des de
Schottem-Baumann, ajustados para melhorar a pureza e rendimento das moléculas,
estabelecendo a melhor rota para a obtencdo das N-fenilbenzamidas. A biblioteca esta
completa com 146 moléculas das 130 propostas. A caracterizacdo foi feita por
espectroscopia de RMN, HPLC/UV-Vis e medidas de ponto de fusdo. Para os testes de
atividade de inibicdo da AOX, a levedura Pichia pastoris se mostrou um bom modelo de
avaliagdo. Assim mostrou-se que alguns compostos tém atividade contra a enzima,
sendo que um deles, 7J-41, se mostrou com alta atividade e possivelmente menor
toxicidade para a planta. O combate dessa doenca é de grande importancia no cendrio
da agricultura brasileira, pois esse fungo causa prejuizos de milhGes de reais
anualmente, causando impacto significativo na economia.
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Resumo

Diante do aumento da demanda por energia e combustiveis, atrelado as necessidades
de reduc¢do da emissao de poluentes, novas tecnologias vém sendo desenvolvidas para
a aplicacdo e utilizacdo de energias renovaveis. Nesse contexto, visando a obtencdo de
hidrocarbonetos renovaveis e biocombustiveis, no presente projeto foram estudadas as
caracteristicas funcionais e de estabilidade de uma nova lipase recombinante
previamente selecionada por metodologia in-silico. Para isso, a enzima foi produzida
heterologamente em cepa de de E. Coli e purificada por meio de cromatografia de
afinidade a niquel e por exclusdo molecular. A enzima pura foi investigada quanto a
capacidade de hidrélise em diferentes dleos vegetais e, utilizando a técnica de dicroismo
circular, quanto a termoestabilidade em condicdo acida, levemente alcalina e na
presenca de metanol, solvente organico muito utilizado na transesterificacdao de dleos
vegetais. Os resultados obtidos revelam que a expressao em E. Coli e a subsequente
purificacdo da enzima em apreco foi bem-sucedida. Em adicdo a isso, verificou-se, que
a lipase atua em pH acido, em torno de 3,5, caracteristica pouco comum entre as lipases
caracterizadas até atualidade, e que possui alta estabilidade em meio contendo
metanol. Por fim, observou-se sua alta atividade lipolitica em dleos vegetais como milho,
canola, soja, dendé, macauba e oliva (azeite). Desse modo, os resultados corroboram o
grande potencial de aplicacdo da nova lipase em reac¢Oes de transesterificacdo visando
obter biodiesel e em reacdes de hidrélise, em meio acido, com vista a obtencdo de
acidos graxos que podem ser substrato para descarboxilases, resultando em 1-alcenos
(hidrocarbonetos). Estes possuem alto potencial industrial e econ6mico e podem ser
usados como precursores para a producao de biocombustiveis avan¢ados, como o diesel
verde e o bioquerosene de aviagao.
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Resumo

Um dos grandes desafios relacionados a produg¢do do etanol de segunda gerac¢ao (E2G)
esta em determinar a melhor opg¢ao de disponibilizar a celulose a partir da etapa de pré-
tratamento, considerando fatores como rendimento da reacdo, custo e impacto
ambiental. O pré-tratamento é uma das etapas mais caras no processo e muitos estudos
vém sendo desenvolvidos com o intuito de tornar o processo economicamente viavel.
Neste sentido, este trabalho tem como objetivo estudar a etapa de pré-tratamento com
foco em dois processos: uso de meios tamponantes e a combinagdo de liquido i6nico
com solvente organico (Etanol). A utilizacdo de solu¢des tamponadas a 4,8, minimiza
uma etapa de ajuste de pH do meio, nas etapas subsequentes do processo (hidrélise
enzimatica e fermentacdo alcodlica), eliminando, assim, os processos de lavagem e de
correcao de pH. Os melhores resultados de hidrélise enzimdatica mostram conversées de
celulose de 50,3%, resultado muito préximo a processo convencionais de pré-
tratamento estudados na literatura com é o caso do hidrotérmico e acido diluido. No
caso do pré-tratamento com liquido i6nico prético (LIPs) — 2HEAA (Acetato de 2-
hidroximonoetanolamoénio) - e etanol, foi possivel observar uma elevada solubilizacdo
da lignina (47,7%) a 170°C, 60 min e proporgao de 30:70 2HEAA:etanol, promovendo
uma hidrélise enzimatica de 84,1% e 67,9% da celulose e hemiceluloses,
respectivamente.

Palavras-chave: pré-tratamento; solucdo tampdo; organossolve com LIP; hidrélise
enzimatica.
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Resumo

Uma miriade de dificuldades associadas ao uso de difracdo de raios X para estudos
estruturais de macromoléculas bioldgicas, em especial os complexos proteicos,
puderam ser solucionadas com o advento da criomicroscopia eletrénica (cryo-EM, do
inglés Cryogenic Electron Microscopy). Nessa técnica, a amostra, aplicada sobre uma
grade, permanece hidratada e congelada dentro de furos de um filme de carbono
amorfo (Holey Carbon). A aplicacdo eficiente da técnica de cryo-EM junto a analise de
particulas individuais (SPA, do inglés Single Particles Analysis) requer que as particulas
fiquem dispersas e orientadas aleatériamente por todo o gelo. Para isso, é necessario
que o filme de carbono amorfo (essencialmente hidrofébico) permita um bom
espalhamento da amostra aquosa. A modificacdo quimica da superficie hidrofdbica de
grades de cryoEM ja demonstrou ser um método eficaz para maximizar a molhabilidade
das grades ao mesmo tempo que permite a melhor dispersdo das particulas por todo o
gelo amorfo formado, viabilizando sua aplicagdo em andlises estruturais 3D por cryo-
EM. Este trabalho busca criar metodologias inéditas de modificagdo quimica nos
substratos existentes das grades de cryo-EM, usando reagentes comercialmente
disponiveis e de custo relativamente baixo, sendo fundamental para a obtencdo de
melhores resultados através da técnica de cryo-EM e SPA.
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Resumo

A soldagem por atrito com pino nao consumivel - SAPNC (Friction Stir Welding - FSW) é
um processo que visa a parcial substituicdo dos tradicionais métodos de soldagem
utilizados na producao, reparo e montagem de pecas e equipamentos. Trata-se de um
processo com diversas vantagens quando comparado aos processos tradicionais de
soldagem que ndo permitem, por exemplo, a unido de materiais dissimilares sem
necessariamente a formacdo de compostos intermetalicos que podem fragilizar a junta.
Todavia, embora o processo de SAPNC desenvolva-se no estado sdélido, durante a unido
de materiais dissimilares pode ocorrer a precipitacdo de intermetdlicos. Deste modo, o
presente trabalho objetivou a obtencdo de juntas dissimilares entre ligas de Ti6Al-4V e
Al-2024 através do processo de SAPNC com a utilizacdo de parametros que evitem ou
reduzam a formacdo destas fases e consequentemente apresentem propriedades
mecanicas satisfatorias.

Palavras-chave: Soldagem por atrito com pino ndo consumivel, junta dissimilar, Ti-
6Al4V, Al2024.
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Resumo

Ap0ds a mecanizagao da colheita de cana-de-aglcar um novo residuo organico é gerado:
a palha (composta por folhas secas, ponteiros e folhas verdes). Esse material tem
impactos positivos na produtividade da cultura, como a ciclagem de nutrientes e a
manuten¢dao da umidade no solo em periodos de estresse hidrico. Entretanto, em
algumas condi¢des de clima e solo, a manuten¢dao da palha no campo aumenta a
incidéncia de pragas, diminui a brotacdo da cultura e potencializa os danos de geadas.
O setor sucroenergético estd longe de chegar a um consenso de quanto desse material
poderia ser retirado do campo e empregado na industria, sendo que inUmeras pesquisas
tém sido realizadas para responder a esta questdo. Nessa proposta pretende-se
aumentar as op¢dOes de uso de palha de cana-de-aglcar na industria sucroenergética,
por meio do uso de palha de cana-de-aglcar como matéria-prima para a produgdo de
biofertilizante organomineral utilizando o processo de pirdlise para a produgdo de
biocarvao (base para o biofertilizante), biogas e bio-6leo. Com o presente trabalho
propde-se desenvolver, caracterizar e validar o processo de producado de biofertilizante
organomineral. O projeto sera todo em escala de bancada, sendo a palha de cana-de-
acucar recolhida por enfardamento (10 % de umidade) submetida ao processo de
pirdlise lenta. Uma caracterizagao quanto as propriedades fisicas e quimicas da palha de
cana-de-acucar antes e apds a producdo do biocarvdo bem como do biofertilizante
organomineral serd realizada. Espera-se, que esse fertilizante organomineral apresente
caracteristicas fisico-quimicas superiores aos convencionais.

24



Anadlise técnico-econdmica do processo de destoxificacdo de hidrolisado
hemicelulésico utilizando diferentes solventes.

Bolsista: Rafael Boni

Universidade: Pontificia Universidade Catdlica de Campinas (PUCCAMP)

Unidade CNPEM: Laboratério Nacional de Ciéncia e Tecnologia do Bioetanol (CTBE)
Orientador: Dra. Tassia Lopes Junqueira

Co-orientador: Dra. Sarita Candida Rabelo

Resumo

O cendrio atual brasileiro mostra-se favordvel a manutencao e até eleva¢do no uso da
cana de-aclcar como matéria-prima para a producdo de etanol. Porém, existe um
grande desafio em relagcdo ao aproveitamento da biomassa lignoceluldsica, como o
bagaco e a palha. Atualmente, a alternativa mais promissora é o seu uso para a producao
de etanol de segunda geracgdo. Inicialmente, a biomassa precisa passar por um pré-
tratamento para tornar a celulose acessivel para a etapa de hidrélise da mesma. No
entanto, durante a etapa de prétratamento ocorre a formacdo de subprodutos que
interferem negativamente na fermentacdo. Existem diversas técnicas que procuram
eliminar ou diminuir a concentracdo destes compostos inibitérios a fim de melhorar o
rendimento fermentativo, essas técnicas sdao conhecidas por destoxificagao. O presente
trabalho tem como objetivo dar continuidade as atividades executadas no projeto
anterior “Destoxificacdo de hidrolisado hemicelulésico para producdo de etanol 2G”
(Processo n? 153545/2016-0), o qual avaliou experimentalmente a técnica de
destoxificacdo por extracao liquido-liquido utilizando diferentes solventes para remocao
dos compostos inibitérios. Com base nestes dados experimentais, uma analise
qualitativa utilizando os resultados de fermentacao, solubilidade e custos dos solventes,
foi realizada para selecao dos processos a serem avaliados técnico-economicamente. Os
solventes metil-isobutilcetona (MIBK), 2-etilhexanol, acetato de isoamila, terc-metil-
butil-éter (MTBE) e propionato de isoamila foram selecionados com base nestes
critérios. Para a avaliacdo, foram realizadas simulacdes computacionais da etapa de
extracao liquido-liquido com reciclo de solvente, usando o software Aspen Plus para o
calculo de balanco de massa e energia. Além disso, foram consideradas as etapas de
neutralizacdo e fermentacdo, e uma avaliacdo da participacdo do custo do solvente para
cada quilograma de etanol presente apds a etapa de fermentacao também foi realizada.
O solvente MTBE foi o que apresentou menor desvio para a fracdo aquosa apds a etapa
de reciclo, inferior a 1%, e o que também apresentou menor participagao do solvente
no custo do produto, cerca de USS 0,24/kg etanol.

Palavras-chave: Biomassa lignoceluldsica, destoxificacdo, extracdo liquido-liquido,
simulacdo computacional.
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Resumo

A adenosina é um agente sinalizador extracelular no sistema nervoso central e
periférico. E liberada nas células que tenham sofrido possiveis traumas induzindo uma
resposta de protecao farmacoldgica na regido. Seu tempo de meia-vida é
relativamente baixo e sua acdo intra e extracelular é bloqueada pela enzima adenosina
quinase (AK). Assim, a inibi¢ao da quinase promove um efeito relevante do ponto de
vista medicinal podendo atuar como um agente analgésico e anti-inflamatério.
Algumas classes de compostos comprovaram tal potencial, como as quinazolinas,
compostos heterociclicos nitrogenados. Nesse projeto, derivados desses compostos
foram sintetizados para futuramente se analisar a relagdo estrutura-atividade e
ampliar a biblioteca de compostos a partir de adaptacées e/ou melhorias da
metodologia ja desenvolvida. Os compostos sintetizados foram anilinoquinazolinas
funcionalizadas na posicdo 4 com substituicGes em 6-, 7- e 8-; além da elaboracao do
protocolo para sintese de anilinoquinazolinas funcionalizadas em 2- e 4-, até entdo nao
relatadas na literatura. As 17 moléculas sintetizadas foram caracterizadas por
ressonancia magnética nuclear (RMN) uni e bi-dimensionais e também por suas
propriedades fisicas.
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Resumo

Objetiva-se, através deste projeto, finalizar as implementacdes referentes a um
software capaz de gerar pontos sobre superficies de modelos CAD nominais. As nuvens
de pontos geradas poderdo entdo ser utilizadas juntamente com outros softwares ja
existentes para anadlise, a exemplo, o software SmartProfile [10] da Evolve Suite,
desenvolvido e comercializado pela empresa Kotem. O software objeto deste projeto ja
teve sua versdo inicial de desenvolvimento através da linguagem de programacao
Python, cujos detalhes estdo mostrados no relatdrio final do PIBIC/2017, elaborado por
SILVA, W. H. A. (2017) [11]. A versao inicial do software, ainda sem nome definido
durante o periodo inicial, contemplava a leitura e interpretacdo de arquivos Initial
Graphics Exchange Format (IGES) especificados através de padrdes determinados pela
Initial Graphics Exchange Format Specification, version 6 [12], cuja implementacdo se
deu através do desenvolvimento de uma Application Program Interface (API) prdpria,
permitindo a leitura de arquivos que fazem o uso da entidade 186 — Manifold Solid de
um arquivo IGES genérico, bem como sua traducdao em objetos Python. Além disso, o
software contempla a geragao de nuvem de pontos de maneira generalizada no modelo,
valida para superficies planas limitadas por qualquer poligono ou forma livre e qualquer
outra curva mais complexa que seja especificavel através de uma superficie NURBS.
Nesta segunda etapa de desenvolvimento do software, objetiva-se a implementacdo de
novas funcdes para adicdo de erros geométricos e dimensionais caracterizados por
translagOes, rotacdes e pela geracdo de erros aleatdrios no modelo, visando simular
erros reais de fabricacdo, permitindo que a nuvem de pontos seja exportada em um
formato de arquivo conveniente e analisada em outros softwares. Tal analise permitira
verificar como determinados erros de fabricacdo presentes nas faces de referéncia
geométrica do modelo, denominadas pela norma ASME como datums, afetam a
magnitude do erro encontrado em outras faces de interesse, mostrando assim, o quao
sensivel um determinado elemento da peca é em relacdo a alteracdes nos datums,
contribuindo de forma significativa o entendimento do modelo e melhorando o
processo de toleranciamento.
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