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1. Apresentagao

E com enorme satisfagdo que realizamos o 21° Congresso Interno do Programa
Institucional de Bolsas de Inicia¢do Cientifica (PIBIC) do Centro Nacional de Pesquisa em
Energia e Materiais (CNPEM). O Congresso Interno do PIBIC foi incorporado ao
Congresso dos Estudantes do CNPEM (CEC). A sexta edicdo do CEC (VI CEC 2024)
ocorreu entre os dias 04 e 06 de dezembro, contemplando as apresenta¢des dos
bolsistas de iniciacdo cientifica, estagidrios e alunos de pds-graduacdo dos quatro
laboratérios nacionais do CNPEM. Ao todo, o evento reuniu 505 participantes, com 164
apresentacoes de poOsteres, 28 apresentacdes orais, além das sessdes plenarias.

Os trabalhos dos bolsistas PIBIC, que englobam diferentes areas do conhecimento como
fisica de aceleradores, materiais nano-estruturados, estrutura e fungao de proteinas e
prospeccdo de compostos biorrenovaveis estdo reunidos a seguir 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 realizag¢ao
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.

Coordenacgao do PIBIC — CNPEM
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2. O Programa PIBIC no CNPEM

Desde 2002, o CNPEM vem, em parceria com o CNPq, coordenando e viabilizando
atividades de pesquisa e treinamento de alunos PIBIC através das suas quatro unidades
laboratoriais de pesquisa, os Laboratérios Nacionais de Luz Sincrotron (LNLS),
Nanotecnologia (LNNano), Biociéncias (LNBio) e Biorrenovaveis (LNBR) e da Escola de
Ciéncia (ILUM).

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 iniciacdo cientifica de exceléncia disponibiliza ao aluno a
base necessaria para a construcdo e a consolidacao de uma sdlida carreira profissional.
Nesse sentido, o PIBIC é um valioso mecanismo de incentivo aos jovens talentos.

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

Esse cenario favorece o sucesso do Programa. A maioria de nossos ex-alunos de
iniciacdo cientifica resolvem cursar a pds-graduacdo; muitos deles continuam
trabalhando nos laboratérios do CNPEM enquanto outros atuam 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
formacdo de nossos alunos.

Atenciosamente,

Aline Ribeiro Passos
Coordenadora do PIBIC — CNPEM
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3. Comités de avaliagao 2024

Comité Interno

Dra. Juliana Ferreira de Oliveira - LNBio
Dra. Bruna Fernanda Baggio - LNNano

Dr. Maxuel de Oliveira Andrade- LNBR

Dr. Julio Criginski Cezar — LNLS

Dra. Juliana Helena Costa Smetana - ILUM

Comité Externo

Prof. Dr. Carlos Alberto de Castro Junior

Pontificia Universidade Catélica de Campinas (PUC-Campinas)

Profa. Dra. Ljubica Tasic

Instituto de Quimica, Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)

Prof. Dr. Roger Frigerio Castilho
Faculdade de Ciéncias Médicas, Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP)

Prof. Dr. Marcos Eduardo Ribeiro do Valle Mesquita

Instituto de Matematica, Estatistica e Computacao Cientifica, Universidade Estadual de
Campinas (UNICAMP)



4. Resumos

Titulo: PRODUCAO DE HETEROESTRUTURAS ULTRAFINAS E DISPOSITIVOS PARA
APLICACAO EM NANOELETRONICA.

Bolsista PIBIC: Ana Beatriz Barbosa Yoshida

Orientador: Dr. Alisson Cadore

Unidade CNPEM: LNNano

RESUMO:

Materiais bidimensionais (M2Ds) isolados vem sendo amplamente estudados devido as
suas propriedades elétricas, mecanicas e Opticas intrinsecas [1]. Recentemente, a
combinac¢ao de dois ou mais M2Ds nas chamadas heteroestruturas de van der Waals
(vdWHs) permitiu melhorias na qualidade optoeletronica de dispositivos
multifuncionais e na observa¢do de novos fendmenos quanticos que nao existem em
suas formas isoladas [2]. Consequentemente, isso impulsionou o uso desses M2Ds, bem
como aplicacbes tecnoldgicas dessas vdWHs ultrafinas, principalmente em areas
relacionadas a nanoeletronica [3]. Neste projeto, fabricamos e caracterizamos amostras
de grafeno encapsuladas em cristais naturais de biotita ( mina brasileira) e comparamos
os resultados com o cristal 2D mais utilizado na literatura, o nitreto de boro hexagonal
(hBN). Demonstramos que M2Ds naturais podem ser facilmente incorporados em
vdWHs ultrafinas com grafeno. Nossa analise de espectroscopia Raman mostrou que os
cristais de biotita induzem uma transferéncia espontanea de carga para o grafeno,
induzindo dopagem sem aplicar polarizacdo de porta externa. Os resultados foram
entdo comparados a caracterizacao elétrica de nanodispositivos de transistor de efeito
de campo (GFETs), mostrando assim, a densidade total de carga transferida para o
grafeno, bem como o tipo de portador de carga. Portanto, nosso estudo busca contribuir
para a area de dispositivos eletrénicos com baixos custos de producao usando 2DMs
naturais de solo brasileiro. Agradecimentos: CAPES, INCT/Nanocarbono and CNPq
Referéncias: [1] A.C. Ferrari et al., Nanoscale, 2015,7, 4598-4810 [2] R. Frisenda et al.,
Chem. Soc. Rev., 2018,47, 53-68 [3] M.C. Lemme et al., Nat. Commun., 2021, 13, 1392



Titulo: Microtomografia De Raios-X Para Avaliacdo De Remedia¢do Quimica In Situ (Isco)
De Aquiferos Porosos.

Bolsista PIBIC: André Rodrigues Gomes Silva

Orientador: Dra. Nathaly Lopes Archilha

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

A oxidagdo quimica in situ (ISCO) tem sido amplamente utilizada como um método de
remediacdo em dreas contaminadas, considerando sua eficicia cada vez mais
consolidada. A aplicacdo da técnica utilizando permanganato de potassio (KMnO4) para
a degradacdo de tricloroetileno (ou TCE, C2HCI3) foi relatada em estudos em escala
piloto e em campo, com resultados de remediagao favoraveis. Uma limitagao da
otimizacdo do processo é a lacuna de conhecimento sobre a reacdo em escala
microscopica. Assim, este projeto tem como objetivo investigar a dindmica do processo
de remediag¢do ISCO de TCE com KMnO4 em escala de poros,por meio de imagens de
micro tomografia computadorizara de raios-X (uCT) de fonte sincrotron e resolvidas no
tempo, de um experimento de injecdo em meio poroso. A caracterizacdo da amostra
saturada de agua forneceu informacGes como porosidade total, drea superficial dos
grdos na matriz e tortuosidade dos poros. Com a analise das amostras saturadas com
TCE e com permanganato de potassio, esperamos observar mudancas na
permeabilidade da amostra e na quantidade de contaminante residual, além dos
produtos da reacao.



Titulo: Desenvolvimento de dispositivos microfluidicos para a formacdo de
sistemas lipossomais e sua caracterizagao na linha Sapucaia.

Bolsista PIBIC: Anne Brajato Madeira

Orientador: Dr. Antonio Gasperini

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

Dispositivos microfluidicos sdo ferramentas baseadas na manipulagdo de pequenas
quantidades de fluidos em canais micrométricos. Essa tecnologia tem ganhado bastante
destaque devido a sua ampla gama de aplicacGes; entre elas, a drea farmacéutica, com
foco especial em sistemas de entrega de farmacos (DDS - drug delivery systems). A
producdo de lipossomas a partir desses dispositivos, por exemplo, possui diversas
vantagens quando comparada aos métodos tradicionais de confec¢do, e é a motivacao
principal deste trabalho. Nesse projeto, fabricamos dispositivos de microfluidica que
foram usados para a producdo de lipossomas com aplicacdo em DDS. Ao longo da
pesquisa, preparamos todos os instrumentos necessdrios para os experimentos, que
incluiam o estudo tedrico, a fabricacdo dos dispositivos e a montagem do arranjo
experimental. Em seguida, realizamos um estudo dos lipidios que foram usados e
preparamos as dispersdes lipidicas. Por fim, confeccionamos os lipossomas usando os
microdispositivos, e caracterizamos as amostras produzidas através das técnicas de DLS
(Dynamic Light Scattering) e SAXS (Small Angle X-ray Scattering) na linha Sapucaia.



Titulo: Crescimento de filmes finos de Mn3Ge e Mn3Al crescidos por Epitaxia de Feixes
Moleculares.

Bolsista PIBIC: Beatriz Dalcin Vieira

Orientador: Dr. Pedro Schio de Noronha Muniz

Unidade CNPEM: LNNano

RESUMO:

O efeito Hall se da quando, ao se passar uma corrente elétrica em um material com um
campo magnético aplicado transversalmente, surge uma diferengca de potencial no
material que é perpendicular a corrente e campo magnético. Recentemente foram
descobertos alguns materiais AFM que podem apresentar as mesmas caracteristicas,
sendo exemplos deles os compostos Mn3Ge e Mn3Al. O que chama a atenc¢do pois isso
abre caminho para que possamos ter um condutor que esta menos suscetivel aos efeitos
de campos magnéticos externos, sendo ele mais estdvel e ideal para spintronica. O
projeto desenvolveu o crescimento epitaxial de filmes finos dos materiais citados sobre
um substrato de STiO3, e o estudo deles. O crescimento utilizou a técnica de MBE
(Molecular Beam Epitaxy), além de aplicarmos técnicas de caracterizacao para o estudo
como AFM, XPS, XRR e XRD.



Titulo: Polarizacdo Elétrica e Deformacdo Estrutural Como Consequéncia de TransicOes
de Fase Como Func¢ao da Temperatura em Compdsitos Magnetoelétricos

Bolsista PIBIC: Bruna Helena Rotta Santiago

Orientador: Dra. Flavia Regina Estrada

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

Materiais magnetoelétricos sdo aqueles que apresentam tanto a ordem ferroelétrica
quando a magnética. Eles ndo s6 possuem as potenciais aplicagdes dos materiais
ferroelétricos e ferromagnéticos, como também apresentam propriedades
provenientes do acoplamento magnetoelétrico (ME). Esse acoplamento, que pode
ocorrer tanto em materiais monofasicos quanto em compdsitos, é obtido pela interacdo
entre fases ferromagnéticas e ferroelétricas com uma interface mecanica. As aplicacées
desses materiais sdo variadas, incluindo transdutores, sensores, atenuadores,
armazenamento e leitura de dados, e até controle de memadria magnética a partir de um
campo elétrico e vice-versa. Esse projeto visa determinar a deformacdo estrutural,
decorrente das transi¢cOes de fase estruturais, na interacao e acoplamento entre as fases
de um compdsito ME composto por Ferrita de Cobalto (CFO) e Titanato de Bario (BTO),
materiais que representam as fases ferromagnética e ferroelétrica, respectivamente.
Quando submetidas a um estimulo elétrico ou magnético, as fases passam por
deformacgdes, se mantém fisicamente acopladas, e sdo mecanicamente empurradas
uma pela outra. Compreender essas modificacdes estruturais é fundamental para o
desenvolvimento de novas tecnologias baseadas no acoplamento ME. As modifica¢des
estruturais do CFO e do BTO como fun¢ao da temperatura, tanto como fases isoladas
guanto no composito, foram caracterizadas utilizando difracdo de raios x de alta
resolucdo com radiacdo sincrotron: um experimento realizado na linha de luz Paineira,
no Laboratdrio Nacional de Luz Sincrotron, variando de 80 K a 500 K, com medidas em
inimeras temperaturas do intervalo. Difratogramas foram obtidos em diversas
temperaturas, permitindo a observacdo das transicdes de fase esperadas na fase
ferroelétrica. Ademais, comparagdes entre as fases isoladas e o compdsito revelaram a
influéncia do acoplamento ME na estrutura dos materiais. Ainda, por meio do
Refinamento de Rietveld dos dados de difracdao, foram obtidos “crystallographic
information files” do material em cada temperatura. Com isso, foi possivel calcular a
polarizacdo elétrica espontdnea do BTO como func¢do da temperatura pelo modelo do
dipolo elétrico classico. Adicionalmente, medi¢cdes de magnetizacdo em func¢do da
temperatura foram realizadas por magnetometria, possibilitando uma analise conjunta
das propriedades estruturais, elétricas e magnéticas do compdsito CFO-BTO, elucidando
0s mecanismos do acoplamento ME nesse sistema.



Titulo: Desenvolvimento de um sistema automatico para movimentacdo do porta
amostras da linha de luz Cedro

Bolsista PIBIC: Caio Taishi Sakamoto Kataoka

Orientador: Dra. Juliana Sakamoto Yoneda

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

A técnica de espectroscopia de dicroismo circular (do inglés Circular Dichroism) é um
importante instrumento utilizado no estudo de moléculas quirais, em especial
proteinas, de maneira que o experimento pode ocorrer em diferentes ambientes e em
diversas situacdes. Na linha de luz CEDRO, o equipamento comercial utilizado para
realizar a técnica, OLIS DSM20, potencializa algumas das possibilidades experimentais,
apesar disso, existem algumas limitacGes, inerentes ao experimento e as amostra
utilizadas, relacionadas a danificacdo e ao espalhamento das proteinas, as quais
impactam na quantidade de vezes que uma amostra pode ser utilizada no experimento
e na coleta de apenas uma parcela das informag¢des da amostra, respectivamente. A
literatura relaciona o acontecimento dos efeitos de dano por radiacdo da amostra a
partir da densidade de fétons que incide na amostra, na qual estd associada a area que
estd sendo irradiada pelo feixe. Enquanto que para o espalhamento, existem algumas
amostras especificas que interagem com o feixe de forma que ocorre um desvio na
angulacgdo do sinal que deveria ser recebido pelo detector. Com isso, uma das formas de
diminuir o impacto desses efeitos nos resultados experimentais é posicionar a amostra
em diferentes locais na regidao do OLIS DSM20 em que ocorre a intera¢ao do feixe de luz
e a amostra. Assim, a presente apresentacdo tem como objetivo demonstrar as
atividades desenvolvidas durante o projeto de Iniciacao Cientifica para elaboracdo de
um sistema automatico capaz de movimentar, em um eixo linear, o porta amostras da
linha de luz CEDRO a partir da escolha manual da posi¢cdo. Ademais, serao apresentados
0s proximos passos para conclusdo do projeto.



Titulo: Experimentos in-situ de materiais funcionais na linha Paineira do Sirius:
instrumentacao e caso cientifico

Bolsista PIBIC: Guilherme Roventini Barreto

Orientador: Dra. Cristiane Barbieri Rodella

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

Em Ciéncia de Materiais, o estudo dinamico de estruturas cristalinas é essencial para a
compreensdao dos parametros que influenciam o desempenho e as propriedades
exibidas por materiais em condi¢des desejadas. Ambientes dindmicos podem ser
obtidos pela variagdo em parametros fisico-quimico, como meio reacional, temperatura
e pressao. A linha de luz Paineira disponibiliza de equipamentos diversos adequados
para realizacdo de experimentos de Difracdo de raios-X em ambiente estdtico e
dinamico, utilizando-se de diferentes porta-amostras e equipamentos analiticos. Neste
trabalho, é apresentado um novo sistema para estudo e avaliagdo de amostras em
ambiente dinamico, permitindo a variacdo de pressdao numa escala de 0 a 100 bar. Um
sistema fluidodinamico, que comporta gases e liquidos, foi projetado e construido para
realizar testes em porta-amostras do tipo celas capilares em condicdo de operacao,
suportando as mesmas pressdes requeridas pela cela e demais instrumentos de
medicdo e controle necessdrios, priorizando a precisao, repetibilidade dos ensaios e
uma facil coleta de dados. Foi realizado o retrabalho do suporte da cela de reacgao,
voltado a evitar o desgaste das roscas e parafusos que fixam as pecas do suporte. A
dimensao dos tubos que acoplam a unido de redugao da cela com as conexdes do porta-
amostras também foi delimitada, visando um encaixe que ndo estresse o material e nem
suas partes moveis. Para o correto funcionamento das celas capilares, diferentes tipos
de vedacdo estdo em comissionamento, com a finalidade de aprimoramento do projeto
da cela de reacdo e seu desempenho em condices reacionais. Foram selecionados para
os testes dois anéis de vedacdo com materiais e procedéncias diferentes. Um deles foi
o anel comercial de silicone, o outro selecionado foi o anel de lengol de EPDM com
fabricacdao in-House. Os testes iniciais com o sistema ocorreram a pressao de 30 bar
utilizando gas hélio. Para as vedagdes de silicone, a perda de pressao foi de 0,06 bar/min
e para a de EPDM foi de 0,14 bar/min, novos testes sdo necessarios para a otimizagdo
do sistema como um todo.



Titulo: Investigacdo de excitagGes quanticas na superficie do SrTiO3 por espectroscopias
de raio-X no SIRIUS

Bolsista PIBIC: Gustavo Cardoso Cecotti

Orientador: Dr. Tulio Rocha

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

Investigamos a estrutura eletronica do SrTiO_3 por meio de espectroscopias de
absorcdo de raios-X (XAS), com foco em simulagdes computacionais da teoria de
multipletos. Introduzimos os principais parametros que influem na estrutura eletrdénica
do material bem como em seu espectro XAS: acoplamento spin-érbita, interacao
coulombiana e campo cristalino. Obtivemos os parametros étimos para a simulacdo das
bordas L2 e L3 do Ti4+ presente no material e comparamos a aplicacdo desses
parametros sobre o Ti3+ com espectros indiretos obtidos em trabalhos anteriores.



Titulo: Explorando novas perspectivas no Microscépio de Fotoemissdo de Elétrons
(PEEM): um estudo da estrutura eletronica.

Bolsista PIBIC: Gustavo Tsutomu Mizumura

Orientador: Dra. Dayane de Souza Chaves

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

Durante este projeto de iniciagao cientifica, diversas atividades foram realizadas com o
objetivo de investigar algumas das diversas capacidades do Microscépio de Fotoemissao
de Elétrons (PEEM). Uma dessas atividades foi a realizagdo de medidas de
espectroscopia de fotoemissdo resolvida em angulo (ARPES). Para alcancar esse
objetivo, a primeira etapa consistiu em realizar os reparos necessarios na lampada de
hélio, incluindo a verificacdo do sistema de resfriamento, testes de vazamento de vacuo
e ajustes no sistema elétrico. Apds os reparos, realizamos uma série de comparagdes
entre os experimentos utilizando a lampada de hélio e uma outra fonte excitadora,
como a lampada de mercurio. Observando resultados positivos na resolucdo das
imagens obtidas com a lampada de hélio, foi possivel obtermos as primeiras imagens de
ARPES no PEEM da linha de luz SABIA do SIRIUS, abrindo espaco para novos estudos e
outras possibilidades.



Titulo: Segmentacdo de tomografias de raios X para avaliacdo dos efeitos do biochar e
nanoparticulas de ZnO no desenvolvimento de raizes de plantas de feijao.

Bolsista PIBIC: Julia Fernandes Ragonha

Orientador: Dra. Talita Rosas Ferreira

Unidade CNPEM: LNLS

RESUMO:

O uso do biochar e de nanoparticulas de 6xido de zinco (ZnO), separadamente, sdo
estudados por seu potencial benéfico para as propriedades do solo e no
desenvolvimento das plantas em culturas agricolas. Desta forma, apresenta-se a
hipdtese de que a associacdo destes dois fatores pode ter efeitos sinérgicos que
superam os efeitos individuais de cada componente. Portanto, este trabalho tem como
objetivo geral caracterizar a configuracdo de raizes de plantas de feijao cultivadas em
porg¢des de solo, com o uso da técnica de tomografia computadorizada de raios X (XCT),
de acordo com os seguintes tratamentos: i) controle, ii) solo tratado com biochar, iii)
sementes de feijdo tratadas com nanoparticulas de ZnO, e iv) tratamentos ii e iii
associados. A etapa de cultivo das amostras e aquisicdo das imagens de XCT na linha de
luz MOGNO (n=3 para cada tratamento; total de 12 imagens) foi realizada previamente
em uma proposta experimental vinculada ao programa de bolsas de verdo do CNPEM —
2023. No presente trabalho, o objetivo especifico consiste em processar as imagens
geradas e, assim, analisar qualitativa e quantitativamente os efeitos dos tratamentos
descritos. O processamento partiu da reconstrucao das imagens e remoc¢ao do fundo,
utilizando-se métodos convencionais de segmentacao no software Avizo, para entdo dar
continuidade a segmentacdo das fases (grdos, poros e raizes) com estratégias de
aprendizado de maquina e redes neurais no software Annotat3D. Posteriormente, foi
realizado um refinamento manual no Avizo, utilizando outras técnicas de segmentacao
para recuperar elementos perdidos e corrigir eventuais erros. Até o presente momento,
a etapa de segmentacao foi finalizada para uma amostra de cada tratamento (total de 4
imagens). Para essas imagens, o diametro das raizes de cada amostra foi mapeado a
partir do software Imagel (funcao thickness), fornecendo histogramas de variacdo desse
parametro. Dentre as imagens analisadas até o momento, o tratamento controle
apresentou os maiores diametros de raizes e maior variacdo de diametros entre os
tratamentos. Além disso, na amostra analisada do tratamento iii, foi possivel observar
estruturas nas extremidades dos pelos radiculares, em que se investiga a hipdtese de
gue sejam exsudatos radiculares, substdncias quimicas liberadas pelas raizes na
rizosfera. Estes resultados serdo em breve complementados a partir da segmentacao
das demais imagens.



Titulo: Nanoparticulas de lignina para encapsulamento de agroquimico: Sintese,
caracterizacgao e efeitos bioldgicos.

Bolsista PIBIC: Laura Vieira Malachias

Orientador: Dr. Diego Stéfani Teodoro Martine

Unidade CNPEM: LNNano

RESUMO:

O Brasil lidera a produ¢ao mundial de soja (Glycine max (L) Merrill), uma cultura vital
para as industrias alimenticia, quimica e pecudria. Entretanto, doen¢as como podridao
radicular (Phytophthora sojae Kaufm. & Gerd) e ferrugem asidtica (Phakopsora
pachyrhizi) afetam consideravelmente a produtividade. Para combater essa ameaca,
utilizam-se variedades de soja resistentes e fungicidas triazéis, como o tebuconazol (TB).
A nanotecnologia fornece alternativas para a distribuicdo e liberacdo mais eficiente
desses compostos nas plantas, promovendo maior sustentabilidade na agricultura por
meio do uso de nanomateriais. Nesse contexto, nanoparticulas de lignina, um
bionanomaterial, podem ser exploradas como sistemas de encapsulamento de
agroquimicos. A metodologia envolveu a sintese de nanoparticulas de lignina (CLP, do
inglés colloidal lignin particles) e de lignina revestidas com quitosana (chi-CLP, do inglés
chitosan-coated CLP) para formular emulsdes Pickering contendo TB. Foram realizadas
caracterizacGes fisico-quimicas e morfoldgicas das nanoparticulas e emulsdes.
Nanoparticulas em diferentes concentragdes (1, 10, 40 e 100 mg/L) foram submetidas a
ensaios de liberagdo in vitro e testes de toxicidade com zebrafish (Danio rerio) e Daphnia
similis por até 96 horas e 48 horas, respectivamente. Também foi determinada a
concentragao inibitéria minima em S. cerevisiae de todos os materiais sintetizados neste
estudo. Os resultados indicaram que as nanoparticulas auxiliam na estabilizacdo das
emulsdes com e sem TB, mas ainda sdo necessarios estudos de concentragdo para obter
resultados significativamente na inibicdo de S. cerevisiae. Ademais, ndo foi encontrada
toxicidade nos ensaios com zebrafish e D. similis, sugerindo que CLP e chi-CLP sdo uma
opg¢ao promissora para liberagao controlada de moléculas de TB.
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RESUMO:

Corantes organicos sdo poluentes aqudticos que representam uma grave ameacga a
salude ambiental. O desenvolvimento de materiais cataliticos e adsorventes sdo
essenciais no tratamento desses poluentes organicos que causam impactos ambientais
significativos. Neste trabalho, catalisadores a base nanoparticulas de ouro (Au NPs)
suportados em silicas meso e macroporosas foram desenvolvidos através do processo
sol-gel com separagao de fases, visando aumentar a eficiéncia na descontaminagao de
aguas residuais. Foi conduzido um estudo sistematico para investigar os mecanismos
fundamentais para o controle eficiente da estrutura porosa, dispersdo das espécies
ativas e estabilidade do catalisador, fatores essenciais para o desenvolvimento de
catalisadores de alto desempenho. A sintese coloidal das Au NPs foi realizada com
controle de tamanho e dispersdao, seguida da incorporacdao das nanoparticulas em
suportes de silica mesoporosa e macroporosa utilizando o método sol-gel. A
caracterizacdo das nanoparticulas foi feita por técnicas como UV Vis e USAXS,
confirmando a formacdo de particulas com diametros entre 50 e 65 nm. Os catalisadores
obtidos foram caracterizados por TGA, BET, MEV, XPCS e USAXS. Utilizando XPCS e
USAXS in situ, investigou-se o mecanismo de formacdo da silica na presenga das
nanoparticulas de ouro durante a fase de gelificacdo, permitindo revelar como os
parametros de sintese influenciam na morfologia e na estrutura porosa do material. Os
resultados indicaram que a incorporacao de Au NPs em concentracdes controladas
manteve a integridade estrutural da silica e promoveu o aumento da drea superficial e
porosidade. Os catalisadores apresentaram elevada atividade na reducdo do azul de
metileno. Os resultados demonstraram que os catalisadores desenvolvidos sdo
promissores para aplicacdes em processos cataliticos voltados ao tratamento de
efluentes industriais devido ao elevado desempenho na reduc¢ao de azul de metileno.
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RESUMO:

Redes de reagbes quimicas associadas a métodos de aprendizado de maquina tém sido
propostas para modelar meios reacionais complexos. Nesse contexto, este projeto
explora a técnica de aprendizado por transferéncia, em que uma rede neural artificial é
inicialmente pré-treinada com uma base de dados de reac¢des fonte e posteriormente
aprimorada empregando uma base de dados alvo especifica para fragmentos de lignina.
As técnicas de aprendizado de maquina sdao implementadas em linguagem Python com
o pacote TensorFlow. Foram realizados testes quanto a dimensdo e forma de construcao
do vetor descritor molecular das reagdes. A versao final do modelo segue uma estrutura
de trés camadas escondidas de 250 neur6nios em cada camada e uma quarta camada
com 50 neurdnios. Este modelo resulta em um Erro Absoluto Médio (MAE) de 6,28
kcal/mol, Raiz do Erro Quadratico Médio (RMSE) de 9,42 kcal/mol e R2 de 0,95 para a
predicdo de entalpia das reacdes da base fonte, empregando descritores moleculares
de 390 elementos gerados com algoritmo Smooth Overlap of Atomic Positions (SOAP).
Para essa mesma base de dados e descritores moleculares normalizador, o modelo
resulta em MAE de 8.94 kcal/mol, RMSE de 12.66 kcal/mol e R2 de 0.82 para a previsao
da energia de ativacdo das reacdes. O modelo treinado na base de dados fonte
demonstrou transferéncia para a predicao de entalpia de rea¢des quimicas de lignina,
alcangando MAE de 6,15 kcal/mol, RMSE de 6,86 kcal/mol e R2 de 0,92, dadas somente
4 reacbes de treino e 50 parametros livres treinaveis para ajuste. Esses resultados
destacam o potencial da transferéncia de aprendizado em redes de reac¢des quimicas,
abrindo caminho para uma modelagem mais eficiente e precisa de sistemas complexos,
mesmo com dados limitados.
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RESUMO:

A utilizagdo de alta pressdao em experimentos de transporte elétrico é fundamental para
investigar propriedades fisicas de materiais, especialmente supercondutores. Esse
método permite explorar a sintese de novas ligas e elevar as temperaturas de transicao
de supercondutores. A aplicacdo de pressao é feita em células de bigorna de diamante
(DAC), onde a amostra é comprimida entre as pontas de dois diamantes. Sua dureza e
transparéncia aos raios X possibilitam a combinacdo de experimentos de transporte
elétrico e de difracdo de raios -X. Isso oferece uma visdo mais ampla das propriedades
eletronicas e estruturais dos materiais em condi¢des extremas.  Neste projeto, uma
DAC padrao foi adaptada trocando-se um dos diamantes por um disco de safira, com o
objetivo de facilitar a montagem dos eletrodos para realizar medidas de resistividade
concomitantes com experimentos de raios X. A célula foi entdo carregada com esferas
de rubis e 6xido de magnésio, como manémetro e meio de pressao, respectivamente. A
modificacdo na célula demonstrou eficécia, pois ocorreu o fechamento homogéneo do
gasket (camara de alta pressao). No entanto, observou-se uma variacdo de pressao
medidas entre os rubis, o que indicou possiveis problemas na hidrostaticidade do meio
de pressao. Nessa apresentagao vamos mostrar os resultados obtidos com a aplicagao
de pressdao na DAC modificada e um estudo sistematico do comportamento do éxido de
magnésio sob pressao.
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RESUMO:

Bionanocompdsitos baseados em nanofibrilas de celulose contendo lignina (LCNF)
incorporadas em matrizes termoplasticas biodegradaveis estdo surgindo como
alternativas promissoras aos polimeros derivados do petrdleo. Este trabalho teve como
objetivo produzir LCNF e incorpora-las em matriz polimérica biodegradavel, estudando
o efeito de dispersao e de compatibilidade polimero-LCNF. O bagaco de cana-de-agucar
(BCA) foi pré-tratado com solugbes de 1-2% em peso de NaOH a diferentes
temperaturas, seguido de fibrilagdo mecanica em moinho Masuko, com a obtencdo de
suspensdes de LCNF com viscosidade inerente, como resultado de emaranhamentos de
fibrilas. O controle dos parametros de concentracdo de NaOH e temperatura permitiram
modelar o didmetro médio das nanofibrilas (12 a 24 nm) de LCNF, bem como a
guantidade de lignina residual, que foram evidenciados através de andlises de
microscopia de forca atomica (AFM) e caracterizacdo quimica das polpas,
respectivamente. Para producdo dos filmes bionanocompdsitos, foi empregada a troca
de solvente obtendo suspensdes de LCNF em solvente organico, posteriormente
misturada com poli (butileno adipato-co-tereftalato) (PBAT), e casting para obtencdo
dos filmes. Ensaios mecanicos indicaram um aumento do médulo de Young dos
bionanocompdsitos paralelo ao aumento da razdo LCNF:PBAT. Além disso, foi possivel
observar médulos de Young mais elevados para os bionanocompdsitos contendo LCNF
com maior quantidade de lignina residual, o que permite inferir uma melhor
compatibilidade entre as LCNF e a matriz polimérica através da lignina, indicando que a
lignina residual atual como um agente compatibilizante entre um reforgo hidrofilico
(CNF) e uma matriz hidrofébica (PBAT). Os filmes apresentaram flexibilidade e alta
transparéncia, mesmo com elevada razdo LCNF:PBAT (3% m/m), que sugere boa
homogeneidade da LCNF na matriz. Essas descobertas indicaram a eficiéncia do
protocolo desenvolvido para a producdo de LCNF, estabelecendo uma base para sua
subsequente adicdo em matrizes biodegradaveis, que melhora as propriedades
mecanicas das matrizes poliméricas.
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RESUMO:

Sistemas de drug delivery sdo uma alternativa para tratamento e diagndstico de diversas
doengas, que vao desde o cancer até tratamentos antimicrobianos. Dentre as variadas
classes de sistemas drug delivery, cubossomos possuem destaque, tratando-se de
nanoparticulas caracterizadas por apresentarem alta estabilidade coloidal e capacidade
de incorporar diferentes tipos de drogas. Além deste, os polimeros catiénicos também
sdo relevantes no ambito de bactericidas. Nesse contexto, neste projeto de pesquisa foi
conduzido um estudo acerca de cubossomos com adicdo de polimeros catidnicos além
de estudos com os polimeros puros. Desse modo, foram produzidos cubossomos
baseados em fitantriol, na presenca e auséncia de polimeros, utilizando a metodologia
top down e caracterizados por meio de diferentes técnicas. Ademais, foram analisadas
as concentragdes nas quais os sistemas estudados apresentam caracteristica
antimicrobiana e foram realizados testes para determinar Concentracdao Micelar Critica
de polimeros.
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RESUMO:

Este trabalho apresenta um estudo comparativo entre o principio de extensao de Zadeh
e o principio de extensdo sup-SJ_0S na propagacdo de incerteza, focado em modelos
populacionais descritos por equacgdes diferenciais. Neste estudo, é considerado que as
condicdes iniciais dos modelos sdo dados por intervalos, a fim de incorporar a incerteza
intrinseca do fendmeno. Para isso, sdo estudados modelos de dinamica populacional
por meio do método numérico de Euler, que é adaptado a aritmética intervalar.
Especificamente, sdo considerados trés modelos, o de Malthus, Verhulst e Gompertz.
Para cada modelo, sao feitas simula¢gdes que permitem visualizar o comportamento e a
propagac¢ao da incerteza tanto para a soma de Zadeh, quanto para a soma sup-J_0. Os
resultados obtidos se alinham aos resultados tedricos, mostrando que a soma de Zadeh
propaga a incerteza ao longo do tempo, enquanto o principio de extensdo sup-J 0
diminui a incerteza ao longo do tempo.
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RESUMO:

A producdo de proteinas tem duas fases, a iniciagdo e a elongag¢do, nas quais sao
utilizados RNAs transportadores para que a metionil-tRNA sintetase execute a
esterificacdo. Devido a sua importancia biolégica e as diferengas entre as proteinas de
patdégenos e hospedeiros, ha um grande interesse em produzir inibidores dessas
enzimas. Existem duas formas da MetRS (MetRS1 e MetRS2), mas somente a MetRS1,
gue é encontrada principalmente em bactérias gram-positivas e protozoarios parasitas,
é sensivel aos inibidores conhecidos atualmente. Além disso, a aquisicdo do gene que
codifica a MetRS2 resulta na resisténcia aos antibidticos que inibem a MetRS1. Portanto,
o projeto atual visa desenvolver protocolos para produzir compostos inibidores da
MetRS2, ja que ela é encontrada principalmente em bactérias gram-negativas, que
podem ser patogénicas para plantas, animais e humanos, assim como em patégenos
gram-positivos resistentes aos inibidores de MetRS1. Foram realizadas etapas sintéticas,
incluindo, uma substituicdo de cloro por grupamento carbonila, reacdes de substituicdo
nucleofilica aromatica entre outras. Anterior a reagao de substituicdao nucleofilica, foi
necessario inserir o grupo de protec¢ao t-Boc em um dos grupamentos amina dos linkers
correspondentes. Esta etapa foi essencial para evitar formagdao de um dimero. Para as
etapas seguintes, realizou-se a protecao do nitrogénio dos aminoacidos Lmetionina e L-
norleucina com o reagente (Boc)20 e acoplamento deste aos derivados da purin-6-ona
com os linkers correspondentes. Os compostos foram caracterizados por técnicas de
ressonancia magnética nuclear e etapas reacionais acompanhadas por cromatografia
em camada delgada. Como parte complementar do trabalho na drea de
desenvolvimento de antimicrobianos, foram realizados ajustes de metodologias das
etapas da rota sintética para a preparacao de derivados de piridopirimidonas. Os
intermediarios sintéticos também foram testados com o intuito de conhecer mais sobre
as suas propriedades de inibicdo da atividade microbiana.
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RESUMO:

A microscopia de luz sincrotron tem se tornado uma ferramenta essencial para a
visualizacao detalhada de estruturas subcelulares, demandando protocolos de preparo
de amostras bioldgicas que minimizem artefatos, especialmente o encolhimento.
Embora a literatura frequentemente aborde o encolhimento em termos de superficie
ou volume total da amostra, ha uma lacuna significativa no entendimento deste
fenébmeno a nivel subcelular. Este estudo investigou o encolhimento de estruturas
subcelulares em fibroblastos NIH/3T3 submetidos a quatro métodos de secagem:
liofilizacdo sem desidratacao, liofilizacdo com desidratacdo, secagem ao ar e secagem
no ponto critico do CO?. Utilizamos duas abordagens complementares: fratura por
congelamento e slice-view, empregando microscopia eletronica de varredura (MEV) e
feixe de ions focalizado (FIB) para analise. A fratura por congelamento com inclusdo da
amostra em suporte fisico demonstrou eficicia significativa na reducdo do
encolhimento subcelular em trés das quatro condi¢des testadas, quando comparada a
amostras sem suporte. O slice-view também revelou diferencas significativas na
preservacao de estruturas subcelulares entre os métodos, destacando a secagem no
ponto critico do CO? como superior na minimiza¢ao do encolhimento celular. Nossos
resultados enfatizam a importancia da selecdo de técnicas de secagem e do uso de
suportes fisicos para otimizar a preservacao de amostras bioldgicas. Este estudo fornece
insights importantes para o aprimoramento de protocolos de preparo de amostras,
potencializando investigacoes mais detalhadas da estrutura e funcdo celular e
aprofundando nossa compreensao de processos biolégicos fundamentais.
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RESUMO:

A Microscopia de Tunelamento por Varredura (STM) desempenha um papel
fundamental no estudo da fisica de superficies, permitindo pesquisas em diversos
materiais condutores e semicondutores com resolucdo atémica. A qualidade das
superficies das amostras é fundamental, pois o STM é extremamente sensivel a
variacoes de altura. A superficie analisada deve ser limpa e plana em nivel atémico,
exigindo a realizagao de tratamento adequado. Portanto, a otimizagao do tratamento
para cada amostra é de suma importancia. Este estudo foi realizado com o equipamento
modelo Aarhus 150 SPM da empresa SPECS instalado no laboratdrio de crescimento in-
situ do LNNano. As medidas sdo realizadas em ultra-alto vdcuo e em temperatura
ambiente. Em substratos metdlicos como o Cu(100), que foi utilizado para estas analises,
sdo feitos ciclos de desbaste idnico (sputtering) e tratamento térmico (annealing). Além
disso, ha outras formas de limpeza como a clivagem por scotch-tape, para o Highly
oriented pyrolytic graphite (HOPG). As condicdes de tratamento podem variar
dependendo dos equipamentos e materiais utilizados. Dessa forma, foram realizadas
diversas tentativas para o tratamento, modificando o numero de ciclos, o tempo e a
temperatura dos annealings. Seguidas por analises no STM para compreender as
consequéncias dos parametros utilizados com a topografia das imagens obtidas. Ao
comparar as imagens com os diferentes parametros de tratamento foi possivel definir
as correntes de emissdo ideais para alcancar as temperaturas desejadas com o Cu(100)
e confirmar incertezas relacionadas aos aparatos de medicdo de temperatura, um
termopar préximo da amostra e um pirbmetro. Assim sendo, foi possivel obter imagens
de terracos e degraus do Cu(100) e o mapeamento do HOPG com resolugdo atémica.
Inicialmente, com apenas os valores do termopar de referéncia, o tempo para alcangar
a temperatura foi excessivo, e a temperatura de emissdao variou entre os ciclos
inesperadamente. As imagens obtidas apresentaram alta rugosidade, buracos e degraus
além do esperado. Apds corrigir o tempo total e a temperatura de annealing, foi possivel
otimizar o numero de ciclos, resultando em superficies de alta qualidade, com areas
planas, terracos e degraus espacados. Também foi possivel identificar e corrigir alguns
dos problemas relacionados aos aparatos, como o mau contato do termopar na
chapinha e a calibra¢do do pirémetro.
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RESUMO:

Ao longo dos anos, técnicas baseadas no espalhamento total de raios X vém ganhando
popularidade por relacionar a funcionalidade de materiais com variagdes no
ordenamento local de dtomos, aqueles que fogem da estrutura média revelada na
difracdo classica de picos de Bragg. Nos casos de sistemas policristalinos, muito utilizada
¢é a funcdo de distribuicdo de pares (PDF) dada, de forma resumida, pela transformada
de Fourier das intensidades de espalhamento total de raios X. Contudo, essa abordagem
ndo carrega informacao direcional, pela natureza policristalina das amostras. Nesse
sentido, sua expansao tridimensional, a 3D-PDF, realizada em sistemas monocristalinos,
permite obter a distribuicdo das distancias interatémicas de forma vetorial, o que
soluciona as possiveis ambiguidades da PDF. Além disso, ha a 3D-PDF diferencial (3D-
?PDF), que se utiliza apenas das intensidades do espalhamento difuso de raios X, e, com
isso, carrega somente informacao dos desvios da estrutura média, isto é, da ordem local
e desordens correlacionadas na estrutura cristalina, o que traz vantagens para sua
andlise em relacdao a 3D-PDF. Portanto, dado seu grande potencial de aplicacdo, é de
interesse de instalagdes sincrotrons viabilizar a andlise de 3D-?PDF. Aqui, como prova
de conceito, foram analisados monocristais em condi¢cao ambiente e sob deformacao
uniaxial do semimetal de Weyl tipo Heusler Mn3Sn, que apresenta efeito Hall anémalo
(AHE). Espera-se verificar dependéncia do AHE com deformacdo estrutural em material
bulk, ja observada em filmes finos, e explorar quaisquer variagées do ordenamento local
ou desordem correlacionada induzidos pela deformacdo. Foram realizadas medidas de
espalhamento total na linha de luz EMA em duas amostras: uma sem deformacao e
outra com deformagao entre -0,30% e +0,30%, aproximadamente ao longo da diregao
[110]. Serdo apresentados resultados preliminares do volume de espacgo reciproco
sondado, além de uma discussdo da espessura da amostra determinada para a
otimizacdo de detecgao de espalhamento difuso de raios X com o uso da célula de strain
uniaxial, e perspectivas com relacdo ao tratamento de dados e remocdo de artefatos
para o emprego da 3D-?PDF.



